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 تقدیم به

 
 ماحصل آموخته هایم را تقدیم می کنم  

  ام استزمینی بخش آلام شان آرامبه آنان که مهر آسمانی

 
  دستان پرمهر پدرم گاهم،به استوارترین تکیه

  چشمان سبز مادرم به سبزترین نگاه زندگیم،

 
ای از دریای بی کران مهربانیتان که هرچه آموختم در مکتب عشق شما آموختم و هرچه بکوشم قطره

 یم.را سپاس نتوانم بگو

 
  ام به امید شماست و فردا کلید باغ بهشتم رضای شماامروز هستی

 
 .باشد که حاصل تلاشم نسیم گونه غبار خستگیتان را بزداید

 

 . بوسه بر دستان پرمهرتان
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 تقدیر وتشکر:

 

 
که در انجام این پژوهش مرا همراهی و مساعدت دکتر طیبه مولاروی از استاد گرامیم سرکار خانم 

 نمایم.فرمودند تشکر و قدردانی می

 

بزرگوار از خداوند بزرگ و منان آرزوی توفیق روز افزون در تمام مراحل زندگی را مسئلت   و برای این

 نمایم.می
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نعتی دانشگاه صای فیزیک و مهندسی هستهدانشکده  فیزیک  دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته    مهرزاد بیرانوند  اینجانب

واسطه  باعناصر فتهیا آلایش آلومینیم نیترید صفحات نانو یسیومغناط الکترونی خواص بررسی شاهرود نویسنده پایان نامه

 .ترونیکاسپین درقطعات کاربرد جهت

 متعهد می شوم . خانم دکتر طیبه مولاروی تحت راهنمائی

 امه توسط اینجانبتحقیقا رانجام شد ت در این پایان ن  است.ه است و از صحت و اصالت برخوردا

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

  امه تاکنون توسطططط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیو نود مدر  مطالب مندرج در پایان ن

ئه نشده است . را ا ا امتیازی در هیو جا   ی

   شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با شگاه صنعتی  اثر متعلق به دان کلیه حقوق معنوی این 

ام  شاهرود » ن صنعتی  شگاه  به  « Shahrood  University  of  Technology »و یا « دان

.  چاپ خواهد رسید 

  ند در ا امه تأثیرگذار بوده  صلی پایان ن ست آمدن نتایح ا حقوق معنوی تمام افرادی که در به د

امه رعایت می گردد. از پایان ن  مقالات مستخرج 

  ) ها های آن افت ب ا  ی نده )  که از موجود ز مه ، در مواردی  ا ن یان  پا جام این  حل ان یه مرا در کل

 است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است . استفاده شده

 امه، در مواردی که به نجام این پایان ن افراد دسترسی  در کلیه مراحل ا حوزه اطلاعات شخصی 

، ضوابط و ا                                                                                                                                                                    .صول اخلاق انسانی رعایت شده استیافته یا استفاده شده است اصل رازداری 

                                                                 تاریخ                                                                                         

 امضای دانشجو

 

 

 

 

 شده پایان نامه وجود داشته باشد .*  متن این صفحه نیز باید در ابتدای نسخه های تکثیر 

 تعهد نامه

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  برنامه های ، اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب  کلیه حقوق معنوی این 

رایانه ای ، نرم افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی 

می باشد . این مطلب باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر شاهرود 

 شود .

  استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی

 .باشد
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 چکیده

خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه  AlNدر این پژوهش خواص الکترونی و مغناطیسی نانوصفحات 

 (Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Ti )  با استفاده از رهیافت نظریه تابع چگالی قطبیده اسپینی و تقریب

صفحات مطالعه شده است. محاسبات روی نانو SIESTAتوسط کد محاسباتی  GGAشیب تعمیم یافته 

( صورت گرفته است. نانوصفحات زیگزاگ و دسته صندلی خالص 0,6( و زیگزاگ )4,4دسته صندلی )

باشد. بعد از آلایش با عناصر واسطه تغییرات الکترون ولت می 63/6و  66/6به ترتیب دارای گاف نواری 

آلایش  و نانوصفحات خالصگاف هر دو نانوصفحه بسیار اند  است. ابتدا خواص الکترونی و مغناطیسی 

یافته مطالعه شده است و سپس پایدارترین حالت آلایش بررسی شده است. نتایج حاصل از محاسبات 

دهد هاست. ساختارهای الکترونی نشان میرسانایی این نانوصفحهدهنده خواص نیمالکترونی نشان 

وده و در هر دو نود نانوصفحه با نانوصفحات خالص زیگزاگ و دسته صندلی دارای گاف نواری مستقیم ب

ها بیانگر عدم خاصیت افزایش تعداد اتم ناخالصی گاف نواری کاهش یافته است. تقارن چگالی حالت

 باشد.مغناطیسی نانوصفحات خالص می

دهد که نانوصفحات آلومینیم نیترید آلایش یافته با عناصر های قطبیده اسپینی نشان میچگالی حالت

رسانای مغناطیسی رقیق در فاز فرومغناطیسی مستقل از تعداد و مکان آلایش نیم Cr ،Fe، Coواسطه 

، Ti ،V ،Mnاند. در حالیکه نانوصفحات آلایش یافته با عناصر واسطه فلز غیر مغناطیسی Cuشده و با 

Ni در  اشند.شده ب رسانای مغناطیسی رقیقفلز یا نیمبسته به تعداد و موقعیت آلایش ممکن است نیم

سانای رفرومغناطیس نیز نانوصفحات آلایش یافته با عناصر واسطه فلز غیرمغناطیسی یا نیمفاز آنتی

اند کاربرد فلزیکه دارای خاصیت نیم Ti ،V ،Mn ،Niاند. نانوصفحات آلایش یافته با غیرمغناطیسی

فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه  ترونیک و بویژه مبحث اسپین فیلترینگ دارند.خوبی در صنعت اسپین

AlN ( آلایش یافته با اتم4,4دسته صندلی ) هایMn ،Ni  مستقل از مکان آلایش فرومغناطیس و برای

، Cr ،Cu ،Vفرومغناطیسی بدست آمد در حالیکه آلایش این نانوصفحه با عناصر ، آنتیCo ،Feآلایش با 

Ti  بسته به مکان آلایش فاز پایدارAFM  یاFM  باشد.می 



 ح
 

مستقل  Cr ،Mn ،Cuهای ( نیز فاز پایدار مغناطیسی برای آلایش با اتم0,6زیگزاگ ) AlNدر نانوصفحه 

فرومغناطیسی بدست آمد در صورتیکه فاز آنتی Co ،Vهای از مکان آلایش فرومغناطیسی و برای اتم

گشتاور  باشد.می AFMیا  FMبسته به مکان آلایش  Ti ،Fe ،Niپایدار نانوصفحه آلایش یافته با 

 Feافزایش یافته و بیشینه مقدار را آلایش  Feبه سمت  Tiمغناطیسی کل ایجاد شده در ساختار از 

یابد. در هر دو نانوصفحه کاهش می Cuبه سمت  Feدهد و سپس با افزایش عدد اتمی از نشان می

 باشد.می Mnمربوط به اتم  صندلی آلایش یافته با عناصر واسطه بیشترین گشتاور جزئیزیگزا  و دسته

رساناهای مغناطیسی رقیق تواند جهت مطالعات تجربی آینده روی نیمنتایج حاصل از این تحقیق می

در  AlNشده مفید واقع گردد. با توجه به نتایج حاصل از این پژوهش و انعطاف پذیری نانوصفحات 

آلایش یافته با عناصر واسطه به  AlN، نانو صفحات لایش و مشاهده خاصیت فرومغناطیسیحضور آ

ترونیکی، فیلترهای جریان اسپینی و تزریق عنوان کاندیدای مناسب جهت کاربرد در قطعات اسپین

 شوند.های جریان اسپینی پیشنهاد میکننده

رسانای ، نیمSIESTAنظریه تابع چگالی، کد  خواص مغناطیسی، ،AlNنانوصفحات  کلمات کلیدی:

 ترونیک.(، اسپینDMSی )رقیق شده مغناطیس
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 نامه: لیست مقالات مستخرج از پایان

بررسی خواص الکترونی ومغناطیسی ”سیاهی؛  مهرزاد، بیرانوند ؛ طیبه، مولاروی؛  فاطمه، بدیعیان باغ -1

سومین کنفرانس فیزیک در  “عناصر واسطه آلایش یافته با صندلی آلومینیم نیتریددسته نانوصفحه

 دانشگاه شهید بهشتی تهران. 6676محاسباتی ایران، یازدهم و دوازدهم بهمن 

 

مغناطیسی فازهای پایداربررسی ”سیاهی؛ مهرزاد، بیرانوند ؛ طیبه، مولاروی؛  فاطمه، بدیعیان باغ -2

سومین کنفرانس در  “آهن و منگنز هاینانوصفحه آلومینیم نیترید دسته صندلی آلایش یافته با اتم

 دانشگاه شهید بهشتی تهران. 6676فیزیک محاسباتی ایران، یازدهم و دوازدهم بهمن 

 

خواص الکترونی و مغناطیسی بررسی ” ؛سیاهیمهرزاد، بیرانوند ؛ طیبه، مولاروی؛  فاطمه، بدیعیان باغ -6

فیزیک دهمین کنفرانس  “( آلومینیوم نیترید آلایش یافته با عناصر واسطه6،0نانو صفحه زیگزاگ )

 دانشگاه محقق اردبیلی. 6679های پیچیده، پنجم و ششم اردیبهشت آماری، ماده چگال نرم و سیستم

 

خواص الکترونی و مغناطیسی بررسی ” ؛سیاهیفاطمه بدیعیان باغ  ؛مهرزاد، بیرانوند ؛ طیبه، مولاروی -4

مجله علمی و پژوهشی  “( آلومینیوم نیترید آلایش یافته با عناصر واسطه6،0صفحه زیگزاگ )نانو

ه علوم، دانشکد  JRMBS-1421 شماره و  manuId-jrmbsای، با کد های بس ذرههای سیستمپژوهش

 دانشگاه شهید چمران اهواز.
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(4,4.................)........................................................................................................................................................56 

 54..............خالص AlN( 4و4:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحات دسته صندلی ) 6-4جدول 

 54...................خالص AlN( 6و0های زیگزاگ ):پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه 4-4جدول 

نانوصفحه  ( بAlN (4,4): مقدار گاف نواری و موقعیت تراز فرمی برای الف(نانوصفحه خالص  5-4جدول 

 AlN (0,6)...................................................................................................................................................56خالص 

آلایش یافته با  AlN( 4,4:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه دسته صندلی ) 6-4جدول

 53............................................................................................................................................................عناصر واسطه

آلایش یافته با عناصر  AlN( 0,6:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه زیگزاگ ) 9-4جدول

 57........................................................................................................................................................................واسطه

 AlN (4,4).............63نانوصفحه  % 4در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  3-4جدول

( در فاز 4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  7-4جدول

 67............................................................................................................................................................فرومغناطیس

( در 4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  60-4جدول

 90......................................................................................................................................................فاز فرومغناطیس

( در 4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  66-4جدول

 96..............................................................................................................................................فرومغناطیسآنتیفاز 
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آلایش یافته دردو AlN ( 4,4: مقادیر اختلاف انرژی و فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه )62-4جدول

 94.............................................................................با عناصر واسطه % 3غلظت  وضعیت لبه دور  ولبه نزدیک با

آلایش یافته دردو AlN ( 4,4پایدار مغناطیسی نانوصفحه ): مقادیر اختلاف انرژی و فاز 66-4جدول

 94....................................................................با عناصر واسطه % 3وضعیت وسط دور  و وسط نزدیک با غلظت 

 : گشتاور مغناطیسی کل ساختار آلومینیم نیترید دردو حالت فرومغناطیس و آنتی64-4جدول 

های آلومینیم و  نیتروژن در ساختار، در دو فرومغناطیس، سهم گشتاور مغناطیس عناصر واسطه و اتم

 AlN ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )حالت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس در وضعبت لبه نزدیک 

3 %.............................................................................................................................................................................99 

: گشتاور مغناطیسی کل ساختار آلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس و آنتی 65-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو هم گشتاور مغناطیس عناصر واسطه و اتمفرومغناطیس، س

          AlN ( 4,4)نانوصفحه دسته صندلیحالت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس در وضعبت لبه دور 

3%..............................................................................................................................................................................99 

: گشتاور مغناطیسی کل ساختار آلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس و آنتی 66-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو مغناطیس عناصر واسطه و اتمفرومغناطیس، سهم گشتاور 

 AlN ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )حالت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس در وضعبت وسط نزدیک 

3 %.............................................................................................................................................................................93  

آنتی  حالت فرومغناطیس و دو در آلومینیم نیترید گشتاور مغناطیسی کل ساختار :69-4لجدو

 دو در ساختار، نیتروژن در های آلومینیم واتم مغناطیس عناصرواسطه وفرومغناطیس، سهم گشتاور 

 AlN ( 4,4صفحه دسته صندلی ) نانوت وسط دور وضعی فرومغناطیس در آنتی حالت فرومغناطیس و

3 %.............................................................................................................................................................................93 

آلومینیم نیترید ،سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و  : گشتاور مغناطیسی کل ساختار63-4جدول

 AlN4%.................97 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )های آلومینیم و نیتروژن ، در وضعبت لبه و وسط اتم

در موقعیت لبه   % 3باغلظت  AlN ( 4,4مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی )  :67-4جدول

 36.............نزدیک و لبه دور آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و آنتی فرومغناطیس

در موقعیت   % 3غلظت  با AlN ( 4,4: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی )20-4جدول

ه در دو حالت فرومغناطیسی و وسط دور  و وسط نزدیک آلایش یافته با عناصر واسط

 32....................................................................................................................................................فرومغناطیسآنتی
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در موقعیت   % 4با غلظت  AlN ( 4,4: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه دسته صندلی  )26-4جدول 

 32..............................................................................................................لبه و وسط آلایش یافته با عناصر واسطه

در موقعیت لبه   % 3باغلظت  AlN ( 4,4انرژی تشکیل نانوصفحه  دسته صندلی ): مقادیر 22-4جدول

نزدیک، لبه دور، وسط نزدیک و وسط دور آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی 

 36.................................................................................................................................................وآنتی فرومغناطیس

در موقعیت   % 4غلظت  با AlN ( 4,4: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه دسته صندلی  )26-4جدول 

 34..............................................................................................................لبه و وسط آلایش یافته با عناصر واسطه

 AlN  (0,6).........33نانوصفحه  % 4در آلایش eV گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  :24-4جدول

( در 0,6)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  :25-4جدول

 37......................................................................................................................................................فاز فرومغناطیس

( در 0,6)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  :26-4جدول

 70......................................................................................................................................................فاز فرومغناطیس

آلایش یافته در دو AlN ( 0,6: مقادیر اختلاف انرژی و فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه)29-4جدول

 76.............................................................................با عناصر واسطه % 3لبه نزدیک باغلظت وضعیت لبه دور  و 

آلایش یافته در دو AlN ( 0,6: مقادیر اختلاف انرژی و فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه )23-4جدول 

 79.....................................................................واسطهباعناصر  % 3وضعیت وسط دور  و وسط نزدیک با غلظت 

: گشتاور مغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس 27-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در فرومغناطیس،سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتموآنتی

 AlN ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )دو حالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس در وضعبت لبه نزدیک 

3 %.............................................................................................................................................................................77 

: گشتاور مغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس و 60-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در فرومغناطیس، سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتمآنتی

 AlN 3 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )دو حالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس در وضعبت لبه دور 

%.................................................................................................................................................................................77 

 آلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس و : گشتاور مغناطیسی کل ساختار66-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتم فرومغناطیس،آنتی



 ف 
 

 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )دو حالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس در وضعبت وسط نزدیک 

AlN 3 %................................................................................................................................................................600 

آلومینیم نیترید در دو حالت فرومغناطیس  : گشتاور مغناطیسی کل ساختار62-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتم فرومغناطیس،وآنتی

 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )در دو حالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس در وضعبت وسط دور 

AlN 3 %................................................................................................................................................................600 

سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه  ،ریدآلومینیم نیت : گشتاور مغناطیسی کل ساختار66-4جدول 

 AlN4 %..........606 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )های آلومینیم و نیتروژن ، در وضعبت لبه و وسط و اتم

در موقعیت   % 3غلظت  با AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 64-4جدول

 602.....فرومغناطیسآنتی لبه دور و لبه نزدیک آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و

در موقعیت   % 3باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 65-4جدول

 وسط دور و وسط نزدیک آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و

 602.................................................................................................................................................فرومغناطیسآنتی

در موقعیت لبه و   % 4غلظت  با AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه زیگزاگ  )66-4جدول 

 606....................................................................................................................وسط آلایش یافته با عناصر واسطه

در موقعیت لبه   % 3غلظت  با AlN ( 0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ )69-4جدول 

نزدیک، لبه دور، وسط نزدیک و وسط دور آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و 

 604.................................................................................................................................................فرومغناطیسآنتی

در موقعیت لبه و   % 4غلظت  با AlN ( 0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ  )63-4جدول 

 605....................................................................................................................ناصر واسطهوسط آلایش یافته با ع

، در موقعیت وسط آلایش یافته با AlN (  0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ )67-4جدول 

 606.................................................................................................................................با عناصر واسطه % 4غلظت 

: مقادیر گشتاورمغناطیسی کل و گشتاور مغناطیسی جزئی فلزات واسطه در نانوصفحه 40-4جدول 

 609..........................................................................................% 4( با غلظت0,6) AlNآلایش یافته 
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مغناطیس  آلومینیم نیترید در دو حالت فرو گشتاور مغناطیسی کل ساختار: 46-4جدول

های آلومینیم و نیتروژن در وضعبت فرومغناطیس، سهم گشتاور مغناطیسی عناصر  واسطه و اتموآنتی

 603.........................................................%3آلایش یافته با غلظت  AlN ( 0,6نانوصفحه زیگزاگ )لبه نزدیک 

در نانو  Cuو مقدار گشتاور کل به ازای آلایش  Alو  Cu ،N: مقادیر گشتاور مغناطیسی 42-4جدول 

 AlN................................................................................................................................666( 0,6صفحه  زیگزاگ )
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 AlN............................................................................................66 زیگزاگ نانوروبان : ساختار خالص3-6شکل 

 نانوروبان زیگزاگ  خالص ب( چگالی حالت AlN نانو روبان زیگزاگ : الف( ساختار نواری 7-6شکل 

AlN .................62..............................................................................................................................................خالص 

( دو اتم ناخالصی b( %56/6( یک اتم ناخالصی )AlN a زیگزاگ نانوروبان: ساختار نواری 60-6شکل 

(62/6% ،)c) ( و  %24/6سه اتم ناخالصی )d( چهار اتم ناخالصی )62................................................(%43/62 



 ر
 

سه  (c( دو اتم ناخالصی، b( یک اتم ناخالصی AlN a زیگزاگ نانوروبان هایتچگالی حال :66-6شکل 

 66...................................................................................................................( چهار اتم ناخالصیdاتم ناخالصی و 

 دومفصل 

: نمودار چگالی حالت به ازای هر دو حالت اسپین بالا وپایین  در دو ساختار خالص الف( 2-6شکل 

 20.....................................صندلی و ب( زیگزاگ در تراز فرمی شاهد چگالی حالت صفر و کاملا متقارندسته

 و هاعدم تقارن چگالی حالت فرمی، شاهدین در تراز : نمودار چگالی حالت اسپین بالا و پای2-2شکل 

 26.......................................................................................................................................غیر صفر بودن آن هستیم

 یکنشهم توسط مکانیزم بر  Co2+(3d7) جفت شدگی فرومغناطیسی، بین دو یون : 6-2شکل 

 24.............................................................................................................................................................دوگانهتبادلی

مجاور هم به صورت  TMشدگی دو یون کنش ابر تبادلی مستقیم: جفت: الف( برهم4-2شکل 

کنش ابر تبادلی غیرمستقیم: فرومغناطیس توسط یک آنیون )یون مثبت( اشتراکی ب( برهمآنتی

 25.........................................های رسانشی الکترونهای جایگزیه بواسطهشدگی فرومغناطیس اسپینجفت

ی بواسطه Mnهای جایگزیده شدگی فرومغناطیس اسپین: جفت : مدل میدان میانگین5-2شکل 

 25...........................................................................................................................................................های آزادحفره

، که رفتاری نوسانی دارد و باعث rی بین اتمی ن به فاصلهو وابستگی آ RKKY: انرژی تبادلی 6-2شکل 

 26................................................................شودفرومغناطیس میشدگی به صورت فرومغناطیس یا آنتیجفت

   ،Mnدرصد  5آلایش یافته با  pرساناهای متفاوت نود : دمای کوری محاسبه شده برای نیم9-2شکل 

 𝑐𝑚−3 ........................................................................................................29بر  5/6 1020با تمرکز حامل حفره  
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 مقدمه1-1

کوچک به دلیل خواص منحصر به فرد و بالقوه خود در زمینه علم مواد از اهمیت  مقیاس مواد در

نانو در  فناوری پیشرفتروند کوچک سازی قطعات الکترونیکی و با توجه به با  خاصی برخوردار هستند.

های اخیر صنایع تولیدی و تحقیقات علمی پژوهشی و دانشگاهی به سمت نانو ساختارهای مواد دهه

از این رو با رشد روز افزون نانوتکنولوژی، و تلاش برای دستیابی به ابعاد  گسترش پیدا کرده است.

توانسته است سهم بسزایی از تحقیقات نظری و  جدیدبازده بیشتر این حوزه کوچکتر، مصرف کمتر و 

ای روشن در حوزه فناوری اطلاعات باشد. لذا تجربی را به خویش اختصاص دهد و نوید بخش آینده

ا هنانو مقیاس، که تهیه و تولید آن های آلیای به استفاده از مولکولتوجه پژوهشگران به طور گسترده

بنی، های کرتوان نانولولهت به راحتی قابل انجام است، معطوف گردیده است که از این میان میدر طبیع

های منحصر به فرد خود کانون توجه ها و بالاخره گرافن را نام برد. امروزه گرافن با توجه به ویژگیفولرن

 های نظری و علمی قرار گرفته است.بسیاری از پژوهش

 ادبندی نانو مو. دسته1-2

به  6-6مطابق شکل  آنها را بر طبق ابعاد، یم،از نانو مواد برس یبه فهم و در  درست ینکها یبرا

 کنیم.یم یبند یمچهار دسته تقس

 صفر بعدی : نانو ذرات  -6

 هالولهنانو ها، یم: نانوسیبعد یک -2

 دو بعدی: نانو صفحات -6

    اه یستالرک: نانویسه بعد -4
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  هاریستالکنانو  الف( نانوذرات ب( نانوسیم ج( نانولوله د( نانوصفحه ه ( : بندی نانو مواد: طبقه6 -6شکل

 آلومینیم نیترید 1-3

های نیتروژن و آلومینیم بوجود آمده آلومینیم نیترید از یک جامد ترکیب شده از تعداد یکسان اتم

باشد می AlNبا فرمول شیمیایی  Nو  Alآلومینیم   (III-V)آلومینیم نیترید شامل عناصر گروه است. 

برای استفاده در صنایع میکروالکترونیک  AlN پتانسیل عظیم  اند.که در یک بلور با هم پیوند داده

امروزه  AlN تجاری با ارزش وارد بازارهای اقتصادی شد. شناخته شد و از آن به بعد به صورت یک ماده

 .[6]ای پیدا کرده و از این رو مورد توجه بسیاری از دانشمندان قرار گرفته استدر صنعت کاربرد گسترده

 ییسانایمرن یک تعلق دارد و به عنوان ساناهایمراست که به گروه ن ییدوتا یبترک یک آلومینیم نیترید

با توجه به خصوصیات منحصر به فرد و مفید آن مانند خواص شود. یشناخته م پهن یبا گاف نوار

( که باعث افزایش جذب در خواص اپتیکی، eV 2/6الکتریکی بسیار عالی و داشتن گاف نواری بزرگ )

 [2-6]توان اشاره کردشود، میالکترونیکی و فوتوالکترونیکی می

( و GaN( ،گالیوم نیترید )InNایندیوم نیترید )به توان می III-N نیترید  از ترکیبات دوتایی گروه سه

 eV 2/6و  eV 4 /6 و eV 7/6( که به ترتیب دارای گاف نواری بزرگی با مقادیر AlNآلومینیم نیترید )

( نشان 6-2. تغییرات گاف نواری با ثابت شبکه برای این ترکیبات در شکل )اند اشاره کرددر دمای اتاق

شود. بنابراین استفاده می های الکترونیکینیترید برای تولید دستگاه بنابراین گروه سه .[4]است داده شده

ها، لیزرها و آشکارسازهایی LEDترکیبات این گروه برای استفاده در قطعات اپتوالکتریکی از قبیل ساخت 

این . [5-66]اندتوجه های ماورای بنفش فعال هستند بسیار موردکه در ناحیه سبز، آبی یا طول موج
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 6سیم، ارتباطات بی2های میکرو موج، سیستم6مواد همچنین کاربردهایی، در حوزه الکترونیک توان بالا

های آشکارساز و های کاربردی این گروه از ترکیبات، شامل سیستمها نیز دارند. از دیگر حوزهو ماهواره

 باشد.ترونیک میو حوزه جدیدی از علم الکترونیک به نام اسپین 4سنسورهای بیولوژیکی

 
 .AlN [4]و InNو GaN: تغییرات گاف نواری با ثابت شبکه برای ساختارهای ورتسایت وزینک بلند 2-6شکل

ای با خواص فیزیکی بسیار عالی نظیر ماده AlNدر میان نانو مواد، نانوصفحات و بخصوص نانو صفحات 

حرارتی بالا، ضریب انبساط حرارتی پایین، مقاومت الکتریکی بالا، ثابت دی الکتریک پایین، هدایت 

پایداری حرارتی بالا، چگالی پایین و همچنین خواص مکانیکی مناسبی همچون مقاومت سایشی بالا و 

شکل  و همچنین در  AlNالف( ساختاری از تک کریستال  6-6شکل  .[62و66]سختی قابل قبول است

رسانای ای ( نیمساختارهای بالک )کپه نشان داده شده است. AlNهای ب ساختاری از بلور  6-6

علت اهمیت ویژه آنها برای کاربردهای تکنولوژیکی مانند دیودهای آبی و ماورابنفش،  به III-V گروه 

 اند. پیشرفتگرفته به طور گسترده مورد مطالعه قرار کنند،ترانزیستورها، درجه حرارت بالا عمل می

نظیر نانوسیم  (III-V)تکنولوژیکی منجر به پیدایش اشکال کم حجم و در ابعاد نانو ترکیبات دوتایی گروه 

AlN  [. 64باشد]می 

                                                           
High power electronics1  

Microwave systems2  

Wireless communication3  

Biological detection and sensors4  
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 .ALN [65] هایبلور -ب ALN تک کریستال  -الف 6-6شکل

 

 همچون آلومینیم گالیوم نیترید III-Nتایی گروه ترکیبات دوتایی و سه آلیاژها و گاف انرژی نواری

(AlGaNو ) ایندیوم گالیوم نیترید (InGaNبا تغییر میزان ترکیب عناصر و غلظت آلایش آن ،) ،ها

 تغییرکند.   eV 2/6تا   eV 7/6تواند از می

 (AlN) آلومینیم نیترید ساختار 1-4

ساختاری مثل  AlNتا به امروزه کارهای کمتری روی نانو صفحات انجام شده است. نانوصفحات 

ود. شگرافیت دارند. در نانوصفحات نیمه هیدروژنه با افزایش لایه صفحات خاصیت نیمه فلزی مشاهده می

ط هیدروژنه و نیمه هیدروژنه توسAlN خواص ساختاری الکترونی و همچنین پایداری نانوصفحات 

 AlNدر نانو صفحات با وارد کردن عناصر واسطه .[66]نظریه تابع چگالی بررسی شده است محاسبات

ورق نانو را بدست آورد که  وان خواص مغناطیسی و افزایش صفحاتترسانای غیر مغناطیسی می نیم

 . [66]نددارترونیک ی الکترونیک و اسپیناین خواص مغناطیسی و الکترونی کاربردهای زیادی در عرصه

هم از این قاعده  مستثنی نبوده و برای بررسی نانو ساختارهای  (III-V)اکثریت ترکیبات عناصر گروه 

ی مقیاسی نانو مواد نوعا این ترکیبات به صورت نظری و تجربی کارهای زیادی انجام شده است حوزه
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ها در تر از خواص آناوتچشمگیری متفص نانو مواد به طور قابل ملاحظه و است. خوا  nm600زیر 

ها شاهد خواص منحصر به فردی هستیم که ناشی ها است. در آنای آنو حالت کپه مغناطیسی حوزه

باشد. در حوزه نانو، خواص کوانتومی و اثرات سطحی مواد از محدودیت کوانتومی و اثرات سطحی می

ها، نانو ذرات و نانو شامل نانوصفحه، نانو لوله، نانوسیم AlNگیرد. نانو ساختارهای مورد بررسی قرار می

باشند که به دلیل گاف نواری عریض و بزرگ آنان و مقاومت بالا و انرژی پیوند بزرگ به ها میروبان

رونیکی، تعنوان عناصر جدید در علم نانو پتانسیل بسیار بالایی برای کاربرد در ساخت قطعات اسپین

 ترونیکی و سنسورها با بهره بالا دارد. قطعات اپتیکی، الک

ترید آلومینیم نیباشد. می و شش گوشیتارهای متفاوتی از جمله  مکعبی آلومینیم نیترید دارای ساخ

تواند توسط روش می ALN گزارش دادند که بلور6765درسال   Osterheldو Fichterبرای اولین بار 

 .[69]در محیط نیتروژن سنتز شود 6تصعید

را با استفاده از مواد  AlN تک بلور نانوصفحههمکاران به طور موفقیت آمیزی و  2ژانک 2009سال در 

اولیه پودر و آمونیا  و زیر لایه سیلیکون توسط روش فاز انتقال بخار، سنتز کردند. این سنتز به ما 

مورد استفاده قرار  الکترونیکی را در طراحی قطعات AlNدهد که بتوانیم نانوصفحه فرصتی می

 2Dپیشرفت قابل توجه در تحقیقات گرافن سبب شده تا دانشمندان به کشف سایر مواد [. 63دهیم]

به شدت مورد   AlNبپردازند که در میان نانوصفحات، ساختار لانه زنبوری شبکه گرافن نانوصفحات

 .[67]بررسی قرار می گیرد

                                                           
ublimation S1    

Xitian Zhang2  
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 ALNهای ساختارچهارتایی از اتم -ب ALNالگوریتم ساختار -: الف4-6شکل

 [20و26] AlNای ساختار شش گوشی ورتسایت : پارامترهای پایه6-6جدول

Wurtzit ساختار کریستالی 

3.112 𝑎 (𝐴°)   ثابت شبکه 

  (eV )6.2 گاف نواری 

1.2 (
𝑀𝑉

𝑐𝑚
 الکتریکاستقامت دی (

4.3 ×
10−6

𝐾
 ضریب انبساط حرارتی 

320 (𝑤𝑚−1𝑘−1)  هدایت حرارتی 

   800 (
𝑘𝑔

𝑚𝑚2) سختی 
   2750  𝐶°  نقطه ذوب 
4.982 (𝐴°)  C 

4 × 108 
Ω

𝑐𝑚
 مقاومت الکتریکی 

3.26 
𝑔

𝑐𝑚3
 چگالی 

𝜀𝑟 = 8.8  𝑀𝐻𝑍  نسبی الکتریکدیثابت 

 

ثابت توان به پایداری حرارتی و مکانیکی بالا، همچنین می III-Nکاربردهای دیگر این ترکیبات گروه 

 . [22]ها اشاره کردپیزوالکتریکی بزرگ آن

دارای ساختاری فشرده هستند کاربردهایی در صنایع و تولید (III-V) رساناهایی از گروه غالبا نیم

و مورد مطالعه قرار  باشندی میتکنولوژیکی مانند لیزرها، دیودها، و ترانزیستورها دارای اهمیت زیاد

دلیل داشتن رسانایی گرمایی و هدایت الکتریکی بالا در صنایع میکروالکترونیک ه ب. [26-23]اندگرفته
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توان به استفاده در صنایع نظامی و هوانوردی و گیرد. از دیگر کاربردهای آن میمورد استفاده قرار می

 .اشاره کردبا دمای ذوب بالا و آجرهای نسوز  یهایهمچنین در صنعت سرامیک برای ساخت سرامیک

 مروری بر کارهای گذشته 1-5

با عناصر  ص آلایش یافتهخال AlNنانوصفحه  2064در سال  2، هنگویئی چین6گروه جانگمین شی

خواص  DFTاتم  با استفاده از نظریه تابع چگالی  62با در نظر گرفتن  را مورد بررسی قرار دادند. واسطه

تقریب شیب تعمیم  با ها  محاسبات خود را. آن[27]الکترونی و مغناطیسی نانوصفحات را بررسی نمودند

و با  k 6×4×4با تعداد نقاط  6با استفاده از طرح منخارست پک و VASPکد محاسباتی و  GGAیافته 

 . کردند بررسی اتمی 62 ساختار در نظر گرفتن

 ، و  مدل ساختاری و آلایش یافته مورد استفاده به همراه5-6در شکل   AlNنانوصفحه  ساختار خالص

 رسم شده است.  9-6و  6-6  هایمربوط به آن در این کار در شکل نمودار چگالی حالت کلی و جزئی

 
 Nآبی= ، Alکنار صورتی=(از bبالا  ( ازa:  5-6شکل

( با توجه به آلایش عناصر واسطه در موقعیت نشان داده 0,4زیگزاگ ) AlNدر این تحقیق در نانوصفحه 

اشد. بتفاوت اندازه انرژی بین اسپین بالا و اسپین پایین ناشی از شکافتگی اسپینی تبادلی می شده

اختلاف گاف نواری اسپین بالا و اسپین پایین در اطراف تراز فرمی و گشتاور مغناطیسی غیر صفر باعث 

                                                           
Changmin shi1  

Hongwel Qin2  

Pack-Monkhorst3  
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ین پایین  و اسپها با اسپین بالاکه نشان دهنده سهم متفاوت الکترونشود ایجاد یک قطبش اسپینی می

 باشد.انرژی فرمی میتراز خط عمودی نشان دهنده سطح در خواص ترابردی است. 

 
 b)Cr ،Co(c،            Mn(d(خالص، aآلایش یافته با عناصر واسطه  AlNنانوصفحه  کلی های: چگالی حالت6-6شکل 

, Fe(e 

 
  b)Cr ،Mn(c،       Ni(f(خالص، aآلایش یافته با عناصر واسطه  AlNنانوصفحه  جزئی های: چگالی حالت 9-6شکل 

,Co(e , Fe(d   

با توجه به اینکه در حالت  Mn در 9-6و  6-6های رسم شده در شکلهای چگالی حالتبا توجه به 

فلزی نشان ها صفر است از خود رفتار نیمگاف نواری آندر حالت اسپین پایین  Niو اسپین بالا 

 .[27]دهندمی

Sahin  و همکاران اولین مطالعه نظری خود را بر روی ساختار شش ضلعیAlN  انجام دادند و پایداری 

روی پایداری ساختار شش . اخیرا مطالعات تجربی بر [60]کردندبررسی و پایدارترین این ساختار را 

 یو الکترونیک ساختاری و همکاران خواص Du. [66]ه استدو گزارش ش Tsipa توسط گوشی

فشرده و تک  AlNهای شش ضلعی و نانولولهها با ساختار یک بعدی مانند نانوسیم AlNنانوساختارهای 
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با استفاده از تابع  2062و همکاران در سال 6ژو جوان دو جمئه .[26]محور را مورد بررسی قرار دادند

بر روی پایداری و خواص  (، مطالاتVASP( و کد )GGAتقریب شیب تعمیم یافته ) و DFTچگالی 

و  AlNآنان دریافتند که نانوسیم  .[62]را مورد بررسی قرار دادند  AlN هایالکترونیکی نانوساختار

رساناهایی با گاف نواری بزرگ هستند که کاندیدای مناسبی  برای استفاده نیم AlNهای دوجداره نالوله

. [62]باشندنانو مکانیکی و دیودهای نوری می در انعطاف پذیری، سنسورهای موجی پالس و زوناتورهای

و همکاران  Almeida. [66]توسط ژنگ و همکاران صورت گرفت AlNساختار مطالعات نظری و تجربی 

( در تحقیقات خود پیش بینی GGAو تقریب شیب تعمیم یافته ) DFTتابع چگالی  نظریه با استفاده از

 هایدارای یک گاف نواری غیر مستقیم هستند در حالیکه نانوروبان AlNکردند که نانوروبانهای زیگزاگ 

باشند و مقدار این گاف نواری با افزایش عرض نوار دارای گاف نواری مستقیم می AlNدسته صندلی 

 . [64]یابدکاهش می

 AlN، ساختار نانوروبان دسته صندلی و زیگراگ ه طور سیستماتیکی خواص الکترونیچن و همکاران ب

انو روبان دسته صندلی مورد بررسی قرار دادند. این محققان دریافتند که گاف نواری هر دو نرا  GaN و

 .[65]دیابزیگزاگ به صورت یکنواختی و به دلیل افزایش عرض نوار کاهش می و

اند به بررسی انجام داده AlNزیگزاگ ( 0,3)های و همکاران بر روی نانو روبان 2که آخیلی یپژوهش در

، رفتار الکترونی و گشتاور مغناطیسی، با وارد های و الکترونی از جمله چگالی حالتخواص مغناطیس

 .[66]اندپرداخته AlN) یک، دو، سه و چهار اتم ناخالصی( در ساختار نانوروبان  Mnکردن ناخالصی اتم 

 

 

                                                           
Juan Du-Xiu1  

Aghili2  



 11 
 

انجام شده است. این ابر سلول همانطور  WIEN2Kبا کد  GGAبا تقریب  DFTروش محاسبات بر پایه 

 Nاتم   25و  Alاتم  25که این ابر سلول دارای  است اتم 50دارای  نشان داده شده است 3-6شکل  در

. یک اتم ناخالصی 6آلایش داده شد.  AlNبا چهار غلظت متفاوت با ابر سلول  Mnناخالصی  باشد. می

. چهار اتم ناخالصی = 4( و%24/6. سه اتم ناخالصی = )6(، %62/6. دو اتم ناخالصی = )2(، 56/6%= )

(43/62%)[66]. 

 

 .AlN[63] ن زیگزاگانانوروب : ساختار خالص  3-6شکل 

 7-6 همانطور که در شکل در این تحقیق آنان دریافتند که با توجه به ساختار نواری و چگالی حالت

در حالت خالص دارای  AlN نانوروبان زیگزاگالف(  3-6شکل در نشان داده شده است، ساختار نواری 

در حالت  AlN نانوروبان زیگزاگب(  3-6شکل  در باشد، چگالی حالت( میeV) 93/2گاف نواری 

 .[66]خالص متقارن و دارای رفتاری کاملا غیر مغناطیسی است
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 [66] خالص AlN نانوروبان زیگزاگ ب( چگالی حالتخالص  AlN نانوروبان زیگزاگ : الف( ساختار نواری 7-6شکل 

 
(سه c(، %62/6( دو اتم ناخالصی )b( %56/6( یک اتم ناخالصی )AlN a نانوروبان زیگزاگ: ساختار نواری  60-6شکل 

 [66](%43/62( چهار اتم ناخالصی )d( و  %24/6اتم ناخالصی )
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(، %62/6(، )%56/6) هایبا غلظت AlN( TM=Mnبا بررسی ساختار نواری نانوروبان آلایش یافته )

خالص مشاهده کردند که  AlN و مقایسه آن با ساختار نواری 60-6در شکل   (%43/62( و )24/6%)

گاف  اندازهتغییر در نوارهایی در میان گاف نواری خالص ایجاد شده و باعث تغییر شکل ساختار نواری و 

انرژی شده است. نتیجه اختلاف گاف بین دو حالت اسپینی، باعث ایجاد یک قطبش اسپینی اطراف تراز 

 شود.  فرمی می

 

( d(سه اتم ناخالصی و c( دو اتم ناخالصی، b( یک اتم ناخالصی AlN a های نانوروبان زیگزاگالت:چگالی ح 66-6شکل 

 [66]چهار اتم ناخالصی

آلایش یافته با اتم واسطه  AlNدر نانوروبان زیگزاگ  66-6شکل  ها درمنحنی چگالی حالتبا توجه به 

Mn  های متفاوت مشاهده کردند که گاف اسپین بالا با آلایش یک اتم ناخالصی، دو اتم ناخالصی با غلظت

ته فلزی در ساختارهای آلایش یافباشد، که نشان دهنده رفتار نیمو سه اتم ناخالصی صفر می

   .[66]باشدمی
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 های متفاوتبا غلظت AlN نانوروبان زیگزاگ: گشتاور مغناطیسی کل  2-6جدول 

 

 AlNروبان زیگزاگ ر مغناطیسی کل در حالت خالص، مشاهده کردند که نانوبا توجه به محاسبه گشتاو

 گشتاور مغناطیسیدارای گونه قطبش اسپینی در اطراف تراز فرمی نبودند و ساختار خالص شاهد هیو

باشد. در این تحقیق آنان دریافتند که با افزایش تعداد اتم ناخالصی گشتاور مغناطیسی کل کل صفر می

 .[66]کندافزایش پیدا می
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 فصل دوم

 

 

 

رساناهای رقیق شده ترونیک و نیماسپین 

 (DMS)مغناطیسی 
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 مقدمه 2-1

ه بها سطح جدید و نوین بر اساس درجه آزادی اسپین حاملترونیک یک تحول انقلابی در اسپین

اتی است ای ذی زاویهاست. مضاف بر بار الکتریکی، یک الکترون دارای تکانهها ی بار الکتریکی آناضافه

 شود.شود وگشتاور مغناطیسی مستقیما به آن مربوط میکه اسپین نامیده می

 هایها برای ایجاد ویژگیبار و آزاد شدن چرخش الکترون رجه د ترونیکی که از هر دوامروزه حوزه اسپین

د. انتوجه زیادی را به خود جلب کرده کنندرسانای معمول استفاده میهای نیمهجدید فراتر از دستگاه

ال برای این حوزه و ( به عنوان مواد ایده6DMSمغناطیسی ) رقیق شده سانایررسد مواد نیمبه نظر می

DMSه ها از جملAlN [69-63]اندگاف نواری گسترده مورد مطالعه قرار گرفته دارا بودن به دلیل. 

-II)وگروه   (III-V)رسانا غالبا از عناصر گروه اند که نود نیمنیمرساناهای مغناطیسی رقیق شده موادی

VI) [. 67اند]باشد که با عناصر واسطه رقیق شدهجدول تناوبی می  

یدان کنش با مهمای برای بر که به الکترون درجه آزادی اضافه است کوانتومیاسپین یک کمیت کاملا 

که  رساناهای معمولیدهد. بنابراین اضافه کردن درجه آزادی اسپینی به الکترونیک نیممغناطیسی می

و  2، اشترن6772دهد. در سال کنند قابلیت و عملکرد بیشتری میی بار الکتریکی عمل میبر پایه

با طرح آزمایشی تجربی شواهد تجربی وجود اسپینی و طبیعت کوانتیده بودن اسپین الکترون  6گرلاخ

(𝑆𝑍 = ±
ħ

2
 .[40]را نشان دادند (

 

 

 

                                                           
Diluted Magnetic Semiconductor 1  

Stern2  

Gerlach3  
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 ترونیکاسپین 2-2

هیدروژنه و نیمه هیدروژنه توسط AlN خواص ساختاری الکترونی و همچنین پایداری نانوصفحات 

که  AlNنو صفحات عناصر واسطه در ناآلایش محاسبات نظریه تابع چگالی بررسی شده است. با 

افزایش ضخامت ورق نانو را بدست آورد که  توان خواص مغناطیسی و میاند رسانای غیر مغناطیسیمنی

 .[46]ی الکترونیک و اسپینترونیک دارنداین خواص مغناطیسی و الکترونی کاربردهای زیادی در عرصه 

ترونیک شامل بررسی ترابرد اسپین همچون دینامیک و واهلش آن در مواد تر، اسپیناز دیدگاهی اساسی

 ترین روند برای عملکردترین و مهمباشد. اساسیاند، میحالت جامد که به لحاظ تکنولوزی پیشرفته

 باشد:ترونیکی شامل مراحل زیر میقطعات اسپین

گیری اسپینی خاص در خروجی عنوان یک جهتکد گذاری اطلاعات کوانتومی در اسپین الکترون به -6

 .6فرستنده

شان برای یک بازه طولی و زمانی مشخص گیری اسپینی اولیهها در همان جهتانتقال و ترابرد اسپین-2

 های متحر .بدون از دست دادن حالت و فازشان توسط الکترون

 .6در خروجی دریافت کننده اطلاعات 2های منتقل شده واطلاعات تغییر نکردهارسازی حالتآشک-6

 توان به موارد زیر اشاره کرد:ترونیکی نسبت به قطعات الکترونیکی میاز مزایای قطعات اسپن

سازی و پردازش اطلاعات در قطعات سرعت پردازش و عملکرد بالا: به دلیل اینکه ذخیره-6

 گیرد.پذیرد و حافظه و عملیات منطقی روی یک تراشه واحد قرار میترونیکی تواما انجام میاسپین

 گیریمصرف انرژی فوق العاده پایین با بهره بالا: انرژی لازم برای چرخش اسپین حامل بار و جهت-2

 .[42]باشدآن به مراتب نسبت به تغییر جهت حرکت خود حامل بار به میزان قابل توجهی کمتر می

                                                           
Sender terminal1  
Undisturbed information2  

Reciver terminal3  
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گیرند در حالیکه قرار می6های غیر فرارهای بر مبنای اسپین حامل بار در گروه حافظهکنندهذخیره -6

 شود.بر مبنای بار الکتریکی، با قطع ولتاژ اطلاعات از بین می

رساناها نسبت به فلزات طول عمر اسپینی )همچون طول همدوسی و طول واهلش( خصوصا در نیم-4

 .[46-44]کنندها وفواصل طولانی حفظ میها همدوسی خود را در زمانبالاست و اسپین

 ی جریان قطبیده اسپینیمواد تزریق کننده 2-3

ترونیکی تزریق جریان بهینه اسپینی و کنترل آن در این ها در قطعات اسپینیکی از مهمترین مولفه

ن در یک ی اسپیظور تزریق بهینهباشد. مطالعه تزریق اسپین، بیانگر توسعه روشهایی به منقطعات می

هایی به عنوان منبعی از ی غیرمغناطیسی است. در این حوزه، در یک نکته که از چه مواد و روشماده

ق ی تزریی قطبش اسپینی را در مرز اتصال بین مادههای قطبیده اسپینی و این که چطور نحوهحامل

ترین موارد برای ترابرد حائز اهمیت است. پایهی جریان قطبیده و غیرمغناطیسی حفظ کنیم کننده

که دارای گشتاور  است هاترونیکی، ایجاد یک جمعیت غیر تعادلی از حاملاسپینی در قطعات اسپین

یا میدان  [45]اسپینی غیر صفر در داخل قطعات و کنترل این جریان قطبیده اسپینی توسط ولتاژ گیت

ین شرایط غیر تعادلی از باشد. ایجاد کردن این چنآن می و در نهایت آشکارسازی مغناطیسی موضعی

 های متنوعی بهباشد. روشقطبش اسپینی غیر صفر، به صورت معروف به تزریق اسپین میجریان، 

، اعمال 2های اپتیکی و پالس لیزریها، از قبیل روشمنظور ایجاد کردن این جمعیت غیرتعادلی از اسپین

 .[46و 49]کتریکی وجود دارندمیدان خارجی مغناطیسی و ال

 

 

 

                                                           
volatile memory-Non1   

Laser palse2  
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 هافرومغناطیس 2-3-1

های پایین های بالا و اسپین( نامتقارن برای اسپینDOSهای )مواد فرومغناطیس دارای چگالی حالت

( P( و میزان قطبش )Mمیزان مغناطش )باشند. با توجه به روابط زیر در اطراف تراز فرمی می

 شود:ها محاسبه میفرومغناطیس

(6-2)      

 M ∝ n↑(EF) − n↓(EF) 

 

(2-2) P =
n↑(EF) − n↓(EF)

n↑(EF) + n↓(EF)
 

 

های چگالی حالت𝑛↓(𝐸𝐹)  بالا،  اسپین هایهای الکترونچگالی حالت 𝑛↑(𝐸𝐹)که در روابط فوق 

 باشند.پایین در تراز فرمی می اسپین هایالکترون

پردازیم که هر کدام دارای معایب و ها میدر این قسمت به معرفی ویژگیهای سه گروه از فرومغناطیس

 باشند.مزایای خاص خود می

 های فلزیفرومغناطیس-6

 رساناهای نیمفرومغناطیس-2

 فلزیهای نیمفرومغناطیس-6

ه در ک باشدمی اسانرهای فلزی عدم تطابق ساختار نواری در محل اتصال با نیماز معایب فرومغناطیس

ند. کرسانا را با مشکل مواجه میواقع این عیب، تزریق بهینه اسپین از ماده فرومغناطیس به درون نیم

در اطراف تراز فرمی  6فلزیهای نیماما در  واقع قطبش اسپینی این دسته از مواد نسبت به فرومغناطیس

از معایب  ها اشاره کرد.الای آنب 𝑇𝐶توان به دمای کوری تر است و از مزایای این گروه میپایین

                                                           
  Half metal1  
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مزایای  از باشد.فلزی میها نسبت به گروه فلزی و نیمرسانا دمای کوری پایین آنهای نیمفرومغناطیس

ترونیک رسانا به منظور پتانسیل بالا و کاربردی که در حوزه اسپینتوان به سازگاری با صنعت نیمها میآن

، دمای کوری بالا و قطبش اسپینی فلزینیم هایاز مزایای فرومغناطیس اشاره کرد.باشد، رساناها مینیم

ای از چگالی حالت متقارن را نمونه 2-6توان اشاره کرد. در شکل ها میدرصد در تراز فرمی آن600

دهد که با توجه به متقار بودن اسپین بالا واسپین پایین ساختاری کاملا غیر مغناطیسی نشان نشان می

 دهد.می

 
 AlNصندلی : نمودار چگالی حالت به ازای هر دو حالت اسپین بالا وپایین  در دو ساختار خالص الف( دسته 2-6شکل 

 ب( زیگزاگ در تراز فرمی شاهد چگالی حالت صفر و کاملا متقارن

 (TM) 1یهای فلزفرومغناطیس 2-3-2

باشند که از شناخته شده میهای ها جز اولین دسته از فرومغناطیساین گروه از فرومغناطیس

 اشاره کرد. Niو  Fe ،Coتوان به ها میمهمترین این دسته از فرومغناطیس

باشد. که مقداری غیر صفر می 6و اقلیت2ها در تراز فرمی به ازای دو حالت اسپینی اکثریت چگالی حالت

 باشد.ها مینشان دهنده رفتار فلزی آن

                                                           
Transition metal1 

Majority spin2 

Minority spin3  
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های اسپین بالا و پایین در این دسته از مواد در اطراف تراز فرمی، به وجود عدم تقارن در چگالی حالت

ای از نمودار نمونه 2-2این عناصر خاصیت مغناطیسی با قطبش اسپینی غیر صفر داده است. در شکل 

 دهد.چگالی حالت فرومغناطیس فلزی را نشان می

 
و غیر صفر بودن  هاعدم تقارن چگالی حالتن در تراز فرمی، شاهد پایی : نمودار چگالی حالت اسپین بالا و 2-2شکل 

 .[43]آن هستیم 

 (1DMS)رساناهای رقیق شده مغناطیسی نیم 2-3-3

 مغناطیسی شوند، اسپینرسانای غیر نیمهای جایگزین یونی مغناطیسی های از اتمزمانی که تعداد

های داخل شبکه انجام کنشی که با حاملبا برهم 2اتمی این ساختارهای آلایش شده مغناطیسی

ی رسانایآید. در نتیجه ماده هم خاصیت نیمیک خاصیت و نظم مغناطیسی در ماده به وجود می دهند،می

رسانای رقیق شده مغناطیسی گفته کند که به این دسته از مواد نیمو هم خاصیت مغناطیسی پیدا می

 شود.می

                                                           
Diluted Magnetic Semiconductor 1  

Magnetic dopant2  



22 
 

DMS رساناها باشند. بر خلاف فلزات، نیمجنبه فناوری حائز اهمیت میها هم از جنبه نظری و هم از

های بار ها کنترل بیشتری روی حاملتوان در آنباشند، که میدارای خواصی همچون گاف نواری می

ها، برای پی بردن به DMSی کاندیداهای متنود ای به منظور توسعههای قابل ملاحظهتلاشداشت. 

-II ) ترکیبات گروه آغاز شد. اولین مطالعات روی  6730منشاء مغناطیسی شدن در این مواد، از سال 

VIانجام شد.  [47]ی فلزی آلاییده شده بود( که توسط عناصر واسطه 

 هاDMSهای نظری برای توصیف فرومغناطیس در مدل 2-4

آلایش یافته با عناصر واسطه بررسی  AlNرسانای رفتار مغناطیسی نانوصفحات نیم در این پژوهش

اناهای رسهای رفتار فرومغناطیسی در نیم. در این بخش با توجه به مشخص نبودن کامل مکانیزمشودمی

کنش ارائه شده در این حوزه پرداخته های بر همها و مکانیزممغناطیسی، به معرفی مهمترین مدل

بادلی های تها و مدلکنش اسپینشود. به دلیل اینکه رفتار مغناطیسی شدن در مواد مرتبط به برهممی

ارائه شده و سپس به توصیف  6های تبادلیکنشباشد، ابتدا به صورت کلی تعریفی از بر هممی

های الکترونی اتمهای پردازیم. در جامدات، اوربیتالهای تبادلی میکنشهای متفاوت برهممکانیزم

شود. این ویژگی ناشی می 2کنند که از همبستگی الکترونیپوشانی مییکدیگر هم همسایه با

های های تبادلی داخل اتمی است که انرژی کل بلور را وابسته به آرایش نسبی اسپینکنشبرهم

≅)کنش مغناطیسی در جامدات کند. بزرگترین برهمهای همسایه میجایگزیده اتم 1 𝑒𝑉) کنشبرهم 

س( فرومغناطیهای اسپینی موازی )فرومغناطیس( یا پاد موازی )آنتیباشد که مسئول نظمتبادلی می

اوت های متفتواند به مکانیزمهای تبادلی بسته به نود ماده وسیستم مورد نظر میکنشباشد. برهممی

 ایجاد شود.

 

                                                           
Exchange interactions1  

Electron correlation2  
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 1مدل تبادلی دوگانه 2-4-1

ه ب ی بر اساس رهیافت اصول اولیه ابتدا.با انجام محاسبات الکترون[50و 65]یوشیدا -ساتو و کاتایاما

های آلایش ( پیشنهاد افزایش دمای کوری در حضور نمونهZnOدر اکسید ) nبرای آلایش نود  2ساکن

را دادند. در این مدل، حالت فرومغناطیسی در اکسید روی آلایش یافته با عناصر  Fe ،Co ،Niیافته 

به منظور توصیف مشاهدات 6کنش تبادلی دوگانه که اولین بار توسط زنرواسطه فلزی بر اساس برهم

کنش تبادلی دوگانه توضیح داده شد. برهم ،[54]ارائه شد 4تجربی رفتار فرومغناطیسی در مواد منگنایت

شود. ( توضیح داده میTMها بین دو یون همسایه عناصر واسطه )الکترون)جهش(  5سط پرشتو

DMS ها، در در ترازهایd6 به ترازهای دوگانه  6توسط میدان بلوری، عناصر واسطههای یون(eg)  با

 بالا و اسپینهای اسپین شوند. حالتبا انرژی بالاتر شکافته می (t2g)گانه تر و ترازهای سهانرژی پایین

اسپین  d 6های ، حالتCoآلایش یافته با  ZnOشود. در ، شکافته می9پایین نیز توسط شکافتگی تبادلی

ای هگیرند و به شدت با حالتتری قرار میهای اسپین پایین، در انرژی پاییننسبت به حالت Coبالای 

P2 های اسپین پایین دیگر، حالت.از طرفی [56-54]شونداکسیژن اطراف خود هیبرید )ترکیب( می

های  گیرند. اگر گشتاور مغناطیسی یونمیزبان قرار می ZnO، نزدیک نوار رسانش ماده Coهای یون

اجازه دارند از  Coهای یونd6های بخشی پر های اوربیتالهمسایه دارای آرایش موازی باشند، الکترون

 (.6-2)شکل  دایه فرومغناطیسی پرش کننیک یون به یون دیگر به منظور پایدارتر شدن حالت پ

                                                           
Doulbe exchanged1  

initio-First Principles ab2  

Zener3  

Manganite materials4  

Hopping5  

Crystal field6  

Exchange Splitting7  
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 کنشی تبادلی دوگانهتوسط مکانیزم برهم  𝐶𝑜2+(3𝑑7) : جفت شدگی فرومغناطیسی، بین دو یون  6-2شکل 

 1مدل ابر تبادلی زنر 2-4-2

 ، [95]2کنش ابر تبادلی مستقیمدهد که برهمنشان می [55-65]ای که توسط زنر مطرح شدنظریه

های اطراف آن، کاملا پر آنیون Pهای و اوربیتال TMهای کاتیونی های یوننیمه پر الکترون dبین لایه 

 دو اتم dی های لایهباشد. به دلیل این که الکترونمی الف( 4-2فرومغناطیس )شکل به صورت آنتی

TM  مجاور هم، ترازP در جهت خلاف  ها باید، اسپین آن6کنند، بر طبق اصل طرد پائولیمشابه را پر می

همسایه، توسط  TMهای بین نزدیکترین کاتیون 4هم قرار گیرد که این جفت شدگی آنتی فرومغناطیسی

ی های لایهکترونلبین ا 5کنش غیرمستقیم ابر تبادلیشود. از طرفی دیگر برهمآنیون اشتراکی می

گزیده، تمایل به نظم های نواری غیر جایگری حاملبه صورت واسطه ،TM هایکاتیون dجایگزیده 

                                                           
Superexchange Zener model1  

Direct superexchange2  

principle Pauli exclusion3  

Antiferromagnetic Coupling4  

Indirect superexchange5  
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در مدل زنر رفتار  ب(. 4-2)شکل شدگی فرومغناطیس دارد به صورت جفت TMنیمه پر  dهای لایه

کنش ابر تبادلی کنش ابر تبادلی غیرمستقیم، بر برهمفرومغناطیسی فقط زمانی امکان دارد که برهم

 مستقیم غالب باشد.

 
فرومغناطیس توسط مجاور هم به صورت آنتی TMشدگی دو یون جفت کنش ابر تبادلی مستقیم:: الف( برهم4-2شکل 

 ی جایگزینهاشدگی فرومغناطیس اسپینکنش ابر تبادلی غیرمستقیم: جفتیک آنیون )یون مثبت( اشتراکی ب( برهم

 های رسانشی الکترونبواسطه

 1مدل میدان میانگین 2-4-3

های ازاد در ماده، ی حفرهبواسطه Mnکنش بین دو اتم جایگزیده در مدل میدان میانگین، برهم

کنش مستقیم ابر تبادلی بین شود. به دلیل احتمال برهممی Mnهای رایش فرومغناطیس بین اتمباعث آ

 .(5-2)شکل  فرومغناطیس رقابتی وجود داردکنش فرومغناطیس و آنتی، همیشه بین برهمMnدو اتم 

 
 های آزادی حفرهبواسطه Mnهای جایگزیده میدان میانگین : جفت شدگی فرومغناطیس اسپین: مدل 5-2شکل 

                                                           
Mean field model1  
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 RKKYمدل  2-4-4

کنش مغناطیسی، بین توصیف کننده برهم [53]6یوشیدا( -کاسویا–کیتل–)رودرمن RKKYمدل 

 اینباشد. به دلیل های غیر جایگزیده نوار رسانش مییک یون مغناطیسی جایگزیده با الکترون

شوند و به عنوان یک میدان موثر های رسانش نزدیک یون مغناطیسی، مغناطیده میکنش، الکترونبرهم

های مغناطیسی اطرافش، با یک رفتار قطبشی که به صورت نوسانی به منظور قطبیده کردن دیگر یون

های جدایی بین یونی گذارد. این رفتار نوسانی بسته به فاصلهیابد، تاثیر می( انتشار می6-2)شکل 

دل شود. مفرومغناطیس نمایان میشدگی تبادلی فرومغناطیس یا آنتیمغناطیسی، به صورت جفت

RKKY باشد و زمانی که در ماده میزبان شاهد حضور تمرکز بالایی یک مدل تبادلی غیر مستقیم می

 دارد. وری لازم راهای غیر جایگزیده همچون فلزات هستیم، این مدل بهرهاز حامل

 

شدگی ، که رفتاری نوسانی دارد و باعث جفتrی بین اتمی و وابستگی آن به فاصله RKKY: انرژی تبادلی  6-2شکل 

 [57]شودفرومغناطیس میبه صورت فرومغناطیس یا آنتی

 مدل میدان میانگین زنر 2-4-5

کنش ابر تبادلی مطرح شد، بر اساس برهم [60]مدل میدان میانگین زنر که توسط دیتل و همکارانش

نش کی غیرجایگزیده با ایجاد کردن یک برهمهای حفرهباشد. در این نظریه، حاملغیر مستقیم زنر می

شود. در ها میشدگی فرومغناطیس بین آنجایگزیده، باعث جفت TMهای بین یون RKKYشبه 

                                                           
Ka-Kittel-Rudrman1  
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ی نوار ظرفیت ، ساختار نواری پیچیده، مدل میدان میانگین زنرRKKYکنش مقایسه با برهم

( را در نظر گرفت. با استفاده از این مدل، دیتل و همکارانش ZB) بلند-رساناهای فرومغناطیس زینکنیم

( به صورت تجربی را با موفقیت Zn,Mn)Te( و Ga,Mn)Asمشاهده شده در ساختارهای  𝑇𝑐مقدار 

 pتر از آن رفتار فرومغناطیسی با دمادی کوری بالاتر از دمای اتاق برای الایش نود توضیح دادند. مهم

اگر چه این مدل  .(69-2بینی شد )شکل توسط این مدل پیش Mnی با آلاینده ZnOو  GaNدر مواد 

 نشان دادند که رفتار [56]های نظریه ساتو و همکارانشبینیکند، پیشی تبادل حفره را بیان میغلبه

 هم ایجاد شود. nنود رفتار  ZnO تواند در فرومغناطیسی با دمای کوری بالا، می

 

بر  5/6 1020با تمرکز حامل حفره     ،Mnدرصد  5آلایش یافته با  pرساناهای متفاوت نود : دمای کوری محاسبه شده برای نیم9-2شکل 

𝑐𝑚−3 [66] 
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 سوم فصل

 

 

 

 روش محاسبات:

 (DFTی تابعی چگالی)نظریه
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 مقدمه 3-1

ب به توصیف اکثر قری نظریه اصلی مورد استفاده برای نظریه های مکانیک کلاسیک و کوانتومی دو

ی  و اهای تک ذرهشان این است که تنها مسالههای فیزیکی هستند اما محدودیت اصلیاتفاق سیستم

هایی با بیش از دو دقیق هستند و برای بررسی سیستمها دارای حل تحلیلی ای در این چارچوبدو ذره

های محاسباتی شد. های توسعه یافته و روشها و تقریبذره در حالت کلی باید دست به دامان نظریه

 ای توسعه پیدا کرده است کهذرههای بسراهکارهای متعدد و مختلفی برای توصیف محاسباتی سیستم

های نظری مختلفی استفاده ها ومدلخواص مورد مطالعه از تقریبهر یک، بسته به اهداف مسائل و 

و  ای نظیر مولکولذرههای بسهای مهم و پایه برای بسیاری از محاسبات سیستمکند. یکی از نظریهمی

( است. در این نظریه، با معرفی تابعی جهان شمول انرژی DFT)6ی تابعی چگالیبلورها، نظریه

 [.62آید]های الکترونی ماده )در اینجا چگالی الکترون( بدست مییگیری از آن، ویژگوردش

های ای از سیستممنجر به یک توصیف تک ذره 2شم-استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن

ها دارد و به همین امروزه مبنای اکثر شود که تاثیر بسزایی در ساده سازی محاسبات آنای میذرهبس

رود. در این کوانتومی بلورها که جز مسائل اساسی فیزیک ماده چگال هستند به شمار میمحاسبات 

شم -فصل ابتدا مروری کوتاه بر مفاهیم اولیه نظریه تابع چگالی داریم و سپس با معرفی رهیافت کوهن

 کنیم.ای مربوطه را استخراج میهامیلتونی تک ذره

 نظریه تابعی چگالی3-2

تا  یمدار یازن یارچوب نظرچ یکبه  ی، و اتم یالکترون یفواد بر اساس توصمحاسبه خواص م برای

 فادهاست را فراهم کرده است. یارچوبچ ی چنینچگال یتابع یه. نظریمنشان ده یآنها را در قالب مناسب
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ا و برآورد خواص آنه یدمواد جد یشگویینانو در پ یماده چگال و علوم محاسبات یزیکدر ف یهنظر یناز ا

 بوده است. ثیرگذارتا یاربس

. در است 6یاچند ذره یها یستمس یفتوص یبرا یازمورد ن یتعداد پارامترها یمعرف،  DFTیاصل هدف

60  تا 2 آن یکه ممکن است در هر جا ییهایستمس ینچن
26

و  ییکه هر کدام با سه مختصه فضا ذره 

 یدما نا ییهادستگاه یناست حل معادلات چن یهی. بدشودیم یفتوص ینیمختصه اسپ یک یدشا یا

 یاآ که یرندناپذ یزذرات تم ی،کوانتوم یکباشد. علاوه بر آن از آنجا که در مکان یر ممکنغ یاکننده 

 است یهودهب ذره منفرد، کاملا یکو در   نمکا یینتع یبوزون، پس تلاش ما برا یااند یونفرم

سامانه، از روش محاسبات اولیه بر پایه نظریه تابعی چگالی برای در  خواص حالت پایه الکترونی 

(DFT) ایم، گرچه کارآیی نظریه تابعی چگالی شناخته شده است. بنابراین این بخش را با بهره گرفته

( مورد استفاده در DFT) هایهای مهم و البته شناخته شده مربوط به روشای از بعضی ویژگیخلاصه

 کنیم.سامانه مورد نظر دنبال می کدهای کامپیوتری، برای

 ایذره-مسئله بس3-3

ای هذریکی از اهداف فیزیک ماده چگال، مطالعه نظری خواص الکترونی مواد است. یک سیستم بس

م ای از اتی برهم کنش کننده تشکیل شده است. بررسی مجموعهاز تعداد زیادی )بیش از سه ذره( ذره

ا هها و هستهدهند که تشکیل شده از الکترونمایعات و غیره را شکل میها، مولکولها، جامدات، گازها و 

ها را توسط ها و هستهکنشی از الکترونتوان یک سیستم برهمباشند. توسط مکانیک کوانتومی میمی

 معادله شرودینگر توصیف کرد:                                                          

(6-6) EΨ = HΨ  
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 باشد:ای به صورت زیر میباشد وعملگر هامیلتونی بس ذرهویژه مقدارانرژی می  Eکه

(6-2) 
 

22 2 21 1

2 2 2 2

I Ji I
tot nucl i

i I i i j I Ji I i j I J

z z eP P e
H V r

m M r r R R 

    
 

    
 

 سه بخش آخر به ترتیب بر ها وهسته ها وهای جنبشی الکتروندوم انرژیبخش اول و  2-6درمعادله 

به m  و   Mثابت پلانک ℏباشند. هسته هسته می های بین الکترون الکترون، الکترون هسته، وکنش هم

امین الکترون i، موقعیت 𝑅𝐼 و 𝑟𝑖 بار الکترون، e امین اتم، Iعدد اتمی  𝑧𝐼ی الکترون و هسته، ترتیب جرمها

 باشند.امین هسته میI و

های موجود در این مسئله کنش هم ای بسیار پیچیده است. با توجه به تعداد زیاد برذره حل معادله بس

حل کردن آن حتی امروزه برای قویترین ابر کامپیوترها، بسیار مشکل است. بنابراین محققان برای پیدا 

اده اند. اولین های زیادی را انجام دها که به سادگی این عمل را انجام دهد، تلاشکردن بعضی از تقریب

 [.26بیان شد]6729در سال  6ها، توسط بورن و اپنهایمرآن

ا حرکت هها هستند و بسیار کندتر از الکترونتر از الکترونها بسیار سنگینکند هستهاین تقریب بیان می

ها تماها را جدا کرد. فرض بر این است که موقعیت ها و الکترونتوان حرکت هستهکنند. در نتیجه میمی

به دو قسمت تابع موج الکترونی و یونی جداسازی شود. درنتیجه  هااند درحالی که الکترونثابت شده

 شود:معادله شرودینگر برای قسمت الکترونی بصورت زیر نوشته می

(6-6) Ĥe(r, R)Ψe = EeΨe(r, R) 
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 شود:که عملگرهامیلتونی الکترونی،توسط معادله زیر بیان می

(6-4) 
Ĥe = ∑ −

ħ2

2m

Ne

i=1

Vi
2 +

1

2
∑

e2

⎹ri − rj⎸
i≠j

+ Vext  

 

𝑉𝑒𝑥𝑡 ن کنش بیکند. توجه شود که برهمها عمل میها روی الکترونپتانسیلی است که توسط هسته

-شود. اگرچه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنها به عنوان یک پارامتر وارد میهسته

 الکترون همچنان مشکل است.-کنشی الکترونتواند کاهش یابد اما حل مسئله برهماوپنهایمر می

ا تعداد ها در مقایسه بها است. تعداد الکترونبعلاوه تابع موج الکترونی وابسته به مختصات تمام الکترون

باشند. همانطور که در ادامه نشان داده خواهد شد، استفاده از توصیف نظریه ها بسیار بیشتر میهسته

بات باشد. نظریه تابعی چگالی به محاستر میای بسیار کاربردیهای بس ذرهتابعی چگالی بجای تابع موج 

 دهد.کمتری نیازمند بوده و توصیف خوبی برای خواص الکترونی حالت پایه سیستم ارائه می

 فرمی-نظریه توماس 3-3-1 

ای [، بطوریکه مسئله بس ذره66( ارائه شد]6729-6723درسال ) 6یک رویکرد متفاوت توماس فرمی

 n(rگیرد و درجات آزادی سامانه تنها در چگالی الکترونی )در قالب چارچوب نیمه کلاسیکی قرار می

کنش تبادلی [. که در آن برهم64] 6760در سال  2متمرکز شده است. توسعه این روش توسط دیرا 

ه اثرات هم ک 6ها برحسب تابعی از چگالی در نظرگرفته شده، و همچنین بوسیله اسلیتربین الکترون

 ها پایه و اساس توسعه نظریه تابعی چگالی بودند.نظر گرفت، بیان شد. این بستگی را در
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 (DFT)شمای کلی نظریه تابع چگالی  3-4 

گرچه درمدل توماس فرمی امکان اصلاح )همانند اثرات همبستگی و تبادلی یا گرادیان چگالی با 

توان بعنوان اولین روش نتایج واقعا خوبی شود، آن را نمیتواند منجر به بسط دیرا  وجود دارد و می

بوسیله 6764سال  ساده نظریه تابعی چگالی در نظرگرفت. اولین پایه علمی نظریه تابعی چگالی در

 به کوهن شده بود معرفی شد6773سال  هوهنبرگ وکوهن که منجر به دریافت جایزه نوبل شیمی در

اش، خواص الکترونی سامانه، در پیکربندی حالت پایه غیر تبهگنها نشان دادند که همه [. آن65]

توان پتانسیل را می این انرژی و شود: علاوه برمشخص می n(rبطورکامل توسط چگالی الکترونی سامانه )

شم، یک طرح -، کوهن6765تنها بعنوان تابعی از چگالی الکترون بیان کرد. یک سال بعد، در سال

 بر ذره غیر-ای به یک مجموعه از معادلات تککنشی بس ذرهر نگاشت مسئله برهممنظو هسازگار بخود

از  ایکنشی، فرمولبندی دوباره روش میدان میانگین با یک اصل وردشی که تنها بر اساس پایه هم

 [. 66باشد، ارائه دادند]چگالی الکترون می

ت کوهن و معادلا-اساس نظریه هوهنبرگتواند بر بنابراین اولین نقطه عطف نظریه تابعی چگالی، می

 شم، درنظر گرفته شود.-کوهن

 کوهن-نظریه هوهنبرگ 3-4-1 

 کنشی بر اساس چگالی الکترونی بجای توابع موجهدف اصلی نظریه تابعی چگالی، یک سیستم برهم

 سالر دی، توسط هوهنبرگ و کوهن باشد. نظریه تابعی چگالی براساس دو نظریه بنیادای میبین ذره

شم  ( توسط کوهن وDFT[. راهبرد مهم ویژه برای حل مسئله عملی )69،63پایه ریزی شد] 6764

 [.67معرفی شده است]

از چگالی  6ها، تابعی یکتاکنشی از الکترونکند که انرژی حالت پایه یک سیستم برهمنظریه اول بیان می

بار الکترون است. به عبارت دیگر یک ارتباط یک به یک بین تابع موج حالت پایه و چگالی الکترونی 
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کوهن فقط اثباتی است بر وجود تابعی از چگالی الکترونی -ل هوهنبرگحالت پایه وجود دارد. نظریه او

 شود که انرژیب اثبات میکوهن این مطل-چه درست تابعی ناشناخته است. از نظریه دوم هوهنبرگاگر 

کند. به تبعیت می 6کل هر سیستم بس الکترونی نسبت به چگالی حالت پایه آن، از یک اصل وردشی

بر حسب چگالی الکترونی  2عبارت دیگر برای هر سیستم بس الکترونی یک تابعی انرژی جهان شمول

ت و چگالی الکترونی که تابعی وجود دارد که کمینه مطلق آن، به انرژی حالت پایه سیستم مربوط اس

ریه مقدار چشم داشتی [. برطبق این نظ90] کند چگالی حالت پایه سیستم استانرژی را کمینه می

 تواند به صورت زیر بیان شود:( می4-6معادله )هامیلتونی در 

(6-5) < Ψ⎹ Ĥ ⎸Ψ >= E[n(r)] 

 

شکل تابعی انرژی مشخص باشد، چگالی الکترونی است. اگر  n(r)تابعی انرژی کل و  E[n(r)]که 

 توان چگالی الکترونی را تا جایی که تابعی انرژی توسط اصل وردشی کمینه شود تغییر داد:می

 

(6-6) 𝛿𝐸[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛
⃒𝑛=𝑛0

= 0 

 

باشد. می 𝑛0(𝑟) شود، چگالی حالت پایه چگالی الکترونی که به کمینه انرژی مربوط می 6-6از معادله 

 تواند به صورت زیر بیان شود:انرژی حالت پایه میبر طبق نظریه اول، 

 

(6-9) 𝐸0 =< 𝛹0⎹ Ĥ ⎸𝛹0 >= 𝐸[𝑛0(𝑟)] 
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 (KS) شم-معادلات کوهن 3-4-2 

ی تک الکترونی کمکی توسط کوهن ای حقیقی، به یک مسئلهراه حلی برای کاهش مسئله بس ذره

تابعی چگالی یک سیستم را کوهن و شم به منظور کاربردی کردن نظریه 6765درسال. و شم مطرح شد

 [.96] برای حل مسئله بس الکترونی مطرح کردند

کنند، شد انرژی حرکت می 6کنشی که تحت پتانسیل موثرکنشی، جایگزین غیر برهمهای برهمالکترون

 تواند به صورت زیر نوشته شود:( می5-6تابعی کل درمعادله )

 

(6-3) E[n(r)] = To[n(r)]

+
1

2
∬

n(r)n(r’)

r − r’
drdr’ + ∫ Vext(r)n(r)dr + Exc [n(r)] 

کنشی، بخش دوم انرژی تابعی انرژی جنبشی سیستم الکترونی غیر برهم 𝑇𝑜[𝑛(𝑟)] (3-6درمعادله )

باشند و بخش آخر ها مییا انرژی هاتری و بخش سوم انرژی خارجی ناشی از هسته الکترواستاتیکی

شود. نامیده می 2همبستگیی باقی مانده آنچه که تصحیح کننده انرژی است، که انرژی تبادلی و همه

 آید:ای کوهن شم بدست می( نسبت به چگالی، معادلات تک ذره3-6ی )با کمینه کردن معادله

 

(6-7) 
[−

𝑉𝑖
2

2
+ 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)] 𝛹𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝑟) 

 

 

(6-60) 
𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡 + ∫

𝑛(𝑟 ’)

⎸𝑟 − 𝑟 ’⎹
𝑑𝑟 ’ +

𝜕𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛(𝑟)
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ها فقط توابع آن دهند.، هیو معنی فیزیکی مستقیمی را نمی𝛹𝑖( r) شم-توجه شودکه توابع موج کوهن

شم -تواند توسط توابع موج کوهنکمکی برای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی می

 بدست آید.

(6-66) 
𝑛(𝑟) = ∑ ⎹𝛹𝑖(𝑟)⎸2

𝑁

𝑖=1

 

ش صورت خودسازگار توسط روشم به -باید معادلات کوهن به منظور یافتن چگالی الکترونی حالت پایه،

 تکرارحل شوند.

 شوند.تعریف می n(rیک حدس اولیه چگالی الکترونی، )-6

 شود.، توسط چگالی الکترونی حدس زده شده، محاسبه می𝑉𝑒𝑥𝑡پتانسیل موثر، -2

 شود.حل می 𝛹𝑖( rشم، )-به منظور بدست آوردن تابع موج کوهن شم-معادلات کوهن-6

 شود.شم محاسبه می-با استفاده از تابع موج کوهنچگالی الکترونی -4

یرد تا گچگالی الکترونی محاسبه شده، به عنوان چگالی اولیه برای مرحله بعد مورد استفاده قرار می-5

جائیکه چگالی الکترونی همگرا شود، سپس چگالی الکترونی حالت پایه بدست آورده و برای محاسبه 

 گیرد.مورد استفاده قرار میها و غیره انرژی، نیروها، تنش
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 ( LDA1تقریب چگالی موضعی) 3-5 

رویکرد کوهن شم نشان داد که چگونه مسئله را به یک مسئله تک الکترونی موثر تبدیل کنیم که 

 مشخص باشد. Exc[n(r)]بستگی هم -البته نیاز است که تابعی تبادلی

قریب شناخته شده نیست، بنابراین باید از تبستگی به سادگی هم-متاسفانه شکل دقیق تابعی تبادلی

این تقریب برای . شود( نامیده میLDAتقریب چگالی موضعی ) ترین تقریب،استفاده نمود. ساده

 [.96] ارائه شد 6765شم در سال -بستگی توسط کوهنهم -پتانسیل تبادلی

به  LDAبستگی هم-یآید. تابعی تبادلهمبستگی گاز الکترونی همگن بدست می-که انرژی تبادلی

 شود:صورت زیر نوشته می

(6-62) Exc
LDA[n(r)] ≅ ∫ n(r)εxc

homo(n(r))dr 

 

εxcکه 
homo تبادلی گاز الکترونی همگن، با چگالی الکترونی -بستگیانرژی همn(r) باشد.می 

 توان به صورت زیر نوشت:( را می62-6رابطه )

(6-66) EXC = ∫ n(r)[εx
homo(n(r)) + εc

homo (n(r))]dr 

 

εxعبارت 
homo(n(r))  شود:به صورت زیر محاسبه می 

(6-64) 
εx

homo = −
3

4
(
6n(r)

π
)

1
3 
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εcمحاسبه عبارت 
homo(n(r))  تر از عبارت قدری مشکلεx

homo(n(r))    است و محاسبه دقیق آن به

های قطبیده اسپینی، تقریب برای سیستم LDAگیرد. تعمیم کوانتومی انجام می 6روش مونت کارلو

εxc( است که LSDA)2چگالی اسپینی موضعی
± (r) = εxc

± (n+(r), n−(r)) [.69] باشدمی 

 (GGA)3 تقریب شیب تعمیم یافته 3-6 

باشدکه می GGAشود تقریب محسوب می  LDAی دیگری که نسخه تعمیم یافتهتقریب پر استفاده

ونگ -های این تقریب، تابع پردوترین تابعفرمولبندی متفاوتی از آن توسعه پیدا کرده است. پر استفاده

(PW76در سال )بورگ-و تابع پردو6772-( انزوهرفPBEدر سال )با پارامترهای مختلف 6776

 فرمولبندی شد.

همبستگی -، انرژی تبادلیGGAدر این پروژه از دومین تابع این تقریب بهره گرفته شده است. در تقریب 

رابطه  به همین ترتیب علاوه بر چگالی الکترون در هر نقطه به تغییرات چگالی در آن نقطه وابسته است.

 شود:انرژی تبادلی به صورت زیر نوشته می

(6-65) Exc
GGA = ∫ n(r)εxc[n(r), ⎸∇n(r)⎹)dr = n(r)εxc

homoFxc(n, ⎹∇n⎸)dr 

 شود:است که به صورت زیر نوشته می یک تابع بدون بعد 𝐹𝑋𝐶که دراین رابطه عبارت

(6-66) Fxn(n, ⎸∇n⎹) = Fx(n, ⎹∇n⎸) + Fc(n, ⎸∇n⎹) 

های مختلفی تابع FC باشد اگرچه نقش آن درعبارت بالا کمتر است. برایمی FXتر ازمشکل FCمحاسبه 

شود که در بالا به دو مورد آن اشاره شد ذکر می FXهای مربوط به پیشنهاد شده است. اما تنها نام تابع

های قطبیده اسپینی چگالی برای سیستم[. 92] باشدمی 𝐹𝐶نسبت به  𝐹𝑋آن هم به علت اهمیت بیشتر 

 ژی در این تقریب به صورت زیر است.انر

                                                           
Quantum Monte Carlo1  

Local Spin Density Approximation2  

Generalized gradient approximation3  
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(6-69) εxc
± (r) = εxc

± (n+(r), n−(r), ⎹∇n
+(r)⎸, ⎸∇n

−(r)⎹) 

 شم-ای کوهنهای حل معادلات تک ذرهروش 3-7

 کنندبرای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده می  DFTکدهای زیادی وجود دارند که از روش

 عموما مربوط به مجموعه پایه گرفته درآنها و های به کارتفاوت اساسی بین کدها در تقریب [.95-96]

شود. این مجموعه پایه ها به سه گروه عمده است توابع موج کوهن شم را بر اساس آن بسط داده می

 شوند:تقسیم می

وغیره  QuantumEspresso,VASP(: کدهایی نظیر PW) امواج تختهای غیر جایگزیده روش پایه-6

 باشد.براین مبنا می

ی نظیر اوربیتال اتم و Gaussian مانندکد ، Gqussianهای جایگزیده: از جمله توابع،پایه روش-2

 و...  SIESTAکد

تین خطی. این روش تلفیقی از دو -های اتمی، نظیر اوربیتال مافینروش هیبریدی و ترکیبی کره-6

 وش استوار است.بر این ر WIEN2Kکنند.کد محاسباتی روش بالا است که دو نود پایه استفاده می

 که برای بدست آوردن نتایج دقیق، انتخاب یک پایه مناسب ضروری است.

های باشد برای سیستمهای انتخابی ممکن، امواج تخت میهای پایههمانطورکه ذکر شد یکی از مجموعه 

 رسد.های امواج تخت انتخابی مناسب به نظر میای، مجموعه پایهدوره

  SIESTAکد 3-7-1 

ای هشم برمبنای ترکیب خطی از اوربیتال-یعنی بسط تابع موج کوهن سیستا برمبنای روش دوم، کد

اینجا در  باشد. کههسته می های مغزی وتقریب شبه پتانسیل برای توصیف الکترونی اتمی و هدجایگزی

 دهیم.را ارئه می SIESTA کداز به طور مختصر توصیفی 
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 ربیتال اتمیمجموعه پایه جایگزیده او 3-7-1-1

جایگزیده به رکیب خطی اوربیتال های اتمی تشم از -ی کوهن،برای حل معادله SIESTAدرکد 

توانند به صورت حاصل های اتمی میشود. این اوربیتالبسط، استفاده می عنوان مجموعه پایه به منظور

 هماهنگ کروی نوشته شوند:بخش شعاعی در یک بخش ضربی از یک 

(6-63) Φlmn(r, θ, ∅) = Rn,l(r)Ylm(θ, ∅) 

 

ای یک هماهنگ کروی حقیقی برای تکانه زاویه 𝑌𝑙,𝑚و  nشعاعی برای اوربیتالبخش یک  𝑅𝑛,𝑙که   

شود صفر می 𝑟𝑐باشد. تابع شعاعی فراتراز یک شعاد خاص می mو عدد کوانتومی مغناطیسی  Lاوربیتالی 

ی هابرای سیستم داده شده بر مبنای اوربیتال نتایج، دقیق تختخلاف امواج . بر  𝑅𝑛,𝑙( 𝑟𝑐= )0یعنی 

باشد که ( چندگانه می𝛏)  یها بر مبنای تعداد پایههاست. اندازهاتمی، وابسته به اندازه و شکل پایه

های زتای ، تعداد اختیاری از توابع شعاعی بدون گره استفاده کرد که اوربیتالm , Lتوان برای هرمی

ی کروی مشابه و مشتر  با هامربوط به هماهنگ 𝛏 هر اوربیتال زتای[. 96] شودتر گفته میمرتبه بالا

    SIESTEهای متفاوت که درباشد. در اینجا به معرفی مجموعه اندازه پایهتوابع شعاعی متفاوت می

 شود.باشد پرداخته میموجود می

 هامجموعه پایه3-7-1-2 

ها در آن ینتریجاست. را یالزام یقدق یجبه دست آوردن نتا یمناسب برا ییهپا یک انتخاب 

 یمتعدد یایمزا است و هم یعیانتخاب طب یک، امواج تخت است که هم و متناوب یادوره یهایستمس

تعداد امواج،  یشدقت بالا با افزا ،6یهپا یمجموعه یبر هم نه یدارد از جمله، عدم وجود خطا یزن

 اقعو امواج تخت در مرکز هسته یها، از طرفساده آن یریو به کارگ یتناوب یستمس یطبا شرا یسازگار

 شوندیم یرتکث یبار یواند و در کل سلول بدون حضور هاند بلکه در سرتاسر فضا پخش شده نشده

                                                           
1Basis set superposition Error 
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 یستمس یکدر  یساختار الکترون یامحاسبات شبکه یامواج تخت برا ییهاستفاده از مجموعه پا ینبنابرا

 یهایتالاورب که 6یقو یمدل بستگ ینبنابر ا دهدیم یشافزایدا بزرگ، حجم محاسبات را شد یدوره ا

  کار دراساس  است. یانتخاب مناسب گیردینظر م در (LCAO)یگزیده جا یهبه عنوان توابع پا ی رااتم

SIESTA ود و محد یبسط شعاع یک یدباشند، اما با یبه هر شکل توانندیم یهاست که توابع پا این

 یروهماهنگ ک یکو  یاز توابع شعاع یبیبه صورت ترک یاتم یهایتالداشته باشند. پس اورب یمتناه

 :شودینوشته م

(6-67) ϕlmn(r, θ, φ) = Rn,l(r)Yl,m(θ, φ)  

    

 یایهتکانه زاو یبرا یقیحق یهماهنگ کرو یک  𝑌𝑙,𝑚و   یتال  اورب یبرا یتابع شعاع یک 𝑅𝑛,𝑙که 

در فراتر از شعاد خاص  یچون تابع شعاعاز طرفی . باشدمی  𝑚یسیمغناط یعدد کوانتوم و 𝑙یتالی اورب

 cr شودیپس شرط محدود بودن بسط توابع لحاظ م شودیم صفر. 

 هاتعداد پایه 3-7-1-3

 توانیا را مهیهوابسته است. تعداد پا یزها نیهبر شکل، به تعداد پا  علاوه یستمس یکدر  یجنتا دقت   

مربوط  یمشابه یهماهنگ کرو به  𝛏 یتالداد. هر اورب (  بسط 𝛏) چندگانه زتا یهپا یبا استفاده از مجموعه

یب ترت به  6و  2و  6ی توابع شعاع یبه ازا یعنیدارند،  یمختلف یتفاوت که توابع شعاع ینبا ا شودیم

 [.99] هستند TZیا گانه  و زتای سه DZیا  و زتای دوگانه SZیا  یگانه زتای

 6باز یهاکه شامل پوسته دهندیرا پوشش م یتظرف یهلا یها الکترون یشآرا ،2زتای یگانه یهااوربیتال

 یلبه دل ،4دوگانه 𝛏 یهایتالاورب و .شوندیعناصر واسطه م در  dیه بسته مانند لا یهاگاه پوسته و

                                                           
2Strongly correlated model 
1Single zeta 
2Open shells 

 3Double shells 
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ز ا یشکل ناش ییرتغ یبرا توانیم ینبر ا علاوه .شوندیم ساخته Gaussian ییهپا یشکافت مجموعه

 دارند 2یایهتکانه زاو یک  در نظر گرفت. تابع یزن را 6قطبشبلورها، توابع  یاها در مولکول یوندپ یلتشک

 یبرا توانمی p یها یتالاز اورب یعنی باشدیاشغال شده در اتم م یواحد بالاتر از حداکثر فضا یککه 

نمود.  استفاده pی هایتالکردن اورب یقطب یبرا توانمی d یهایتالاز اورب و sی هایتالکردن اورب یقطب

  𝛏 یزاسیونتوابع پولار یعنی DZP لاث. مدهندیم نمایش P را با یهدر پا یزاسیوناضافه کردن توابع پولار

 .دهدیرا م یتریفیتبا ک یجها نتایستمس یکه معمولاً در محاسبات ساختار دوگانه

 (SZهای زتای یگانه )اوربیتال 3-7-1-4

دهد که محتوای همه (، آرایش الکترونی لایه ظرفیت را پوشش میSZی زتای یگانه )مجموعه پایه

باشد. در عناصر واسطه می dهای بسته با انرژی بالا از قبیل لایه های باز و در بعضی مواقع پوستهپوسته

 ید.آشعاعی شرودینگر برای اتم با پتانسیل محدود کننده بدست می این توابع پایه توسط حل معادله

 (DZهای زتای دوگانه )اوربیتال 3-7-1-5

ساخته  Gaussianی پایه( با توجه به ادامه روند شکافت مجموعه DZهای زتای دوگانه )اوربیتال

اوربیتال  ،𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡ی اوربیتالی تحلیلی که به آرامی درشعاد توسط ساختن پایه اوربیتال شکافت، شود.می

آید شکل تابع استفاده شده برای اوربیتال شکافت به صورت زیر به دست می زتای اولیه را منطبق کند،

 باشد:می

(6-20) 
𝑅𝑙

2𝜉(𝑟) = {
𝑟𝑙(𝑎𝑙−𝑏𝑙𝑟2)

𝑅1𝜉(𝑟)
                           

𝑖𝑓     𝑟 < 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡

𝑖𝑓                𝑟 ≥ 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 

  

                                                           
 1Polarization function 

 2Angular momentum 
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𝑟𝑙ها دربا استفاده از پیوستگی توابع موج و مشتقات آن 𝑎𝑙،𝑏𝑙های ثابت
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 شوند. تابع شعاعی تعیین می

𝑅𝑙یعنی  𝛏دومین زتا 
2𝜉   در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡  ای مشابه اولین زتا دنباله𝛏  دارد. شعاد شکافت𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 توسط ،

یک اوربیتال تحلیلی که اوربیتال  (𝑟𝑚)شود. این پارامتر، شعاد انطباق پارامتر نرم شکافت تعیین می

ص کردن اینکه ، با مشخ𝑟𝑚کند. شعاد انطباق شکافد، پیدا میی زتای دوگانه میزتای اولی را به پایه

باشد، تعیین  6روند شکافت اوربیتال نسبت به روند اوربیتال زتای اولی باید دارای مقدار نرم شکافت

 شود.می

شعاد محدود ، 𝑟𝑐 ( قرار دارد.6و0)به غیر از شامل شدن خود  6تا 0ی بین نرم شکافت دربازه مقدار معتبر

، توسط 𝑟𝑐مقدار باشد.ی اوربیتال زتای دومی میکننده، شعاد محدود 𝑟𝑚ی اوربیتال زتای اولی وکننده

 شود.، توسط پارامتر نرم شکافت کنترل می𝑟𝑚مقدار انرژی برانگیختگی و

  شبه پتانسیل 3-7-2

ها باعث تغییراتی بسیار سریع در های مغزی به شدت مقید در اتمپتانسیل کولنی قوی و الکترون

شوند. در نتیجه به تعداد زیادی توابع پایه برای توصیف نیاز داریم. توابع موج با تعداد زیادی گره می

ا در هکنیم. برای کاهش تعداد حالتبرای کاهش تعداد توابع پایه از روش شبه پتانسیل استفاده می

 های ظرفیت و مغزی تقسیم کرد.های یک اتم را به الکترونتوان الکترونمحاسبات می

کنند و مسئول های خارجی اتم را اشغال میهایی هستند که پوستهالکترونهای ظرفیت الکترون

باشند. بنابراین خواص الکترون این حالت به میزان بسیار زیادی به محیط پیوندهای شیمیایی می

 های داخلی اتم وهایی هستند که پوستههای مغزی الکترونها بستگی دارد. اما الکترونشیمیایی آن

 های شیمیایی مشارکت ندارند.پیوندکنند و در ته را اشغال مینزدیک به هس

وان تها بستگی دارد. پس میها به میزان بسیارجزئی به محیط شیمیایی آنخواص الکترونی این حالت

مغزی  هایتوان الکترونهای مغزی مستقل از محیط است. در نتیجه میفرض کرد که پتانسیل الکترون

                                                           
norm-Split1  
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توان پتانسیل ناشی از های ظرفیت را درنظر بگیریم. پس مینیم و فقط الکترونرا از محاسبات حذف ک

ه شوند، نیاز بی پیوند تعیین میجامدات توسط چگالی بار در ناحیه های مغزی و ظرفیت درالکترون

یل توان این پتانسیل موثر را با شبه پتانستوصیف چگالی بار در نزدیکی هسته وجود ندارد بنابراین می

𝑉𝑃𝑃 جایگزین کرد تا از تکینگی در هسته جلوگیری شود. در نتیجه در فواصل دورتر از هسته پتانسیل ،

های مغزی آن توسط شبه پتانسیل جایگزین شود شبه صحیح را ایجاد کند. به اتمی که هسته و الکترون

 [.97,93] شودمارتین استفاده می-های ترولیرشبه پتانسیل SIESTAگویند. در اتم می

 Kنقاط ویژه  3-7-3 

ل توابع به محاسبه انتگرا یازن یو انرژ یچگال یراز خواص بلور نظ یاریبس استخراج یکه برا گفته شد

𝑓(𝑘)   یرنظ یتناوب = 𝑓(𝑘 + 𝐺) است: یرکه به صورت ز یمدار یلوئناول بر یهسر ناح سرتا در 

(6-26) f̅ =
1

ΩBZ
∫ f(k) dk =

Ωcell

(2π)d ∫ f(k) dk=
1

Nk
∑ f(k)k 

 rی در فضا یطبس یاخته: حجم  Ω𝑐𝑒𝑙𝑙 و  تعداد نقاط : 𝑁𝑘 و  kیدر فضا یطبس یاخته: حجم    Ω𝐵𝑍 که

 یطبس یاختهازاء هر  بهf  یانگین معادل آن م یا و  Kازاء  هر به  f  یانگین: م̅ 𝑓 و : تعداد ابعاد بلور dو  

 است. یمعمول یدر فضا

تنها به ازاء  ییمنما محاسبه  BZ  آن که در کل یرا به جا یرانتگرال اخ توانیآن است که م واقعیت 

. دهیمیم یحموضود را توض یبا مثال  .یمدست آوربه را ̅ f  همان یخوب یبمحاسبه و با تقر خاص  k چند

 باشد: یرهدف محاسبه انتگرال ز یدفرض کن

(6-22) I1 = ∫ dk sin(k) = cosk 
2π

0
= cos (2π) − cos (0) = 1 − 1 = 0 

I1 انتگرال ینجواب ا یقبا محاسبه دق بنابراین =  .شودیم حاصل  0

I1 جواب ینهم توانیم حال =   لاست که مقدار انتگرا یندست آورد و آن ا به یزن یگرید یقبه طر را 0

kمیانگین  K  یکعلامت انتگرال( را به ازاء  یر)عبارت ز = π  ییمنما محاسبه: 
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(6-26) f1(k) = sin(k) → sin(k = π) = 0  

به محاس یرا به جا یتناوب یهاانتگرال عبارت توانیمیدرست است و ما م یزن یقاعده در حالت کل این

 SIESTA   . درکدییممحاسبه نما یخوب یببا تقر خاص،K  انتخاب چند با، تنها  Kیفضار دیق دق

گرال و انت شودیاستفاده م یلوئنبر یدر فضاگیری نمونه برای [.03]6پک -نقاط ازروش منخارست انتخاب

 یروش در حالت کل یندر ا یبند. شبکهشودیزده م تقریبW  یشاخص وزن با k  نقاط یتعداد کم یرو

N به صورت × M × K و یحکه پارامترها عدد صح باشدمی N, M, K ≠  و به منظور شبکه باشندمی  0

ها با مثل نانولوله یبعد یک یساختارها یبرا .روندیمختلف به کار م یوارون در راستاها یفضا یبند

1  به صورت  یگرد یدر دو راستا یتمحدود و c⃗  یدر راستا یدرجه آزادیک  × 1 × N برای   و

b⃗⃗⃗ ساختارهای دو بعدی دو درجه آزادی در راستای  1و در یک راستای دیگر به صورت  c⃗و  ⃗ × M × N 

 به صورت ها مولکول مانند c⃗ و b⃗⃗⃗⃗⃗  و a⃗⃗  یراستا سه دریت سه درجه محدود که دارای ییساختارها یبراو 

 1 × 1 × هر چه سلول و ساختار  ین. بنابراباشدیم یلوئنمنطقه بردرΓ که همان نقطه  شودیم انجام 1

عاد ( ابیلوئنوارون آن )منطقه بر یداشته باشد، فضا یقیحق یفضار د یبزرگتر ابعاد ی،مورد بررس

 Kقاط و ن یبندوارون به تعداد مش یشدن فضا تربا کوچک بنابراینو بالعکس.  خواهد داشت یکوچکتر

 .یازمندیمن یلوئندر منطقه بر کمتری

 

 
 

                                                           
1Monkhorst- Pack 
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بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی 

خالص  AlN نیترید نانوصفحات آلومینیم

 وآلایش یافته با عناصر واسطه
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 مقدمه 4-1

ا نیکی قابل توجه آنهافنی دو بعدی به دلیل  خواص الکتروتحقیق بر روی مواد گرهای اخیر در سال

زادی بار و اسپین الکترون دارای دو درجه آ .[36]داشته است ارسانرشد سریعی را در زمینه فیزیک نیم

رساناها و مغناطیس استفاده است که هر کدام از این درجات آزادی به طور جداگانه در فیزیک نیم

درجه آزادی  هر دو کهباشد ترونیک ناحیه اتصال فیزیک نیمرساناها و مغناطیس میاسپین شوند.می

ی مربوط به دینامیک انرژجایی که مقیاس از آن [.32]شودالکترون به طور همزمان در آن استفاده می

مورد نیاز است، تر از آن چیزی است که برای کنترل بار الکترون ای کماسپین به طور قابل ملاحظه

با توجه [. 36]تر هستندکنند و هم چنین سریعترونیکی توان الکتریکی کمتری مصرف میقطعات اسپین

به خصوصیات ذکر شده با رشد روز افزون نانو تکنولوژی، تلاش برای ابعاد کوچکتر مصرف کمتر و بازده 

نظری و تجربی را به خویش اختصاص سزایی از تحقیقات بیشتر این حوزه نو پا توانسته است سهم به

وهشی های پژدر حال حاضر فعالیت ای روشن در حوزه فناوری اطلاعات باشد.دهد و نوید بخش آینده

احل پژوهشی جهان در حال مرترونیکی در مطالعه قطعات اسپین ای در زمینه ساخت وبسیار گسترده

 انجام است.

ن بر اساس کنترل جریان اسپینی علاوه بر جریان مبنای آسبتا جدیدی است که ترونیک حوزه ناسپین

ا همچون ترانزیستورهها تواما در قطعات الکترونیکی املاسپین ح ها و استفاده از خاصیت بار وبار حامل

باشد. مزیت استفاده از حامل بار و اسپین تواما در قطعه باعث افزایش پردازش اطلاعات و و دیودها می

 سازی اطلاعات بیشتریسوئیچیگ بالا، همچنین مصرف انرژی کمتر و امکان ذخیرهقطعاتی با سرعت 

ها در ی مهم در استفاده از اسپین حاملشود. یک مولفهیین میهای پادر فضای محدودتری در مقیاس

یق باشد. یک روش تزرقطبیده از یک منبع فرومغناطیس میترونیکی، تزریق اسپین قطعات اسپین

ها در حال پر شدن است مثل آهن، آن dای که تراز ده از مواد فرومگنتیت و عناصر واسطهاسپین استفا

ای همواد مغناطیسی گروه بزرگی از مواد هستند که به طور وسیع در دستگاه باشد.کبالت، نیکل و...می

 واسطهرسانا با آلایش عناصر طیف وسیعی از مواد نیم. [34]شوندمختلف مغناطیسی استفاده می
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 DMSرسانای مغناطیسی رقیق ه این مواد را عموما به عنوان نیمک )عناصرمغناطیسی( وجود دارند.

نیز از این موضوعات قابل توجه در  با یونهای مغناطیسی (III-V)آلایش ترکیبات گروه  شناسند.می

ا رساناند که نود نیمساناهای مغناطیسی رقیق شده موادیرنیمهاست. DMS مطالعات محققان در زمینه 

باشد که با عناصر واسطه رقیق جدول تناوبی می (II-VI)گروه  و (III-V)غالبا از عناصر گروه 

[. این ترکیبات به دلیل ویژگی منحصر به فردشان از محبوبیت زیادی در ساخت قطعات 35اند]شده

آلایش یافته با عناصر  (III-V) رساناهای گروهاپتوالکترونیکی برخوردار هستند. بنابراین معرفی نیم

رساناهای غیر مغناطیسی وجود ندارد را فراهم های مغناطیسی که در نیمواسطه برای استفاده از پدیده

سازد. ر میترونیک را میسکند که امکان استفاده از این ترکیبات را در صنایع اپتوالکترونیک و اسپینمی

 مفید به فرد و اشاره کرد که با توجه به خصوصیات منحصر  AlNتوان بهمی (III-V)ترکیبات گروه از 

( که باعث افزایش جذب در eV 2/6)  داشتن گاف نواری بزرگمانند خواص الکتریکی بسیار عالی و آن 

توان اشاره می Å 973/6 دارای طول پیوند و الکترونیکی و فوتوالکترونیکی می شود خواص اپتیکی،

  .[36-39]کرد

ی مغناطیسی دارا بودن رسانای رقیق شدهترونیک به عنوان نیمکاربرد در صنعت اسپینو همچنین 

 ی فلزی آلاییده،ی کلوین( هنگامی که با عناصر واسطهجهرد 600خاصیت فرومغناطیس در دمای اتاق )

ب لهایی با قطبش اسپینی، توجهات زیادی را به خود جشود به منظور تزریق کننده و منبع الکترونمی

 کرده است.

 با توجه به موارد ذکر شده ما در این فصل قصد داریم به بررسی خواص الکترونی نظیر ساختار نواری و

نانو  ایداری فازپکلی و جزئی  مغناطیسی نظیر گشتاورهای کلی، و خواص مغناطیسیهای چگالی حالت

بپردازیم. محاسبات ما در  آلایش یافته با عناصر واسطه خالص زیگزاگ(و  صندلی)دسته AlNصفحات 

ی بسط تابع که بر پایه SIESTAبا استفاده از رهیافت نظریه تابع چگالی با کد محاسباتی  این تحقیق

 د.یرپذو تقریب شبه پتانسیل استوار است انجام میهای اتمی موج بر حسب ترکیب خطی اوربیتال
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 بهینه سازی پارامترها 4-2

در ابتدا باید تعدادی از پارامترها را به منظور کاهش در زمان محاسبات، افزایش دقت و سرعت 

ر اتصارون است که به اخدر فضای و Kقطع و تعداد نقاط انرژی همگرایی بهینه کرد. این پارامترها شامل 

 خواهیم کرد. اشارهتوضیحی در مورد هر یک 

 SIESTA محاسباتی کد به کمک  (DFT)چگالی تابعی نظریة از استفاده با مطالعات تحقیق این در

 این در [.37]ستا شده نجاما (GGA-PBE) وارنزرهورف بر  پردو، تعمیم یافته شیب تقریب[. 33]

 کنشهمر ب محاسبه جهت. در نظر گرفته شده است DZP  [70] پایه به صورت هایمجموعه محاسبات

-72]مارتین استفاده شده است -های ترولیرشبه پتانسیل از اتمی هایهسته و الکترونهای ظرفیت بین

76]. 

 خالص و آلایش یافته AlNتعیین پارامترهای ورودی نانوصفحه  4-3

 انرژی قطع 4-3-1

نانوصفحه دسته  محاسبات روی، AlN( خالص n,n( و دسته صندلی )n,0زیگزاگ )از بین نانوصفحات 

طوری انتخاب  این دو نانوصفحه انجام شده است. ابر سلول( 0,6) نانو صفحه زیگزاگو ( 4,4صندلی )

های که اولا طول هر دو نانوصفحه تقریبا یکسان و همچین هر دو نانوصفحه دارای تعداد اتماند شده

 یکسانی باشند.

ش افزایمگرایی و ایش سرعت محاسبات و افزایش سرعت هانتخاب درست پارامتر انرژی قطع، باعث افز

. به منظور یافتن انرژی قطع بهینه شده، به ازای تعداد شودخطا می شمحاسبات و کاهدقت در امر 

ی قطع در فایل ورودی، پارامترهای ورودی دیگر پارامترها به غیر از انرژمعین و همچنین  Kنقاط قطع 

رژی قطع نصورت نگیرد، و با تغییر دادن ادقیق و بالا در نظر گرفتیم تا خطایی در محاسبات دیگر را نیز 
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 یهای متفاوت پرداختیم. نتایج حاصل شده برای دو نود نانوصفحهی قطعدر هر مرحله، به بررسی انرژ

 ( گزارش شده است.6-4خالص، در جدول )

 

 (0,6صفحه خالص )نانو ( ب(4,4صفحه خالص )نانو نمودار انرژی قطع بر حسب انرژی کل الف( :6-4شکل 

 

 (4,4( و نانوصفحه خالص )0,6انرژی کل، نانوصفحه خالص )انرژی قطع بر حسب  : 6-4جدول 

 قطعانرژی 600 200 600 400 500 600 900

(Ry) 
انرژی  -595/2624 -677/2624 -633/2624 -674/2624 -679/2624 -679/2624 -673/2624

 (eV()4,4کل)
انرژی  -364/6766 -777/6766 -066/6769 -042/6769 -045/6769 -049/6769 -049/6769

 (eV()0,6کل)

 

ی برای نانوصفحهی کل بر حسب انرژی قطع تغییرات انرژ 6-4و نمودار شکل  6-4با توجه به جدول 

ی دسته به بعد مقادیر انرژی یکسان است و برای نانوصفحه Ry 600تقریبا از  AlN( 0,6زیگزاگ )

بنابراین در محاسبات  باشد. وبه بعد مقادیر انرژی یکسان می Ry 400تقریبا از   AlN( 4,4صندلی )

 AlNرا برای نانوصفحه دسته صندلی  Ry400( و مقدار 0,6) AlNرا برای نانوصفحه  Ry600 مقدار 

 ایم.( را به عنوان انرژی قطع بهینه انتخاب کرده4,4)
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 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط بردار شبکه 4-3-2

در یک جامد تناوبی و از آنجا که توابع داد الکترونها و نیز تع هااتم عداد وابودن به دلیل تعداد زیاد 

هایی مثل چگالی بار است باید برای محاسبه کمیتپیدا کرده ای روی کل جامد گسترده موج تک ذره

n(r)  ،در نقطهr زیادی توابع موج که به صورت محدود در فضا گسترده شده است، محاسبه  دتعدا

باشد. که می( N×M×Kبندی یک ساختار به صورت )حالت کلی برای شبکه زادی درراستای آشود. می

 باشد. ( میN×M×1های دو بعدی مانند نانو صفحات با دو درجه آزادی به صورت )برای ساختار

در هر راستا از فضای وارون  Kتعداد نقاط  بعد از بهینه سازی انرژی قطع، مرحله بعدی بهینه سازی

باشد. شرایط مرزی اعمال شده به این است. از آنجا که ساختار مورد نظر نانوصفحه است و دو بعدی می

نش کبه اندازه کافی خلا منظور شده تا از بر هم aدر یک راستای  a,b,cصورت است که از سه راستای 

تدا تمامی پارامترها از جمله انرژی ی قطع ابانرژدر این راستا جلوگیری شود. حال همانند بهینه سازی 

  کنیم، و با توجه به راستای آزادی نانو صفحه که به صورت وارد میدر فایل ورودی قطع بهینه شده را 

1×N×N دادن  با تغییرN برای بردار شبکه بندی پیدا  در هر مرحله و بررسی انرژی کل مقدار بهینه را

کنیم. لازم به ذکر است که از این دو پارامتر بهینه شده برای محاسبات دیگر در حضور و عدم حضور می

گزارش شده  2-4شکل  و 2-4ر دو نانوصفحه خالص در جدول برای هایم. نتایج ناخالصی استفاده نموده

 است.

 
 (0,6( ب(نانوصفحه خالص )4,4بر حسب انرژی کل، الف( نانوصفحه خالص ) Kنقاط  بردارنمودار  :2-4شکل
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 (4,4و نانوصفحه خالص ) (0,6ی کل، نانوصفحه خالص )بر حسب انرژ K:تعداد نقاط  2-4جدول

 Kتعداد نقاط 2 6 4 5 6 9 3

 eVانرژی کل -679/2622 -506/2624 -656/2624 -633/2624 -675/2624 -675/2624 -675/2624

(4,4) 
 کلانرژی  -796/6766 -046/6769 -046/6769 -046/6769 -046/6769 -046/6769 -046/6769

eV (0,6) 

 

برای نانوصفحه  K، تغییرات انرژی کل بر حسب تعداد نقاط 2-4نمودار شکل  و 2-4با توجه به جدول 

 4از  AlN( 0,6) زیگزاگیکسان و برای نانوصفحه دسته به بعد مقادیر  6از  AlN( 4,4) دسته صندلی

دسته صندلی  Nو برای  4 زیگزاگ مقدار Nو بنابراین در محاسبات برای  یکسان است. به بعد مقادیر

های آلایش شده نیز همین مقادیر را بهینه انتخاب کردیم. برای نمونه  Kرا به عنوان تعدا نقاط  6مقدار 

 در نظر گرفته شده است.

 هامجموعه پایه 4-3-3

کند انتخاب یک پایه مناسب هایی که به افزایش دقت در محاسبات کمک میدیگر از کمیتیکی  

طور که در فصل سوم توضیح همان. های تشکیل دهنده ساختار مورد نظر استهای اتمبه ازای اوربیتال

های شم را بر حسب ترکیب خطی از پایه-ای کوهنتوابع موج تک ذره SIESTAداده شده است کد 

های چندگانه زتا بسط داده تواند وسط تعدادی از پایههای اتمی میپایه دهد.های اتمی بسط مییتالاورب

عموما جوابی با کیفیت بالا با هزینه محاسباتی کم و درکمترین زمان ( DZP) شود زتای دوگانه قطبیده

 ایم.استفاده کرده اتمی،های لکند. پس در تمام محاسبات از این پایه به ازای اوربیتافراهم می

 سازی ساختارهابهینه 4-3-4

بعد از بهینه سازی پارامترهای مورد نیاز برای محاسبات، قدم بعدی بهینه سازی ساختار و موقعیت 

ی تعادلی و همچنین طول توان به جایگاه اتمی، ثابت شبکههاست، که با بهینه کردن ساختار میاتم

 بررسی خواص الکترونی دست یافت.پیوندهای اتمی، به منظور 
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های خالص )دسته صندلی و زیگزاگ( در فایل ورودی مهمترین پارامترهایی که برای محاسبات نانوصفحه

 مده است.آ 4-4و 6-4بایستی در نظر گرفته شود در جدول 

 خالص AlN( 4و4) های ورودی محاسبات، برای نانوصفحات دسته صندلی:پارامتر 6-4جدول 

روش دینامیکی  شبه پتانسیل ⟸تقریب کد

  ⟸(MDمولکولی)

 (CGشیب همیوغ)

-تابعی همبستگی

  ⟸ تبادلی

GGA(PBE) 0.04  ⟸همگرایی نیروeV/ang 

بردار شبکه بندی 

  ⟸ Kفضای 

 (DZPدوگانه قطبیده)  ⟸هامجموعه پایه 6×6×6

آلایش لایه ظرفیت  Ry 400  ⟸انرژی قطع

  ⟸(Alاتم)

3s2 3p1 

مگرایی چگالی ه

 ⟸بار

آلایش لایه ظرفیت  10−5

  ⟸(N)اتم

2S2 2P3 

 

 خالص AlN( 6و0) زیگزاگهای :پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه 4-4جدول 

روش دینامیکی  شبه پتانسیل ⟸ تقریب کد

  ⟸(MDمولکولی)

 (CG)شیب همیوغ

 ادلیتب-تابعی همبستگی

⟸ 

GGA(PBE) همگرایی نیرو⟸    eV/ang04/0 

بردار شبکه بندی فضای 

K ⟸ 

 (DZP)دوگانه قطبیده  ⟸هامجموعه پایه 6×4×4

آلایش لایه ظرفیت  Ry 600 ⟸انرژی قطع

  ⟸(Al)اتم

3𝑠2 3𝑝1 

  5−10 ⟸مگرایی چگالی باره
 

آلایش لایه ظرفیت 

  ⟸(N)اتم

2𝑆2 2𝑃3 

 

به بررسی و مطالعه خواص بعد از بهینه سازی ساختار با قرار دادن پارامترهای ساختاری بهینه شده 

ای هپردازیم. در این بخش به مطالعه ساختار نواری و چگالی حالتفیزیکی همچون خواص الکترونی می

 پردازیم.می AlNنانوصفحه خالص زیگزاگ و دسته صندلی خالص  کلی
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 صندلی( )زیگزاگ ودسته AlN خالص بررسی خواص الکترونی نانوصفحات 4-4

سازی و تعیین پارامترهای ورودی مناسب جهت انجام در این قسمت از پژوهش پس از بهینه 

 پردازیم.ها میمحاسبات به بررسی خواص الکترونی از جمله ساختار نواری و چگالی حالت

 AlN نانوصفحه زیگزاگ و دسته صندلی خالص  بررسی ساختار نواری 4-4-1

توان به مقدار گاف نواری، مستقیم یا غیر مستقیم بودن و روند تغییرات با بررسی ساختار نواری می

دسته صندلی و زیگزاگ در شکل   AlNآن دست یافت. ساختار نواری بدست آمده برای نانو صفحات 

ا ب باشد.آمده است. در نمودارهای ساختار نواری سطح انرژی صفر به عنوان موقعیت تراز فرمی می 4-6

( برای هر دو حالت اسپین بالا و پایین برابر با 4,4نواری اندازه گاف برای نانوصفحه ) توجه به ساختار

eV 63/6  و به صورت مستقیم و موقعیت تراز فرمی در انرژیeV 5092/6-  و همچنین اندازه گاف

م و و به صورت مستقی eV 66/6( برای هر دو حالت اسپین بالا و پایین برابر 0,6نواری برای نانوصفحه )

به دست آمده است. مقدار گاف نواری و نود آن مستقیم )م(  -eV 5242/6موقعیت تراز فرمی در انرژی 

( 0,6( و )4,4) AlNبرای نانو صفحه خالص  5-4م( و موقعیت تراز فرمی در جدول و غیر مستقیم )غ

 گزارش شده است.

 
 AlN (0,6)نانوصفحه خالص  ( بAlN (4,4)نانوصفحه خالص  ساختار نواری الف( : 6-4شکل
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نانوصفحه خالص  ( بAlN (4,4)نانوصفحه خالص   مقدار گاف نواری و موقعیت تراز فرمی برای الف( : 5-4جدول 

AlN (0,6) 

 مقایسه

[76]   

موقعیت تراز 

 (eV) فرمی

گاف اسپین 

 (eVپایین )

گاف اسپین بالا 

(eV) 

 نانوصفحه

 AlN(4,4)  م63/6 م63/6 -5092/6 م96/6
 AlN (0,6) م66/6 م66/6 -5242/6     م66/6

 

و تقریب  VASPبا استفاده از کد  ،DFTبر پایه   AlN نانو صفحهبرای ساختار  [76]در مرجع شماره 

GGA ، اتم  62اتم،  64که در کل دارایN  اتم  62وAl  ( 62,62)نانوصفحه دسته صندلی   باشد.می

AlN  (3, 0و برای نانوصفحه زیگزاگ )بصورت مستقیم  96/6گاف نواری حالت خالص AlN  گاف نواری

 و به صورت مستقیم گزارش شده است. 66/6

زیگزاگ و دسته  نانوصفحه (DOS) کلی هایتحالچگالی محاسبه  4-4-2

 AlN صندلی خالص 

رار قپردازیم و مورد بحث هایی که در قسمت خواص الکترونی به آن مییکی دیگر از مهمترین کمیت

 هایهای یک سیستم، تعداد حالتباشد. منظور از چگالی حالتها میی چگالی حالتگیرد محاسبهمی

تواند وجود باشد که در اطراف یک انرژی میالکترونی در دسترس در واحد حجم در واحد انرژی می

دن ها برای اشغال شتیک چگالی حالت بالا در یک نوار انرژی به معنی زیاد بودن تعداد حال داشته باشد.

شویم بدین معناست که هیو حالتی برای اشغال شدن در زمانی که با چگالی حالت صفر روبرو می است.

های غیر صفر زیر تراز فرمی مربوط به نوار ظرفیت چگالی حالت نوار انرژی مورد نظر وجود ندارد.

های غیر صفر چگالی حالتاند و هکاملا پر هستند و اشغال شد T=0باشند که در دمای صفر مطلق می

کاملا خالی و اشغال نشده  T=0باشد. در دمای صفر مطلق بالای تراز فرمی مربوط به نوار ظرفیت می

 یهای تشکیل دهندههای جزئی اتمهای کلی یک ترکیب، مجمود چگالی حالتباشند. چگالی حالتمی

 .باشدهای اتمی آن اتم میلاهای جزئی اوربیتهای یک اتم، مجمود چگالی حالتآن است و چگالی حالت
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ا به هپایین در تمام انرژی اسپین های کلی یک سیستم برای اسپین بالا ومتقارن بودن چگالی حالت

سیستم هیو خاصیت در واقع باشد و باشد که سیستم دارای هیو قطبش اسپینی نمیاین معنی می

توان تشخیص های کلی میبه رسم نمودارهای چگالی حالتبا توجه  دهد.مغناطیسی از خود نشان نمی

بوط اما اهمیت بیشتر مرو ظرفیت دارد. داد که کدام اتم نقش بیشتری در تشکیل نوارهای انرژی رسانش 

مله خواص از جتراز فرمی هستند به دلیل اینکه بسیاری از باشد که در اطراف هایی میبه چگالی حالت

 دلیی دسته صنهای کلی برای نانوصفحهنمودار چگالی حالت وابسته است.ن رسانش الکتریکی به آ

ترازها سطح انرژی صفر در تمامی رسم شده است.  4-4در شکل ( 0,6)خالص ( و زیگزاگ 4,4) خالص

ی انرژی، برای دهد که با خط چین عمودی نشان داده شده است. بازهموقعیت تراز فرمی را نشان می

با توجه به متقارن بودن چگالی  در نظر گرفته شده است. +eV 5تا  -eV 5بین  هام چگالی حالتهس

باشد (  می-𝜇𝐵0006/0 ها که در حدود )ها و گشتاور مغناطیسی به دست آمده در این نمونهحالت

 توان نتیجه گرفت که هر دو نانوصفحه در حالت خالص دارای خاصیت مغناطیسی نیستند.می

 
 (0,6( ب(نانوصفحه زیگزاگ)4,4های کلی الف(نانوصفحه دسته صندلی )چگالی حالت:نمودار  4-4شکل

 

 آلایش یافته با عناصر واسطه AlN خواص الکترونی و مغناطیسی نانوصفحات  4-5

دوم به آن  هایترونیک که در فصلاسپین ی جدیددر شاخه رقیق شده مغناطیسی رساناهاینیم

 AlNرساناها باشند. در میان نیمدارای کاربرد فراوانی میاز اهمیت بالایی برخوردار است و اشاره شد، 
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ی میزبان مناسب جهت آلایش با عناصر واسطه تبدیل به دلیل گاف نواری پهن که آن را به یک ماده

با  .صورت گرفته استها ها و نانوروبانکرده است. آلایش نانوساختارهای این ماده بیشتر بر روی نانولوله

ها، خواص و شکل ساختاری نانو صفحه و کارهای اندکی که بر روی آلایش این ساختار، توجه به ویژگی

بررسی خواص الکترونی و مورد نظر انجام گرفته است، در این پروژه قصد داریم به  AlNرسانای در نیم

ند انوصفحاتی که مورد بررسی قرار گرفتهی مغناطیسی بپردازیم. نان در حضور عناصر واسطهمغناطیسی آ

( هستند. در ابتدا قبل از بررسی خواص 0,6و زیگزاگ ) (4,4شامل نانوصفحات دسته صندلی )

پارامترهای ورودی به منظور محاسبات با دقت کافی تعیین  های آلایش یافته، ضروریستنانوصفحه

 اند.گردآوری شده 9-4و  6-4ول ا. این پارامترها در جدشوند

 آلایش یافته با عناصر واسطه AlN( 4,4:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه دسته صندلی ) 6-4جدول

آرایش لایه ظرفیت اتم  شبه پتانسیل ⟸               تقریب کد

 (Alآلومینیم )

3s23p1 

   همبستگی تبادلی-تابع

⟸ 

GGA(PBE)  آرایش لایه ظرفیت اتم

 (Nنیتروژن )

2s22p3 

آرایش لایه ظرفیت اتم  k     ⟸ 6×6×6بندیبردار شبکه

 (Tiتیتانیوم )

3d34s1 

آرایش لایه ظرفیت اتم  Ry 400 ⟸  انرژی قطع

 (Vوانادیوم )

3d34s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم کروم  5−10 ⟸  همگرایی چگالی بار

(Cr) 

3d54s1 

آرایش لایه ظرفیت اتم  0.04eV/ang ⟸ همگرای نیروها

 (Mnمنگنز )

3d54s2 

 دینامیکی مولکولیروش
     ⟸ 

آرایش لایه ظرفیت اتم آهن  CGشیب همیوغ

(Fe) 

3𝑑64𝑠2 

آرایش لایه ظرفیت اتم  DZP ⟸   هاپایهمجموعه

 (Coکبالت )

3d74s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم نیکل  ---- ----

(Ni) 

3d84s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم مس  ---- ----

(Cu) 

3d104s1 
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 آلایش یافته با عناصر واسطه AlN( 0,6:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانوصفحه زیگزاگ ) 9-4جدول

آرایش لایه ظرفیت اتم  شبه پتانسیل ⟸ تقریب کد

 (Alآلومینیم )

3𝑠23𝑝1 

آرایش لایه ظرفیت اتم  GGA(PBE) ⟸ همبستگی تبادلی-تابع

 (Nنیتروژن )

2s22p3 

آرایش لایه ظرفیت اتم  k ⟸ 4×4×6بندیبردار شبکه

 (Tiتیتانیوم )

3d34s1 

آرایش لایه ظرفیت اتم  Ry 600 ⟸ انرژی قطع

 (V)وانادیوم 

3d34s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم کروم  5−10 ⟸ همگرایی چگالی بار

(Cr) 

3d54s1 

آرایش لایه ظرفیت اتم  0.04eV/ang ⟸ همگرای نیروها

 (Mn)منگنز 

3d54s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم آهن  CGشیب همیوغ ⟸ مولکولیدینامیکی روش

(Fe) 

3d64s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم  DZP ⟸ هاپایهمجموعه

 (Co)کبالت 

3d74s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم نیکل  ---- ----

(Ni) 

3d84s2 

آرایش لایه ظرفیت اتم مس  ---- ----

(Cu) 

3d104s1 

 

 آلایش یافته با عناصر واسطه( 4,4) دسته صندلی AlNنانوصفحه  4-5-1

 جهت بررسی آلایش نانوصفحه دسته صندلیکه باشد می Z  Yسلول واحد نانوصفحه در راستای 

(4,4 )AlN ی مغناطیسیتوسط عناصر واسطه ( Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni،( Ti ، ابر سلول  یکاز

های بین کنش برای اینکه از برهم .سه برابر شده است  Zکه در راستای استفاده شده است   ،6×6×6

 ابر سلول در نظر گرفته شده است. خلا Å62حدود  xتناوبی غیر   راستا صفحات جلوگیری شود در

با توجه به اختلاف زیاد شعاد یونی و میزان الکترون خواهی باشد. می Nاتم  24و  Alاتم  24 دارای 

 جایگزینمغناطیسی  عناصر ،Nهای با اتممورد نظر ( Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Ti) عناصر واسطه

منجر به آلایش  AlN (4,4جایگزینی یک و دو اتم از این عناصر در نانو صفحه ) .است شده Al هایاتم

ه و لب در دو حالت وسط و)یک اتم ناخالصی( شود. آلایش تکی های انتخابی میدر ابر سلول % 3و % 4
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 فرومغناطیسی در دو وضعیت لبه ودر دو فاز فرومغناطیسی و آنتی )دو اتم ناخالصی( آلایش دوتایی

به ترتیب ساختار خالص و ابر سلول  5-4وسط در دو حالت دور و نزدیک انجام گرفته است. در شکل 

برای  و در دو حالت لبه و وسط در دو وضعیت دور و نزدیک % 3 و % 4لایش یافته خالص و ابر سلول آ

ی مغناطیسی های عناصر واسطهنشان داده شده است. موقعیت اتم AlN( 4,4نوصفحه دسته صندلی )نا

 مشخص گردیده است. با رنگ سبز

 

 

آلایش  ج(خالص  6×6×6ابر سلول  ب( AlN( 4,4) دسته صندلی  خالص نانوصفحه سلول واحد : الف( 5-4شکل

 در لبه در وضعیت  دور ی( %3آلایش  در وضعیت نزدیک و(در لبه  %3آلایش  ه( وسطدر  %4آلایش  د( لبهدر 4%

 در وسط در وضعیت دور %3آلایش  در وسط در وضعیت نزدیک ر( %3آلایش 

 

  ( آلایش یافته4,4) AlN ساختار نواری نانوصفحه 4-5-1-1

ر و نزدیک بررسی شده درصد آلایش در دو وضعیت دو 3و  4های آلایش یافته ساختار نواری نمونه

های پایدار، با قرار دادن پارامترهای ساختاری سازی ساختارها و تعیین نانوصفحهپس از بهینهاست. 

های اتمی، ثابت شبکه بهینه شده و انرژی قطع بهینه شده به مطالعه خواص بهینه شده از جمله موقعیت

پایدار که شامل ساختار نواری و چگالی های الکترونی نانوصفحه ها مثل خواصفیزیکی این ساختار

شود. پس از انجام محاسبات و با توجه به بررسی ساختار نواری باشد پرداخته میها میحالت

( و مقایسه آن با ساختار نواری خالص مشاهده 4,4صندلی آلایش یافته ابر سلول ) های دستهنانوصفحه

 ل ساختار نواری وباعث تغییر شکایجاده شده،  میان گاف نواری خالص نوارهایی درشد که یک سری 
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های دور و نزدیک در درصد آلایش در وضعیت 3های  ساختار نواری نمونهی شده است. گاف انرژ تغییر

-ها محاسبات در دو فاز فرومغناطیس و آنتیدو حالت لبه و وسط و به دلیل زوج بودن تعداد آلاینده

انجام شده است. در  ( Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Tiمغناطیسی )ی فرومغناطیسی با عناصر واسطه

رسم گردیده است.  % 4( در وضعیت لبه با آلایش 4,4ساختار نواری نانوصفحه ) 9-4و  6-4های شکل

در  Ti ،Mn ،Cr ،Vتغییر شکل نوارهای انرژی اطراف تراز فرمی در فاز فرومغناطیس به ازای آلایش 

در نوارهای اسپینی پایین اتفاق افتاده  Ni ، Co ،Feهای آلایش یافته نوارهای اسپینی بالا و در نمونه

 است.

 
 Mn( ، دCr ج( ،V ب( ،Tiدر لبه الف( % 4آلایش( با درصد 4,4ی آلایش یافته ): ساختار نواری نانوصفحه 6-4شکل 
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 Cu، د(Ni (ج، Coب( ، Feالف(  لبه در  % 4( با درصد آلایش4,4یافته )ی آلایش : ساختار نواری نانوصفحه 9-4شکل 

 

 AlN (4,4)نانوصفحه آلایش یافته  بررسی چگالی حالات 4-5-1-2

و  % 4آلایش یافته  (،4،4دسته صندلی ) AlNنانوصفحه های دراین قسمت به بررسی چگالی حالت

 سیفرومغناطیمغناطیسی و آنتیحالت دور و نزدیک در دو فاز فرو دو درکه در دو وضعیت لبه و وسط  % 3

ینی بش اسپکه این قطگردد های ایجاد شده اطراف تراز فرمی باعث قطبش اسپینی میحالت پردازیم.می
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های اطراف  -p2 Nلایه ظرفیت عناصر واسطه و  -d6TMهای اوربیتالی ناشی از هیبریداسیون بین حالت

برای هر  نمودار چگالی حالتها که بیشترین سهم را دراطراف تراز فرمی ایجاد کرده است. باشدآن می

الف(  4-4رسم شده است. درشکل 69-4تا  3-4 های شکلدر محاسبه و  5-4های شکل یک از ساختار

ر دکاملا متقارن است. د که در اسپین بالا و اسپین پایین نمودار شکه برای نمونه خالص است مشاهده 

دهد که با نشان میها بررسی که گشتاور مغناطیسی کل آن صفر است.  شوداین حالت مشاهده می

های ( شاهد عدم تقارن در چگالی حالت4،4دسته صندلی )  AlN صفحه آلایش عناصر واسطه نانو

یجاده ا باشیم. این عدم تقارن با توجه به گشتاورهایاسپین بالا و اسپین پایین اطراف تراز فرمی می

ر نوار د در آلایش عناصر واسطه های قطبشباشد این حالتشده بیانگر ایجاد یک قطبش اسپینی می

شود. چگالی های اسپین پایین ایجاد میدر نوار رسانش در حالت های اسپینی بالا وظرفیت درحالت

رسانای غیر ( خالص نیم4،4دهد که نانوصفحه دسته صندلی )های اسپینی قطبیده نشان میحالت

 اشد. بدارای رفتارهای متفاوتی می آلایش یافته با عناصر واسطه همغناطیسی است درحالیکه نانوصفح

 

 

، Cr، ج(V، ب(Ti در وضعیت لبه الف(عناصر واسطه  % 4آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت 3-4شکل 

 Cu(ر، Ni(ز، Co، و(Fe، ه(Mnد(
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، V، ب(Ti در وضعیت وسط الف(عناصر واسطه  % 4آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت 7-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Crج(

 

 در وضعیت لبه دور فرومغناطیس الف(عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت60-4شکل

Ti)ب ،V)ج ،Cr)د ،Mn)ه ،Fe)و ،Co)ز ،Ni)ر ،Cu 

 

فرومغناطیس  نزدیکدر وضعیت لبه عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های چگالی حالت :66-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti الف(
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فرومغناطیس در وضعیت وسط نزدیک عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت62-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti الف(

 

فرومغناطیس در وضعیت وسط دور عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت66-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti الف(

 

در وضعیت لبه نزدیک عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت64-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی
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فرومغناطیس در وضعیت لبه دور آنتیعناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت65-4شکل

 Cu، ر(Niز( ،Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti الف(

 

در وضعیت وسط نزدیک عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت66-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی

 

در وضعیت وسط دور عناصر واسطه  % 3آلایش یافته با  AlNنانوصفحه های : چگالی حالت69-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی
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در هر دو وضعیت دور و نزدیک  %3 و % 4های آلایش یافته های نمونهبا توجه به منحنی چگالی حالت

های به صورت فاز فرومغناطیس، شاهد یک عدم تقارن در چگالی حالتو در هر دو حالت لبه و وسط 

باشیم. این عدم تقارن با توجه به گشتاورهای ایجاد شده، اسپین پایین اطراف تراز فرمی می اسپین بالا و

به ازای  Ti ،V ،Cr ،Mnهای قطبشی در آلایش باشد. این حالتبیانگر ایجاد یک قطبش اسپینی می

ای اسپین در نوار رسانش به از Fe ،Co ،Niنوار ظرفیت و نوار رسانش در حالت اسپین بالا و در آلایش 

های مختلف چون در فاز فرومغناطیسی در موقعیت Cuبا توجه به آلایش اتم  پایین ایجاد شده است.

بر روی نانوصفحه با  Cuتوان نتیجه گرفت آلایش های کاملا متقارن بودیم پس میشاهد چگالی حالت

ت پس خاصی کندایجاد نمی گاف نواری نه در اسپین بالا و نه در اسپین پایینتوجه به اینکه هیو 

با بررسی نمودار چگالی  باشد. کند و فلز غیر مغناطیسی میمغناطیسی هم در این ماده ایجاد نمی

 و لبه دور های وسط نزدیک فرومغناطیس در وضعیتعناصر واسطه فاز آنتی  %3ها در آلایش حالت

وضعیت گر دیسپین بالا و اسپین پایین نسبت به لت اشاهد یک عدم تقارن اندکی در چگالی حا Vآلایش 

طول  ار وها در ساختتواند ناشی از عدم تقارن موقعیتی آلایندهمتقارن هستیم . این می های کاملاآلایش

 اند باشد.اطراف خود برقرار کردههمسایه های Nبا  TM پیوند متفاوتی که در

وقعیت تراز فرمی و رفتار الکترونیکی نمونه آلایش مقدار و نود گاف به ازای اسپین بالا و پایین و م

گاف مگاف نواری مستقیم، غ-آمده است در این جداول )م 66-4و  60-4و  7-4و  3-4یافته در جداول 

رسانای غیرمغناطیسی، نیم-)NMS2رسانای مغناطیسی رقیق شده، )نیم-)DMS)6نواری غیر مستقیم(، 

HM)6)-( ،نیم فلز MM4)- (فلز مغناطیسی وNMM5)-اشاره دارد.  فلز غیر مغناطیسی 

 

 

                                                           
Diluted Magnetic Semiconductor1  

Magnetic Semiconductor Non2  

Half Metal3  

Magnetic Metal4  

Magnetic Metal Non5  
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 AlN (4,4)نانوصفحه  %4در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  3-4جدول

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS 607/6- 6/6 4    در لبه م 4/2 م % - 
Ti 

H M 594/6- 4/6 4    در لبه 0 م % - 
V 

DMS 646/4- 4/6 4    در لبه م 7/0 م % - 
Cr 

DMS 075/5- 6/6 4در لبه     م 64/0 م % - 
Mn 

DMS 662/6- 6 4    در لبه م 6/6 مغ % - 
Fe 

DMS 632/4- 6/6 4    در لبه م 6/6 م % - 
Co 

HM 274/4- 0 6/6 4    در لبه م % - 
Ni 

NMM 0490/5- 0 0 4    در لبه % - 
Cu 

DMS 607/6- 6/6 4    دروسط م 4/2 م % - 
Ti 

HM 594/6- 4/6 4    دروسط 0 م % - 
V 

DMS 646/4- 4/6 4   دروسط م 7/0 م % - 
Cr 

DMS 075/5- 6/6 4  دروسط م 6/0 م % - 
Mn 

DMS 662/6- 6 4   دروسط م 2/6 مغ % - 
Fe 

DMS 632/4- 6/6 4   دروسط م 6/6 م % - 
Co 

HM 274/4- 0 2/6 4    دروسط م % - 
Ni 

NMM 0496/5- 0 0 4    در وسط % - 
Cu 
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 ( در فاز فرومغناطیس4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  7-4جدول

 موقعیت تراز رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS 655/6- 6/6 نزدیک وسط  در م 4/2 م

3 % - Ti 

HM 525/6- 6/6 3وسط نزدیک در 0 م 

% - V 
DMS 274/4- 6/6 وسط نزدیک  در م 5/0 م

3 % - Cr 
HM 740/4- 6/6 وسط نزدیک در 0 م 

3 % - Mn 
DMS 063/4- 5/2 وسط نزدیک  در م 6/6 م

3 % - Fe 
DMS 656/4- 5/6 وسط نزدیک  در م 6/6 م

3 % - Co 
DMS 366/4- 9/0 وسط نزدیک در  مغ6 م

3 % -Ni 

NMM 0704/5- 0 0  در وسط نزدیک

3%  -Cu 

DMS 966/6- 6/6 3وسط دور  در م 5/2 م % 

- Ti 
HM 533/6- 4/6 3وسط دور در  0 م % 

V 
DMS 656/4- 4/6 3وسط دور م 3/0 م %  Cr 
DMS 739/4- 6/6 3وسط دور م 63/0 م %Mn 
DMS 246/6- 6 3وسط دور  در م 26/6 مغ %  

Fe 
DMS 669/4- 07/2 3دروسط دور  م 6/6 م %  

Co 
HM 603/4- 0 6/6 3دروسط دور  م % 

- Ni 

NMM 0307/5- 0 0  3 دوردر وسط % 

-Cu 
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 فرومغناطیس( در فاز 4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  60-4جدول

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS 656/6- 6/6 3درلبه دور م 4/2 م % Ti 

HM 525/6- 6/6 3درلبه دور  0 م %  V 
DMS 274/4- 6/6 3درلبه دور  م 5/0 م %  -

Cr 
HM 740/4- 4/6 3درلبه دور  0 م %  -

Mn 
DMS 063/4- 5/2 3درلبه دور م 7/2 مغ %  - 

Fe 
MM 5655/4- 0 0 3درلبه دور % -

Co 
DMS 366/4- 9/0 3درلبه دور م 6 م % - 

Ni 
NMM 657/5- 0 0 3درلبه دور % - 

Cu 
DMS 667/6- 6/6 3در لبه نزدیک  م 6/2 م%  

Ti 
DMS 656/6- 4/6 در لبه نزدیک مغ 32/0 م    

3 %  - V 
DMS 637/4- 6/6 در لبه نزدیک مغ 2/0 م    

3 %  - Cr 
HM 760/4- 4/6 لبه نزدیک در  0 م    

3  %  - Mn 
DMS 600/4- 2/2 لبه نزدیک در م 6/2 م    

3 % - Fe 

DMS 662/4- 6/6 در لبه نزدیک م 3/2 م    

3 %  - Co 
DMS 957/4- 4/0در لبه نزدیک م 9/2 مغ    

3 %  - Ni 

NMM 629/5- 0 0 درلبه نزدیک     

3 %  - Cu 
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( در فاز 4,4)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  66-4جدول

 فرومغناطیسآنتی

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

NMM 656/6- 0 0 3لبه دور در % - 
Ti 

NMS 492/6- 5/6 3لبه دور  م 5/6 م % - V 
NMS 665/4- 7/0 3لبه دور  در م 3/0 م % -

Cr 
NMS 743/4- 5/0 3لبه دور  در م 46/0 م % -

Mn 
NMS 607/4- 6/2 3لبه دور در م 6/2 م % - 

Fe 
NMS 579/4- 6/2 3لبه دوردر م 6/2 م % -

Co 
NMS 637/4- 36/0 3لبه دوردر م 94/0 م % - 

Ni 
NMM 6590/5- 0 0 3لبه دور % - Cu 
NMS 439/4- 6/6 در لبه نزدیک م 6/6 م    

3 % - Ti 
NMS 696/4- 4/6 در لبه نزدیک م 4/6 م    

3 % - V 
NMS 05/5- 3/0 در لبه نزدیک م 3/0 م    

3 % - Cr 
NMM 666/4- 0 0 لبه نزدیک در     

3 % - Mn 
NMS 662/4- 5/2 لبه نزدیک در م 5/2 م    

3 % - Fe 

NMS 953/4- 2 لبه نزدیکدر  م 2 م    

3 % - Co 
NMM 953/4- 0 0 در لبه نزدیک          

3 % - Ni 

NMM 603/5- 0 0 در لبه نزدیک    

3 % - Cu 
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اشد. این تفاوت بتفاوت اندازه انرژی بین اسپین بالا و اسپین پایین ناشی از شکافتگی اسپینی تبادلی می

اند. آلایش یافته Ti ،Co ،Feهایی است که با بیشتر از نمونه V ،Cr ،Mn ،Niهای آلایش یافته با در نمونه

است. اختلاف  V ،Cr ،Mn ،Niکه حاکی از میزان شکافتگی اسپینی بیشتری در ساختار مورد نظر با 

گاف نواری اسپین بالا و اسپین پایین در اطراف تراز فرمی و گشتاور مغناطیسی غیر صفر باعث ایجاد 

 باشد.می اسپین پایینها با اسپین بالا و نشان دهنده سهم متفاوت الکترونود، شیک قطبش اسپینی می

در  % 4در آلایش  Vشود مشاهده می  3-4با توجه به مقادیر محاسبه شده گاف نواری در جدول  

لزی فوضعیت لبه و وسط با توجه به اینکه در حالت اسپین بالا گاف نواری آن صفر است از خود رفتار نیم

، Vو در وضعیت وسط دور  V ،Ni  7-4در جدول  در فاز فرومغناطیس % 3دهد. در آلایش ان مینش

Mn در فاز فرومغناطیس  % 3دهند. در آلایش فلزی نشان میاز خود رفتاری  نیم در وضعیت وسط نزدیک

بدلیل اینکه در حالت اسپین  در وضعیت لبه دور  Mn ،Vو  در وضعیت لبه نزدیک Mn 60-4در جدول 

در وضعیت لبه دور، رفتاری که  Co دهد.فلزی نشان میبالا گاف نواری آن صفر است از خود رفتار نیم

رسانای نیمها ما بقی آلایش باشد.میفلز غیر مغناطیسی  Cu ودهد فلز مغناطیسی از خود نشان می

در وضعیت  Ni،Cu  ،Mn 66-4فرومغناطیس در جدول در فاز آنتیاما  باشد.رقیق شده مغناطیسی می

و  % 3. در آلایش دندهرا نشان می فلز غیرمغناطیسیاز خود رفتار در وضعیت لبه دور  Tiو لبه نزدیک 

در دو  Cu 66-4و  60-4و  7-4و  3-4فرومغناطیسی درجدوال ، در دو فاز فرومغناطیس و آنتی% 4

دهد فلز غیرمغناطیسی لبه  و وسط و در دو حالت دور و نزدیک، رفتاری که از خود نشان می وضعیت

رسانای غیر مغناطیسی ها بصورت نیمفرومغناطیسی رفتار آنها در فاز آنتیو در ما بقی آلایش باشد. می

و مقایسه  66-4و  60-4و  7-4و  3-4با توجه به موقعیت تراز فرمی گزارش شده در جداول  باشد.می

با افزایش عدد اتمی،  ها موقعیت تراز فرمی(، که در تمامی نمونه-5092/6تراز فرمی با نمونه خالص )

  تر شیفت پیدا کرده است.به سمت انرژی پایین
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 AlNی  دسته صندلی آلایش یافته ررسی خواص مغناطیسی نانوصفحهب 4-5-2

(4,4)   

ی خالص هایی در میان گاف نواری نانوصفحهایجاد حالت ی مغناطیسی باعثآلایش عناصر واسطه

های ایجاد شده ساختار نواری و اندازه گاف ی هیبریداسیون اوربیتالی گردید. این حالتبه واسطه

اوتی های نواری متفاسپین پایین گاف ها به ازای اسپین بالا وه را تغییر داد. در حضور آلایندهحنانوصف

های قطبشی های اسپینی و ایجاد حالتوت باعث عدم تقارن در چگالی حالتمد که این تفابدست آ

به ساختار خاصیت مغناطیسی داد. در این بخش به بررسی خواص مغناطیسی  اطراف تراز فرمی شد و

ی گشتاورهای مغناطیسی در ساختار مورد نظر که شامل شناسایی فاز پایدار مفناطیسی و محاسبه

 پرداخته خواهد شد.ها است حضور ناخالصی

 AlNی آلایش یافته صفحه رسی فاز پایدار مغناطیسی نانوبر 4-5-2-1

 (4,4صندلی )دسته

های آلایش شده محاسبه و مقایسه به منظور شناسایی فاز پایدار مغناطیسی، مقادیر انرژی کل حالت

در دو وضعیت دور و  %3ند. حالت پایدار حالتی است که دارای کمترین انرژی کل است. آلایش شومی

 باشد.فرومغناطیسی مینزدیک و در دو حالت لبه و وسط در دو فاز فرو مغناطیسی و آنتی

و در هر دو فاز فرومغناطیسی و  در هر دو وضعیت لبه و وسط در هر دو حالت دور و نزدیک 

باشیم. می Cuبه سمت  Tiشاهد افزایش انرژی کل با افزایش عدد اتمی از  % 3آلایش فرومغناطیسی آنتی

اختلاف انرژی فازهای فرومغناطیس و  66-4و62-4ول امحاسبه شده در جد اختلاف انرژی

ژی مثبت بیانگر تعریف شده است. اختلاف انر 𝛥آنتیE=𝐸 -فرو𝐸که به صورت باشد فرومغناطیس میآنتی

اختلاف  باشد. اینفرومغناطیس میاطیس و اختلاف انرژی منفی بیانگر فاز پایدار آنتیفاز پایدار فرومغن

 محاسبه شده است. % 3انرژی برای دو وضعیت آلایش 
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آلایش یافته دردو وضعیت لبه دور  AlN ( 4,4) فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه یر اختلاف انرژی و6: مقاد62-4جدول

 عناصر واسطه با % 3ولبه نزدیک باغلظت 

 موقعیت دور نزدیک

 اختلاف انرژی فاز پایدار اختلاف انرژی فاز پایدار آلاینده

AFM 003/0- AFM 009/0- Ti 
FM 665/0 AFM 664/0- V 

FM 636/0 FM 464/0 Cr 

FM 526/0 FM 694/0 Mn 

AFM 663/0- AFM 273/0- Fe 

AFM 423/0- AFM 402/0- Co 

FM 07/0 FM 009/0 Ni 
FM 696/0 FM 004/0 Cu 

 

آلایش یافته دردو وضعیت وسط دور  AlN ( 4,4) فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه انرژی ومقادیر اختلاف  :66-4جدول

 عناصر واسطه با % 3غلظت  و وسط نزدیک با

 موقعیت دور نزدیک

 اختلاف انرژی فاز پایدار اختلاف انرژی فاز پایدار آلاینده

AFM 009/0- FM 0007/0 Ti 
AFM 664/0- FM 0006/0 V 

FM 466/0 AFM 0006/0- Cr 
FM 694/0 FM 069/0 Mn 

AFM 273/0- AFM 00004/0- Fe 

AFM 406/0- AFM 0006/0- Co 

FM 063/0 FM 060/0 Ni 
AFM 0006/0- FM 066/0 Cu 

 

پایدار  فازهای بدست آمده و اختلاف انرژی 66-4و  62-4 با توجه به مقادیر ذکر شده در جداول

به صورت فرومغناطیسی و در آلایش  Mn ،Niمغناطیسی در ساختار مورد نظر به لحاظ انرژی در آلایش 

Co  وFe است. فاز پایدار مغناطیسی در آلایش عناصر یاد  هفرومغناطیس به دست آمدبه صورت آنتی

ها از یکدیگر TMله شده در دو وضعیت متفاوت لبه و وسط و در دو حالت دور و نزدیک وابسته به فاص

شاهد این بودیم  Cu ،Cr ، Ti،V نبود و در هر دو وضعیت به یک صورت بدست آمد. اما در مورد آلایش
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که فاز پایدار  به این صورت گذارد.بر نود فاز مغناطیسی ساختار اثر می موقعیت و مکان آلایشکه 

در  فرومغناطیسی وبه صورت آنتی نزدیکهای لبه دور و وسط در وضعیت Vن با ساختار در آلایش آ

فاز پایدار ساختار در آلایش  به صورت فرومغناطیسی به دست آمد. های لبه نزدیک و وسط دوروضعیت

های لبه نزدیک، لبه دور و وسط فرومغناطیسی و در وضعیتوسط دور به صورت  در وضعیت Tiآن با 

فرومغناطیسی به دست آمد. به این صورت که فاز پایدار ساختار در آلایش آن با نزدیک به صورت آنتی

Cr ط های وسفرومغناطیسی و در وضعیتهای لبه دور، لبه نزدیک و وسط نزدیک  به صورت در وضعیت

 Cuفرومغناطیسی به دست آمد. به این صورت که فاز پایدار ساختار در آلایش آن با دور به صورت آنتی

ه وسط نزدیک ب فرومغناطیسی و در وضعیتبه صورت   دور وسطهای لبه دور، لبه نزدیک و ضعیتدر و

ی گشتاورهای مغناطیسشدگی  نظم مغناطیسی توسط جفت فرومغناطیسی به دست آمد.آنتیصورت 

های تبادلی که در شدگی بر اساس مدلشود. این جفتهای مغناطیسی تعیین میمربوط به یون

 شود. اشاره شد مربوط میها گذشته به آنهای فصل

کنش ابر تبادلی غیر مستقیم، تواند برهمو می Mn ،Niدر نتیجه رفتار فرومغناطیسی در حضور آلایش 

ود. شکنش ابر تبادلی مستقیم توجیه میتوسط برهم Feو  Co فرومغناطیس در حضور آلایشو رفتار آنتی

 لصی ناخا هایبه دلیل اینکه فاز مغناطیسی ، با توجه به فاصله و موقعیت اتم Cu ،Ti ،Co، V در آلایش

 توجیه گردد. RKKYتواند توسط مدل کنش در این مورد مینسبت به هم تغییر کرده است، نود برهم

( آلایش 4,4) AlNی بررسی گشتاورهای مغناطیسی در نانو صفحه 4-5-2-2

 یافته

دگی ششناسایی فاز مغناطیسی بیان شد، نظم مغناطیسی توسط جفتبا توجه به آنچه در مبحث 

سط شدگی توشود که این جفتگشتاورهای مغناطیسی )عناصر مغناطیسی( عناصر واسطه تعیین می

ی مغناطیسی در ساختارها تر نظمد. بر این اساس به منظور توصیف دقیقشومیهای تبادلی توجیه مدل

در دو وضیعت لبه و وسط و آلایش   % 3و  % 4دسته صندلی با غلظت   AlNآلایش یافته نانوصفحه 
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فرومغناطیسی گشتاورهای کلی ایجاد آنتی در دو حالت دور و نزدیک و در دو فاز فرومغناطیسی و  3%

گزارش شده است. با توجه به نتایج و مقادیر محاسبه شده در  63-4الی  64-4 ها در جداولTMشده 

ر در ساختا مغناطیسی ها در فاز فرومغناطیس شاهد افزایش گشتاور کلامی آلایشدر تم مذکور جداول

تاورهای گش گشتاور مغناطیسی کل ساختار ناشی از هستیم. در فاز فرومغناطیسی بیشترین سهم در

 Ti ،V ،Cr ،Mnهای باشد. در فاز فرومغناطیس شاهد هستیم که در حضور آلایشها میTMجزئی 

در  Co ،Fe ،Ni آلایش یافتههای و در نمونهها کمتر TMشده از مجمود گشتاورهای گشتاور کل ایجاد 

ها بیشتر TMگشتاور کل ایجاد شده در ساختار از مجمود گشتاورهای  %3های مختلف با غلظت موقعیت

در وضعیت لبه نزدیک و  V ،Coفرومغناطیسی یکسان نبودن اندازه گشتاورهای است. در فاز آنتی

های لبه دور و وسط نزدیک و در وضعیت Co ،V ،Cr ،Mn ،Niهمچنین یکسان نبودن گشتاورهای 

تواند ناشی از عدم تقارن در وضعیت وسط دور این موضود می Cr ،Mnیکسان نبودن گشتاورهای 

تفاوت میزان هیبریداسیون های همسایه باشد، که این  Nها با موقعیتی آلایش و طول پیوند متفاوت آن

در وضعیت لبه نزدیک  Cuآلایش  ازای دهد و بهها را تحت تاثیر قرار میشدگی آناوربیتالی و جفت

و به ازای آلایش در ساختار شده است (  -0066/0 )ناچیز  باعث ایجاد یک گشتاور کل منفی به مقدار

 اچیزن ی شاهد ایجاد گشتاورهای کل منفیفرومغناطیسدر فاز آنتی دورعناصر واسطه در موقعیت لبه 

  در ساختار شده است.
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: گشتاور مغناطیسی کل ساختار آلومینیم نیترید دردو حالت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس، سهم 64-4جدول 

های آلومینیم و  نیتروژن در ساختار، در دو حالت فرومغناطیس و آنتی گشتاور مغناطیس عناصر واسطه و اتم

 % AlN 3 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )فرومغناطیس در وضعبت لبه نزدیک 

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 
0 

0 

27/0 
006/0- 

65/0 
0002/0- 

27/0 

0 

66/0 
0006/0- 

04/0 

0 

02/0- 

0 

03/0- 

0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 
0 

0 

90/6 

0 

63/6 

0006/0- 

69/0 

0 

66/6- 

0 

52/6- 

0 

09/6- 

0 

50/0- 

0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

0 

77/6 

30/6 

22/6 

22/6 

56/4 

42/4 

57/4 

66/4 

94/6 

64/6 

56/2 

56/2 

27/6 

60/6 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

77/6 

30/6- 

22/6 

45/6- 

56/4 

42/4- 

57/4 

66/4- 

94/6 

64/6- 

53/2 

40/2- 

27/6 

60/6- 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

0 

0066/0- 

6 

0 

3 

0 

60 

0 

3 

0 

6 

0 

4 

0 

2 

0 

FM 

AFM 
گشتاور کل  

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
 

 

هم س آنتی فرومغناطیس، حالت فرومغناطیس و دو در یدآلومینیم نیتر مغناطیسی کل ساختارگشتاور  :65-4جدول 

آنتی  حالت فرومغناطیس و دو ساختار، دریتروژن در ن های آلومینیم واتم واسطه و گشتاور مغناطیس عناصر

   % AlN 3 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )وضعبت لبه دور  فرومغناطیس در

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 
0 

0 

27/0 

0 

66/0 

067/0 

60/0 

006/0- 

66/0 

066/0- 

06/0 

006/0 

05/0- 

007/0 

03/0- 

006/0- 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 
0 

0 

96/6 

0006/0 

63/6 

002/0 

65/0 

0 

27/6- 

004/0 

54/6- 

002/0 

66/6- 

006/0- 

50/0- 

0006/0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

0 

77/6 

73/6 

22/6 

60/6 

56/4 

46/4 

59/4 

66/4 

99/6 

666/6 

66/2 

50/2 

27/6 

60/6 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

77/6 

77/6- 

22/6 

66/6- 

56/4 

46/4- 

607/4 

666/4- 

99/6 

66/6- 

67/2 

56/2- 

27/6 

60/6- 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

0 

0 

6 

0006/0- 

3 

005/0- 

60 

006/0- 

3 

005/0- 

6 

0004/0 

4 

006/0- 

2 

002/0- 

FM 

AFM 
گشتاور کل  

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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هم س آنتی فرومغناطیس، حالت فرومغناطیس و دو در آلومینیم نیترید گشتاور مغناطیسی کل ساختار :66-4جدول 

آنتی  حالت فرومغناطیس و دو در ساختار، نیتروژن در های آلومینیم واتم واسطه و گشتاور مغناطیس عناصر

   % AlN 3 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )وضعبت وسط نزدیک  فرومغناطیس در

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 
0 

0 

27/0 

0 

67/0 

002/0 

60/0 

006/0 

66/0 

06/0 

06/0 

006/0- 

057/0- 

003/0- 

036/0 

006/0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 
0 

0 

96/6 

003/0- 

22/6 

002/0 

66/0 

007/0 

60/6- 

005/0- 

54/6- 

006/0- 

66/6- 

004/0 

502/0- 

0006/0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

0 

77/6 

76/6 

22/6 

66/6 

56/4 

46/4 

60/4 

666/4 

99/6 

66/6 

67/2 

56/2 

272/6 

609/6 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

77/6 

37/6- 

22/6 

60/6- 

56/4 

46/4- 

592/4 

57/4- 

96/6 

66/6- 

66/2 

50/2- 

27/6 

60/6- 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

0 

0 

6 

0 

3 

0 

60 

006/0 

3 

0 

6 

0 

4 

0 

2 

0 

FM 

AFM 
گشتاور کل  

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
 

م سه :گشتاور مغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتریددردوحالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس، 69-4جدول  

های آلومینیم ونیتروژن درساختار،دردوحالت فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس گشتاور مغناطیس عناصرواسطه واتم

 % AlN 3 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )دروضعبت وسط دور 

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti  فاز 
0 

0 

692/0 

006/0 

42/0 

002/0- 

656/0 

0007/0 

64/0 

004/0 

037/0 

002/0- 

006/0 

006/0- 

606/0- 

006/0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 
0 

0 

72/6 

002/0 

63/6 

006/0- 

66/0 

002/0- 

62/6- 

005/0- 

39/6 

002/0 

66/6- 

002/0 

53/0- 

002/0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

0 

33/6 

33/6 

67/6 

67/6 

47/4 

47/4 

57/4 

57/4 

62/6 

62/6 

66/2 

65/2 

60/6 

60/6 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

33/6 

33/6- 

67/6 

67/6- 

47/4 

47/4- 

57/4 

56/4- 

66/6 

66/6- 

65/2 

65/2- 

60/6 

60/6- 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

0 

0 

6 

0 

3 

0 

60 

0 

3 

0 

6 

0 

4 

0 

2 

0 

FM 

AFM 
  گشتاور کل

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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های ید ،سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتمغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور م 63-4جدول

 % AlN4 ( 4,4نانوصفحه دسته صندلی )آلومینیم و نیتروژن ، در وضعبت لبه و وسط 

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 
0 

0 

 

67/0 

67/0 

26/0 

26/0 

07/0 

69/0 

05/0 

05/0 

 

04/0 

05/0 

002/0 

002/0- 

04/0 

05/0- 
 لبه

 وسط

 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

0 

0 

09/0 

72/0 

 

57/0 

53/0 

 

66/0 

64/0 

 

69/0- 

66/0- 

 

69/0- 

69/0- 

 

65/0- 

65/0- 

 

25/0- 

22/0- 

 

 لبه

 وسط

 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

0 

 

33/6 

33/6 

 

67/6 

67/6 

43/4 

003/5 

 

60/4 

77/6 

62/6 

62/6 

 

65/2 

65/2 

 

606/6 

606/6 

 

 لبه

 وسط

 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

 

6 

6 

 

4 

4 

 

5 

5 

 

4 

4 

 

6 

6 

 

2 

2 

 

6 

6 

 

 لبه

 وسط

گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 

 

( در دو وضعیت 4,4دسته صندلی ) AlNنانوصفحه  % 4برای بررسی گشتاورهای مغناطیسی در آلایش 

بیشترین سهم گشتاور  63-4لبه و وسط با عناصر واسطه با توجه به مقادیر محاسبه شده در جدول 

فاز فرومغناطیس  % 3. در آلایش باشدمی Feها و بیشترین سهم گشتاور کل مربوط به TMجزئی 

 Feبه اتم و بیشترین سهم گشتاور کل مربوط  ،Mnها مربوط به TMبیشترین سهم گشتاور جزئی 

 باشد. می

 بررسی پایداری ساختارها 4-5-2-3 

انرژی دسته صندلی در این قسمت  AlNبرای بررسی پایداری ساختارهای آلایش یافته نانوصفحات 

 AlNصندلی  ی دستهبرای پایداری نانوصفحهپیوندی و انرژی تشکیل ساختارها بررسی شده است. 

صفحه ی جدا کردن اتم ناخالصی از  نانو(، انرژی لازم برا𝐸𝑏) 6( در ابتدای مبحث انرژی پیوندی4,4)

                                                           
Binding energy1  
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 با عناصر واسطه فتههای آلایش یااز حالت برای هر یک( 6-4) را با استفاده از رابطه AlNدسته صندلی 

 .[74کنیم ]محاسبه می نشان داده شد، 5-4که در شکل 

(4-6) Eb = E(TM − AlNNS) − E(AlNNS) − nE(TM) 

آلایش یافته با عناصر  صندلی دسته انرژی کل مربوط به نانوصفحه E(TM-AlNNS) (6-4) در رابطه

 دستهصفحه  انرژی کل مربوط به نانو E(AlNNS)، (  Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Ti)  واسطه

هایی تعداد اتم nو )عناصر واسطه(  TMانرژی نهایی مربوط به یک تک اتم  E(TM)خالص،  AlNصندلی 

 TMدست آمده برای انرژی پیوندی وقتی یک اتم  باشد. مقادیر بهعنوان ناخالصی می که در ساختار به

و همچنین مقادیر  شودمی ، % 4در دو وضعیت لبه و وسط ساختار با غلظت  یک اتم آلومینیمجایگزین 

جایگزین دو اتم  TMبدست آمده برای انرژی پیوندی زمانی که دو اتم ناخالصی )عناصر واسطه( 

فرومغناطیسی و آنتی نزدیک و در دو فاز  دور ولبه و وسط و در دو حالت  در دو وضعیتآلومینیم، 

 26-4و  20-4و  67-4ل جداودر  شود.آلایش می 5-4شکل  مطابق،  % 3با آلایش فرومغناطیسی 

در ساختارهای مورد  (6-4)محاسبه شده این انرژی پیوندی طبق رابطه  گزارش شده است. هر چه مقدار

  تر خواهد بود.ها در آن ساختار قویتر و مستحکمباشد پیوند بین اتم کمترنظر 

( و اینکه کدام ساختار از نظر انرژی AlNANSصندلی )دسته AlNبرای بررسی پایداری نانوصفحات 

 [:27شده است] محاسبه (2-4)( با استفاده از رابطه  𝐸𝐹) 6تر و پایدارتر است انرژی تشکیلمناسب

(4-2) EF =  ET1 + nE(Al) − [ ET2 + nETM] 

اتم انرژی نهایی تک  E(Al)انرژی نهایی ساختار ناخالص،  ET1انرژی تشکیل، EF فوقکه در رابطه 

های انرژی نهایی اتم ETMانرژی نهایی ساختار خالص و   𝐸𝑇2های جایگزین شده، تعداد اتم nآلومینیم، 

 ابر در حضور ناخالصی باشد.( می Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Tiجایگزین شده عناصر واسطه ) 

                                                           
Formation energy1  
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ناطیسی آلایش ناخالصی مغ % 4با   Alکه یک جایگاه   Nاتم 24و Alاتم  26اتم است.  43سلول شامل 

ر دبا توجه به نتایج محاسبه شده انرژی تشکیل در جایگذاری ناخالصی  اند.عناصر واسطه اشغال شده

یش ترین جایگاه برای آلابه این نتیجه رسیدیم که مناسب Nاتم  در مکان و همچنین Alاتم  مکان

بدست آمده ی تشکیل کمتری مقادیر انرژ باشد. زیرامی Alاتم  ناخالصی جایگزاری ناخالصی در مکان

 .است

شود و وقتی جایگزین یک اتم آلومینیم می TMمقادیر بدست آمده برای انرژی تشکیل وقتی یک اتم 

فرومغناطیس نسبت به هم قرار دارند جایگزین دو اتم در وضعیت فرومغناطیس یا آنتی TMدو اتم 

نیز ساختاری که  (2-4)ی آورده شده است. طبق رابطه 26-4و  22-4 ولاشود در جدآلومینیم می

 است.میزان انرژی تشکیل کمتری باشد پایدارتر دارای 

 

لبه در موقعیت لبه نزدیک و   % 3اغلظت ب AlN ( 4,4: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 67-4جدول

 آنتی فرومغناطیس دور آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و

 موقعیت     لبه دور لبه نزدیک

 

 آلاینده
AFM FM AFM FM 

646466/604 656752/604 666057/604 640466/604 Ti 

520007/605 654627/605 435205/605 647474/605 V 

760269/662 523356/662 705093/662 490769/662 Cr 

606676/666 607573/662 674622/662 620404/662 Mn 

696564/606 965463/606 406766/606 90042/606 Fe 

37669/606 620664/609 704465/606 606469/609/ Co 

654656/606 564645/606 557524/606 552235/606 Ni 

99766/666 6026/666 95669/666 944765/666 Cu 

 

 

 



82 
 

در موقعیت وسط دور  و وسط   % 3باغلظت  AlN ( 4,4: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 20-4جدول

 آنتی فرومغناطیس نزدیک آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی و

 موقعیت     وسط دور وسط نزدیک

 

 آلاینده
AFM FM AFM FM 

662726/604 640466/604 666659//604 629276/604 Ti 

435672/605 647696/605 635264/606 693367/606 V 

704766/662 490767/662 367263/662 367557/662 Cr 

674964/662 667333/662 974656/662 996339/662 Mn 

406966/606 900626/606 504253/606 504606/606 Fe 

704436/606 606646/609 07503/609 07567/609 Co 

59604/606 552663/606 766353/609 70626/609 Ni 

95644/666 95656/666 7735/662 7734/662 Cu 

 

 

در موقعیت لبه و وسط   % 4غلظت  با AlN ( 4,4: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه دسته صندلی  ) 26-4جدول 

 آلایش یافته با عناصر واسطه

 موقعیت لبه وسط

 آلاینده
667666/52 667496/52 Ti 

076762/56 076363/56 V 

403426/56 403204/56 Cr  

449637/56 449626/56 Mn 

2572/56 255024/56 Fe 

546459/56 546696/56 Co 

755679/56 755362/56 Ni 

645763/56 646229/56 Cu 

 

در ساختار نانوصفحه  20-4و  67-4در جداول   مقادیر انرژی پیوندیشده، با توجه به نتایج محاسبه 

افزایش روند شاهد  Crبه سمت  Tiاز  ،% 3و با غلظت  با عناصر واسطه ،( آلایش یافته4,4صندلی )دسته

طبق م. باشیی پیوندی میمقادیر انرژ کاهشیشاهد روند  Niبه سمت  Mnو از  اندازه انرژی پیوندی 

( آلایش یافته با عناصر واسطه 4,4صندلی )مقادیر محاسبه شده انرژی پیوندی برای نانوصفحه دسته
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با آلایش  % 4ساختار آلایش یافته با غلظت  درمقدار انرژی پیوندی کمترین  26-4طبق نتایج جدول 

Ti  نیز کمترین انرژی پیوندی  % 3در آلایش  باشد.میساختار لبه آلایش عناصر واسطه در  در موقعیت

باشد که نشان از فرومغناطیسی میوسط دور مربوط به فاز در موقعیت  Tiاتم  % 3مربوط به آلایش 

 .پایداری بیشتر این فاز دارد

در موقعیت لبه نزدیک، لبه   % 3باغلظت  AlN ( 4,4)دسته صندلی  : مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه  22-4جدول

 دور، وسط نزدیک و وسط دور آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی وآنتی فرومغناطیس

 موقعیت     لبه دور لبه نزدیک وسط دور وسط نزدیک

 

 آلاینده
AFM FM AFM FM AFM FM AFM FM 

66594/0 64626/0 66643/0 66547/0 64626/0 65499/0 66533/0 646272/0 Ti 

63996/6 65267/6 33997/6 33666/6 22256/6 05965/6 63996/6 6520/6 V 

60946/3 69647/3 52696/3 52203/3 66294/3 26669/3 60960/3 69646/3 Cr 

67924/3 02246/3 47639/3 49767/3 56644/3 06262/3 67964/3 0227/3 Mn 

60426/2 40235/2 20693/2 20632/2 09707/2 46976/2 60444/2 4027/2 Fe 

60900/2 00339/6 97960/2 97326/2 57466/2 02236/6 60766/2 0044/6 Co 

25906/2 25464/2 66669/6 60593/6 65963/2 26657/2 25475/2 2543/2 Ni 

456762/9  454034/9 966225/3 900769/3 436649/9 604326/9 45567/9 4566/9 Cu 

 

ی تشکیل در آلایش برای انرژ 26-4و  22-4 ولاجدمقادیر محاسبه شده انرژی تشکیل در با توجه به 

در موقعیت وسط دور در حالت فرومغناطیس  Tiاتم  % 3پایدارتر است. در آلایش  Tiاتم  % 3و  % 4

 لبهمقدار انرژی تشکیل در موقعیت کمترین به دلیل دارا بودن  Tiاتم  % 4و در آلایش  پایدارتر است.

با مقادیر انرژی و همچنین  66-4و  62-4 این نتایج محاسبه شده با نتایج جداول باشد.پایدارتر می

 مطابقت دارد.  26-4و  20-4و  67-4پیوندی محاسبه شده در جداول 
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در موقعیت لبه و وسط آلایش   % 4باغلظت  AlN ( 4,4مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه دسته صندلی  ):  26-4جدول 

 یافته با عناصر واسطه

 موقعیت لبه وسط

 آلاینده
69066/0 69049/0 Ti 

743567/0 743036/0 V 

25763/4 257463/4 Cr  

273452/4 273639/4 Mn 

606647/6 60623/6 Fe 

67676/6 679696/6 Co 

30666/6 309675/6 Ni 

479206/4 479524/4 Cu 

 

 آلایش یافته با عناصر واسطه (0,6زیگزاگ ) AlNنانوصفحه  4-5-2

، Cu ،Feی مغناطیسی ) توسط عناصر واسطه AlN( 0,6جهت بررسی آلایش نانوصفحه زیگزاگ )

Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni،( Ti، ( که در صفحه 0,6نانوصفحه ) سلول واحد Z  Y در راستای  باشدمیZ   دو

بین صفحات  هایکنش برای اینکه از برهم .استفاده شده است، 6×6×2ابر سلول  یکاز برابر شده است و 

 خلا در نظر گرفته شده است. Å62حدود  X غیر تناوبی  جلوگیری شود در راستای

در مکان باشد و جایگزینی یک و دو اتم از عناصر واسطه می Nاتم  24و  Alاتم  24دارای این ابر سلول 

Al ( 0,6در نانوصفحه)  در حضور ناخالصی  شود.های انتخابی میدر ابرسلول % 3و  % 4منجر به آلایش

 % 4با  Alکه یک جایگاه   Nاتم  24و  Alاتم  26دارای  % 4اتم است. با آلایش  43ابر سلول دارای 

اتم  43ابر سلول دارای   % 3و با آلایش اند آلایش ناخالصی مغناطیسی عناصر واسطه اشغال شده

آلایش ناخالصی مغناطیسی عناصر واسطه  % 3با  Alکه دو جایگاه  Nاتم  24و  Alاتم  22باشد، می

 آلایش تک اتم در دو حالت وسط و لبه و آلایش دوتایی در دو فاز فرومغناطیسی و آنتیاند. اشغال شده

 (63-4شکل )فرومغناطیسی در دو وضعیت لبه و وسط و در دو حالت دور و نزدیک انجام گرفته است. 

در دو وضعیت  % 3و  % 4خالص و ابرسلول آلایش یافته  افزایش یافته به ترتیب ساختار خالص، ابر سلول
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 با رنگ های مغناطیسی. موقعیت اتمدهدمینمایش  رانزدیک و دور در دو حالت لبه و وسط نانوصفحه 

 مشخص گردیده است. سبز

 
در % 4آلایش  ج( AlNب(ساختار افزایش یافته خالص  AlN (0,6زیگزاگ )ساختار خالص نانوصفحه  الف(: 63-4 شکل

 3آلایش  دور ز( در لبه در وضعیت % 3آلایش  در لبه در وضعیت نزدیک و( % 3آلایش  در لبه ه( % 4آلایش  وسط د(

 در وسط در وضعیت دور % 3آلایش  در وسط در وضعیت نزدیک ر( %

 AlN (0,6)ی آلایش یافته نانوصفحهبررسی خواص الکترونی  4-5-2-1

ب  6-4های رتیب در شکل( خالص به ت0,6) AlNی ها برای نانوصفحهساختار نواری و چگالی حالت

رسانا با گاف نواری مستقیم و مقدار گاف ها نشان داد این ساختار یک نیمآمده است. بررسیب  4-4و

باشد. موقعیت تراز فرمی برای نمونه خالص به ازای هر دو اسپین بالا و اسپین پایین می eV 66/6انرژی 

 های اسپین بالا وبدست آمده است. تقارن نمودار چگالی حالت -eV 5242/6این نانوصفحه در انرژی 

ن دهنده نشا ( 𝜇𝐵00002/0 )بدست آمده  ناچیز، کل مغناطیسی گشتاورمقدار اسپین پایین همچنین 

 باشد.غیر مغناطیسی بودن نمونه خالص می

 AlN (0,6)ی آلایش یافته ساختار نواری نانوصفحه 4-5-2-1-1 

درصد آلایش در لبه و وسط و  % 4( با 0,6) AlNی آلایش یافته با بررسی ساختار نواری نانوصفحه

آلایش در دو موقعیت دور و نزدیک در دو حالت لبه و وسط و در دو فاز فرومغناطیسی و  % 3

 نوارهایی بعد از آلایش مشاهده شد که نمونه خالص فرومغناطیسی و مقایسه آن با ساختار نواریآنتی

ت. اسدر میان گاف نواری خالص ایجاد شده و باعث تغییر شکل ساختار نواری و اندازه گاف انرژی شده 

 ایهمقدار و نود گاف به ازای اسپین بالا و اسپین پایین و موقعیت تراز فرمی و رفتار الکترونی نمونه
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ی آلایش ساختار نواری نانوصفحهگزارش شده است.  26-4و 25-4، 24-4آلایش یافته در جداول 

رسم شده  20-4و  67-4 هایآلایش در موقعیت وسط ساختار در شکل % 4( با 0,6) AlNی یافته

 است. 

 

 

 Mnد(  ،Crج(  ،Vب(  ،Tiالف( در وسط % 4( با درصد آلایش0,6ی آلایش یافته ): ساختار نواری نانوصفحه67-4شکل 
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، Ni، ج( Co، ب( Feالف( در وسط  % 4 ( با درصد آلایش0,6ی آلایش یافته ): ساختار نواری نانوصفحه20-4شکل 
 Cuد(
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  AlN  (0,6)نانوصفحه  % 4در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  24-4جدول

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS 6206/6- 6/6 4در لبه     م 4/2 م % - 
Ti 

DMS 6272/4- 6/6 4در لبه     م3/6 م % - 
V 

DMS 6624/4- 4/6 4در لبه     م 6 م % - 
Cr 

DMS 7667/4- 4/6 4در لبه     م 4/0 م % - 
Mn 

DMS 6307/6- 6 4در لبه     م 2/6 م % - 
Fe 

DMS 9636/4- 6/24در لبه     م2/6 م % - 
Co 

HM 2766/4- 0 2/6 4در لبه     م % - 
Ni 

NMM 0449/5- 0 0     4در لبه % - 
Cu 

DMS 6204/6- 6/6 4دروسط     م 4/2 م % - 
Ti 

HM 5306/6- 4/6 4دروسط     0 م % - 
V 

DMS 6624/4- 6/6 4دروسط    م6 م % - 
Cr 

DMS 7654/4- 6/6 4دروسط   م 4/0 م % - 
Mn 

DMS 6360/6- 6/64دروسط    م 2/6 م % - 
Fe 

DMS 9636/4- 6/2 4دروسط    م 2/6 م % - 
Co 

HM 2766/4- 0 2/6 4دروسط     م % - 
Ni 

NMM 0663/5- 0 0     4در وسط % - 
Cu 
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 ( در فاز فرومغناطیس0,6)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  25-4جدول

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS  6996/6- 6/63درلبه دور م4/2 م% - 
Ti 

HM 5463/6- 6/63درلبه دور  0 م% - 
V 

DMS 6605/4- 6/63درلبه دور  م4/0 م% -
Cr 

HM 7643/4- 4/63درلبه دور  0 م% -
Mn 

DMS 0749/4- 6/23درلبه دور م6/6 م% - 
Fe 

DMS 6964/4- 5/63درلبه دور م6/6 م% -
Co 

DMS 3556/4- 3/03درلبه دور م6/6 مغ% - 
Ni 

DMS 6905/6- 6/63در لبه نزدیک  م4/2 م% 

- Ti 
HM 5446/6- 6/63در لبه نزدیک  0 م% 

- V 
DMS 2303/4- 6/63در لبه نزدیک  م4/0 م% 

- Cr 
HM 7669/4- 6/63درلبه نزدیک  0 م% 

- Mn 
DMS 0767/4- 5/23درلبه نزدیک  م04/6 م% 

- Fe 

DMS 6966/4- 5/63در لبه نزدیک  م6/6 م% 

- Co 
DMS 3559/4- 3/03در لبه نزدیک  م6 م% 

- Ni 
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 ( در فاز فرومغناطیس0,6)  AlNنانوصفحه  % 3در آلایش eV :گاف نواری و موقعیت تراز فرمی بر حسب  26-4جدول

موقعیت تراز  رفتار الکترونی

 فرمی

گاف اسپین 

 پایین

 آلایش گاف اسپین بالا

DMS 6906/6- 2/6 دروسط نزدیک  م 4/2 م

3% - Ti 

HM 5466/6- 6/6 دروسط نزدیک  0 م

3% - V 
DMS 2306/4- 6/6 دروسط نزدیک  م 4/0 م

3% - Cr 
HM 7669/4- 4/6 دروسط نزدیک  0 م

3% - Mn 
DMS 0766/4- 5/2 دروسط نزدیک  م 4/6 م

3% - Fe 
DMS 6966/4- 5/6 دروسط نزدیک  م 6/6 م

3% - Co 
DMS 3566/4- 3/0 دروسط نزدیک  م6 م

3% -Ni 

DMS 5994/2- 6/6 3دروسط دور  م 4/2 م% - 
Ti 

HM 5730/6- 2/6 3دروسط دور  0 م% - 
V 

DMS 6636/4- 6/6 3دروسط دور م 3/0 م% - 
Cr 

DMS 7335/4- 6/6 3دروسط دور م 65/0 م% - 
Mn 

DMS 2746/6- 6/63دروسط دور  م 2/6 م% - 
Fe 

DMS 6333/4- 6/2 3دروسط دور  م 2/6 م% - 
Co 

HM 6036/4- 0 2/6 3دروسط دور  م% - 
Ni 
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افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس باعث کاهش گاف نواری  26-4و  25-4، 24-4 اولبا توجه به جد

شود. نتیجه اختلاف گاف بین دو حالت اسپینی، باعث ایجاد یک قطبش اسپین بالا و اسپین پایین می

و  به صورت فرومغناطیس و در  Mn %3شود. بیشترین اختلاف در آلایش اسپینی اطراف تراز فرمی می

در وضعیت  Ni % 4آلایش در  24-4جدول در  باشد. می و در وضعیت وسط نزدیک وضعیت لبه دور

صفر  Vو گاف اسپین بالای  Niدر وضعیت وسط با توجه به اینکه گاف اسپین پایین  Vلبه و وسط و 

وسط در وضعیت   Niدر فاز فرومغناطیس  %3دهند. و در آلایش فلزی نشان میاست از خود رفتار نیم

های در موقعیت Mnو ، هاوضعیتتمام در  Vو در فاز فرو مغناطیس  صفر است Niگاف اسپین پایین  ،دور

ه های آلایش یافتبقی نمونه مادهند. فلزی نشان میاز خود رفتار نیم لبه دور و نزدیک و وسط نزدیک

های آلایش یافته موقعیت تراز در نمونه اند.مغناطیسی رقیق شدهرسانای نیم 26-4و  25-4در جداول 

و در آلایش  وسط در موقعیت  % 4در آلایش  Fe در( بجز -5242/6ی خالص )فرمی در مقایسه با نمونه

3% Fe  وTi   ی آلایش یافته، افزایش یافته است.هابقی نمونه مادر موقعیت وسط دور  

زیگزاگ  AlNی آلایش یافته های نانوصفحهبررسی چگالی حالت 4-5-2-1-2

(0,6) 

و در دو موقعیت دور و نزدیک آلایش یافته با عناصر واسطه  (0,6)  یهای نانوصفحهچگالی حالت

که  ب 4-4شکل  در .با عناصر واسطه بررسی شده است % 4 و % 3 در دو حالت لبه و وسط با آلایش

اسپین بالا و اسپین پایین نمودار کاملا متقارن است. در  شود که دربرای نمونه خالص است مشاهده می

AlN   (0,6 )نانوصفحه  هایحالتچگالی بینیم که گشتاور مغناطیسی کل آن صفر است.این حالت می

رسم شده است. نتایج حاصل همانند نانوصفحه  60-4تا  26-4های در شکل آلایش یافته با عناصر واسطه

ی اطراف های همسایهP2-Nو  d6-TMی هیبریداسیون اوربیتالی قابل ملاحظه( نشان دهنده سهم 4,4)

در فاز  TMآلایش  افزایش میزان کلی یهابا نتایج حاصل از رسم نمودار چگالی حالت آن است

گردد. همچنین گاف می بین گاف نواری و باعث کاهش اندازه ها در مافرومغناطیس باعث افزایش حالت

ت غیر صفر بدس مغناطیسیگشتاور  ایین وپ ها در اسپین بالا ونمودارهای چگالی حالتعدم تقارن در 
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ها، باشد. با توجه به نمودار چگالی حالتقطبش اسپینی اطراف تراز فرمی می  آمده نشان دهنده

، Ti ،V ،Cr( به ازای آلایش 4,4های قطبشی ایجاد شده در فاز فرومغناطیس، همانند نانوصفحه )حالت

Mn  در حالت اسپین بالا و در آلایش و نوار رسانش در نوار ظرفیتFe ،Co ،Ni در نوار رسانش به ازای 

ن های قطبشی ایجاد شده ناشی از هیبریداسیوپایین ایجاد شده است، که بیشترین سهم در حالت اسپین 

تواند ن موضود میباشد. ایهای همسایه اطراف نزدیک آن میP2-Nو  d6-TMهای اوربیتالی بین حالت

ه های همسایNبا  TMها در ساختار و طول پیوند متفاوتی که دو ناشی از عدم تقارن موقعیتی آلاینده

( در 0,6زیگزاگ ) AlNدر نانوصفحه   Cuبا توجه به آلایش اتم باشد. و اطراف خود برقرار کرده است 

های کاملا چون شاهد چگالی حالت % 3و  % 4های مختلف با غلظت فاز فرومغناطیسی در موقعیت

بر روی نانوصفحه با توجه به اینکه هیو گاف نواری  Cuتوان نتیجه گرفت آلایش متقارن بودیم پس می

کند پس خاصیت مغناطیسی هم در این ماده ایجاد نه در اسپین بالا و نه در اسپین پایین ایجاد نمی

ه دهد کاسپینی قطبیده نشان میکلی های لتچگالی حاباشد. و فلز غیر مغناطیسی میکند نمی

( خالص نیمرسانای غیر مغناطیسی است درحالیکه نانوصفحه آلایش یافته با 6،0نانوصفحه زیگزاگ )

 فلزاند.میا نی عناصر واسطه نیمرسانای مغناطیسی رقیق شده

 
، Ti آلایش در وضعیت لبه الف( % 4سهم عناصرواسطه باAlN (0,6 )نانوصفحه زیگزاگ های : چگالی حالت 26-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(Vب(
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 آلایش در وضعیت وسط الف( % 4( سهم عناصرواسطه با0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 22-4شکل

Ti)ب ،V)ج ،Cr)د ،Mn)ه ،Fe)و ،Co)ز ،Ni)ر ،Cu 

 
لبه نزدیک در وضعیت  % 3با آلایش  ( سهم عناصرواسطه0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 26-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti الف( فرومغناطیس

 

در وضعیت لبه دور  %3واسطه با آلایش  ( سهم عناصر0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 24-4شکل

 Cuر( Ni، ز(Coو(، Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(
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در وضعیت وسط نزدیک  %3( سهم عناصرواسطه با آلایش 0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 25-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(

 
 دوردر وضعیت وسط  % 3واسطه با آلایش  ( سهم عناصر0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 26-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(

 
 لبه دوردر وضعیت  % 3( سهم عناصرواسطه با آلایش 0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 29-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی
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در وضعیت لبه نزدیک  % 3( سهم عناصرواسطه با آلایش 0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 23-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی

 
در وضعیت وسط دور  % 3( سهم عناصرواسطه با آلایش 0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 27-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(آنتی

 
در وضعیت وسط  % 3( سهم عناصرواسطه با آلایش 0,6) AlNهای نانوصفحه زیگزاگ : چگالی حالت 60-4شکل

 Cu، ر(Ni، ز(Co، و(Fe، ه(Mn، د(Cr، ج(V، ب(Ti فرومغناطیس الف(نزدیک آنتی
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زیگزاگ  AlNی آلایش یافته مغناطیسی نانوصفحهبررسی خواص  4-5-2-2

(0,6) 

 AlNی ( قصد داریم به مطالعه خواص مغناطیسی نانوصفحه4,4همانند نانوصفحه )در این قسمت 

ار و شناسایی فاز پاید ی ما شامل محاسبه گشتاورهای مغناطیسی( آلایش یافته بپردازیم مطالعه0,6)

 شود.ها میدر نمونهمغناطیسی 

 AlN (0,6)ی آلایش یافته شناسایی فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه 4-5-2-2-1

در حضور آلایش عناصر  % 3فرومغناطیسی در آلایش و فاز آنتیانرژی کل فاز فرومغناطیسی اختلاف 

( محاسبه گردید و نتایج آن 0,6در نانوصفحه زیگزاگ ) ( Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Ti ) واسطه

نیز در  مغناطیسی اختلاف انرژی بین  دو فاز و فاز پایدارگزارش شده است.  23-4و  29-4در جداول 

محاسبه شده است.  𝛥آنتیE=𝐸 -فرو𝐸صورت گزارش شده است. اختلاف انرژی به  23-4و  29-4 ولاجد

 بدست آمد. (-eV 662306/9397)( خالص برابر با 0,6) AlNی ی کل ابر سلول نانوصفحهانرژ

 

 دو وضعیت لبه دور  و آلایش یافته درAlN ( 0,6فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه) : مقادیر اختلاف انرژی و29-4جدول

 عناصر واسطه با % 3لبه نزدیک باغلظت 

 موقعیت دور نزدیک

 اختلاف انرژی فاز پایدار اختلاف انرژی فاز پایدار آلاینده

AFM 009/0- AFM 003/0- Ti 

AFM 699/0- AFM 662/0- V 

FM 462/0 FM 429/0 Cr 

FM 562/0 FM 535/0 Mn 

AFM 607/0- AFM 606/0- Fe 

AFM 406/0- AFM 465/0- Co 

FM 009/0 FM 666/0 Ni 

FM 266/0 FM 243/0 Cu 
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دور  دو وضعیت وسط  آلایش یافته درAlN ( 0,6فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه ) : مقادیر اختلاف انرژی و23-4جدول 

 باعناصر واسطه % 3غلظت  و وسط نزدیک با

 موقعیت دور نزدیک

 اختلاف انرژی فاز پایدار اختلاف انرژی فاز پایدار آلاینده
AFM 009/0- FM 0006/0 Ti 

AFM 693/0- AFM 666/0- V 

FM 460/0 FM 006/0 Cr 

FM 566/0 FM 009/0 Mn 

AFM 607/0- FM 00006/0 Fe 

AFM 409/0- AFM 0006/0- Co 

FM 006/0 AFM 723/0- Ni 

FM 245/0 FM 044/0 Cu 

 

پایدار مغناطیسی  های بدست آمده فازو اختلاف انرژی مذکور جداولمقادیر گزارش شده در با توجه به 

به  Coو  Vومغناطیسی و در آلایش فر فاز  به صورت Cr ، Mn ،Cu( آلایش یافته با0,6نانوصفحه )

فاز پایدار مغناطیسی در آلایش عناصر یاد شده در دو وضعیت  فرومغناطیسی به دست آمد.صورت آنتی

و مستقل از  ها از یکدیگر نبودTMمتفاوت لبه و وسط و در دو حالت دور و نزدیک وابسته به فاصله 

شاهد  Ti، Fe ،Ni و در هر وضعیت به یک صورت بدست آمد. اما در مورد آلایش باشدمکان آلایش می

ه فاز گذارد. به این صورت کها از یکدیگر، بر نود فاز مغناطیسی ساختار اثر میی آناین بودیم که فاصله

لبه  لبه دور، فرومغناطیس و در وضعیتوسط دور به صورت  در وضعیت Feپایدار ساختار در آلایش 

 باشد.فرومغناطیس مینزدیک و وسط نزدیک به صورت آنتی

( آلایش 0,6) AlNی بررسی گشتاورهای مغناطیسی در نانو صفحه 4-5-2-2-2

 یافته

در لبه  %4با آلایش  ( Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni ،Ti) ( با عناصر واسطه 0,6) AlNی نانوصفحه

فرومغناطیسی بررسی در دو فاز فرومغناطیسی و آنتی های مختلف در وضعیت % 3آلایش با و وسط و 
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 گزارش 66-4الی  27-4پس از محاسبه گشتاورهای مغناطیسی که مقادیر آن در جداول  شده است.

 شده است. ترسیم 66-4و 60-4های ، نتیجه به صورت نمودارهایی در شکلاست شده

شدگی گشتاورهای فاز پایدار مغناطیسی نظم مغناطیسی حالت پایه توسط جفت با توجه به

-های تبادلی صورت میشدگی توسط مدلگردد که این جفتمغناطیسی عناصر مغناطیسی تعیین می

تر نظم مغناطیسی در ساختارهای آلایش یافته، گشتاورهای گیرد. بر این اساس به منظور توصیف دقیق

 27-4ها و فازهای بررسی شده در جداول ها در آلایشTMکلی ایجاد شده در ساختار و سهم گشتاور 

ها در ساختار و هم چنین مقدار گشتاور گشتاور مغناطیسی هر یک از اتمگزارش شده است.  66-4الی 

ی نانوصفحه)دو اتم ناخالصی(   %3با عناصر واسطه  های آلایش یافتهمغناطیسی کل ساختار در نمونه

AlN (0,6 )در دو حالت دور و نزدیک در دو وضعیت لبه و وسط در دو فاز فرومغناطیس و آنتی-

ها در ساختار و مقدار گشتاور مغناطیسی کل ساختار همچنین گشتاور مغناطیسی اتمفرومغناطیس و 

( در دو 0,6) AlNی )یک اتم ناخالصی( نانوصفحه  % 4های آلایش یافته با عناصر واسطه در نمونه

گزارش شده است. با توجه به جداول مذکور در تمامی ساختارها  66-4ول در جدوضعیت لبه و وسط 

شتاور بیشترین گباشیم. ش آلایش در فاز فرومغناطیس شاهد افزایش گشتاور کل در ساختار میبا افزای

مغناطیسی بیشترین ودر فاز فر Fe ،Mnمغناطیسی کلی و جزئی به ترتیب مربوط به حالت آلایش با اتم 

 مغناطیسی بیشترین مقدار گشتاور  % 4د. در آلایش نباشها می TM مربوط به سهم گشتاورهای جزئی

 TMجزئی  مغناطیسی باشد. اما کمترین مقدار گشتاورمی Tiو کمترین آن مربوط به  Feکل مربوط به 

بیشترین  %3در آلایش باشد. می Mnجزئی مربوط به اتم  مغناطیسی و بیشترین گشتاور Tiمربوط به اتم 

 Vو  Tiکل مربوط به اتم  مغناطیسی و کمترین مقدار گشتاور Feکل مربوط به اتم  مغناطیسی گشتاور

 باشد.می
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فرومغناطیس،سهم ید در دو حالت فرومغناطیس وآنتیمغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 27-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو حالت فرومغناطیس وآنتی گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتم

 % AlN 3 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )فرومغناطیس در وضعبت لبه نزدیک 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

60/0 

007/0- 

66/0 

007/0- 

60/0 

002/0 

66/0 

005/0 

06/0 

002/0- 

05/0- 

06/0- 

03/0- 

0007/0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

90/6 

04/0 

 

63/6 

006/0 

 

65/0 

0 

 

60/6- 

0 

 

54/6- 

0 

 

60/60 

0 

504/00 

0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

77/6 

37/6 

22/6 

66/6 

 

56/4 

50/4 

 

57/4 

64/4 

95/6 

64/6 

 

63/2 

52/2 

 

27/6 

66/6 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

77/6 

76/6- 

 

22/6 

66/6- 

 

56/4 

42/4- 

 

57/4 

65/4- 

 

95/6 

64/6- 

 

63/2 

52/2- 

 

27/6 

66/6- 

 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

6 

0 

 

3 

0 

 

60 

0 

 

3 

0 

 

6 

0 

 

4 

0 

 

2 

0 

 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

 (AlTMN( )𝜇𝐵ساختار)

 

هم س فرومغناطیس،آنتی ید در دو حالت فرومغناطیس ومغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 60-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو حالت فرومغناطیس وآنتی گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتم

 % AlN 3 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )فرومغناطیس در وضعبت لبه دور 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

27/0 

0 

65/0 

0 

60/0 

0 

66/0 

0 

02/0 

0 

05/0- 

0 

003/0- 

0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

9/6 

0 

 

6/6 

0 

 

66/0 

0 

 

2/6- 

0 

 

5/6- 

0 

 

6/6- 

0 

 

5/0- 

0 

 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

77/6 

76/6 

 

22/6 

60/6 

 

56/4 

46/4 

 

57/4 

666/4 

95/6 

64/6 

 

63/2 

507/2 

 

27/6 

603/6 

 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

77/6 

76/6- 

 

22/6 

60/6- 

56/4 

46/4- 

 

57/4 

66/4- 

 

95/6 

64/6- 

 

63/2 

50/2- 

 

27/6 

60/6- 

 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

6 

0 

3 

0 

60 

0 

3 

0 

6 

0 

4 

0 

2 

0 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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فرومغناطیس،سهم ید در دو حالت فرومغناطیس وآنتیمغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 66-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو حالت فرومغناطیس وآنتی گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتم

 % AlN 3 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )فرومغناطیس در وضعبت وسط نزدیک 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

6/0 

0 

66/0 

0007/0 

6/0 

002/0- 

66/0 

004/0- 

06/0 

006/0 

05/0- 

06/0 

03/0- 

006/0- 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

9/6 

0 

 

63/6 

006/0- 

 

65/0 

0 

 

6/6- 

0007/0 

 

5/6- 

002/0 

 

6/6- 

06/0- 

 

5/0- 

0007/0- 

 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

77/6 

72/6 

226/6 

66/6 

 

56/4 

462/4 

 

57/4 

653/4 

96/6 

64/6 

 

63/2 

567/2 

 

27/6 

66/6 

 

FM 

AFM 
 (TM1گشتاورناخالصی)

77/6 

76/6- 

22/6 

66/6- 

 

56/4 

466/4- 

 

57/4 

646/4- 

 

95/6 

64/6- 

 

63/2 

52/2- 

 

27/6 

66/6- 

 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

6 

0 

3 

0 

60 

0 

3 

006/0 

6 

0 

4 

0 

2 

0 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 

 

فرومغناطیس،سهم ید در دو حالت فرومغناطیس وآنتیمغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 62-4جدول 

های آلومینیم و نیتروژن در ساختار، در دو حالت فرومغناطیس وآنتی عناصر  واسطه و اتمگشتاور مغناطیس 

 % AlN 3 ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )فرومغناطیس در وضعبت وسط دور 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

69/0 

002/0 

42/0 

006/0- 

65/0 

002/0 

66/0 

006/0- 

 

07/0 

0 

009/0- 

0007/0 

6/0- 

000006/0- 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

3/6 

006/0 

 

63/6 

0007/0- 

 

65/0 

002/0- 

 

6/6- 

006/0 

 

6/6- 

0 

 

6/6- 

006/0 

 

5/0- 

002/0 

FM 

AFM 
 (𝜇𝐵)گشتاورنیتروژن 

33/6 

06/2 

 

67/6 

67/6 

 

47/4 

47/4 

 

57/4 

57/4 

66/6 

66/6 

 

66/2 

43/2 

60/6 

60/6 

FM 

AFM 
 (TM1)گشتاورناخالصی

33/6 

06/2- 

 

67/6 

67/6- 

 

47/4 

47/4- 

 

60/4 

57/4- 

 

66/6 

66/6- 

66/2 

43/2- 

60/6 

60/6 

FM 

AFM 
 (TM2)گشتاورناخالصی

6 

0 

 

3 

0 

 

60 

0 

 

3 

0 

 

6 

0 

 

4 

0 

 

2 

0 

 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

( AlTMN)ساختار

(𝜇𝐵) 
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گشتاور کل ایجاد شده در  Mnو  Ti ،V ،Crهای شود در حضور آلایشدر فاز فرومغناطیس مشاهده می

گشتاور کل ایجاد  Niو  Fe ،Coآلایش یافته با  هایکمتر و در نمونه TMساختار از مجمود گشتاورهای 

ها بر روی گشتاورهای موضعی باشد. بررسیها بیشتر میTMشده در ساختار از مجمود گشتاورهای 

N های همسایهTMآلایش  ها بیانگر این موضود است که تمایل دارند درTi ،V ،Cr  وMn  به صورت

جفت شوند. در نتیجه  TMبه صورت فرومغناطیس به  Niو  Fe ،Coفرومغناطیس و در آلایش آنتی

N های همسایهTMتر و در مورد دوم سهم گشتاور ها در مورد اول سهم گشتاور مغناطیسی منفی

 کند.تری در ساختار ایجاد میمغناطیسی مثبت

لبه و وسط  % 4گشتاور مغناطیسی و سهم گشتاور مغناطیسی عناصر واسطه در ساختارهای مختلف 

افزایش  Ti ،Cr، V، Mnساختار بررسی و محاسبه شد. گشتاور مغناطیسی عناصر واسطه برای آلایش 

 Niبه سمت  Fe درحالی که با افزایش عدد اتمی ازدهد. نشان می Feی مقدار آلایش یافته و بیشینه

 یابد. کاهش میکل گشتاور مغناطیسی 

های ید ،سهم گشتاور مغناطیس عناصر  واسطه و اتممغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 66-4جدول 

 AlN 4% ( 0,6نانوصفحه دسته صندلی )آلومینیم و نیتروژن ، در وضعبت لبه و وسط 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

67/0 

67/0 

26/0 

26/0 

63/0 

63/0 

06/0 

06/0 

 

04/0 

04/0 

004/0- 

005/0- 

05/0- 

05/0- 

 لبه

 وسط

 گشتاورآلومینیم

(μB) 

72/0 

72/0 

57/0 

57/0 

 

66/0 

66/0 

65/0- 

65/0- 

 

69/0- 

69/0- 

 

43/0- 

64/0- 

 

25/0- 

25/0- 

 لبه

 وسط

 (μB)گشتاورنیتروژن 

33/6 

33/6 

67/6 

67/6 

 

47/4 

47/4 

 

53/4 

53/4 

66/6 

66/6 

 

47/2 

65/2 

 

60/6 

602/6 

 لبه

 وسط

 (TM1گشتاورناخالصی)

6 

6 

4 

4 

5 

5 

4 

4 

6 

6 

2 

2 

6 

6 

 لبه

 وسط

گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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زیگزاگ  AlNی آلایش یافته نانوصفحه بررسی پایداری ساختار 4-5-2-2-3

(0,6) 

ساختار ( پایداری ساختار را بررسی کردیم برای 4,4برای نانوصفحه ) در قسمت قبل همانطور که

(AlNNS  ) پایداری نانوصفحه زیگزاگ  (2-4)و  (6-4)به رابطه ( نیز با توجه 0,6)زیگزاگ نانوصفحه

 دهیم.تشکیل مورد بررسی قرار می انرژی انرژی پیوندی و با توجه به( را 0,6)

و لبه دور در موقعیت لبه   % 3باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 64-4جدول

 آلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرومغناطیسی وآنتی فرومغناطیسنزدیک 

 موقعیت     لبه دور لبه نزدیک

 

 آلاینده
AFM FM AFM FM 

620566/604 623252/604 626665/604 662073/604 Ti 

465646/605 642996/605 560504/605 642564/605 V 

376996/662 436936/662 376663/662 463696/662 Cr 

326646/662 237406/662 39366/662 272756/662 Mn 

630762/606 670664/606 670972/606 676742/606 Fe 

376646/606 273929/609 374367/606 660504/609 Co 

555406/606 543636/606 659726/606 546466/606 Ni 

63576/666 45424/666 99309/666 52767/666 Cu 

 

 در موقعیت وسط دور و وسط  % 3باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه  دسته صندلی ) 65-4جدول

 فرومغناطیسمغناطیسی وآنتیآلایش یافته با عناصر واسطه در دو حالت فرو نزدیک

 موقعیت     دوروسط  نزدیک وسط

 

 آلاینده
AFM FM AFM FM 

62055/604 623234/604 667605/604 667526/604 Ti 

464562/605 646207/605 547936/605/ 636662/606 V 

65663/666 435373/662 362646/662 360676/662 Cr 

326064/662 237642/662 340606/662 366065/662 Mn 

630353/606 670296/606 472726/606 472366/606 Fe 

376699/606 273943/609 036007/609 036666/609 Co 

5036/606 5436/606 736622/606 707257/609 Ni 

63603/666 44606/666 96295/662 5307/666 Cu 
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در موقعیت لبه و وسط آلایش یافته   % 4باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی پیوندی نانوصفحه زیگزاگ  )66-4جدول 

 با عناصر واسطه

 موقعیت لبه وسط

 آلاینده

666636/52 666636/52 Ti 

077556/56 9047056/52 V 

404622/56 40467/56 Cr  

46666/56 464425/56 Mn 

24726/56 247229/56 Fe 

54655/56 546369/56 Co 

76007/56 757466/56 Ni 

632942/56 636627/56 Cu 

 

( 0,6مقادیر انرژی پیوندی محاسبه شده برای ساختار زیگزاگ )  66-4و  65-4و  64-4 ولاجددر 

در دو حالت لبه و وسط، و با  % 4های های مختلف با غلظتآلایش یافته با عناصر واسطه در موقعیت

در دو حالت لبه و وسط در دو موقعیت دور و نزدیک و در دو فاز فرومغناطیسی و  % 3غلظت 

، در دو موقعیت وسط و لبه مطلوبترین و پایدارترین %4در آلایش  فرومغناطیسی آورده شده است.آنتی

 در آلایشباشد. ، به دلیل دارا بودن کمترین مقدار انرژی پیوندی میTiاتم  % 4ساختار مربوط به آلایش 

، در Mn،Cr  ،Cuهای فرومغناطیسی و اتمدر موقعیت وسط دور در فاز آنتی، Co ،Vهای اتم، % 3

ساختار مربوط به  مطلوبترین و پایدارترینباشند. مغناطیسی پایدار می فرودر فاز موقعیت وسط نزدیک 

 ر انرژیدامق کمتریندر حالت فرومغناطیس در موقعیت وسط دور به دلیل دارا بودن  Tiاتم  % 3آلایش 

 باشد.میپیوندی 

 

 

 

0 
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در موقعیت لبه نزدیک، لبه دور، وسط   % 3باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ )69-4جدول 

 فرومغناطیسفرومغناطیسی و آنتیطه در دو حالت نزدیک و وسط دور آلایش یافته با عناصر واس

 موقعیت لبه دور لبه نزدیک وسط دور وسط نزدیک

 

 AFM FM AFM FM AFM FM AFM FM آلاینده

62230/0 66036/0 62269/0 62204/0 62606/0 66099/0 62667/0 66462/0 Ti 

66693/6 64596/6 25260/6 64596/6 69063/6 64560/6 26606/6 64506/6 V 

57379/3 63342/3 56436/3 56626/3 57727/3 63666/3 57337/3 69070/3 Cr 

52646/3 77697/9 54662/3 56597/3 52469/3 77262/9 53603/3 77569/9 Mn 

03666/2 67252/2 93936/2 67563/2 03643/2 67234/2 07666/2 67466/2 Fe 

57676/2 00600/6 63664/2 93767/2 57466/2 00625/6 57966/2 06606/6 Co 

25946/2 25055/2 63664/2 66693/6 25976/2 25076/2 66044/2 24676/2 Ni 

6336/9 64626/9 46529/3 42662/3 63346/9 65696/9 430576/9 26226/9 Cu 

 

( و آلایش این 0,6در نانوصفحه زیگزاگ ) 69-4باتوجه به مقادیر محاسبه شده انرژی تشکیل در جدول 

در دو فاز فرومغناطیس   های مختلفدر موقعیت )دو اتم ناخالصی( % 3با غلظت ساختار با عناصر واسطه 

در حالت  پایدارتر است. ،باشد کمتری انرژی تشکیل ساختاری که دارایفرومغناطیس آنتی و

در موقعیت لبه دور  Crو  Cu ،Mn ،Ni پایدارتر است. Tiدور اتم وسط فرومغناطیس در موقعیت 

 فرومغناطیس پایدارتر در موقعیت وسط نزدیک آنتی Vو  Fe ،Ti ،Coفرومغناطیس پایدارتر هستند. 

ها و آلایش تمامی تر است. با توجه بهفرومغناطیس پایداردر موقعیت وسط نزدیک  Mnباشند. و می

در موقعیت وسط  Feتوان نتیجه گرفت که با آلایش اتم می % 3در آلایش  مقایسه مقادیر بدست آمده

شود که پایداری و و همچنین مشاهده می باشد.پایدارتر میساختار فرومغناطیس نزدیک در فاز آنتی

 باشد.خواص مغناطیسی سیستم وابسته به مکان آلایش می
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در موقعیت لبه و وسط آلایش یافته   % 4باغلظت  AlN ( 0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ  )63-4جدول 

 با عناصر واسطه

 موقعیت لبه وسط

 آلاینده

6626/0 6626/0 Ti 

7503/0 6006/0 V 

2555/4 2554/4 Cr  

2695/4 2660/4 Mn 

6004/6 6004/6 Fe 

6723/6 6766/6 Co 

3666/6 3606/6 Ni 

5640/4 5654/4 Cu 

 

( آلایش یافته با عناصر واسطه با 0,6) AlNمقادیر به دست آمده برای انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ 

با  شده است.ر ذک 63-4جدول  رهای لبه و وسط ساختار  د)یک اتم ناخالصی( در موقعیت % 4غلظت 

لایش در این آ توجه به مقادیر محاسبه شده انرژی تشکیل برای ساختار آلایش یافته با عناصر واسطه،

 انرژی تشکیل کمتریدارای مقدار که است  Tiها پایدارترین ساختار، مربوط به آلایش نانوصفحه با اتم 

 .باشدمی

آلایش یافته با  AlN[ با توجه به محاسبه مقادیر انرژی تشکیل در نانوصفحه زیگزاگ 27در مرجع ]

در موقعیت وسط ساختار )یک اتم ناخالصی(  66-4شکل ( Cr ،Mn ،Fe ،Co ،Niعناصر واسطه )

و همچنین )یک اتم ناخالصی( جایگزین شده در الف  66-4مطابق شکل  Alجایگزین شده در مکان 

که مقادیر بدست آمده از ساختار بدست آمده است  67-4نتایج جدول  ب، 66-4مطابق شکل  ،Nمکان 

باشند. دارای کمترین مقادیر انرژی تشکیل می Alآلایش یافته با عناصر واسطه جایگزین شده در مکان 

ترین مکان آلایش در ساختار، آلایش عناصر واسطه جایگزین با توجه به نتایج حاصل مناسب بنابراین

 این نتایج تقریبا با روند محاسبات انرژی تشکیل در این تحقیق مطابقت دارد. باشد.می Alشده در مکان 
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الف( در  % 4با غلظت  آلایش یافته با عناصر واسطه در موقعیت وسط، AlN (  0,6)نانوصفحه زیگزاگ : 66-4شکل 

 Nب( در مکان  Alمکان 

 

با  % 4با غلظت  ، در موقعیت وسط آلایش یافتهAlN (  0,6: مقادیر انرژی تشکیل نانوصفحه زیگزاگ )67-4جدول 

 عناصر واسطه

جایگزین در مکان 

N [27] 

جایگزین در مکان  

Al [27] 

جایگزین در مکان 

Al این پژوهش 

   جایگزین در مکان

N این پژوهش 

 عناصر واسطه

---- ---- 6626/0 ---- Ti 

---- ---- 7503/0 626606/3 V 

367/6 367/6 2555/4 336496/66 Cr 

644/6 996/6 2695/4 555966/66 Mn 

663/6 956/6 6004/6 ---- Fe 

695/2 695/2 6723/6 ---- Co 

567/2 567/2 3666/6 692605/6 Ni 

---- ---- 5640/4 994659/6 Cu 
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آلایش یافته با  AlN (0,6)نانو صفحه شتاورهای مغناطیسی بررسی گ 4-5-3

 عناصر واسطه

( به ازای هر   TM ( )Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni، Tiسهم گشتاور مغناطیسی عناصر واسطه )

در وضعیت لبه  46-4ول م آلومینیم  و سهم نیتروژن در جد، سهساختار کل مغناطیسی گشتاور اتم در

کل ساختار  مغناطیسی گشتاور رسم شده است. 62-4در شکل  خلاصه و مقایسه شده است وو وسط، 

و سهم  باشدعناصر واسطه ( مین و ژوهای )آلومینیم و نیتراتم مغناطیسی که حاصل جمع گشتاور

یس ای هر دو فاز فرو مغناطهای عناصر واسطه براتم و گشتاور مغناطیسی کلی جزیی مغناطیسی گشتاور

مقادیر گشتاور مغناطیسی بر  گزارش و 46-4فرومغناطیس در وضعیت لبه نزدیک در جدول و آنتی

 رسم شده است. 66-4 در شکلحسب عدد اتمی عناصر واسطه 

 

 AlNجزئی فلزات واسطه در نانوصفحه آلایش یافته  مغناطیسی کل و گشتاور مغناطیسی: مقادیر گشتاور 40-4جدول 

 % 4( با غلظت 0,6)

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

0 

002/0 

67/0 

67/0 

26/0 

26/0 

63/0 

63/0 

06/0 

06/0 

 

04/0 

04/0 

004/0- 

005/0- 

05/0- 

05/0- 

 لبه

 وسط

 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

0 

005/0 

72/0 

72/0 

57/0 

57/0 

 

66/0 

66/0 

65/0- 

65/0- 

 

69/0- 

69/0- 

 

43/0- 

64/0- 

 

25/0- 

25/0- 

 لبه

 وسط

 (𝜇𝐵گشتاورنیتروژن )

0 

009/0- 

33/6 

33/6 

67/6 

67/6 

 

47/4 

47/4 

 

53/4 

53/4 

66/6 

66/6 

 

47/2 

65/2 

 

602/6 

602/6 

 لبه

 وسط

 (TM1گشتاورناخالصی)

0 

0 

6 

6 

4 

4 

5 

5 

4 

4 

6 

6 

2 

2 

6 

6 

 لبه

 وسط

گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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جزئی فلزات واسطه )خطوط خط چین( در  مغناطیسی کل )خطوط توپر( و گشتاورمغناطیسی گشتاور : 62-4شکل 

 % 4( با غلظت 0,6) AlNنانوصفحه آلایش یافته 

هم س فرومغناطیس،ید در دو حالت فرومغناطیس وآنتیمغناطیسی کل ساختارآلومینیم نیتر: گشتاور 46-4جدول 

 AlN ( 0,6) زیگزاگنانوصفحه  نزدیکهای آلومینیم و نیتروژن در وضعبت لبه عناصر  واسطه و اتم یمغناطیسگشتاور 

 % 3آلایش یافته با غلظت 

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti فاز 

05/0 

0 

 

606/0 

0007/0- 

66/0 

0007/0- 

60/0 

002/0 

66/0 

005/0 

06/0 

002/0- 

05/0- 

06/0- 

03/0- 

0007/0 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

09/0 

0 

 

90/6 

04/0 

 

63/6 
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0009/0 
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0009/0 

 

54/6- 

002/0- 
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06/0 
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FM 
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003/0- 
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77/6 

37/6 

22/6 
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56/4 

50/4 

 

57/4 

64/4 

95/6 
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27/6 

66/6 

FM 
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 (TM1گشتاورناخالصی)

002/0 

006/0- 

 

77/6 

76/6- 

 

22/6 

66/6- 

 

56/4 

42/4- 

 

57/4 

65/4- 

 

95/6 

64/6- 

 

63/2 

52/2- 

 

27/6 

66/6- 

 

FM 

AFM 
 (TM2گشتاورناخالصی)

0 

006/0- 

 

6 

0 

 

3 

0 

 

60 

0 

 

3 

006/0- 

 

6 

0 

 

4 

0 

 

2 

0 

 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

( AlTMNساختار)

(𝜇𝐵) 
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 عناصر (μB) دوم اتم اول و در  مغناطیسی سهم گشتاور و AlN (μB) ساختارکل مغناطیسی گشتاور : 66-4شکل 

 فرومغناطیس درآنتی فرومغناطیس ب( حالت الف( دو در % 3با غلظت  آلایش یافته AlN (0,6)واسطه در نانوصفحه 

 نزدیک وضعیت لبه

 

کلی ایجاد شده در ساختار، ناشی از مغناطیسی در فاز فرومغناطیس بیشترین سهم در گشتاور 

 Ti از  ،لت فرومغناطیس در وضعیت نزدیکبرای حا 46-4 ها است. درجدولTMگشتاورهای موضعی 

شاهد کاهش گشتاور مغناطیسی  Cuبه سمت  Feشاهد افزایش گشتاور مغناطیسی کل و از  Feبه سمت 

 Mn .بیشترین مقدار سهم گشتاور مغناطیسی کل را در بین دیگر عناصر واسطه دارد Fe . هستیم کل

 .به خود اختصاص داده استرا در بین دیگر عناصر واسطه  جزئی یشترین مقدار گشتاور مغناطیسیب

 

 

 [27] با عناصر واسطه  آلایش یافته (0,3) زیگزاگ AlNکل در نانوصفحه مغناطیسی گشتاور  :64-4 شکل
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به سمت  Tiکنیم که وقتی از مشاهده می 66-4و  62-4 هایشکلو  46-4و  40-4توجه به جداول  با

Cu رویم هم گشتاور کل و هم گشتاور جزئی فلزات واسطه ابتدا روند افزایشی و سپس روند کاهشی می

باشد. می Feاتم مغناطیسی  که مربوط به ماکزیمم مقدار گشتاور وجود دارد ای قله هاشکلدارد. در 

بر روی نانو صفحه هیو  Cuباشد. با توجه به اینکه آلایش می Cuکمترین مقدار گشتاور مربوط به اتم 

ات روند تغییر کند.کند پس خاصیت مغناطیسی هم در ماده ایجاد نمیگشتاور مغناطیسی ایجاد نمی

نشان داده شده مطابقت  64-4که در شکل  [27]گشتاور مغناطیسی محاسبات در این پژوهش با مرجع 

 دارد.

باشد. در می Nاتم  66و  Alاتم  66( دارای 0,4زیگزاگ )  AlNی ابر سلول نانوصفحه [75در مرجع ]

، در موقعیت لبه نزدیک در فاز Al(  جایگزین شده در مکان Vمرجع مذکور با آلایش )دو اتم ناخالصی 

به دلیل صفر بودن گاف اسپین بالا از خود خاصیت  Vب(،  آلایش اتم،   65-4فرومغناطیسی شکل 

در موقعیت  % 3با غلظت  Vچگالی حالات آلایش با نتایج ، که این نتایج تقریبا دهدفلزی نشان مینیم

 مطابقت دارد.  ب 26-4 لبه نزدیک، در فاز فرومغناطیس شکل

 

 

( ب( چگالی حالت V( آلایش یافته با )دواتم ناخالصی 0,4) AlN زیگزاگ : الف( ساختار نانوصفحه 65-4شکل 

 [.75( با آلایش در وضعیت لبه نزدیک ]0,4) AlN ه زیگزاگنانوصفح
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   Cuآلایش یافته با  AlN (0,6)بررسی گشتاور مغناطیسی نانو صفحه  4-5-4

 %3و دو اتم  % 4های مختلف به صورت تک اتم را بر روی نانوصفحه مورد نظر در موقعیت Cuاتم 

گزارش شده  42-4جدول ایم که نتیجه در فرومغناطیس آلایش دادهدر دو فاز فرومغناطیس و آنتی

گونه ، هیوAlNبر روی نانوصفحه  Cuآلایش  42-4با توجه به نتایج محاسبه شده در جدول  است.

 کند.گشتاور مغناطیسی و خاصیت مغناطیسی در این ماده ایجاد نمی

 

زیگزاگ  در نانو صفحه  Cuو مقدار گشتاور کل به ازای آلایش  Alو  Cu ،Nگشتاور مغناطیسی ر : مقادی 42-4جدول 

(0,6) AlN 

 %3آلایش 

 در لبه دور

 %3آلایش 

در لبه 

 نزدیک

 %3آلایش 

در وسط 

 نزدیک

های موقعیت فاز %4لبه  %4وسط 

 Cuآلایش اتم 

 

04/0 

0 

---- 

0 

06/0 

0 

002/0 

---- 

0 

---- 

FM 

AFM 
 گشتاورآلومینیم

(𝜇𝐵) 

6/0 

0 

---- 

0 

4/0 

0007/0 

005/0 

---- 

0 

---- 

FM 

AFM 
گشتاورنیتروژن 

(𝜇𝐵) 

2/0 

0 

  ----- 

0 

6/0- 

0 

009/0-  

---- 

0 

---- 

FM 

AFM 
 Cuگشتاور 

(𝜇𝐵) 

5/0 

0 

---- 

0006/0- 

6/0 

006/0- 

0 

---- 

0 

---- 

FM 

AFM 
گشتاور کل 

(𝜇𝐵) 

 

با استفاده از نظریه  Cuآلایش یافته با اتم  AlNبا بررسی خواص الکترونیکی محققان   ،[76]در مرجع

 سی استغیر مغناطی Cuآلایش یافته با  AlNنانوصفحه که دریافتند  VASPو کد  DFTتابع چگالی 

 ج حاصل از این تحقیق مطابقت دارد.که با نتای
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 گیرینتیجه

در این پژوهش خواص الکترونی و مغناطیسی نانوصفحات خالص و آلایش یافته آلومینیم نیترید 

AlN .مورد بررسی قرار گرفت 

( مورد تحقیق و بررسی 0,6نانوصفحه زیگزاگ ) ( و4,4صندلی )خالص، نانو صفحه دسته در دو نمونه

 ی نانو صفحات خالص بدست آمد.برا ها نتایج زیرقرار گرفت. با بررسی ساختار نواری و چگالی حالت

 ( 0,6( و زیگزاگ )4,4صندلی )نانوصفحات دستهAlN اند.رسانا غیرمغناطیسیخالص هر دو نیم 

 ( گاف نواری بصورت مستقیم 0,6زیگزاگ  ) ( و4,4صندلی )در هر دو نانو صفحات دسته

 باشد.می

 ( در 0,6( و زیگزاگ  )4,4صندلی )دسته ها در هر دو ساختاربا توجه به نمودار چگالی حالت

هر دو اسپین بالا و اسپین پایین مشخص گردید که این دو نمونه نانو صفحات در حالت خالص 

 .باشدگونه خاصیت مغناطیسی نمیباشند و دارای هیوکاملا دارای چگالی حالات متقارن می

ندلی صیسی نانوصفحات دستههای آلایش یافته با عناصر واسطه خواص الکترونی و مغناطدر نمونه

 Alبه جای اتم  عناصر واسطه( بررسی شد. آلایش این عناصر با جایگزینی 0,6( و زیگزاگ )4,4)

 باشد.آلایش به صورت زیر میانجام گرفت. نتایج حاصل از  در ساختار

 ها منجر به کاهش گاف نواری نسبت به نمونه خالص و متفاوت بودن آن به آلایش در نمونه

 د.گردیوضود منجر به قطبش اسپینی ی هر دو اسپین بالا و اسپین پایین شد که این مازا

 ( عناصر 4,4) در آلایش نانوصفحه دسته صندلیTi ،V ،Cr ،Cu  بسته به موقعیت و فاصله

فرومغناطیسی مشاهده شد که آلایش به صورت فرومغناطیسی و در برخی موارد به صورت آنتی

 شود.توجیه می RKKYاین رفتار توسط مدل 

  ( آلایش یافته با عناصر 4,4) نانوصفحه دسته صندلی دراماNi ، Mn ها  فاز در تمام موقعیت

فرومغناطیس فاز پایدار به صورت آنتی Fe،Coبه صورت فرومغناطیسی و در آلایش عناصر پایدار 

دیگر نبوده و این از یکFe،Co ، Ni،  Mnهای به دست آمد که وابسته به فاصله و موقعیت اتم

 شود.کنش ابر تبادلی مستقیم توجیه میرفتار توسط برهم

 عناصر  آلایش یافته با (0,6نانوصفحه زیگزاگ ) درCu ،Cr ، Mn ها  فاز پایدار  در تمام موقعیت

فرومغناطیس به به صورت آنتی فاز پایدار V،Coو در آلایش عناصر به صورت فرومغناطیسی 

از یکدیگر نبوده و این رفتار V،Co ،Cr ، Mnهای که وابسته به فاصله و موقعیت اتم دست آمد

 شود.کنش ابر تبادلی مستقیم توجیه میتوسط برهم
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 ( عناصر 0,6اما در آلایش نانوصفحه زیگزاگ )Ti ،Fe ،Ni  بسته به موقعیت و فاصله آلایش به

فرومغناطیسی مشاهده شد که این رفتار صورت فرومغناطیسی و در برخی موارد به صورت آنتی

 شود.توجیه می RKKYتوسط مدل 

 ( عناصر 0,6( و )4,4در آلایش نانوصفحه دسته صندلی و زیگزاگ )Co ،Mn  در هر دو ساختار

بصورت فاز  Coباشد.زیگزاگ و دسته صندلی آلایش یافته، مستقل از فاصله و مکان آلایش می

بصورت فاز پایدار فرومغناطیس در هر دو  Mnو ساختار و فرومغناطیس در هر دپایدار آنتی

 شود.کنش ابر تبادلی مستقیم توجیه میاین رفتار توسط برهمساختار مشاهده شد 

 صندلی ، آلایش یافته با عناصر واسطه بیشترین گشتاور در هر دو نانوصفحه زیگزا  و دسته

های لبه و وسط و در دو حالت ، و در موقعیت % 4های لبه و وسط با غلظت جزئی درموقعیت

 باشد.می Mn، مربوط به اتم  %3 دور و نزدیک با غلظت 

، و در موقعیت لبه نزدیک در فاز % 4( را در موقعیت لبه و وسط با آلایش 0,6نانوصفحه زیگزاگ )

(   Cu ،Fe ،Co ،Mn ،V ،Cr ،Ni، Ti) با عناصر واسطه  %3فرومغناطیس با غلظت فرومغناطیس و آنتی

 آلایش دادیم و خواص مغناطیسی آن را بررسی کردیم نتایج حاصل به قرار زیر است:

 مربوط به اتم % 3و  % 4های بیشترین گشتاور جزئی در هر دو وضعیت با غلظت ،Mn  و بیشترین

 باشد.می Feگشتاور کلی در هر دو وضعیت مربوط به اتم 

  مربوط به اتم  %3و  % 4در هر دو وضعیت با غلظت کمترین گشتاور جزئی و کلی مربوطCu 

 باشد.می

 شاهد روند افزایشی گشتاور کلی از سمت  %3 و  % 4های در هر دو وضعیت با غلظتTi  به

 شاهد روند کاهشی گشتارو کلی هستیم. Cuبه سمت  Fe، و از سمت Mnسمت 

(  هیو خاصیت مغناطیسی در این 0,6)(  و زیگزاگ 4,4صندلی )بر روی نانوصفحات دسته Cuبا آلایش 

 ماده ایجاد نشده است.

در صنایع اپتوالکترونیکی و همچنین روند کوچک سازی قطعات الکترونی خواص  AlNبا توجه به اهمیت 

های یاد شده داشته باشد. تواند کاربرد بسیار بالایی در حوزهبه دست آمده در نانوصفحات خالص می

آلایش یافته در دمای اتاق با عناصر واسطه، کاربردهایی را  AlNغناطیس همچنین شاهد خاصیت فروم

 کند.رساناها ایجاد میترونیک نیمدر الکترونیک جدید به نام اسپین
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 پیشنهادات برای آینده

خالص و آلایش یافته با عناصر  AlNصندلی و زیگزاگ بررسی خواص ترابردی نانو صفحات دسته .6

 واسطه

 خالص و آلایش یافته  AlNبررسی خواص اپتیکی و مکانیکی نانو صفحات  .2

 

خالص و آلایش یافته با  AlNهای ها و نانو روبانبررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانو لوله .6

 عناصر واسطه

 خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه AlNهای ها و نانو لولهبررسی خواص ترابرد نانو روبان .4

 های خالص و آلایش یافته ها و نانو لولهخواص اپتیکی و مکانیکی نانو روبانبررسی  .5
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Abstract 

In this study, the electron and magnetic properties of pure AlN nanosheets and doped with 

transition metals (Cu, Fe, Co, Mn, V, Cr, Ni, Ti), is studied using the spin polarized 

density function theory (DFT) and the generalized gradient approximation (GGA) by 

SIESTA Computational code. Calculations are done on the armchair (4.4) and zigzag 

(6,0) nanosheets. The pure zigzag and armchairs nanosheets have a band gap of 3.36 and 

3.38 eV, respectively. After the doping with the transition metals, variations of the band 

gap for both nanosheets are very small. At first, the electron and magnetic properties of 

pure and doped nanosheets have been studied and then the more stable state of the doped 

structure is investigated. The results of electronic computational describe semiconductor 

properties of this nanosheets. Electron structures shows that the pure zigzag and armchair 

nanosheets have a direct band gap and in both nanosheets by increasing the number of 

impurity atoms the value of band gap have been decreased. The symmetry of density of 

states describe nonmagnetic properties of pure nanosheets.  

The spin polarized density of states shows that the doped AlN nanosheet with Cr, Fe, and 

Co  in the ferromagnetic phase are dilute magnetic semiconductor independent of the 

number and location of the doping and doping with Cu is nonmagnetic metal. However, 

nanosheets doped with Ti, V, Mn and Ni depending on the number and position of the 

doping, maybe half metal or diluted magnetic semiconductor. In the antiferromagnetic 

phase, the doped nanosheets are nonmagnetic metals or nonmagnetic semiconductors. 

Doped nanosheets with Ti, V, Mn and Ni, which have a semi-metallic property, have a 

good application in spintronic industry, and in particular the spin filtering devices. The 

stable magnetic phase of the (4.4) AlN nanosheet doped with Mn and Ni atoms was 

obtained ferromagnetic and  for doping with Co and Fe, antiferromagnetic independent 

of the impurity site, while the doping of this nanosheet with Cr, Cu, V, Ti depending on 

the location of the impurity, the stable magnetic phase would be AFM or FM.  

In the (6.0) zigzag AlN nanosheet also the stable magnetic phase was obtained 

ferromagnetic for doping with Cr, Mn, Cu atoms independently of the impurity site and 

for the Co and V atoms, antiferromagnetic while the stable phase of the doped nanosheets 

with Ti, Fe and Ni depending on the impurity location would be FM or AFM. The total 

magnetic moment created in the structure from Ti to Fe is increased and the maximum 

value is given by Fe doping, and then decreases with increasing atomic number of Fe to 

Cu. In both zigzag and armchair nanosheets doped with transition metals the highest 

partial magnetic moment is related to the Mn impurity. 

The results of this study can be useful for the future empirical studies on diluted magnetic 

semiconductors. According to the results of this research and the flexibility of the AlN 

nanosheets in the presence of doping and ferromagnetic properties, AlN nanosheets doped 

with transition metals are suitable candidates for use in  spin polarized electron source for 

the spintronic devices in the future. 

 

Keywords: AlN nanosheets, magnetic properties, density function theory, SIESTA, 

diluted magnetic semiconductor (DMS), spintronic. 
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