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 تقذیر ٍ تطکر

ؾپبؼٚؾتبیفذسایؾجحبٖضاوٝتٛا٘بییٚثًبٖتا٘دبْایٗپػٚٞفضاثٖٝٔٗٙبیتوطزتب

ثطٔلاٌٛقٝاظایٌٗصضثطایوكفحمیمت، ٞبی٘ٛ،ذٛزضازضؾبظْٚثبیبفتٝایاظٞؿتیثیىطاٖضا

.تطٌبْثطزاضْثطاثطٖٕٓتحكتٗبِیوٛچىتطاحؿبؼوٙٓٚثطایپطٚاظثٝؾٛیحمبیك٘بة

ؾپبؼفطاٚاٖاظٕٞؿطٟٔطثبٖ،زِؿٛظٚفساوبضْوٝثیقهٚثسٖٚاغطاقنجٛضیٚایؿتبزٌی

ایكبٖ،ٟٕٔتطیٖٗبُٔٔٛفمیتزضایٗضاٜثٛزٜاؾت.

زذتطزِجٙسْ،َٙیٗخبٖوٝزٚؾتزاقتٙیتطیٖٗٚعیعتطیٗٚثٟتطیٗٞسیٝذساٚ٘سثٝٔٗاظ

ٌیٓٚپكتٛا٘ٝٔٗٙٛیوبضْثٛزٜاؾت.ثٛزٜاؾتتكىطٔیوٙٓ.ُٖطٚخٛزـثطوتظ٘س

ٔی ثیاضج ظحٕبت اؾٟ٘ٓ ثعضتیبزضیغ ضإٞٙبی ٚآلبیس لبيی اثطاٞیٓ ٔحٕس آلبیزوتط ٌٛاضْ،

ایكبٖثبٞبیزِؿٛظا٘ٝایكبٖایٗاثطثٝا٘دبْٕ٘یوٝثسٖٚضإٞٙبییزوتطٔطتًیایعزیفطز ضؾیس.

٘ٓطاتٚپیكٟٙبزٞبی ثطایزاقتٗپیكیّٖٕٙٝیغٙی، ٔٛثطیزضََٛتحمیكثٝٔٗاضائٕٝ٘ٛز٘س.

ایكبٖاظپیكٍبٜپطٚضزٌبض،ؾلأتٚؾٗبزتآضظٚٔٙسْ.

وٝظحٕتزاٚضیحٕیسٞطاتیظازٜٚزوتطؾٗیسحؿبٔیٕٞچٙیٗاظاؾبتیسٌطإ٘بیٝآلبیبٖزوتط

٘بٔٝضاثطٖٟسٜزاقتٙسٟ٘بیتتكىطضازاضْ.ایٗپبیبٖ

وٟٝ٘بیتُِفضاثٝثٙسٜٟٚٔسی٘بنطیٟٔسی٘جبتیبٖحؿٗآضیب٘ی،ٖبآلبیثعضٌٛاضْبٖاظزٚؾت

ٕ٘ٛز٘سٚزضایٗپطٚغٜثؿیبضٔطایبضیوطز٘س،ؾپبؾٍعاضْ.

 

 

 

 



ٜ 

 

 تؼْذًبهِ

 هیثن آخیص خبى ایٙدب٘ت ضقتٝ اضقس وبضقٙبؾی زٚضٜ فیسیک حبلت خبهذ زا٘كدٛی فیسیکزا٘كىسٜ

 پبیبٖغٌؼتی ضبّرٍدزا٘كٍبٜ  یٌکز یسیٍ هغٌبط یالکترًٍ ی،خَاظ سبختبر یهطبلؼِ تئَر ٘بٔٝ:٘ٛیؿٙسٜ

ٍ دکتر هرتضی ایسدی  دکتر هحوذ اثراّین قبضیتحت راٌّوبیی   یسی هغٌبط یّب یَىثب  ییذُآلا یذتلَرا

قْٛ:ٔتٟٗسٔی فرد

 ٖ٘بٔٝتٛؾٍایٙدب٘تا٘دبْقسٜاؾتٚاظنحتٚانبِتثطذٛضزاضاؾت.تحمیمبتزضایٗپبیب

 ٞبیٔحممبٖزیٍطثٝٔطخٕٔٛضزاؾتفبزٜاؾتٙبزقسٜاؾت.اؾتفبزٜاظ٘تبیحپػٚٞفزض 

 ٖ٘بٔٝتبوٖٙٛتٛؾٍذٛزیبفطززیٍطیثطایزضیبفتٞیچ٘ٛٔٔسضنیبأتیبظیزضُٔبِتٔٙسضجزضپبیب

 ٞیچخباضائٝ٘كسٜاؾت.

 زا٘كٍبٜنٙٗتی»تٔؿترطجثب٘بْثبقسٚٔمبلاوّیٝحمٛقایٗاثطٔتّٗكثٝزا٘كٍبٜنٙٗتیقبٞطٚزٔی

 ثٝچبحذٛاٞسضؾیس.«Shahrood University of Technology»ٚیب«قبٞطٚز

 ٖا٘سزضٔمبلاتٔؿترطج٘بٔٝتبثیطٌصاضثٛزٜحمٛقٔٗٙٛیتٕبْافطازیوٝزضثٝزؾتآٔسٖ٘تبیحانّیپبیب

 ٌطزز.٘بٔٝضٖبیتٔیاظپبیبٖ

 ثبفتبیبٖزضوّیٝٔطاحُا٘دبْایٗپ ٞبیآٟ٘ب(اؾتفبزٜقسٜاؾت٘بٔٝ،زضٔٛاضزیوٝاظٔٛخٛزاتظ٘سٜ)یب

 يٛاثٍٚانَٛاذلالیضٖبیتقسٜاؾت.

 ٖ٘بٔٝ،زضٔٛاضزیوٝثٝحٛظٜاَلاٖبتقرهیافطاززؾتطؾییبفتٝیباؾتفبزٜزضوّیٝٔطاحُا٘دبْایٗپبیب

 قسٜاؾت.قسٜاؾتانُضاظزاضی،يٛاثٍٚانَٛاذلالیضٖبیت

 تبریخ

 اهضبی داًطدَ

 هبلکیت ًتبیح ٍ حق ًطر

ٝٔثط٘ب وتبة، )ٔمبلاتٔؿترطج، ٔحهٛلاتآٖ ٚ اثط ٔٗٙٛیایٗ حمٛق ای،ٞبیضایب٘ٝوّیٝ

ٔی٘طْ نٙٗتیقبٞطٚز ٔتّٗكثٝزا٘كٍبٜ تدٟیعاتؾبذتٝقسٜ( ٚ ایُّٗٔتافعاضٞب ثبقس.

 ثبیسثٝ٘حٛٔمتًیزضتِٛیساتّٖٕیٔطثَٛٝشوطقٛز.

ٖثبقس.٘بٔٝثسٖٚشوطٔطخٕٔدبظٕ٘یاؾتفبزٜاظاَلاٖبتٚ٘تبیحٔٛخٛززضپبیب 
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 چکیذُ

زؾتٍبٜٞبیثسؽشضٜایٔسیثبقسس.ٟٕٔتسطیُٗٔبِٗٝ٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِییىیاظضٚقٟبی

ٚ(LDAتمطیجٟبییوٝزض٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِیٔٛضزاؾتفبزٜلطاضٔیٌیط٘س،تمطیستچٍسبِیٔٛيسٗی)

(ٔیثبقٙس.ایٗتمطیتٞبزضٌؿتطٜٚؾیٗیاظٔؿسبئُخسٛاةٞسبیGGAتمطیتقیتتٕٗیٓیبفتٝ)

لبثُلجِٛیاضائٝزازٜا٘س.

ٕٝٚٞچٙسیII-VIٌٗسطٜٚتطویجبت٘یٕطؾب٘بیطفیٗاثتساثٝٔایٗپبیبٖ٘بٔٝزضفهُاَٚ ثس

زضفهُزْٚ٘ٓطیٝتبثٗیپطزاذتٝقسٜاؾت.٘یٕطؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیضلیكقسٜثطپبیٝایٗتطویجبت

تمطیتٞسبیفسٛقثسٝفهُؾْٛثباؾتفبزٜاظزض.ٔٗطفیقسٜا٘سWien2kٔحبؾجبتیوسچٍبِیٚ

زضفهسُچٟسبضْثسب.ٝقسسٜاؾست(ذبِمپطزاذتZnTeُٔبِٗٝؾبذتبضیٚاِىتطٚ٘یظیٙهتّٛضایس)

ٕ٘ٛ٘ٝٞبیآلاییسٜثبٍٔٙٙع،ٔغٙبَیؿیذٛالذٛالؾبذتبضی،اِىتطٚ٘یٚ،GGAاؾتفبزٜاظتمطیت

ضاثطضؾیوطزٜایٓ.ٔحبؾسجبت٘كسبٖزازوسٝفسبظپبیسساضزضزضنس(25/6،5/12ٚ25وطْٚٚآٞٗ)

زضنسسسآٞسسٗٚٞسسطؾسسٝآلایسسفوسسط25/6ٚ5/12ْٚزضنسسسٍٔٙٙسسعٚآلایسسفٞسسبی25/6آلایسسف

ِتپبیٝآ٘تیفطٚٔیثبقس.ٕٞچٙسیٗاظفطٚٔغٙبَیؽٔیثبقسٚزضؾبیطآلایفٞبفبظٔغٙبَیؿیحب

اتس3dٓٔمبیؿٝ٘تبیحچٍبِیحبِتٞبزضیبفتیٓوٝؾٟٖٕٓسسٜزضضؾسب٘ف٘بقسیاظاٚضثیتسبَٞسبی

فطٚٔغٙسبَیؽتطویجسبتآلاییسسٜثسبٔیثبقس.فبظTeاتp5ٓ٘بذبِهیٚٞیجطیسقسٖآٖثباٚضثیتبَ

زضآلایفٔغٙبَیؽآ٘تیفطٚزاض٘سزضحبِیىٝفبظٞبیفطٚٔغٙبَیؽٚآٞٗٚوطْٚ،ذهّت٘یٕٝفّعی

ٍٔٙٙعضفتبض٘یٕٝضؾب٘بییزاض٘س.ؾبیطتطویجبتضفتبضفّعیاظذٛز٘كبٖٔیزٞٙس.

وّٕبتوّیسی:٘یٕٝضؾب٘بیٔغٙبَیؿیضلیكقسٜ،٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِی،تمطیتقیتتٕٗیٓ

.فّعی(،چٍبِیحبِتٞب،ضفتبض٘یGGAٕٝیبفتٝ)
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 هقذهِ

II-VI 1-1ًیوِ رسبًب ّبی گرٍُ  

II-VIثسٖٝٙسٛاٖذسب٘ٛازٜیفٔٙسسِیاظخسَٚتٙسبٚثVIثبٖٙبنطٌطIIٜٖٚٙبنطٌطٜٚیتتطو

یسٜٛٚخیْٛ،وبزٔی،ضٚیعیٓ،ٔٙیْٛثطِیسٞبیٚتّٛضایسٞب،ؾّٙبیسٞب،ؾِٛفیسٞب.اوؿقٛ٘سیبذتٝٔٙق

.قٛ٘سیذب٘ٛازٜٔحؿٛةٔیٗایاًٖبیٗتطیحآٟ٘بضاغٞبییبآِیٕٗٚٞچٙ

 

.زاض٘سٔكبضوت٘یٕطؾب٘بتطویجبت:ٖٙبنطخسَٚتٙبٚثیوٝزضتكىیُا٘ٛا1ٔ-1قىُ

ی،زاضایٙسسآیآٟ٘بثٝقٕبضٔیٗاظخّٕٝپطوبضثطزتطSiٚGe،وIVٌٝطٜٖٚٙهطی٘یٕطؾب٘بٞبی

٘یٕطؾسب٘بییجسبت،تطوزضؾبَٞبیاذیطضٚیٗ.اظأحسٚزیتٞبییٔب٘ٙسا٘ساظٌٜبف٘ٛاضیٔیثبقٙس
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ثبتٛخٝثٝٚیػٌیٞبیآٖٞبٔسٛضزالجسبَٔحممسیٗلسطاضIII-VٌطٜٚیجبتثٕٝٞطاٜتطوII-VIٌطٜٚ

یٕیبییقسیسساضیپباظIII-Vیجسبت٘ؿجتثٝتطوII-VIٌطٜٚیجبتتطووٝاؾتلاظْثٝشوط.ٌطفتٝا٘س

فّسعیٓاظ٘سیسط)ثسٝغII-VIٌسطٜٚیجبتتٕبْتطو٘ٛاضیٌبف.ثطذٛضزاضٔیثبقسقاتبیزضزٔبیثٟتط

HgTeٚHgSeقٛزوسٝیٔلُٗبتیزضیجبتتطویٗٔٛختوبضثطزایػٌیٚیٗ.ا[1]اؾتیٓ(ٔؿتم

ٗ.زضااؾستآٖٞسبیٌبف٘ٛاضیتبثفزضٔحسٚزٜا٘طغیٙٝثٟیٌُؿیبثطخصةیوبضوطزقبٖٔجتٙ یس

ٚیُ٘سٛضٌؿسیٛزٞسبیؾسبذتزیثسطا،زاض٘سوٝیپٟٙیثبٌبف٘ٛاض،II-VIٌطٜٚیٕطؾب٘بٞبی،٘ضاؾتب

ؾسبذتیثسطا(HgTe, HgSe, HgSٔب٘ٙسسوسٛچىتط)٘سٛاضیثسبٌسبفیجبتٚتطویٕطؾب٘ب٘یعضٞبیِ

II-VIٌسطٜٚیجبت،تطوضقسیطاذیؾبِٟبزض.ٔٛضزاؾتفبزٜلطاضثٍیط٘سٔیتٛا٘ٙسفطٚؾطخیآقىبضؾبظ

ٚIII-Vٔسٛضزتٛخسٝیع٘(3،ؾیٓوٛا٘تٛٔی2،٘مُٝوٛا٘تٛٔی1ثبؾبذتبضٞبیوٛا٘تٛٔی)چبٜوٛا٘تٛٔی

لطاضٌطفتٝاؾت.

  یًَذًَع پ 1-1-1

II-VIَیجسبتٚاظخّٕٝتطویجیتطویٕطؾب٘بٞبیاتٕٟبزض٘یٛ٘سپ ٚیسٛ٘ییٛ٘سسٞبیاظپی،ٔرّسٛ

III-VIٌٔسطٜٚیٕطؾسب٘بٞبیزض٘ثیٗاتسٓٞسبیٛ٘سپزضنس90تب65.زضحسٚزاؾتیؿوٛٚالا٘ اظ٘سٛ

پیٛ٘سسزضنس80تبII-VI70ٌطٜٚیٕطؾب٘بٞبیزض٘یٛ٘سوٝپی.زضحبِاؾتیٛ٘ییٔبثمٚیؿوٛٚالا٘

[.2اؾت]یؿوٛٚالا٘یٚٔبثمثیٗاتٓٞب

    یسبختبر ثلَر 1-1-2

ٚخسٛززاضزیستچٟبضاِىتطْٖٚطفٞطاتٓ،یثٝاظا،ثَٝٛضٔتٛؾIIٚVIٍٖٙبنطزٌٚطٜٚیتزضتطو

.قٛ٘سیٕزضاَطافٞطاتٓتٛظیبضٚخٟٟچیتبِٟبیضثٚاایٗثبٖثٔیقٛزوٝ

،ؾبذتبضآٟ٘بیت،اظتطویط٘سذٍلطاضٌیهثبٞٓٚزضیٔٛاظیزٚچبضٚخٟیٔثّثیاٌطلبٖسٜٞب
                                                 
1Quantum wells 
2Quantum dots 
3Quantum wires 
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اؾتوٝ٘ؿجتثٝٞسٓیسٜتًٙپىیزٚقجىٝقكٍٛقایٗؾبذتبضقبُٔ.یطزٌیقى1ُٔیتٚٚضتؿب

زضأتسازٔحٛض
 

 
 cتطویجسبتؾسبذتبض(اِف-2-1قىُ)خبثٝخبقسٜا٘سZnO،BeO،ZnS ،ZnSe،

CdSeٚMgTeٕٔٗٛلاًثٝایٗقىُٔتجّٛضٔیقٛ٘س.

زضخس60ٝ،أب٘ؿجتثٝٞٓثسٝا٘سساظٜیط٘سٞٓلطاضٌیٔٛاظیزٚچبضٚخٟیٔثّثیبٞاٌطلبٖسٜ

ثٝذسب٘ٛازٜ،وٝیطزٌی(قىZBُٔ«)2ثّٙسیٙهظ»ی،ؾبذتبضثّٛضثبقٙسیسٜحَٛذٍٖٕٛزچطذ

یهاؾتوٝ(Fcc)3ٔطوعحدٕیپطیزٚقجىٝٔىٗجقبُٔؾبذتبضیٗ.اتّٗكزاضزیٔىٗجثّٛضٞبی

٘ساظٜثٝاقجىٝ
 

 
ُ)،ؾستثٝخسبقسسٜاخبفبنّٝزضضاؾتبیلُطٔىٗت٘ؿجتثٝقجىٝزیٍط قسى

زاضایقسسجىٝظیٙسسهثّٙسسسBe،Cd ،ZnٚMgیسسسٞبیٚتّٛضایسٞبؾسسّٙب،یسٞباوثسسطؾسسِٛفب(ة-1-2

.ٔیثبقٙس



.ظیٙهثّٙسثّٛضیثٝنٛضتیهؾبذتبض-نٛضتؾبذتبضثّٛضیٚضتؿبیتةثٝ-:اِف2-1قىُ

ثسبلاثسٝیزضفكسبضٞبیجسبتاظتطویبضیثؿسیتٚٚٚضتؿبظیٙهثّٙسٔٛاضزؾبذتبضیاِجتٝزضثطذ

، CdO،MgO ،MgSیجسبتزضتطویٌصاضؾسبذتبضیٗ.اقٛزیٔیُتجسوّطیسؾسیٓتطیسٜؾبذتبضپى

MgSe[3]اتبقٔكبٞسٜقسٜاؾتیزضزٔب.

                                                 
1Wurzite 
2Zinc blende 
3Face Center Cubic 

http://en.wikipedia.org/wiki/Wurzite
http://en.wikipedia.org/wiki/Wurzite
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     یسبختبر ًَار 1-1-3

وسٝثرسفلبثسُی،ثسَٝسٛضاؾستیٕٚؾسیبضثؿسII-VIٌطٜٚیٕطؾب٘بٞبی٘یٌؿتطٜا٘ساظٌٜبفا٘طغ

(تسبCdTe)یسهاظفطٚؾسطخ٘عزیٗٙسیاِىتطِٖٚٚست5/4تب 2/1 ،اظحسٚزیض٘ٛیفاظَیٔلاحٓٝا

ثسII-VIٝیٕطؾسب٘بی٘یجسبتتطویٌبفا٘سطغیطٔمبز[4،5]قٛ٘سی(ضاقبMgs) ،BeSeُٔٔفطاثٙفف

.٘كبٖزازٜقسٜاؾت3-1زضقىُیاظثبثتقجىٝٔىٗجینٛضتتبثٗ



[.5]ثٝنٛضتتبثٗیاظثبثتقجىٝآٖٞبII-VI:ا٘ساظٌٜبفا٘طغیتطویجبتٔىٗجی3-1قىُ

ٗضٚفطآیٙسٌصاضٌبف٘ٛاضیٔؿتمیٓزاض٘س.اظایII-VIٌطٜٚاوثطتطویجبتٕٞبُ٘ٛضوٝاقبضٜقس

ٔطتجٝاَٚاؾت،وَٝیآٖٔجبزِٝا٘سطغیاظحبُٔٞبثیٗ٘ٛاضْطفیتٚضؾب٘فزضایٗٔٛازیهٌصاض

یثسبثسبظزٜاِىتطٚ٘یىسثطایؾبذتلُٗبتاپتII-VIٛایٗ،تطویجبتٕ٘یٌیطز.ثٙبثطثبفٖٛ٘ٛٞبنٛضت

لُٗسبتاپتسٛاِىتطٚ٘یسهٔؿستّعْایدسبزاِجتسٝ،چسٖٛؾسبذتاوثسط[. 6،1]ثبلأٙبؾستٔسیثبقسٙس

pیسبn٘ٛٔثٝذبَطٔحسٚزیتٞبیٔٛخٛززضآلایفآٖٞبتطویجبتاؾت،وبضثطزp-nٌبٟٞبیپیٛ٘س

ـوسٝثسبٔسیلازی1990تباٚایُزٞٝثبتأذیطقطٚٔقس. ٚ٘یسعقٙبؾسبییسٞسبیضقسپیكسطفتضٚ
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قسٙبذتٝتٟٙسبتطویجسیCdTeٕٞطاٜثسٛز،٘یٕطؾسب٘بیpپلاؾٕبی٘یتطٚغٖثٖٝٙٛاٖیهآلایٙسٜ٘ٛٔ

ثسبٌسبف٘سٛاضیایٌٗطٜٚٚخٛززاقت.ؾبیطتطویجبتnٚpثٝٞطزٚ٘ٛٔوٝأىبٖآلایفآٖٔیقس

ثَٝٛضٖبزیثٝنٛضتZnSeزضزؾتطؼثٛز٘س.ثٖٝٙٛأٖثبَ،nیبpزٚنٛضتیبپٟٗتٟٙبثٝیه

nٚZnTeثٝنٛضتpٜٔٛلٗیتٚضفتبضتسطاظٞسبیٔسبزٜآلایٙسسٜ،٘سٛٔضؾسب٘فضا[7]س٘سقآلاییس.

ثَٝٛضیىسٝ،طؾب٘بضأحسٚزٔیوٙس٘یٕآلایفیهثبایٗحبَِجٝٞبی٘ٛاضا٘طغی،ٔكرمٔیوٙس.

ْطفیستثؿسیبضپسبییٗ،ٚیبتطویجبتیثبِجٝ٘سٛاضnضؾب٘فذیّیثبلاثٝنٛضتتطویجبتیثب٘ٛاضءیٝتٟ

تطویجسبتزٚتسبییلٗیت٘ؿجیِجٝٞبی٘ٛاضا٘طغیزض،ٕٔىٗ٘یؿت.pٛٔثبضؾب٘ف٘ٛٔ)ؾِٛفبیسٞب(

ُٚ٘ٛٔآلایفلبثسII-VIُٔتّٗكثٌٝطٜٚ ٘كسبٖزازٜقسس4ٜ-1زؾستطؼثسطایٞسطوسساْزضقسى

.[4]اؾت

 

.[4]دطثی(تیلبثُزؾتطؼ)ٚ٘ٛٔآلایٙسII-VIٌ  ٌطٜٚٔٛلٗیت٘ؿجیِجٝٞبیتطویجبتٔرتّف:4-1قىُ
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ؾجیثطایؾبذتا٘تربةٞبیٔٙبCdٚZnوبِىٛغٟ٘بیٖٙبنطII-VIٌطٜٚثیٗتطویجبتٔرتّف

5-1٘طغیایٗتطویجسبتزضقسىٌُبفالُٗبتاپتٛاِىتطٚ٘یىیثبثبظزٜثبلأحؿٛةٔیقٛ٘س.ا٘ساظٜ

ثسبٌسبفا٘سطغیCdSe٘كبٖزازٜقسٜاؾت.ٌعیٙٝایوٝاثتساخّتتٛخٝٔیوٙس،تطویتزٚتسبیی

اؾت.أبٕٞبُ٘ٛضوٝاظثطضؾیٔمساضٌبفا٘سطغیایسٗتطویجسبتاِىتطِٖٚٚت 7/1ایسٜآِیزضحسٚز

ا٘تربةٔٙبؾجتطیاؾت،ظیسطازاضایٌسبفا٘سطغیلبثسCdZnTeُٔكرمٔیقٛز،تطویتؾٝتبیی

.[6اؾت]اِىتطِٖٚٚت 2/2تب45/1اُ٘جبقزضٌؿتطٜ

 

.Znٚ Cd[6]:ٔمساضٌبفا٘طغیوبِىٛغٖٞبی5-1قىُ



 II-VI ًیورسبًبی کبرثرد ترکیجبت 1-1-4

ثسطایاظؾبِٟبپیفآغبظقسٜاؾت.ایٗٔٛاززضاثتساتٟٙسبII-VIثٟطٜثطزاضیتدبضیاظتطویجبت

.ثٝوبضٔیضفتٙسسیفاِىتطٚٔغٙبَیؿیَثطایوبضزضثطذیاظ٘ٛاحیییىاپتٛاِىتطٚ٘لُٗبتؾبذت

حسٛظٜثبلاویفیتأىبٖآلایفٕ٘ٛ٘ٝٞبییثبضٚـٞبیضقسٚٚپیكطفتأبزضحبَحبيطثبتٛؾٗٝ

ایٗتطویجبتثَٝٛضلبثُتٛخٟیافعایفیبفتٝاؾتوٝزضازأٝٔٛاضزیاظآٖٞسباقسبضٜٔسیوبضثطز
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وٙیٓ:

 آثبضفٛتٛضؾب٘بییزضتطویجبتٔرتّسف،اظخّٕسٝثبتطیٞبیذٛضقیسی:CdS،ZnSe،CdSe،

ZnO،CdTeٚHgCdTe.ضؾب٘بییایٗتطویجبتتفؿیطضفتبضفتٛٔكبٞسٜٚثطضؾیقسٜاؾت

اِىتط4/1ٖٚ،زضزٔبیاتبقلّٝتیعیزضا٘طغیٟبیحسٚزCdTe.يطیتخصةثبقسٔیزقٛاض

-ثطثسبتطیCdTe،یٗٙی٘عزیهثٝلَّٝیف٘كطیذٛضقیسزاضز.اظایٗضٚ،ثبتطیٞبیِٚت

اِٚیٝاضخحیتزاض٘س.ثٖٝلاٜٚ،ثبضقسثّٛضٞبیثعضيٞعیٙٝتِٛیسلُٗسبتوسبٞفCdSٞبی

ثٝلُسط،ضأیتٛاٖثٝنٛضتتهثّٛضٞبیثعضيCdTeٚCdZnTeٗٔیبٖٔییبثس،ٚاظای

ضقسسزاز)ٔسثلاًثسباؾستفبزٜاظضٚـpیسبnٚثب٘سٛٔضؾسب٘ٙسٌیزِرسٛاnmٜ 1200تب100

حّسٝٞٙٛظثٝایسٗٔطII-VIضقسثّٛضٞبیؾبیطتطویجبتزض.زضنٛضتیوٝ([9،8]1ثطیدٕٗ

 ٘طؾیسٜا٘س.

 :آقىبضؾبظٞبCdSٚCdSeٜٚزٚ٘یٕطؾب٘باظٌطII-VIٞؿستٙسوسٝثسٝٔٙٓسٛضآقىبضؾسبظی

ضؾب٘بثٝوبضٔیضٚ٘سس.زضؾَّٛٞبیفٛتٛتبثفٞبیٌؿتطٜفطٚؾطخ٘عزیهتبپطتٛٞبیٌبٔب

حؿبؾسیتزاضز.ایسٗ(µm 14تب11٘یعثٝتبثفٞبی٘بحیٝفطٚؾطخ)Hg1-xCdxTeتطویت

اؾت.زضحبِیىٝتسبµm14تب8تٖٛٞبیثبََٛٔٛجٛلبزضثٝآقىبضؾبظیفX=0/2آِیبغثب

زضزٔبٞبیثسیفیفَاظیٝ٘بحیٗایتبثفٞبلجُاظضقسایٗتطویت،أىبٖآقىبضؾبظی

 ٚخٛز٘ساقت.K 77اظ

 ٘یٕطؾب٘بیٌطٜٚٞب:ٕٞبُ٘ٛضوٌٝفتٝقس،ٌبفا٘طغیاوثطتطویجبتِیعضII-VIٔؿتمیٓاؾت

ٗطتجٝاَٚاؾتٔاظثبظتطویتحبُٔٞبزضایٗتطویجبتیهٌصاضٚثٙبثطایٗ ٘یسبظثسٝ.ثٙسبثطای

.زض٘تیدٝ،ثٟطِٜیعضٞسبییوسٝاظایسٗتطویجسبتحًٛضفٖٛ٘ٛٞب)خصةیبٌؿیُ(ٕ٘یثبقس

ؾبذتٝقسٜثباؾتفبزٜاظٔیقٛ٘سثؿیبضثبلاؾت.پٟٙبیذٌٌُٛؿیّیزضِیعضٞبیؾبذتٝ

                                                 
1Brijman 
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ٞبیثبخطیبٖآؾتب٘ٝوٓ،یٗٚیػٌیثطایوبضوطزثٟیِٙٝیعضوٝاوٓاؾت،II-VIتطویتٌطٜٚ

Α°/cm 5)زضحسٚز
وبضثطزٚؾیٗیاظخّٕسٝزضپطیٙتطٞسبیِیسعضیزاقستٝٚاظوٝحٛظٜ(2

1ضٚآضاؾستیپطتسِٛٔٛىسِٛیٚثسٝضٚـZnSe٘یٕطؾسب٘بیاظتطویتp-nٟبیٌبٞؾبذتپیٛ٘س

(MBEٝتٟی)[.5]اؾت،ثؿیبضٔٙبؾتٔیقٛ٘س

1-2 (ZnTe) زیٌک تلَرایذ 

یطؾسب٘ب٘یٕیسهZnTeاؾست.ZnTeظیٙهتّٛضایسیهتطویتقیٕیبییزٌٚب٘ٝثبفطٔسَٛقسیٕیبیی

ٖٕٚٛٔسبً[10]ثٛزeV26/2 - 23/2ٜ ثیٗٔیثبقس.ٌبف٘ٛاضیایٗٔبزII-VIٌٜطٜٚتطویجبتاظخبٔس

ٖٕٛٔسبً ZnTeٔب٘ٙسإِبؼٔىٗجسیٔسیثبقسس.اؾت.ؾبذتبضثّٛضیایٗٔبزPٜطؾب٘بیاظ٘ٛٔیه٘یٕ

وطیؿتبَٞبیلطٔعیسبلٛتیلٟٜٛایضٚقٗیبذبوؿتطیٚیبزضلبِتْبٞطیثٝنٛضتپٛزضثٝضً٘

.اضزز

ُ ٚضتؿسبیتظیٙهتّٛضایسزاضایؾبذتبضظیٙهثّٙساؾت،أبٔیتٛا٘سزضقطایٍذسبلثسٝقسى

gr/mol،6/43 g/cm 193/01یٗٔبزٜثٝتطتیتثطاثط،چٍبِیٚزٔبیشٚةاخطِْٔٛیٔتجّٛضٌطزز.
3

ٚ1238/5 c
آِٛٔیٙیسْٛتٛا٘سسثسطضٚیٔسیِسصا[10].اؾست    6/089ثبثتقجىٝآٖ٘یع.ٔیثبقس°

ٝ.ظیٙهتّٛضایسضأیتٛاٖثطضٚیظیطآ٘تیٕٛاٖ،ٌبِیٓآضؾٙبیسٚایٙسیٓآضؾٙبیسضقسزازٜقٛز -لایس

زضؾسبذتضقسزازٚایٗلایٝٞبضأیتٛاٖ٘یعفیّٓٞبی٘بظنثؽثّٛضیٝنٛضتٞبییاظقیكٝث

ؾسبذتبضٞسبیقسجىٝظیٙسهتّٛضایسسثسبثبثت.[11]ثطزفیّٓٞبی٘بظنؾَّٛٞبیذٛضقیسیثٝوبض

a = 4/27 A ٚضتؿبیتثطاثط
°ٚ°

c = 6/99 A[13،12]سٙٔیثبق.

                                                 
1Molecular beam epitaxy 
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 کبر ثردّب 1-2-1

 اپتَ الکترًٍیک 1-2-1-1

أطٚظٜآلایفظیٙهتّٛضایسثبٖٙبنطٔتفبٚتٔٛضزضاحتیٔیتٛا٘سآلاییسٜقٛز،ظیٙهتّٛضایسثٝ

ىیاظپطوبضثطزتطیٗتطویجسبت٘یٕطؾسب٘بیٌسطٜٚی٘ٓطثٝضاذتیلبثُا٘دبْٔیثبقسِصاایٗتطویت

II-VIاؾتفبزٜاظٔیثبقس.ZnTeٕٛزٞسبیزیطؾب٘بٔب٘ٙسزضپیكطفتا٘ٛأاثعاضٞبیثطپبیٝتطویجبت٘ی

ٟٕٔسیعضی،ٚؾَّٛٞبیذٛضقیسیٚاخعایغ٘طاتٛضٞبیٔبوطٚٚیٛ٘مف،زیٛزٞبیِی1آثی٘ٛضٌؿیُ

بذتؾسسَّٛٞسسبیذٛضقسسیسیثىسسبضزضؾسسZn1-xCdxTeؾسسٝتسسبییٕٞچٙسسیٗتطویسست.[14]زاضز

.[15].زٔیضٚ

،اقXٝٗقٗٝیایٗتطویتیهٖٙهطاؾبؾیزضآقىبضؾبظٞبیحبِتخبٔسثطایآقىبضؾبظیا

β، ٝٗٔسعٌبٔبٚاقٗٝٞبیویٟب٘یٕٚٞچٙیٗآقىبضؾبظٞبیتبثفاِىتسطٚٔغٙبَیؿسیٔسبزٖٚلطاق

ثىسبض[18]ٚفیعیسها٘سطغیٞسبیثسبلا[17]،اذتطقٙبؾسی[16ٔكبٞسٜقسٜزضظٔیٙٝیزضٔب٘ی]

.ٔیضٚز

 اپتیک غیر خطی 1-2-1-2

ثسطایتسبثفتطاٞطتسعٖٚىؿسجطزاضیتطاٞطتسعٔسٛضزاغّت2ظیٙهتّٛضایسثٕٝٞطاِٜیتیٓ٘یٛثیت

ٝوٕتطاظظٔب٘یزضثّٛضظیٙهتّٛضایساؾتفبزٜلطاضٔیٌیطز.ٚلتییه تحستتسبثفپسبِؽپیىٛثب٘یس

٘سبْایسِٗٛیسوٙس.فطوب٘ؽتطاٞطتعتٔیتٛا٘ساظذٛزیهپبِؽثبلطاضٌیطز،ٞبی٘ٛضیثبقستظیبز

ٕٞچٙیٗ،ٍٞٙبٔیثٝ[.19]یهفطایٙساپتیىیغیطذُیٔیثبقسپسیسٜیىؿٛؾبظیاپتیىیاؾتوٝ

تبثفتطاٞطتعثتبثسیهقىؿتزٌٚب٘سٝاپتیىسیضخٔسیزٞسسٚلُسجف٘سٛضتغییسطZnTeثّٛض یه

ظیٙسه.٘یعٔیتسٛاٖاؾستفبزٜٕ٘سٛزثٖٝٙٛاٖآقىبضؾبظاِىتطٚاپتیىیZnTeثّٛضٞبی.ِصااظٔیوٙس

                                                 
1LED blue 
2Lithium Niobate 
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،ثّىس1ٝ٘ؽبآٖ٘ٝتٟٙبثطایثٝزؾتآٚضزٖتبثفاِىتسطِٚٛٔیٙؿسثطپبیٝتّٛضایسٚآِیبغٞبیؾٝتبیی

ٔسیتٛا٘سس٘یسعبثفٞسبیاپتسٛاِىتطٚ٘یىسیٞبیخٕٕآٚضیتاثعاضٚ[20]ٕٞچٙیٗثطایآقىبضؾبظی

زٜزضََٛٔسٛجیٔٛضزاؾتفبظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبٚا٘بزیٓ،زضٔحبفٓتاظحؿٍطٞب.اؾتفبزٜقٛز

ظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبٚا٘سبزیّٖٕٓىسطزٔیضٚز.ٕٚٞچٙیٗزضٖىؿجطزاضیٌّٞٛطافیهثٝوبضٔطئی

ثبظٜزضII-VIٚIII-Vٌطٜٚٔتّٗكثٝطؾب٘بیقىؿت٘ٛضی٘ؿجتثٝزیٍطٔٛاز٘یٕثٟتطیزضذبنیت

ایٗذبنیتثٝعثٝایٗتطویتزٖآلایفايبفیٍٔٙٙ.ثبافعٚ٘ب٘ٛٔتطاظذٛز٘كبٖٔیزٞس300-600

ٔییبثس.ٔلاحٓٝایافعایفٛضتلبثُن

DMSs))2 1-3 رسبًبی هغٌبطیسی رقیق ضذُهرٍری ثر ًیو 

قبُٔ٘بذبِهیٞبیٔغٙبَیؿیٔب٘ٙسٍٔٙٙسع،طؾب٘بٞبییؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیضلیكقسٜ،٘یٕط٘یٕ

ٔسٛضزثطضؾسیٔسٛازتبوٖٙٛذٛالاپتٛٔغٙبَیؿیظیبزیاظایٗزؾتٝ.وجبِت،آٞٗٚوطْٚٔیثبقٙس

ٙسع،ٍٔٙآلاییسسٜثسبInAsٚGaAs زضتطویجسبتفطٚٔغٙسبَیؽفسبظلطاضٌطفتٝاؾست.اظظٔسبٖوكسف

تلاـٞبیظیبزیثطایٌؿتطـتطویجبت٘یٕٝضؾسب٘بیٔغٙبَیؿسیثسٝٔٙٓسٛضاؾستفبزٜزضنسٙٗت

ذٛالٔغٙبَیؿسیثطایتٛنیفٔىب٘یؿٓٞبٚٔسَٞبیٔتفبٚتینٛضتٌطفتٝاؾت.3اؾپیٙتطٚ٘یه

یىسیاظْبٞطقسٜزض٘یٕطؾب٘بیٔغٙبَیؿیاضائٝقسٜاؾت.٘یٕٝضؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿسیضلیسكقسسٜ

ٚتٛاٖثبؾطٖتپطزاظـثبلا،لُٗبتاخعایانّیپیىطٜفٗآٚضی٘ٛیٗزضؾبذتحبفٓٝٞبیزائٕی

[.22،21]سٙٞبیوٛچىتطٔیثبقٔهطفیوٕتطٚاحتٕبلاًؾبذتبض

ٍاظآ٘د بوٖٕٝٛٔبًحسٛظٜاؾستفبزٜاظلُٗسبتاپتسٛاِىتطٚ٘یىیٚاؾسپیٙتطٚ٘یىیزضزٔسبیٔحسی

طٚٔغٙبَیؿیطؾب٘بٞبیفمیمبتزضایٗظٔیٙٝ،پیكطفتوبضثطز٘یٕ،یىیاظاٞسافاثتساییتحٔیثبقس

ٔؿیطیوٝثیكتطیٗلسْٞبزضآٖثطزاقتٝقسٜاؾت،ثطضؾی٘یٕٝضؾسب٘بٞبیزٔبیاتبقٔیثبقس.زض

                                                 
1Electroluminescence 
2Dilute Magnetic Semiconductors 
3Spintronic 
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ٞبیثَٝٛضوّیاتٓ. آلاییسٜثبٖٙبنطٔغٙبَیؿیٔب٘ٙسٍٔٙٙعٚوجبِتٔیثبقسII-VIٚIII-Vٌطٜٚ

ّٓستغ.ٌیط٘سسلطاضٔیثیٗخبیٍبٞییبٔیعثبٖ(ٚاتٕی)ثٝخبیاتٓٞبیزضخبیٍبٜٞبیٔغٙبَیؿی

ثسIII-VٚII-VIٌٝسطٜٚیٔغٙبَیؿیضلیسكثسطپبیسٝتطویجسبتٞب٘یٕطؾب٘بزضُٝٙبنطٚاؾآلایفٖ

ٝٞبثطضؾی٘یٕطؾب٘بثبقس.زضنسٔی10ٚ35تطتیتتبحسٚز یٔغٙبَیؿیضلیك٘كبٖٔسیزٞسسوس

ٖایٗٔٛاز َٔیتٛا٘ٙسزٔبیٌصاضثبلایی)زضحسزٔبیاتبق(زاقستٝثبقسٙس.ثسٖٝٙسٛا تطویجسبتٔثسب

GaN:Mn[23]،Co:TiO2ٚZnO:Mn[24]ٌعاضقبتاضائسٝقسسٜیىیاظزض.اظایٗخّٕٝٔیثبقٙس

زضخٝوّٛیGaAs:Mn170ٕٗٚٞىبضاٖ،زٔبیٌصاضتطویت٘یٕطؾب٘بیٔغٙبَیؿی1اٞٙٛتٛؾٌٍطٜٚ

.[25]ٌعاضـقسٜاؾت

GMRٔمبٚٔتٔغٙبَیؿیثعضي)ؾپیٙتطٚ٘یهثبوكفاخٙجٝتبضیرینٙٗتاظ
اثطخفست(زض2

ایسٗآغبظقسسٜاؾست.5ٌٚطٚ٘جطي4ثیٗلایٝایزضچٙسلایٝٞبیفّعی،تٛؾٍفطت3قسٌیتجبزِی

٘ىتٟٕٝٔسیوسٝزضلُٗسبتثسبٔمبٚٔست.ضا٘هیتآٖٞبٕ٘ٛز2007خبیعٜ٘ٛثُفیعیهزضؾبَوبض

اؾستبییثٝٔیسأٖغٙبَیؿسیاٖٕسبِیحبئعإٞیتٔیثبقس،ٚاثؿتٍیقسیسضؾب٘ٔغٙبَیؿیثعضي

ٚ[26]ٌیدعزضوبضٞبیضااثطایٗٔطٚضٔیوٙس.وٙتطَوٝخفتقسٌیثیٗلایٝٞبیٔغٙبَیؿیضا

٘یعٔكبٞسٜلایٝٞبیٔغٙبَیؿی٘بضؾب٘بٔمبٚٔتٔغٙبَیؿیثعضيزضٔیتٛاٖیبفت.اثط [27تبٔؿٖٛ]

TMR)بٚٔتٔغٙبَیؿیتّٛ٘ی.ایٗپسیسٜٔمقسٜاؾت
وٝثبٖثافعایفٔمبٚٔست٘بٔیسٜقسٜاؾت(6

اظذٛزضا(GMRٚTMR)آثبضایٗ.ٔٛازیوٝ[28]زٔبیاتبقٔیٌطززثطاثط4حسٚزٔغٙبَیؿیتب

ٞسبضززیؿسهٞسبٔسیثبقسٙس.ؾٙؿسٛضٞبیٔغٙبَیؿسیٚؾبذتاؾتفبزٜثطایلبثُ٘كبٖٔیزٞٙس

                                                 
1Ohno 
2Giant Magnetoresistance 
3Exchange Coupling 
4Fert 
5Grünberg 
6Tunneling Magnetoresistance 
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(SPLED)1اؾسپیٙی٘یٕطؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیضلیسك،ؾسبذتزیٛزٞسبی٘ٛضٌؿسیُٕ٘ٛ٘ٝایاظوبضثطز

قىُزضGaAsزیٛز٘ٛضٌؿیُاؾپیٙیثطپبیٝتطویت٘یٕطؾب٘بیٔیثبقس.یهَطحقٕبتیهاظیه

بایدبزحفطٜث(p)٘یٕطؾب٘بیٍ٘ٛٔٔٙٙعٔبزٜثباتٓٞبیٔغٙبَیؿیآلایف٘كبٖزازٜقسٜاؾت.1-6

خفستوسطزٜٚحبّٟٔسبیMnوٝاؾپیٗٞبیذٛزضاثبٌكستبٚضٞبیاتسٓٞسبیْطفیت،ٞبییزض٘ٛاض

n.لؿٕتیاظایٗزؾتٍبٜوٝآلایكسیاظ٘سٛٔ،ٕٞطاٜاؾتایضاایدبزٔیوٙٙسقسٜلُجیسٜاؾپیٙی

(خسأیٌطزز.(GaAs:MnاظلؿٕتثبلاییGaAs،تٛؾٍلایٝایاظ(InGaAs)زاضز



GaAs[77.]یثطپبیٝ٘ٛضٌؿیُاؾپیٙ:َطحقٕبتیىیاظیهزیٛز6-1قىُ

ٖٚقسٜلُجیسٜثباٖٕبَِٚتبغ،حفطٜٞبیاؾپیٙی ٞسبیلؿسٕتثبٖجٛضاظلایٝٔیب٘یثسباِىتسطٚ

ٜٚٔٙدطثٝتبثف٘ٛضٔیٌطزز.سپبییٗثبظتطویتق

َیٔغٙبَیؿسیٞبجیٗتثطٕٞىٙفٞبیتجبزِیزض٘یٕطؾسب٘بَ  1963تٛؾسٍآ٘سضؾسٖٛزضؾسب

ٝایٗذهٛلثطضؾیقسٜاؾت.ُٔبِٗبتثٗسیزض ذسٛالثسطضٚیاضائسٝٔسسَٞسبیٞسبٔیّتٛ٘یوس

یاضائٝقسٜ،ٌعاضـزیتٌُعاضـٞبزضثیٗ.ٔتٕطوعقس٘سازتفؿیطٔیوطزضازضایٗٔٛیٔغٙبَیؿ

                                                 
1Spin polarized light-emitting diode 
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(p-d)ٔٗسطٚفثسٝتجسبز1َ٘ٓطیسٝظ٘سطاظوٝثطایتٛنیفٔبٞیتذبنیتٔغٙبَیؿیایسٗتطویجسبت

ثسیٗاؾسپیٗحبٔسُٞسبٚایٗتئٛضییهخفستقسسٌی.[29]ؾتفبزٜوطزٜاؾت،ثطخؿتٝٔیثبقسا

تمطیستثباؾتفبزٜاظاتٕیٔٛيٗی٘بذبِهیٞبیٔغٙبَیؿیزض٘ٓطٔیٌیطزٕٚٞعٔبٌٖكتبٚضٞبی

تطزیٍسطیثسطٔحبؾجبتزلیم.یقٛزا٘دبْٔٙیاظٔطتجٝزٔبییٔٛازٔغٙبَیؿیٔیسأٖیبٍ٘یٗترٕی

طؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیا٘دسبْقسسٜاؾست.ثسطایٔثسبَ،(ثطضٚی٘یDFTٕ)2اؾبؼ٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِی

ٕٞبیٔغٙبٚضؾبذتبضاِىتطٚ٘یٌٚكت ٔغٙبَیؿسیضلیسكیطؾسب٘بٞببَیؿی٘بذبِهیٞبیٚاؾسُٝزض٘ی

اظثسطٕٞىٙفتجسبزِیزضٕیتهسٛیطلسسیَجسك(ا٘دبْقسٜاؾست.1986)ٕٚٞىبضا3ٖتٛؾٍظٍٚ٘ط

DMSزضحبِیىٝثطٕٞىٙفتجسبزِیاضائسٝقسسٜزضثطٕٞىٙفٞبٔحسٚزٜثعضٌیزاض٘س،ایٗٞب،DFT

زٞٙسٜقجىٝثّٛضیضأٙٗىؽٔیٔحسٚزٜوٛتبٞیزاقتٝٚٔكرهٝٞبیاٚضثیتبِیاتٓٞبیتكىیُ

ظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبغّٓتٞبیوسٍٓٔٙٙسعضاثسٝضفتبضفطٚٔغٙبَیؿی[31]4ِیٛٚغیٌطٜٚس.وٙ

وسٓثطضؾیآٖٞب٘كسبٖزازوسٝفسبظپبیسساضایسٕٗ٘ٛ٘سٝٞسبثسبآلایسف.نٛضت٘ٓطیثطضؾیوطز٘س

ٔسیٙسبَیؽاتفسبقفطٚٔغٙبَیؽثٛزٜٚثبافعایفآلایفٍٔٙٙعٌصاضفبظثٝآ٘تیفطٚٔغ(8%ٍٔٙٙع)

فسبظایضازضنسٍٔٙٙعز5/12آلاییسٜثبZnTeوٝزازا٘ف٘كبٖ[ٕٚٞىبض32]5ٛولاتتحمیمبتافتس.

[حىبیتاظ33]ٕٚٞىبضا٘ف6وبتبیبٔبٌطٜٚٔیثبقس.ثبایٗٚخٛزیبفتٝٞبیٔغٙبَیؽپبیساضآ٘تیفطٚ

ٗزضنساظٍٔٙٙع،ظیٙهتّٛضایسس15تب10ثیٗغّٓتٞبیایٗزاضزوٝزض 7قیكسٝای-ضفتسبضاؾسپی

-34تبییسقسسٜاؾست])ثسٖٚ٘ٓٓٔغٙبَیؿی(اظذٛز٘كبٖٔیزٞس.ایٗ٘تبیحثٝنٛضتتدطثی٘یع

-FP)10ضٚـأٛاجترتتمٛیتقسٜذُیثبپتب٘ؿیُوبُٔ[،ثبتمطیت37]9ٌٚبئ8ٛٔیٌطٜٚ[.36

                                                 
1Zener 
2Density Functional Theory 
3Zunger 
4Xie and liu 
5Kulatov 
6Katayama 
7Spin-Glass 
8Mei 
9Guo 
10Full potential Linear Augmented plane wave 
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LAPW)ضفتسبضیٚٚا٘بزیٓفطٚٔغٙبَیؽثٛزٜاظزضنس5/12٘كبٖزاز٘سوٝظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثب

س.ٙاظذٛز٘كبٖٔیزٞ٘یع٘یٕٝفّعی



1ٚثٛتبیجبٌطٜٚ.[37]زضنساظٚا٘بزی5/12ٕٓ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتزضظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثب:7-1قىُ

ضاثطضؾیZnTeتأثیطات٘ؿجیتیثطضٚیذٛالؾبذتبضیٚاِىتطٚ٘یٚاپتیىی[ 38] ٕٞىبضا٘ف

ٔبزٜضاوطز٘سٚزضیبفتٙسوٝاثطات٘ؿجیتیثَٝٛض٘بچیعیثبثتقجىٝضاوبٞفٚٔسَٚحدٕی

ا٘دبْقسٜتدطثیوبضزضٔیٍطزز.ٕٞچٙیٗایٗتأثیطاتثبٖثوبٞفخطْٔؤثطافعایفٔیزٞس.

2ٚاوؿٕٗتٛؾٌٍطٜٚ
ضایس،ِجٝوٝثبافعایفآلایفوجبِتزضظیٙهتّٛزیسٜٔیقٛز ٕٞىبضاٖو   

،ثبُٔبِٕٗٝٚٞىبضا٘ف3[.ٖبٔطی39]غیٞبیپبییٗخبثٝخبٔیٌطززخصةاپتیىیثٝؾٕتا٘ط

فطٚٔغٙبَیؽ،٘كبٖزازوٝایٗتطویتزاضایفبظپبیساض(25)%ظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبوطْٚ

[.40ثبقس]ٔی





                                                 
1Boutaiba 
2Vaksman 
3Ameri 
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 هقذهِ

ٟسبیثسٝضفتسبضٚحبلات،اپتیىیآٖٞبذٛالاِىتطٚ٘یٚ،ثٝٚیػٜؾبذتبضذٛالفیعیىیخبٔسات

ٟٔسٓٔجبحثخبٔساتؾبذتبض٘ٛاضیٚثطضؾیٔحبؾجٝٞبثؿتٍیٔؿتمیٓزاضز.اظایٗضٚاِىتطٚ٘یآٖ

٘ٓطیٚتدطثیزضفیعیهٔبزٜچٍبَٔیثبقس.پػٚٞفٞبی

ٓثطٕٞىٙفٌسطاؾست،ثٙسبثطایٗثبتٛخٝثٝایٙىٝؾیؿتٌٓبظاِىتطٚ٘یزضیهخبٔسیهؾیؿت

كآٖوسٝحسُزلیس.ثٝحُٔؿئّٝثؽشضٜایٔٙتٟیٔیقسٛزایؾیؿتٓٔحبؾجٝحبلاتاِىتطٚ٘ی

تبٔؿئّٝثؽشضٜایٌبظاؾتثطایٗثٛزٜاظآغبظ،تلاـپػٚٞكٍطاٖٖٕلاًأىبٖپصیط٘یؿتاظایٗضٚ

ضٞسبیا٘سطغیؾبذتبض٘ٛا.ٔحبؾجبتٕ٘بیٙسایلبثُحُتجسیُتطٖٚخبٔسضاثٝیهٔؿئّٝتهشضٜاِى

زِٝقطٚزیٍٙطتهشضٜایثٝحُٔٗبوٝثطایاؾتاظا٘ٛأتمطیتٞبییاِىتطٚ٘ی٘كبٖزٞٙسٜاؾتفبزٜ

خسٛاةٞسبیثسٝزؾستآٔسسٜحىبیستاظ،تمطیجیثٛزٖایٗضٚقٟب.ذٛقجرتبّٖ٘ٝیضغٓوبضٔیضٚز

ٕٞىٙفاِىتطٖٚٞبزضضفتسبضثطزضٔٛاضزیوٝپیچیسٌیٞبی٘بقیاظآثبضٔٛفمیتایٗضٚـٞبزاضز.

ـزضثؿیبضٔٛثطٞؿتٙس،ثبیؿتیٟ٘بییؾیؿتٓ ٞسبیٔرتّسفحسساوثطآثسبضثسؽحسأىبٖٚثسبضٚ

ٌؿستطزٜایثسطایٔحبؾسجبتوٝثَٝٛضیىیاظٔتساِٚتطیٗضٚقٟبٚاضزٕ٘ٛز.ایضازضٔحبؾجبتشضٜ

زضازأسٝثسٝتفهسیُ.(اؾتDFTثٝوبضٔیضٚز٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِی)خبٔساتؾبذتبض٘ٛاضیٖسزی

ضٚـٞبیحُیهزؾتٍبٜثؽشضٜایاضائٝقسٜاؾت.
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1-2   1گبُ ّبی ثس ررُ ایدست 

ٕیىسیٍطثبوٝاؾتقسٜتكىیُشضاتظیبزیتٗسازاظایشضٜ یهؾیؿتٓثؽ .زاض٘سسىٙفثسطٞ

یهزؾتٍبٜثٝ٘حٛیثبا٘سطغیوسُٚیسبتغییسطآٖزضاضتجسبٌٔسیثبقسٙسیچٖٛاوثطذٛالفیعیى

ٓقسطٚز٘یٍطباؾتفبزٜاظحسُٔٗبزِسٝا٘طغییهزؾتٍبٜضاثیٓثٙبثطایٗاٌطثتٛا٘ تمطیجسبًثسؾستآٚضیس

ٗ.ىیزؾتٍبٜضااظآٖاؾترطاجٕ٘بییٓٔیتٛاٖٕٞٝذٛالفیعی ُٓٔبِٗسٝایس ٞسبثسٝزٚضٚـؾیؿست

ٞبیٔرتّسفٔحیٍزضضٚـولاؾیىیثطایایٙىٝپتب٘ؿیٌُیطز.زضولاؾیىیٚوٛا٘تٛٔینٛضتٔی

ٖسثافسعایفحدسٓبزی٘یسبظاؾستوسٝثبلبثُاؾتفبزٜثبقس،زضٖجبضتپتب٘ؿیُثسٝپبضأتطٞسبیظیس

زضس.زٞسافسعایفٔسیضاوٓوطزٖتٗسازپبضأتطٞبذُبیپتب٘ؿسیٌُطزز.اظؾٛیزیٍطٔحبؾجبتٔی

ضٚـٞبیتمطیجیٔٗبزِٝقسطٚز٘یٍطزض٘تٛٔیاؾتٛاضاؾت.اضٚـوٛا٘تٛٔیٔحبؾجبتثطپبیٝانَٛوٛ

بیذسٛزپؽثسباؾستفبزٜاظضٚـٞسؾسایضاثٝتٗسازیٔٗبزِٝتهشضٜتجسیُٔیوٙٙسسٚؽشضٜث

ٔٗبزِسٝقسطٚز٘یٍطیسهؾیؿستٓثسؽشضٜایضاثسٝزٚضٚـضاحُٔیوٙٙسس.ؾبظٌبضایٗٔٗبزلات

⃗⃗  )اَٚتسبثٕٔسٛج.زضضٚـتجسیُوطزایٛاٖثٝٔٗبزلاتتهشضٜٔیت  ⃗،...  ⃗⃗  ⃗،  ⃗⃗⃗  ) Ѱضٚـٚزض

ٝثس.ٔعیستضٚـزْٚ٘ؿسجتزض٘ٓطٌطفتٝٔیقٛ٘سانّیٞبیطٔتغیٖٙٛاٖزْٚچٍبِیاِىتطٚ٘یثٝ

N3.زضضٚـاَٚوٕتسطٔسیثبقسسٚـایسٗضزضیٔٛضز٘یسبظضٚـاَٚایٗاؾتوٝتٗسازٔتغیطٞب

یٍسطزیستٚخسٛززاضز.ٔعیٔىب٘ٔتغییط3زضضٚـزْٚ.ایٗزضحبِیؿتوٝٔتغیطٔىب٘یٚخٛززاضز

ٜزضآظٔبیتوٕیهیاؾتوٝچٍبِیٗضٚـزْٚا .ثٙسبثطایٗزضثبقسسیٔسلبثسُا٘سساظٌٜیسطییكسٍب

بتثَٝٛضلبثُتسٛخٟیوسبٞفذٛاٞسسثبقسحدٓٔحبؾجطانّیضٚـٞبییوٝزضآٟ٘بچٍبِیٔتغی

.یبفت

:[42،41]ٔیتٛاٖثٝنٛضتظیط٘ٛقتٛ٘یغیط٘ؿجتییهزؾتٍبٜثؽشضٜایضاٞبٔیّت

                                                 
1Many body systems 
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ا٘طغی،ٞؿتٝیا٘طغیخٙجكیاِىتطٚ٘ی،ا٘طغیخٙجكاَٚتبپٙدٓثٝتطتیتخّٕٝٞبیایٗضاثُٝزض

اِىتطٖٚٚا٘طغیپتب٘ؿیُٞؿستٝ–ٞؿتٝ،ا٘طغیثطٕٞىٙفاِىتطٖٚ–ٕٞىٙفاِىتطٖٚپتب٘ؿیُثط

  ،اiْ ٔىبٖاِىتطٖٚ، ⃗⃗  زضایٗضاثُٕٝٞرچٙیٗ.ٞؿتٝٔیثبقٙس–
ثٝتطتیتٔىبٖٚخطْ   ٚ ⃗⃗⃗⃗

اْضا٘كبٖٔیزٞٙس.I ٖٛی

2-2 1اپٌْبیور -تقریت ثی دررٍ یب ثَرى 

ٖ ؾسبزٜ ثسطای .وٙس ٔی تٛنیف ضا ٞب یٖٛ ٚ ٞب اِىتطٖٚ زیٙبٔیه ٕٞعٔبٖ (1-2) ٞبٔیّتٛ٘ی  وسطز

اظاِىتسطٖٚٞبؾستِسصاثؿیبضثعضٌتطاؾتفبزٜٔیقٛزوٝخطْیٖٛٞبٚالٗیت،اظایٗایٗٞبٔیّتٛ٘ی

 قبُٔخّٕٝزْٚتٟٙبخّٕٝوٛچهزضٖجبضتٔصوٛض

  
وٝٔیتٛاٖآٖضاثٝنٛضتیهخّٕسٝاؾت 

زضاِٚیٌٗبْاٌطآٖضانفطزض٘ٓط.زازِتٛ٘یضاثطحؿتآٖثؿٍٚوُٞبٔیاذتلاِیزض٘ٓطٌطفت

ٙٓطوٙسیٓ(،ٚاظحطوستآٖنسطفزض٘ٓطٌطفتٝجتثٝخطْاِىتطٖٚثیٟٙبیتثٍیطیٓ)خطْیٖٛضا٘ؿ

تثسٛضٖثركیاظتمطی٘تیدٝ ٔٛيٛٔ ایٗ.ثٝٞبٔیّتٛ٘یثؽاِىتطٚ٘یتجسیُذٛاٞسقس̂  یٞبٔیّتٛ٘

(اؾتوٝثٝنٛضتظیطثیبٖٔیقٛز:ثیزضضٚاپٟٙبیٕط)تمطیت

 زضثسبظٜظٔسب٘یوسٝتطٖٚٞبیٖٛٞبؾبوٗفسطؤسیقسٛ٘سزضٍٞٙبْثطضؾیضفتبضاِى(

حطوتٔیوٙٙسیٖٛٞبؾبوٗا٘س(.اِىتطٟٚ٘ب

 زضT=0ٙٞلطاض پبیٝ زضحبِت اِىتطٟٚ٘ب یٟٛ٘ب، ثطضؾی حطوت٘سزاضٍبْ )ٍٞٙبْ ٟب،یٛ٘.

ٟب،اِىتطٟٚ٘بٌطچٝثبحطوتیٛ٘اوٙٙس(.یٗٙیذٛزضاحفّٔیوٛا٘تٛٔیحبِتاِىتطٟٚ٘ب

ٔمساضا٘طغیٞطچٙس،أبوٕبوبٖزضحبِتپبیٝذٛزثبلیٔیٔب٘ٙس،ٞٓحطوتٔیوٙٙس

ٕٔىٗاؾتتغییطوٙس.حبِتپبیٝ

                                                 
1Born - Openheimer Approximation 
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تبثیطثؿعاییزضوبٞف-تمطیتثٛضٖ [43]حدٓٔحبؾجبتزاضزاپٟٙبیٕط اٖٕبَتمطیتثٛضٖ. –ثب

:(تجسیُٔیقٛز2-2ضاثُٝ)ثٝ(1-2)ضاثُٝاپٟٙبیٕط،

(2-2)  ∑
  

|   
  

  
|

     
 

 
    + ∑

   
 

|   
  

  
|

     –  
   H= ∑

 
 

   
 



ٞطچٙسثباٖٕبَتمطیتآزیبثبتیه،ٞبٔیّتٛ٘یثؽشضٜایثٝٞسبٔیّتٛ٘یثسؽاِىتطٚ٘سیوسبٞف

ٕٔییبثسأبحُثرفاِىتطٚ٘یؾیؿستٓ ٖثسؽشضٜایٞ .زضٚالسٕٔٙكسأاؾستزقسٛاضثؿسیبضچٙسب

ٔسیاِىتسطٖٚاؾست-ثطٕٞىٙفخفتاِىتطٖٚ،وٝ٘بقیاظیایٗٞبٔیّتٛ٘یخّٕٝؾْٛآٖپیچیسٌ

حصفآٖٞبٔیّتٛ٘یفٛقضأیتٛاٖثٝنٛضتخٕٕٞبٔیّتٛ٘یٞبیتسهاِىتطٚ٘سیٚزضنٛضتثبقس

∑=̂  )٘ٛقت ؾیؿتٓتهN اِىتطٚ٘یثٝحNُ.ثبچٙیٗؾبزٜؾبظیحُیهؾیؿتٕٓٞجؿتٝ(   

ٚ-ثطٕٞىٙفاِىتطٖٚٔییبثس.أبحًٛضاِىتطٚ٘یوبٞف اِىتطٖٚٔبٕ٘اظایٗخساؾبظیٔسیقسٛز

اِىتسطٖٚٔٙكسأپیسسایف-نطفٝ٘ٓطاظپیچیسٌیٞبیضیبيیایٗخّٕٝ،ثطٕٞىٙفخفتاِىتسطٖٚ

ٖٗبیك-٘ٓیطٌصاضفّعفیعیىیٟٕٔیٞبیپسیسٜ اثطضؾسب٘بییزٔسبی،1،ؾیؿتٓٞبیفطٔیٛ٘یؾسٍٙی

اپٟٙبیٕطثطٕٞىٙف-وٝزضتمطیتثٛضٖثبیؿتیاقبضٜوٙیٓزضا٘تٟب.ٔیثبقس2،اثطوٛا٘تٕیٞبَثبلا

فٖٛ٘ٛٚخٛز٘ساضز،چٖٛؾیؿتٓثؽاِىتطٚ٘یٔؿستمُاظؾیؿستٓثسؽیسٛ٘یضفتسبضٔسی-اِىتطٖٚ

[.56،54]وٙس

3-2 )ّبرتری( 3تقریت الکترٍى هستقل 

یطانسّیزضآٖتسبثٕٔسٛجٔتغىتطٚ٘یٔیپطزاظزِٚؽااظضٚـٞبییوٝثٝحُزؾتٍبٜٞبیثیىی

                                                 
1Heavy fermion systems 
2Hall quantum effect 
3Independent ( noninteracting ) Electron Approximation 
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ثٝنٛضتحبنُيطةتٛاثٕٔسٛجیؿتٓتبثٕٔٛجؾ1یٞبضتطیتزضتمطضٚـٞبضتطیاؾت.سٔیثبق

نسقٔیوٙس:(1-2)وٝٞطوساْزضٔٗبزِٝ[44]قٛز یزض٘ٓطٌطفتٝٔایتهشضٜ



(2-3) Ѱ(  ⃗⃗⃗  ,   ⃗⃗  ⃗ , …….,  ⃗⃗  ⃗) = Ѱ(  ⃗⃗⃗  ) Ѱ(  ⃗⃗  ⃗) …….. Ѱ(  ⃗⃗  ⃗) 



شوطایٗاؾتوٝلؿٕتٔطثٌٛثٝٞؿتٝٞبضاثٝزِیُخطْظیبزٚؾطٖتوسٓآٖٞسب٘ىتٝلبثُ

ايسبفٝاِىتسطٖٚٞسبزضٔمبیؿٝثباِىتطٖٚٞب،ثٝنٛضتولاؾیىیحُٕ٘سٛزٜٚزضپبیسبٖثسٝ٘تیدسٝ

 ٔیوٙٙس.

(2-4) [ 


 

  
  

 - ∑ 
  

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗ ⃗⃗  |
 + 

  

 
 ∑

 

|     |
    ]Ѱ=   Ѱ  

ضزـزازٜٚا٘طغیضا٘ؿجتثٝتٛاثٕٔٛجتهشضٜٚ،ؾپؽثطاییبفتٗذٛالحبِتپبیٝزؾتٍبٜ

ٞسبضتطی.ٔٗبزلاتتهشضٜضاثٝزؾتٔسیآٚض٘سسزؾتٝ،ثطضٚیایٗزؾتٝاظتٛاثٕٔٛجاٖٕبَلیسثب

ِىتطٟٚ٘سبی٘بقسیاظؾسبیطاٙتحتپتب٘ؿیُوِٛىتطٖٚٞبشضاتیٔؿتمُاظیىسیٍط٘سِٚفطووطزوٝا

مبٖٚ٘جٛزٖتٛاثسٕٔسٛجٔتپبز،یىیاظایٗٔٗبیتوٝٔیوٙٙس.ضٚـٞبضتطیٔٗبیجی٘یعزاضز،حطوت

ثٖٝجبضتزیٍطانَُطزپبئِٛیزضیٛ٘یٔٙبؾت٘جبقس.ٔیقٛزثطایزؾتٍبٟٞبیفطٔاؾتوٝؾجت

 [.45]٘سمبیمتٛؾٍفٛنٚاؾّیتطانلاحقسایٗ٘،٘ٓطیٝٞبضتطینسقٕ٘یوٙس

4-2 3اسلیتر – 2فَک -تقریت ّبرتری 

وسٝیؿتٓٞبزض٘ٓطٌطفتٝقسٜاؾت.تبثٕٔٛجؾانَُطزپبئِٛیٚاؾپیٗاِىتطٖٚیتتمطیٗزضا

                                                 
1Hartree approximation 
2Fuk 
3Slater 
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قٛز:آٟ٘بؾتثٝنٛضتزتطٔیٙبٖاؾّیتطٕ٘بیفزازٜٔییٗاظٔىبٖاِىتطٟٚ٘بٚاؾپیتبثٗ

(2-5)
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Ѱزضایٗضاثُٝ
 

 riٚσٞبٚیػٜتٛاثٕتهشضٜٞؿتٙسوٝتبثٗیاظٔرتهبتفًبیی
  

ثبقسٙس.ٔی

ثبایٗاظٔرتهبتفًبییخساوطز.زضایٗتمطیتفطوقسٜاؾتوٝٔیتٛاٖثطٕٞىٙفاؾپیٙیضا

ٝ.[46]ا٘تربةتبثٕٔٛج٘ؿجتثٝتٗٛیىشضاتپبزٔتمبضٖٔیقٛز سفسٛنٕٞسبٖیٞسبضتطیٔٗبزِس

ٕیٞبضتطیاؾتثبایٗتفبٚتوٝثٝآٖیهخّٕٝٔٗبزِٝ ٗىٙفیتجسبزِی،وسٝ٘بقسیاظثسطٞ اؾسپی

ٚوٙسایوبٞفپیسأیٞبیتهشضٜا٘طغیزض٘ٓطٌطفتٗتجبزَ،ثب.اؾتقسٜايبفٝؾت،ٞباِىتطٖٚ

ٝتمطیتٞبضتطیافعایففٛن٘ؿجتث-ٞبضتطیٞبیاِىتطٚ٘یاقغبَقسٜزضتمطیتپٟٙبی٘ٛاضحبِت

ضغسٓپیچیسسٌیٞسبیذسبلذسٛزضازاضز.ّٖسیسفٛن٘یسعزقسٛاضیٞبیٞبضتطیحُٔٗبزِٝ.یبثسٔی

.قٛزیىیٔٙدطٔییعسفٛنثٝ٘تبیحغیطفٞبضتطیٔحبؾجبت،ضٚـ

5-2 1هیفر -ًظریِ تَهبس 

1927ٚ(اؾستتٛٔسبؼزضؾسبDFTَ)2ٔمسٔٝایثط٘ٓطیٝتسبثٗیچٍسبِیایٗ٘ٓطیٝزضٚالٕ

زؾتٍبٜٞبیپؽاِىتطٚ٘یچٍبِیاِىتطٚ٘سیضاثسٝخسبیتسبثٕٔسٛجزضثطضؾی1928زضؾبَفطٔی

.آٟ٘بزضایٗضٚـاظضٚاثٍٔطثٌٛثٝثطز٘سٔتغییطاؾبؾیٔؿبِٝثٝوبضزؾتٍبٜپؽاِىتطٚ٘یثٖٝٙٛاٖ

طاِىتطٚ٘سیغیسطٍٕٞسٗوسٝزضثَٝٛضٔٛيٗیثطایاثآٖٞبضاٌبظاِىتطٚ٘یٍٕٞٗاؾتفبزٜوطز٘سٚ

ٕٞىٙفتجبزِیٕٚٞجؿتٍیضازضٔحبؾسجبتٚخبٔساتٚخٛززاضزثىبضثطز٘ساثطثطِىَٛٞبٛ،ٔاتٕٟب

اظچٍسبِیثطایاِٚیٗثبضا٘طغیوُزؾتٍبٜثٝنٛضتتسبثٗیزض٘ٓطیٝتٛٔبؼفطٔی.ذٛزٚاضز٘ىطز٘س
                                                 
1Thomas-Fermi 
2Density Functional Theory 
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:تطٚ٘یثٝنٛضتظیطثیبٖٔیقٛز.زضایٗ٘ٓطیٝا٘طغیوُزؾتٍبٜثؽاِىزؾتٍبٜزض٘ٓطٌطفتٝقس

(2-6)   [ρ(
 
 
)]=T[ρ(

 
 
)]+    [ρ(

 
 
)]+    [ρ(

 
 
)] 

،ا٘سطغیپتبؾسیُثسطٕٞىسٙفثسیٗضاؾتثٝتطتیتا٘طغیاِىتطٖٚٞبخّٕٝٞبیؾٕتضاثُٝٗزضای

)ρ.یٖٛٞبٚا٘طغیحبنُاظثطٕٞىٙفاِىتطٖٚٞبثبیىسیٍطاؾتاِىتطٖٚٞبثب
 
 
،چٍبِیاِىتطٚ٘ی(

:٘یع٘ٛقتٔیتٛاٖثٝنٛضتظیطضا(11-2ضاثُٝی)

(2-7)   [ρ(  ) ]= T[ρ(  )] + ∫       V(  ) d 
 
 +     [ρ(  )]      

ٖثطایثسؾتآٔسٖا٘طغیٚچٍبِیحبِتپبیٝزؾتٍبٜاظایٗٔٗبزِٝثبلیسثبثتثٛزٖ شضاتٔىسب

ٛضز٘ؿجتثٝچٍبِیٚضزـٔیٌیطیٓٚایٗزٚپبضأتطٟٔسٓضاثسٝزؾستآٚضزٜٚوسُزؾستٍبٜضأس

.ُٔبِٗٝٚثطضؾیلطاضٔیزٞیٓ

6-2 1دیراک –فرهی  –تَهبس ًظریِ  

.ایسٗاثسطاضز٘ىطزٜثٛز٘سستٛٔبؼٚفطٔیاثطثطٕٞىٙفتجبزِیٕٚٞجؿتٍیضأحبؾجبتذٛزٚ

فطٔسیفمسٍلؿسٕتٞسبی-ؼ.زضٔسسَتٛٔسبٚفطٔیايبفٝقسیطانثٝٔحبؾجبتتٛٔبؼتٛؾٍز

تثسٝزؾسیثطٕٞىٙكظزؾتٍبٜغیطا[ ]T خّٕٝزض٘ٓطٌطفتٝٔیقٛزٚ[ ]    ٚ [ ]Tولاؾیىی

ضا٘یعٚاضزٔؿئّٕٝ٘ٛزایٗخّٕٕٝٞبٖا٘سطغی[ ]    ا٘تٕیزیطانخّٕٝو1930ٛزضؾبَ.ٔیآیس

.یىٙٛاذستزض٘ٓسطٌطفستزؾتٍبٜضا٘یعیهزؾتٍبٌٜسبظاِىتطٚ٘سیجبزِی٘بْزاضز.ٖلاٜٚثطایٗاٚت

:زیطانثٝنٛضتظیطاؾت-فطٔی-ا٘طغیوُزؾتٍبٜزض٘ٓطیٝتٛٔبؼ

(2-8)   [ρ(  )]  +    [ρ(  )]       [ρ(  )]=

،ٔیتٛاٖوٕیٙٝا٘طغیٚچٍبِیاِىتطٚ٘یحبِستتبثٕ٘ؿجتثٝچٍبِیاثطاِىتطٚ٘یـایٗثبٚضز

                                                 
1Dirac 
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یخٙجكیایسٗطغٕٚٞىبضـثبا٘دبْتهحیحیضٚیا1٘ٚیتؾىط1935پبیٝضاثسؾتآٚضز.زضؾبَ

.٘س٘ٓطیٝضاتىٕیُٕ٘ٛز

2-7 (DFT)ًظریِ تبثؼی چگبلی 

اٟٞبیوٝضٔیثبقسٔٙبؾتثطایحُٔٗبزِٝقطٚز٘یٍطٚـیهضاؾتفبزٜاظ٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِی

ٝایطٔٙبؾجیث تٛنیفذٛالحبِتپبیٝخبٔسساتاٖسٓاظفّسعات،٘سیٓضؾسب٘بٞسبٚٔسٛازٖسبیكاضائس

ٌطفتسٝٔسیقسٛز.زضایسٗیطانّیزض٘ٓطچٍبِیاِىتطٚ٘یثٖٝٙٛأٖتغزضایٗ٘ٓطیٝ.]47[ٔیزٞس

یه.تجسیُٔیقٛزایٔٗبزِٝثؽشضٜایثٝتٗسازیٔٗبزِٝتهشضٜ،ٕٞب٘ٙسضٚـٞبیلجّی،٘ٓطیٝ

ٚخسٛززاضزایسٗٞبیلجّیٔجتٙیثطتٛاثٕٔسٛجـیوٝثیٗ٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِیٚضٚاذتلافاؾبؾ

ٝنٛضتتمطیجیثٝٔٗبزلاتتهشضٜایتجسیُقسٜیبتلجّیٔٗبزلاتثؽاِىتطٚ٘یث٘ٓطوٝزضاؾت

ثسٝایأبزضایٗ٘ٓطیٝٔٗسبزلاتتسهشضٜٔیقٛ٘س.ٔٗبزلاتتهشضٜثٝنٛضتزلیكحُٚؾپؽ

لاتتسهشضٜثسباؾستفبزٜاظزایٗٔٗبتثؽشضٜایثٝزؾتٔیآیٙسٚؾپؽنٛضتزلیكاظٔٗبزلا

].48[اؾست1965ٞیبفتوٛٞٗٚقٓزضؾبَضٞبیتمطیجیحُٔیقٛ٘سایٗ٘ٓطیٝ٘بقیاظضٚـ

زضیسهزؾستٍبٜٔؿبِٝثؽشضٜایثطٕٞىٙكیاِٚیٝثٝیهٔؿئّٝغیطثطٕٞىٙكی،زضایٗضٞیبفت

حسُبقٓزضٚالٕیهاثعاضضیبيیزضاذتیبضٔبلطاضٔیزٞٙس،تسبثس–.وٛٞٗٔدبظیتجسیُٔیقٛز

ٗ٘ٓطیٝثباؾستفبزٜ.زضایچٍبِیحبِتٞبیثطٕٞىٙكیثطؾیٓ،ثٝزلیكیهٔؿبِٝغیطثطٕٞىٙكی

اٌطچٍبِیحبِتپبیٝضازاقتٝثبقیٓٔسیتسٛا٘یٓتٕسبْذسٛال]47[،2ٞٙجطيٚوٛٞٗاظلًبیبیٞٛ

.حبِتپبیٝزؾتٍبٜضاثٝزؾتآٚضیٓ

 کَّي – ٌَّّجرگ قضبیبی 2-7-1

ایس1964َٗٞٛٞٙجطيٚوٛٞٗزضؾبؾت.نُاؾبؾیتكىیُقسٜا٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِیاظزٚا

                                                 
1Vit seker 
2Hohenberg - Kohn theorems 
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آٖٞب٘كبٖزاز٘سوٝذٛالحبِتپبیٝزؾتٍبٜثطٕٞىٙكیضأیتسٛاٖثسٝ.سزٚلًیٝضأُطحوطز٘

ٛ ٖٝٙٛاٖتبثٗیاظچٍبِیحبِتپبیٝزؾتٍبٜثطضؾیٕ٘سٛز.٘ٓطیسٝتسبثٗیچٍسبِیثسبت لًسبیبیخسٝثس

زضلًسیٝاَٚزلیكثطایحُٔؿئّٝثؽشضٜایتجسیُٔیقسٛز.یهضاٜحُ،ثٝٞٛٞٙجطيٚوٛٞٗ

اِىتطٚ٘سیضاثبثتقسوٝچٍبِیحبِتپبیٝثٝنٛضتیىتبیی،ٞبٔیّتٛ٘یحبوٓثطؾیؿتٓٞسبیثسؽ

حبِستپبیسٝٚتٗییٗٔیوٙسٚثبزاقتٗٞبٔیّتٛ٘ییهؾیؿتٓ،تٕبْٚیػٜحبِتٞبیآٖ)تٛاثٕٔٛج

زضاؾسترطاجاؾست.قٙبؾبییثٛزٜٚٔتٗبلتآٖتٕبْذٛالؾیؿتٓلبثُحبِتٞبیثطاٍ٘یرتٝ(لبثُ

ٚالٕتٙبْطییهثٝیهثیٗچٍبِیحبِتپبیٝؾیؿتٓچٙساِىتطٚ٘یٚپتب٘ؿیُذبضخیٚخسٛززاضز،

زض٘تیدٝٔمساضچكٕساقتیحبِتپبیٝٞطٔكبٞسٜپصیطتبثٗییىسٝاظچٍسبِیاِىتطٚ٘سیحبِستپبیسٝ

ٔیثبقس.

(2-9)⟨ | ̂| ⟩           

ایثسؽشضٜٔیزٞستبٍٞٙبْحُؾیؿتٓٞسبیلًیٝزضایٗاؾتوٝثٝٔباخبظٜاضظـانّیایٗ

ٓ ثبقسیٓوسٝثسٝثٝخبیخؿتدٛثطاییبفتٗتٛاثٕٔٛجؾیؿتٓ،ثٝز٘جبَچٍبِیحبِستپبیسٝؾیؿست

ٓایزأطاتتپیچیسٌیٞبیضیبيیوٕتطیاظتسبثٕٔسٛجثسؽشضٜ ثسؽضز.تسبثٕٔسٛجیسهؾیؿست

یسهزضحبِیوٝچٍبِیاِىتطٚ٘یفمٍثٝ،اِىتطٚ٘یثٝٔرتهبتفًبییتٕبْاِىتطٖٚٞبٚاثؿتٝاؾت

ؤُیقٛزوٝا٘طغیٞٛٞٙجطيٚوٛٞٗ،ایُّٗٔتاثجبتٔرتهٝٔىبٖثؿتٍیزاضز.زضلًیٝزْٚ

ُ ٝٞطؾیؿتٓثؽاِىتطٚ٘ی٘ؿجتثٝچٍبِیحبِتپبیٝآٖاظیهانس ٚضزقسیتجٗیستٔسیوٙسس.ثس

ثطحؿتچٍبِیاِىتطٚ٘ی1تطٚ٘ی،یهتبثٗیا٘طغیخٟبٖقَٕٖٛجبضتزیٍطثطایٞطؾیؿتٓثؽاِى

تبثٗیٚخٛززاضزوٝوٕیُّٙٝٔكآٖ،ثٝا٘طغیحبِتپبیٝؾیؿتٓٔطثٌٛاؾتٚچٍبِیاِىتطٚ٘یوٝ

ثبضاثُسٝتبثٗیخٟبٖقَٕٛا٘طغی[.ای49ٗا٘طغیضاوٕیٙٝٔیوٙسچٍبِیحبِتپبیٝؾیؿتٓاؾت]

:[41](زازٜٔیقٛز2-10)

                                                 
1Universal Functional Energy 
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(2-10)E[ (  )] = ⟨ | ̂   ̂   | ⟩   ∫                   

زض٘ٓطیسٝتسبثٗیاِىتطٚ٘ییىؿبٖاؾست.Nثطایتٕبْزؾتٍبٜٞبی   ̂ ٚ̂ قىٍُّٖٕطٞبی

ؾیؿتٓٔٗطفیٔیقٛزٚؾسپؽاثتساچٍبِیحبِتپبیٝثٖٝٙٛاٖتٛنیفوٙٙسٜتٕبْذٛالچٍبِی

ٚخٛزایٗ،ٔبٕ٘انّیزضّٖٕیقسٖایٗ٘ٓطیسٝ،اؾترطاجآٖزضانُزْٚاضائٝٔیٌطزز.أبثبضٚـ

.اِىتطٖٚزضضاثُٝفٛقاؾت-ٖٚ٘بقٙبذتٝثٛزٖتبثٗیٞبیا٘طغیخٙجكیٚثطٕٞىٙفاِىتط

8-2 ضن : –هؼبهلات کَّي  

٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِیضاثٝیهاثعاضذبلثطای،1965قٓٔٙتكطقسٜزضؾبَ–وٛٞٗلاتٔٗبز

قٕٓٞب٘ٙسٔٗبزِٝقطٚزیٍٙط–.قىُٔٗبزِٝوٛٞٗ]48[آٚضزٖچٍبِیحبِتپبیٝتجسیُوطزثسؾت

ٚاثؿتٝثٝظٔبٖاؾتثبایٗتفبٚتوٝپتب٘ؿیّیوٝضٚیاِىتطٖٚٞباثطٔسیٌسصاضزثهسٛضتتسبثٗیاظ

قٓؾیؿتٓثطتٔٗبزِٝتهاِىتطٚ٘یاؾت.وٛٞٗ،ٗبزِٝثٝنٛضایٗٔ.چٍبِیاِىتطٚ٘یثیبٖٔیقٛز

یؿتٓلطاضوٝزضآٖتٕبْاِىتطٖٚٞبثٝٞٓٔطثٌٛا٘سٚتحتتبثیطپتب٘ؿیُٚالٗیؾ،ٕٞىٙكیٚالٗی

.آٟ٘سب،ٖٛووطز٘سآٖشضاتتحتپتب٘ؿیُٔٛثطیٞؿتٙسثطٕٞىٙكیوٝزضضاثبؾیؿتٓغیط،زاض٘س

ٞفطيثبٔٗطفییهزؾتٍبٜ ٖٕىسٙفیقبُٔاِىتطٖٚٞسبییثسسٖٚثسط ،پتب٘ؿسیُٞسبضتطیٚافسعٚز

فٛنثسٝ–ٕٞجؿتٍیزضضٚقیٔكبثٝثبضٚـٞبضتطی–پتب٘ؿیُذبضخیٚثطٕٞىٙفٞبیتجبزِی

.ثسبٔیٌطززآٟ٘بچٍبِیحبِتپبیٝؾیؿتٓٔحبؾجٝاؾتفبزٜاظؾبظٌبضیضؾیس٘سوٝثبٔٗبٔلاتذٛز

.حبِتپبیٝلبثُٔحبؾجٝٔیقٛز،ضتبثٗیا٘طغیلطاضزازٖایٗچٍبِیز

چٍسبِی.شضٜٔؿتمُضاوٝزضپتب٘ؿیُٔٛثطیحطوتٔیوٙٙسسزض٘ٓسطٌطفتٙسسNقٓ-وٛٞٗ

:س٘ؾیؿتٓثٝتطتیتظیطتٗطیفٔیقٛقٓٚا٘طغیخٙجكی–وٛٞٗ

(2-11)∑ |Ѱ    |
  

    r) =)    
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(2-12)    - 
 

 
  ∑ ⟨Ѱ | 

 |Ѱ ⟩
 
    

 

قٓ–٘كبٖزازٜقسٜاؾت.فطواؾبؾیوٛٞٗ Ѱ| >شضٜٔؿتمُثبٔٛجتبثٕزضایٗضاثُٝ

ٔٗسبزَزض٘ٓسطایٗثٛزوٝچٍبِیؾیؿتٓغیطثطٕٞىٙكیضاثبچٍبِیؾیؿتٓثطٕٞىٙكسیٚالٗسی

:ٌطفتٙس،یٗٙی

(2-13)                                    =  (r)(r )    



ٍطزضٔٗبزِسٝقسطٚزیٙوسٝثطایاِىتطٖٚٞبیٔؿتمُتبثٕٔٛجحبِتپبیٝؾیؿستٓثسؽشضٜای

ثطاثطاؾتثب:ٔیوٙسنسق

(2-14)(r)Ѱ  (r)Ѱ =    ) ])    +  [-


 

  
 



(2-15)r))   +(r)   +(r)    = (r)     

ثبیسثٝضٚـسوٝ٘قٓ٘ٓطیٝتبثٕچٍبِی٘بٔیسٜٔیقٛ–،ٔٗبٔلاتوٛٞٗلاتفٛقٔدٕٖٛٝٔٗبز

اِىتطٚ٘یاؾتٚاِىتطٚ٘یٔؿتمُِٝایتهقٓٔٗبز–ِٝوٛٞٗٔٗبززضٚالٕ.س٘ذٛزؾبظٌبضحٌُطز

ٚ    ثب(پتب٘ؿیُٔٛثط15-2.زضضاثُٝ)یٔٛثطحطوتٔیوٙستٛنیفٔیوٙسضاوٝتحتپتب٘ؿیّ

ٔطثسٌٛثسٝثسطٕٞىٙكسییٙاظانَُطزپبئِٛیٚپتب٘ؿیُوِٛ،وٝ٘بقی1پتب٘ؿیُٕٞجؿتٍیتجبزِی

ٔیقٛز:ظیطتٗطیفثبضاثُٝ   قسٜا٘س.٘كبٖزازٜ   ثباِىتطٚؾتبتیىیذبِماِىتطٟٚ٘بؾت

(2-16) ,r) = 
  

     
)   

                                                 
1Exchange- Correlation Potential 
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ثسیٗتطتیتثبیسثٝضٚـذٛزؾبظٌبضحٌُطزز،قٓ–ِٝوٛٞٗ،ٔٗبزٕٞبُ٘ٛضوٝلجلاًاقبضٜقس

.ٌیطزٔیٔٛضزاؾتفبزٜلطاض    وٝزضآٖفطيیقطٚٔٔیقٛز𝜌(r)وٝٔحبؾجبتضااثتساثبیه

ٚضٚزیٔسٛضزاؾستفبزٜخسیسیضأیزٞسوٝزضتىطاضثٗسیثٖٝٙسٛاٖ𝜌(r)(14-2حُضاثُٝ)

:.ا٘طغیوُؾیؿتٓثهٛضتظیطاؾتلطاضٔیٌیطز

E(𝜌) =     (𝜌) +          ( ) +      (𝜌) +     (𝜌)                                           ( 2-17 ) 

1ا٘طغیٕٞجؿتٍیاؾتٚٔیتٛاٖآٖضاثباؾتفبزٜاظتمطیتچٍبِیٔٛيسٗی(𝜌)   وٝزضآٖ

(LDA)ٝ2یبتمطیتٌطازیبٖتٕٗیٓیبفت(GGA)ٔحبؾجٝوطز:

(2-18)EHartree( ) = ∬
                 

    
 



(2-19)     (𝜌) = ∫                     

.فطاٞٓٔیوٙٙسیٍٙطثبپتب٘ؿیُٔٛثطٔٛيٗیضااخبظٜحُٔٗبزِٝقطٚزLDAٚGGAٞطزٚتمطیت

9-2 تقریت ّبیی ثرای اًذازُ گیری اًرشی تجبدلی ّوجستگی 

 LDA))تقریت چگبلی هَضؼی  2-9-1

هزؾتٍبٜغیطیىٙٛاذت.زضایٗتمطیتیچٍبِیٔٛيٗیاؾت،تمطیتتطیٗتمطیتاِٚیٗٚؾبزٜ

ؾستٍبٜغیسطچٍسبِیثطاثسطثسبچٍسبِیزٚ٘ییىٙٛاذتثبیهٛؾٍیهٌبظاِىتطٔٛيٗیتضاثٝنٛضت

.ا٘طغیتجبزِیٕٞجؿتٍییهاِىتطٖٚزضٌبظیىٙٛاذتیاظاِىتطٖٚٞبیثطیىٙٛاذتتٛنیفٔیوٙیٓ

:زازٜٔیقٛز(20-2ثبضاثُٝ)(r) ٕٞىٙكیثبچٍبِی
                                                 
1
Local Density Approximation 

2Generalized Gradient Approximation 
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(2-20)[ (  )]    
   =[ (  ),r]      

   



:وُضأیتٛاٖثٝنٛضتظیط٘ٛقتزض٘تیدٝتبثٗیا٘طغی



(2-21) (  )   ∫    
           =[ (  )]    





1.پطزٍٚبِیاِىتطٖٚٞبزضٚاحسحدٓاؾتچ(  ) ٚا٘تٍطاٌَیطیضٚیتٕبْثّٛضا٘دبْٔیقٛز

یسهتسهاِىتسطٖٚغیسطلُجیسسٜ(   )ٕٞجؿتٍی–ثطایٔحبؾجٝا٘طغیتجبزِی]50[ٕٚٞىبضا٘ف

ٕٞجؿستٍیثسٝزِیسُ–.ا٘سطغیتجسبزِیٕتتجبزِیٕٚٞجؿتٍیٔدعإ٘ٛز٘سسضاثٝزٚلؿیىٙٛاذت

:ٚاثؿتٝاؾت  ٔٛيٗیثٛزٖتٟٙبثٝچٍبِیزض٘مُٝ

(2-22) (  )  + (  )  =(  )   

بچٍبِیاِىتطٚ٘یزؾتٍبٜٔٛضزٝآًٞٙتغییطاتچٍبِیوٓثبقسٚیظٔب٘یاؾتو،وبضثطزتمطیت

.زضنٛضتُٔبِٗٝیهزؾتٍبٜٔغٙبَیؿیبچٍبِیزؾتٍبٍٜٕٞٗ٘ساقتٝثبقسثطضؾیتفبٚتظیبزیث

قسٙبذتLSDAٝچٍبِیاؾپیٗٔٛيٗیزٔحبؾجبتٔیقٛزٚتمطیتثٝ٘بْاضٚاؾپیٗاِىتطٖٚٞب٘یع

.ٔیقٛز

                                                 
1Perdew 
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 (GGA) ضیت تؼوین یبفتِ تقریت 2-9-2

(2-23)GGA

xcE ( ) = ∫           
   (    ,|     |) 

 ثیكتطیٗوبضثطزضازض٘ٓطیٝ(ٔیثبقسLDAٚ)ٔٛيٗیچٍبِیتمطیتاظتط ایٗتمطیتپیچیسٜ

2ٚثسٛضن1تٛؾسٍاض٘عضٞسف1996تٛؾٍپطٚزٚاضائٝٚزضؾب1992َزضؾبَوٝچٍبِیزاضزتبثٗی

،ا٘سطغیٕٞجؿستٍیتجسبزِیثسٝنسٛضتتسبثٗیاظچٍسبِیGGAزضضٚـ[.51،52]فطَٔٛثٙسیقس

ٚ٘یزض٘ٓطٌطفتٝٔیقٛز:اِىتطٚ٘یٚٔكتكاَٚچٍبِیاِىتط

ٌسعاضـطتدطثیبزیزضنسوٕتطاظٔم50حسٚزٌبف٘ٛاضیثٝزؾتآٔسٜثباؾتفبزٜاظایٗتمطیت

اِجتٝایٗتمطیتٞبتٛنسیفزضؾستیاظؾسبذتبضاِىتطٚ٘سیزؾستٍبٜٞسبیترٕیٗظزٜٔیقٛز.قسٜ

س.ٕٙٞجؿتٝلٛیاضائٕٝ٘یزٞ

10-2 دستگبُ ّبی ّن ثستِ قَی  

آٖٞبزضحبَپطfیبdزؾتٍبٜٞبیٕٞجؿتٝلٛی،ثَٝٛضٖٕسٜقبُٔتطویجبتیٞؿتٙسوٝتطاظ

اؾتوٝزضآٖٞبٕٞجؿتٍیثیٗاِىتطٖٚٞباظإٞیتظیبزیثسطذسٛضزاضاؾست.یىسیاظضٚـقسٖ

ٔیثبقس.3ٞبیحُایٗزؾتٍبٜٞبضٚـٔغعٜثبظ

 رٍش هغسُ ثبز 2-10-1

ىتطٖٚٞبضاثٝزضؾستیپسیفثیٙسیوٙسسِحسٚزیضفتبضایٗایىیاظضٚـٞبیوٝٔیتٛا٘ستب

ضاثهٛضتزؾتیاظ٘بحیٝ dٚ fٞبیَبىتطٖٚٞبیاٚضثیتِزضایٗضٚـا.]53[ضٚـٔغعٜثبظٔیثبقس

ىتطٖٚٞبیٔغعیضفتبضِىتطٖٚٞبٕٞب٘ٙساِْطفیتحصفٚثٝ٘بحیٝٔغعیا٘تمبَٔیزٞٙسٚثبایٗا

ىتطٖٚٞبیزیٍطپیٛ٘سثطلطاضوٙٙسأبٕٞیكٝایِٗىتطٖٚٞبٕ٘یتٛا٘ٙسثباِأیقٛز.زض٘تیدٝایٗ

                                                 
1Ernzerhof 
2Burke 
3
Open Core 
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ىتسطٖٚٞسبیِٚزضپیٛ٘سقطوت٘ىٙٙسٚثسباثٛز.ىتطٖٚٞبوبٔلاًخبیٍعیسَِٜٛض٘یؿتوٕٝٞٝایٗا

.حتیزضثًٗسیاظىتطٖٚٞبیٔغعیوٕتطاؾتِىتطٖٚٞباظاِعیسٌیایٗاخبیٍ.زیٍطٞیجطیس٘كٛ٘س

ىتسطٖٚٞسبیضؾسب٘فِاوٙٙسسخعئسیاظٔسیزضپیٛ٘سقطوتىتطٖٚٞبییوِٕٝٔىٗاؾتاطویجبتت

ذُبٞبییٕٞطأٜب٘ٙسٞطتمطیتثباؾتٚیتمطیجضٚـزضٞطنٛضتضٚـٔغعٜثبظ٘یعیه.أبثبقٙس

لٛیثٝوسبضٍبٜٞبیٕٞجؿتٝزؾتیىیاظضٚـٞبییاؾتوٝثطایحُایٗٚخٛزایٗضٚـثبؾت.ا

.ٔیضٚز

11-2 ضن-رٍش ّبی حل هؼبدلات کَّي 

ٝبِیٚضٞیبفتیوسٝوسٛٞٗٚقسٓاضایسقٓتٛؾٍ٘ٓطیٝتبثٗیچٍ-ایوٛٞٗٔٗبزلاتتهشضٜ

اوٖٙٛآ٘چٝثطایٔبإٞیتزاضز،قٙبذتضٚـٞبیحسُایسٗٔٗسبزلاتٚا٘سثٝزؾتآٔسٜا٘س.زازٜ

آٚضزٖثبتٛخٝثسٝایٙىسٝثسطایثسؾستا٘تربةضٚقیاؾتوُٝٔبثكثبذٛاؾتٝٞبیٔؿأِٝٔبثبقس.

  (rٚ)    (r،)   (rتٛاثٕٔٛجاِىتطٚ٘یثبیسٞبٔیّتٛ٘یٔؿئّٝضاثسا٘یٓٚاظَطفزیٍسطخٕسلات)

ِصأحبؾجبتثسٝٝتٛاثٕٔٛجاِىتطٚ٘یٚاثؿتٝاؾت،زضٞبٔیّتٛ٘یثٝچٍبِیاثطاِىتطٚ٘یٚزض٘تیدٝث

اِٚیسٝ،چٍسبِیزضقطٚٔٔحبؾجبت،ثبیسثبیهحسؼطایایٗوبضث.٘سحُٔیٌطز1ضٚـذٛزؾبظٌبض

ٞبیٞسبضتطی،اِىتطٚ٘یا٘تربةقٛزٚاظضٚیایٗحسؼاِٚیٝپتب٘ؿیُٔؤثط)ٔٙٓٛضٔدٕٛٔپتب٘ؿیُ

ٕٞجؿتٍیاؾت(ثسؾتآیس.ثبحُٔٗبزِٝقطٚزیٍٙطاظپتب٘ؿسیُ-پتب٘ؿیُذبضخیٚپتب٘ؿیُتجبزِی

چٍسبِیاِٚیسٝٔطحّٝلجُ،ا٘طغیٚچٍبِیاِىتطٚ٘یخسیسیثسؾتٔیآیسوٝثبٔؤثطثسؾتآٔسٜزض

سٜٚٔٗبزِٝذٛزؾبظٌبضثٝپبیبٖضؾیاثطثبقسچطذٝثبچٍبِیاِٚیٝثطؿٝٔیقٛزٚزضنٛضتیوٝٔمبی

٘جبقس،اظچٍسبِیاِىتطٚ٘سیخسیسسثسؾست.زضنٛضتیوٝقطٌاذیطثطلطاضقطٚزیٍٙطحُقسٜاؾت

قطٚزیٍٙطثبقطایٍخسیسحُٔیقسٛزٚؿیُٔؤثطزیٍطیؾبذتٝٔیقٛزٚزٚثبضٜٔٗبزِٝآٔسٜپتب٘

ضٚـحسٍُٕٞطا٘كسٜثبقسازأسٝٔسییبثسس.بٔمساضٔٛضز٘ٓطوبضتبٚلتیوٝچٍبِیاِىتطٚ٘یتایٗ

                                                 
1
 Self- consistant 
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.ٔٗبزلاتتسهشضٜزیٍطاظٔطاحُوبضٔیثبقسٔٗبزلاتقطٚزیٍٙطزضٞطچطذٝذٛزؾبظٌبض٘یعیىی

:سٔیآیثسؾت(24-2)ضاثُٝاظقٓ–ایوٛٞٗ

(2-25)[ 


 

  
  

 + Vxc(r) + VH(r) + (r) Vext(r)]Ѱ=   Ѱ 

.أسبزضٔؿتمیٕبًثبضٚـٞبیٖسزیحُوسطززضٔٛضزاتٓٞبٔیتٛأٖٗبزِٝقطٚزیٍٙطفٛقضا

ـٔٛضزثّٛضٞبلاظْاؾتوٝاثتساتبثٕٔٛجثطحؿت تٗسازیأٛاجپبیٝثؿٍزازٜقسٛزٚثسبایسٗضٚ

ٔٗبزِٝقطٚزیٍٙطاِٚیٝضاثٝزؾتٝٔٗبزلاتخجطیتجسیُوطزٜٚؾپؽثبحسُایسٗزؾستٝٔٗسبزلات

هاي تقزيبي  ـ شم روش بزاي حل خود ساسگار معادلات كوهن .خجطیيطایتتٛاثٕپبیٝپیسأیقٛز

ها عبارتند اس: تزين آن زوفگيزد كه مع سيادي مورد استفاده قزار مي

 [.54(]LCAO)1ضٚـتطویتذُیاٚضثیتبَٞبیاتٕی (1

 [.56،55](LMTO) 2هاي مافين تين خطي روش اوربيتال (2

 3ضٚـقجٝپتب٘ؿیُ (3

 4APW[57.]ضٚـأٛاجترتتمٛیتقسٜ (4

 5LAPW[58.]ضٚـأٛاجترتتمٛیتقسٜذُی (5

 ((6FP-LAPWضٚـأٛاجترتتمٛیتقسٜذُیثبپتب٘ؿیُوبُٔ (6

كه در اين پايان نامه اس مي باشند  wien2k محاسباتي كد در اساس كار 6تا  4 روش هاي            

 آن استفاده شده است.

                                                 
1Linear Combination of Atomic Orbital 
2Linear Muffin – tin Orbital 
3Pseudo potential 
4Augmented Plane Wave 
5Linear Augmented Plane wave 
6Full potential Linear Augmented plane wave 
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 ( APWاهَاج تخت تقَیت ضذُ )  2-11-1

س،ثَٝٛضیوسٝثسب٘قٛٞبییثبقٗبٔاذتیبضیزض٘ٓطٌطفتٝٔیٞبوطٜزضایٗضٚـ،اَطافٞؿتٝ

ٗٞبثٝوطٜثبقٙس.ایٗوطٜٕٞٓٞپٛقب٘ی٘ساقتٝ 1ٖیٔبفیٗتسی ٞسبیزضٖٚٔٗسطٚفٞؿستٙس.اِىتسطٚ

ایٗضٚـزضقٛ٘س.ٞبیْطفیت٘بٔیسٜٔیٞبیثیطٖٚوطٜ،اِىتطٖٚٞبیٔغعٜٚاِىتطٖٚٞب،اِىتطٖٚوطٜ

[.زضایسٗضٚـپتب٘ؿسیُٔسؤثطثسطای٘سٛاحی57،59ُٔطحٌطزیس]ٔیلازیتٛؾٍاؾّیتط1937ؾبَ

ظیطاؾت:قىُیٔبفیٗتیٗثٖٝوطٜزاذُٚثیطٚ

             

      (2-25) 
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تٛاثٕٔٛجپبیٝزض٘ٛاحیثیٗاتٕیثٝنٛضتٔسٛجترستٚتیٗاؾت.قٗبٔوطٜٔبفیMTrٗوٝزضآٖ

زض٘ٓسطٌطفتسٝٞسبیوسطٚیٗ(ثسٝنسٛضتٞبضٔٛ٘یسهتسیٞبیٔبفیٗوطٜٞب)زاذُزض٘عزیهٞؿتٝ

:ٔٛخیأٛاجترتتمٛیتقسٌٜفتٝٔیقٛزقٛ٘س.ثٝچٙیٗتبثٕٔی

   

ضٚـناپذيز است.، بزدار موج در منطقه بزيلوئن كاهشk، حجم سلول اوليه و V در اين رابطه     

APWحدٓظیبزٔحبؾجبتٞبٍٚیٔكتكزضٔطظوطٜوٝاظآٖخّٕٝٔیتٛاٖثٝ٘بپیٛؾتززاضٔٗبیجی

                                                 
1Muffin tin 

     (2-26  ) 
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 .اشاره كزد

 (LAPWَیت ضذُ خطی )اهَاج تخت تقرٍش  2-11-2

1975زضؾسسب1َتٛؾسسٍا٘سضؾسسLAPWٖٛضٚـ،APWثسسطایضفسسٕٔكسسىلات٘بقسسیاظضٚـ

زضایٗضٚـتٛاثٕپبیٝثیٗخبیٍبٞیتغییطیٕ٘یوٙسٚثٝنٛضتترتاؾت.[.58،60پیكٟٙبزقس]

زضٖٚوطٜٞبیٔبفیٗتیٗتغییطٔیوٙس.ِٚیثطایتٛاثٕپبیٝ

),(ثباؾتفبزٜاظثؿٍتیّٛض rulحَٛیها٘طغیثبثتl:ٓزاضی                   

         

   (2-27) ...))(,(),(),( 
llllll

rururu   

     

    (2-28 ) 
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rdu
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 و بزاي توابع موج پايه داريم:

(2-29) 
 

 

يطایتثؿٍ،اظقطٌپیٛؾتٍیتٛاثٕٔٛجضٚیٔطظ
lmlm ab آیٙس.ثسؾتٔی,

                                                 
1Andersen 
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 :( FP – LAPWضذُ خطی ثب پتبًسیل کبهل ) رٍش اهَاج تخت تقَیت 2-11-3

ٔسیثبقسسوسLAPWٝتٕٗیٕیاظضٚـ،قسٜذُیثبپتب٘ؿیُوبُٔتتمٛیتضٚـأٛاجتر 

زضحسٛاِیپتب٘ؿیُٗایچٖٛ]. 6[زض٘ٓطٔیٌیطزآٖپتب٘ؿیُٚاضزثطاِىتطٖٚضازضوّیتطیٗحبِت

ضازضٖٚوسطٜٔسبفیٗ،ِصاآٖبًٕٞٛاضاؾتٞؿتٝتمطیجاظُزٚضٚزضفٛانؿتٝتغییطاتظیبزیزاقتٝٞ

:وطٜثٝقىُظیطزض٘ٓطٔیٌیط٘ستیٗٚثیطٖٚ

)2-30) 
    V(r) = {

   ∑               
  

     ∑                   






ٗ.زضٖٚوطٜٞبزض٘ٓسطٌطفتسٝٔسیقسٛزIIثیٗخبیٍبٞیٚ٘بحیٝ٘بحیٝ،Iوٝ٘بحیٝ زضثٙسبثطای

ٞسبی٘بحیٝثیٗخبیٍبٞیپتب٘ؿیُثٝقىُثؿٍفٛضیٝاؾتٚزضزضٖٚوطٜٞبثطحؿستٞبضٔٛ٘یسه

.زازٜٔیقٛزثّٛضیثؿٍ

ٚتمبضٖ٘مُٝایثّٛضٞسطزٚثسبٞٓ٘مسف(    ی،ٞبضٔٛ٘یهٞبیوطٚزضٞبضٔٛ٘یىٟبیثّٛضی

ٞبیثبٖثافعایففًبیشذیطٜؾبظیزازٜٔٛ٘یهثّٛضیثدبیٞبضٔٛ٘یىٟبیوطٚزاض٘س.ثىبضثطزٖٞبض

تسبٔطحّسٝؾسبذتٗتٛاثسFP-LAPWٕ.ثمیٝٔحبؾجبتزضضٚـٚافعایفؾطٖتٔحبؾجبتٔیقٛز

ٓ–ٚتطویتآٟ٘بثطایؾبذتٗتٛاثٕٔٛجوٛٞٗ   پبیٝ .اؾستLAPWٔكسبثٝثسٝضٚـ( Ѱ)قس

س:٘ٔیقٛزضضٚاثٍظیطزازٜٚا٘طغیتبثٕٔٛج

(2-31)   
= ∑      

  



(2-32)          〈 〉   
⟨Ѱ| |Ѱ⟩

⟨Ѱ|Ѱ⟩
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.سٙثسؾتٔیآی   وٝاظٚضزـا٘طغیيطائت

(2-33)         
 〈 〉

    

 = 0   



ٚ ٚالٗسیزضایٗضٚـٞیچتمطیجیثٝقىُپتب٘ؿیُٞباٖٕبَ٘كسٜٚپتب٘ؿیُٞبثهٛضتوبٔسُ

.ضاضٚـپتب٘ؿیُوبُٔ٘بٔیسٜا٘س،ثٕٝٞیٗزِیُایٗضٚـقبٖزض٘ٓطٌطفتٝٔیقٛ٘س





12-2 یَتریکبهپ یسبز یِثر ضج یهقذهِ ا 

یٛتطیوبٔپیؾبظیٝاؾتفبزٜاضقجیعیىیٞبزضّْٖٛفیكطفتپیٗاظٟٕٔتطیىییطاذیزضؾبِٟب

ٝظٔیٗٚٔحبؾجبتٔطثٌٛثٝآٖثٛزٜاؾت.ثٖٝٙٛأٖثبَزضا ،یٕسطزضّٖسْٛپّیٔسٛثطیوبضٞسبیٙس

زض[.62]ٔٛازخبٔسنٛضتٌطفتسٝاؾستیعٚ٘یٕٔبی،ثّٛضٞبیِٔٛىِٛیقٙبؾیؿت،ظیعیه،فیٕیق

یٗأبأطٚظٜا،قسیثىبضٌطفتٝٔیزٚثبضٜاَلاٖبتتدطثیسثٝٔٙٓٛضتِٛیٛتطیوبٔپیؾبظیٝاثتساقج

یؾبظیٝاٚنبفقجیٗثبا.زضٔٛضزذٛالٔٛاززاضزیزضثٝزؾتآٚضزٖاَلاٖبتتبظٜایؾٗیهتىٙ

یؿتٓزضؾیٙبٖإَبثُلٚیكزلیٞبیكٍٛییُٚٔبضاثٝؾٕتپیؾٛزٔٙستجسیثٝاثعاضیٛتطیوبٔپ

أىبٖٔحبؾجٝآٖیطاذیؾبِٟبخبِتوٝزضی.اظخّٕٝذٛالاِىتطٚ٘ؾبظزیضٕٖٞٙٛٔیچیسٜپیٞب

ثبقسس،وٝیاَطافٞؿتٝثّٛضٔساِىتطٖٚی،چٍبِاؾتفطاٞٓقسٜیٛتطیوبٔپیؾبظیٝقجیثبضٚقٟب

.زٞسیضا٘كبٖٔثبضیچٍبِیىٙٛاذتییطغ

وسٝزضآٖاظٌطٚٞسی–(وسطز:اِسفیتٛاٖثٝزٌٚطٜٚزؾتٝثٙسیضأیؾبظیٝقجیضٚـٞب

پطزاذتٝیٍٙطوٝزضآٖثٝحُٔٗبزِٝقطٚزٌطٚٞی–(ٚةقٛزیاؾتفبزٜٔیاتٕیٗثیٞبیُپتب٘ؿ
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 .[63]قٛزیٔ

یؾبذتبضضاثٝنٛضتتبثٗیزضا٘طغییطا٘سوٝتغیٖٚسزیّیتحّیتٛاثٗیاتٕیٗثیٞبپتب٘ؿیُ

یسك،اظَطقسٛ٘سیاؾستفبزٜٔسیٔٙٓسٛضیٗچٙسیوٝثطاییٞبیُ.پتب٘ؿوٙسیٔیبٖثیاظفبنّٝاتٕ

ِٛضٔٛ٘توبٚیبیِٔٛىِٛیٙبٔیهٔحبؾجبتزاظؾپؽیٙسآیثٝزؾتٔیتدطثیثبزازٜٞبیٕٞبٍٞٙ

ٞؿستٙسیٙبٔیىیزیی،ضٚقٟبیِٔٛىِٛیٙبٔیهزٔحبؾجبت.زاؾتفبزٜٔیقٛیوطزٖا٘طغیٙٝوٕیثطا

ٗ٘یٗوٝثباؾتفبزٜاظلسٛا٘یوٝزضآٖ٘ٛؾب٘بتقجىٝثّٛض ،زض٘ٓسطٌطفتسٝقسٛ٘سیٔسیفتٛنسیسٛت

یسكٞباظَطاؾتوسٝزضآٖؾسبذتبضیآٔبضیعیهوبضِٛزضفتٔحبؾجبتٔٛ٘ی.وبضثطزاؾبؾس٘قٛیٔ

وسٝثسطیؾسبظیٝ.قسجیط٘سسٌیقىُٔسیٔستهبزفیهزضجىٝزضٖٚقیٞبیٝزضپبیٟٛ٘بلطاضزازٖ

اؾستوسٝزضیسٛ٘ییذٛالٟٔٓثّٛضٞسبیثطایٔٙبؾجیف،تٛنیطزٌینٛضت1ٔیؿتباؾبؼقجىٝا

 .قٛزیثىبضٌطفتٝٔیٗیٌؿتطٜٚؾ

ٚیاثٝؾبذتبضاِىتطٚ٘وٝآقىبضیٌیػٚٞط وسطز.یؾسبظیٝتسٛاٖقسجیثؿستٝثبقسسضأسأسبزٜ

ی،اظ٘ٓسطٔحبؾسجبتقسٛزیا٘دسبْٔسیٍٙطوٝثٝوٕهحُٔٗبزِٝقسطٚزیؾبذتبضاِىتطٚ٘ٔحبؾجبت

ثبیؿٝزضٔمبیِٔٛىِٛیٙبٔیهز.[64]قٛ٘سیتطیكزلیحٞؿتٙسأبٕٔىٗاؾتٔٙدطثٝ٘تبتطیچیسٜپ

چسهوٛاثٗسبزثٝاؾتفبزٜزضأبتٟٙبٔحسٚزیطزٌیضازضثطٔٔحبؾجبتثیكتطییؿتبقجىٝایبفتضٞ

.اؾت

.زضقسجىٝاؾتفبزٜاظقجىٝوبُٔاؾست،زضؾتیٛتطیوبٔپیؾبظیٝٞطٌٛ٘ٝقجی٘مُٝقطٚٔثطا

تىطاضقسٜاؾتأبزضیتٟ٘بیتبثیٍثؿیبذتٝلطاضزاض٘سٚذٛزآَیسٜایتوبُٔتٕبْاتٕٟبزضٔٛلٗ

ٔیعیچیتٚالٗ ُاظلجییٔسٛاز٘مسمٞسبیثٖٝٙٛاٖقجىٝوبُٔٚخسٛز٘سساضزٚتٕسب ی٘مسمٞسبیس

اؾتیا٘مُٝزضقجىٝ٘ممیػٖاوؿیذبِی.ثٖٝٙٛأٖثبَخبزاض٘س1یذُی٘ممٞب2ٚی٘مُٝا

                                                 
1Static- Lattice 
2Point defect 
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وسٝا٘سساظٜ.آٖخسبقٛزیٔحؿٛةٔی٘ممذُثّٛضیثبیهاتٓزضقجىٝیؾطیه2ییخبثدبیبٚ

-٘مسمیٗچٙسیطِصاتبث،ٔكبٞسٜوطزیكٍبٜآظٔبزضیٕبتٛأٖؿتمیضإ٘ی٘مُٝایوٛچه٘ممٞب

یٗ.ثٙسبثطازاضزذسبلضایٞباتٓیزؾتىبضییٛا٘بتیاتٕیؾبظیٝثبقس.قجیٕ٘زضقجىٝٚايحییٞب

ٝ.زض٘توٙسسیؾسبظیٝقسجیسعضا٘یا٘مُٝیٞبتٛاٖ٘ممیٔ ٓاظٔىب٘یبضیفٟسٓثؿسیدس ٞسبضایؿس

زضٔسٛازیشاتسی.٘مسمٞسبثبقٙسیشاتیطغیبیتٛا٘ٙسشاتیقجىٝٔی.٘ممٞبؾبظزیٔیطپصىبٖأ

یسبیاظايبفٝقسٖ٘بذبِهسیشاتیطغی٘ممٞبیىٝقجىٝٞؿتٙسزضحبِیرتٍیاظثطاٍ٘یذبِم٘بق

ٝیؾبظیٝ.زضقجیٙسآیٔیسزضقجىٝپسیايبفیٟٛ٘بی ی،اظتسبثٕچٍسبِا٘دبْقسٜزضایٗپبیبٖ٘بٔس

.اؾتفبزٜقسٜاؾتاِىتطٚ٘ی

13-2 ًرم افسار هَرد استفبدُ در هحبسجبت 

ثسٝظثسبٖا٘دبْقسٜاؾت.ایٗ٘طْافعاضWien2k[66،65]پطٚغٜثٝوٕه٘طْافعاضیٗٔحبؾجبتا

.ٌسطززٔیِیٙٛوؽاخطاٖبُٔیؿتٓؾیٍزضٔحٚ٘ٛقتٝقسٜاؾت3تٛؾٍثلاٞبٚقٛاضظ90فطتطٖ

ذٛالآٟ٘ب،ثطاؾبؼحُیطؾب،ٚی،خبٔساتثّٛضیؾبذتبض٘ٛاضاِىتطٚ٘یٔحبؾجٝ٘ٓطیثط٘بٔٝثطایٗا

السساْثسٝ[67]ذسٛزؾسبظٌبضیكَطثFP-LAPWٝضٚـوٕهثٝقٓ–وٛٞٗیأٗبزلاتتهشضٜ

ٖیٔیخبٔساتثّٛضیا٘طغیطٔمبزٜیػٚیعقٓٚ٘-تٛاثٕٔٗبزلاتوٛٞٗیػٜٚیبفتٗ وٙسٚثسٝز٘جسبَآ

.وطزیكٍٛییضاپذٛالثّٛضیطؾبٔیتٛاٖ

یتدطثسیؾبذتبضثّٛضثباؾتفبزٜاظاَلاٖبتٚزازٜٞبیكثٝقٙبذتزلیبظا٘دبْٔحبؾجبت٘ثطای

ٓیانسّیثطزاضٞبیٗثیبی،ظٚاقجىٝیتٗبزِی،پبضأتطٞبؾبذتبضثّٛضی٘ٛٔیُاظلج زضؾسَّٛٞسباتس

ٔكسبثٝثسبٕٞسٝیا٘دسبْثٟتسطٔحبؾسجبتٚ٘ساقستٗضفتسبضی.ثطایٓزاضیی،تمبضٖفًب(α،β،γ)ٚاحس

ٝ.زضٞطاتٓاِىاتٓتفبٚتلبئُقسیهیاِىتطٟٚ٘بیٗثیساِىتطٟٚ٘بثب ،تطٟٚ٘بثبتٛخٝثٝفبنّٝاظٞؿست

                                                                                                                                               
1Line Defect 
2Dislocation 

 
3Balaha & Schwarz 



 



39 

.یستْطفیٚاِىتطٟٚ٘بیقجٝٔغعطٟٚ٘بی،اِىتیٔغعی:اِىتطٟٚ٘بیط٘سپصیٔیٔتفبٚتی٘بْٚ٘مفٞب

.چٙب٘چسٝیطزٌیآٟ٘بنٛضتٔیا٘طغیؿٖٕٝٛٔبثبٔمبیٔغعیٚاِىتطٟٚ٘بیتفْطیاِىتطٟٚ٘بتفىیه

ثبییقٛزٚاِىتطٟٚ٘بیزض٘ٓطٌطفتٝٔیتثبقسثٖٝٙٛاٖاِىتطْٖٚطفیكتطثیٙیآٟ٘باظحسٔٗیا٘طغ

 س.٘قٛیزض٘ٓطٌطفتٝٔیٔغعیوٕتطاظآٖثٖٝٙٛاٖاِىتطٟٚ٘بیا٘طغ

ثٝٞؿتٝاتٓلطاضزاض٘سٚثَٝٛضوبُٔزضزضٖٚوطٜیه٘عزیبضثؿوٝییَٛضذلانٝاِىتطٟٚ٘بثٝ

یٗ.چٙسقسٛ٘سیٔسیسسٜ٘بٔیٔغسعی،اِىتطٟٚ٘سبحَٛٞطاتٓٔحهٛضقسٜا٘سیفطيیٗتیٗٔبفبیٞ

٘مفایٗاِىتطٖٚٞبزضایدبزپیٛ٘س.وطٜٞبلطاضٌطفتٝاؾتیٗتٕبْثبضقبٖوبٔلازضٖٚاییاِىتطٟٚ٘ب

ٗ–یٗٔحسٚزوطٜٔبفیٝتٟٙبزضٖٚ٘بحیٔغعی.تبثٕٔٛجاِىتطٟٚ٘بوٓاؾتٞبآٖ٘بچیعٚا٘طغی تسی

زض٘ٓطٌطفتسٝیقٗبٖثٝنٛضتپتب٘ؿیُ،یٔغعیٟبٔحبؾجبتٔطثٌٛثٝاِىتطٚ٘ی.ثطااؾتیٍعیسٜخب

اؾتوٝثبضآٖٞبثَٝٛضوبٔسُزضٖٚوسطٜیوٝفبنّٝآٟ٘بتبٞؿتٝثٝا٘ساظٜاییاِىتطٟٚ٘ب.قٛزیٔ

ییاِىتطٟٚ٘سبوٙس،یٔیسا٘كتپیوطٜاتٕیطٖٚثٞباظآٖیثّىٝزضنس،لطاض٘ساض٘ستیٗ–یٗٔبفیٞب

،زاض٘سسیٔغسعیٚاِىتطٟٚ٘بیتْطفیاِىتطٟٚ٘بیٗثیاِىتطٟٚ٘بضفتبضایٗ.قٛزیٔیسٜ٘بٔیقجٝٔغع

تیٗ–یٗٞبزضذبضجاظوطٜٔبفٖ،تبثٕٔٛجآیؿتٙس٘یٍعیسٜخبیعٔغیٔب٘ٙساِىتطٟٚ٘بوٝأباظآ٘دب

یثسطایٔغسعیٔطثسٌٛثسٝاِىتطٟٚ٘سبیوسطٚیُتٛاٖاظپتب٘ؿیٕ٘یٗثٙبثطا.ٌؿتطـزاضزیتبحسیع٘

ٞسبیٛ٘سسپیدسبززضاظیسبزسٌییٍعیثّٖٝتخبیقجٝٔغعیاِىتطٟٚ٘ب.تفبزٜوطزآٟ٘باؾتبضضفیفتٛن

یٍیضأحبؾسجٝٚفبنسّٕٝٞؿسبیٟٛ٘سبیٍیفبنّٕٝٞؿبیىتطیٗ٘طْافعاض٘عزایٗ.٘ساض٘سی٘مفچٙسا٘

،ٔحبؾسجٝقسسٜیٍی.ثبتٛخٝثٝفبنّٕٝٞؿبوٙسیٔیبٖثطحؿتفبنّٝٔطتجٝاَٚثیعٔطتجٝزْٚضا٘

ضخیٌٕٛ٘ٝٞپٛقب٘یچوطٜٞبٞیٗوٝثیقٛز،ثٝ٘حٛیظزٜٔیٗٞطاتٓترٕیٗت-یٗقٗبٔوطٜٔبف

وسٝا٘ترسبةیٔحبؾجبتزاضز،ثَٝسٛضیٙسزضفطآیبزیظیطتبثتیٗ–یٗوطٜٔبفیحنح٘تربةا٘سٞس.

یٞبا٘تربةقٗبٔیٍطزیاظؾٛٔیقٛزٚوطٜٞبیبٖٔیثعضيؾجتثطٚظٕٞپٛقب٘یبضثؿیٞبقٗبٔ

 حبنّٝ٘ساضز.یحزض٘تبیع٘یچٙسا٘یطزٞسٚتبثیٔیفحدٓٔحبؾجبتضاافعایع٘وٛچهیبضثؿ
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ٚاِىتطٚ٘یثبضچٍبِیؾپؽٚحُفٛن–یطانزییتٔٗبزِٝ٘ؿجتؿیثبیٔیٔٙعٚیاتٕٟبثطای

قسسٜٚاظیستتطویىسسیٍطثسبیٔٙعٚیاتٕٟبیاِىتطٟٚ٘بی.چٍبِٔحبؾجٝقٛ٘سیٔٙعٚیاتٕٟبیا٘طغ

ذٛزؾبظٌبضضٚـثٝقٓ–وٛٞٗیحُٔٗبزلاتتهشضٜایثّٛضثطایٝاِٚضثبیٕٞٝآٟ٘بچٍبِیتتطو

ٓ–ٔٗبزلاتوسٛٞٗٔحبؾجبتٔطثٌٛثٝحُچطذٝیٌٗطزز.زضایٔحبنُ .یسطزٌٔسینسٛضتقس

ٝاِٚیؾپؽثبثٝوبضثسطزٖچٍسبِ ٓ–وسٛٞٗقسسٜ،ٔٗسبزلاتیسستِٛیس ٗزضقس چطذسٝثسٝضٚـایس

بزلاتٗسٚثبٔیتیثٝنٛضتوبٔلا٘ؿجیٔغعیوٝثبٔٗبزلاتٔطثٌٛثٝاِىتطٟٚ٘بیذٛزؾبظٌبضثٝ٘حٛ

ا٘دسبْیٗقسٛ٘س.زضحسیحسُٔس،ضفتسبضقسٛزیتی٘ؿسجیٕٝنٛضت٘ثٝیتْطفیاِىتطٟٚ٘بٔطثٌٛثٝ

،جٝٔحبؾیٙسفطآا٘تربةقٛز.زضتجبزِی–یٕٞجؿتٍیُپتب٘ؿییٗتٗیثطالاظْیتتمطیسٔحبؾجبتثب

kٚاضٖٚیزضفًسبوسطزٜٚثسٝٞسط٘مُسٝآٖیضاثطاؾبؼتمبضٖذبنفقجىٝثٙسسیّٛئُٗٔٙمٝثط

زٞٙس.یٔ٘ؿجتیذبن

 :اؾتیطَٛضذلانٝٔحبؾجبتچطذٝذٛزؾبظٌبضقبُٔٔطاحُظثٝ

 ّٝٔطحLAPW0:ٝوٙس.یٔییٗتٗیضااظچٍبِیُپتب٘ؿو 

 ّٝٔطحLAPW1:ٜوٙسیضأحبؾجٝٔیت٘ٛاضْطفیثطزاضٞبیػٜٚٚیطٔمبزٚیػ. 

 ّٝٔطحLAPW2:وٙسیثطزاضٞبٔحبؾجٝٔیػٜضااظٚیتْطفیٞبچٍبِی. 

 ّٝٔطحLCORE:وٙسیضأحبؾجٝٔیٔغعیٞبٚحبِتٟبچٍبِی. 

 ّٝٔطحMIXER:وٙسیضأرٌّٛٔیٚذطٚخیٚضٚزیٞبچٍبِی. 

چطذٝزٚثسبضٜتىسطاضٚزضنسٛضتاظا٘دبْوبُٔٔطاحُثبلاچٙب٘چٝٔحبؾجبتٍٕٞطا٘جبقٙسپؽ

 قٛز.ی،چطذٝٔتٛلفٔٞبیٍٕٞطاقسٖچٍبِ

،یسیٚخعیوّسیحبِتٟبیٕ٘ٛ٘ٝاظخّٕٝچٍبِیتٛاٖذٛالؾبذتبضیٔحبؾجبتٔیبٖاظپبپؽ

ٔحبؾجبتٚثسٝزؾستآٚضزٖیؾبظیٙٝثٟی.ثطاٚ...ضاثٝزؾتآٚضزی،ؾبذتبض٘ٛاضیاثطاِىتطٚ٘یچٍبِ
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یبذتٝزضK- pointٖٚتٗسازیفافعاGmax،Rmt × Kmaxٚیطٔمبزیفتٛاٖالساْثٝافعایٔثٟتطیح٘تب

ٍیُپتب٘ؿسییٗتٗیبٚیٍثؿ حبنًّسطة.ٕ٘سٛزٔرتّسفیٞسبیستتمطیسكاظَطتجسبزِی–یٕٞجؿست

Rmt × Kmaxزضضٚـوٙسیٔییٗضاتٗیٝتٗسازتٛاثٕپب.APW،َزض٘ٓطٌسطفتٗایسٗحبنًّسطةزض

Rmt × Kmax < 10 > 6زضٔحسسٚزٜ،LAPWضٚـزضRmt × Kmax < 9ٚ > 5مسساضٔٔحسسٚزٜ

.ذٛاٞٙسثٛزییپبضأتطٍٕٞطایثطایطٔٙبؾجیٔمبز
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 خبلع  یذتلَرا یٌکز خَاظ الکترًٍی ٍ هغٌبطیسی یثررس





















 فهُؾْٛ
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1-3 جبتیهحبسخسئیبت  

َذُیاظضٚـأٛاجترتثٟجٛزیبفتwien2kٚٝٔبزضایٗپبیبٖ٘بٔٝاظوس -ثٖٝسلاٜٚاٚضثیتسب

ایٗثط٘بٔٝثطپبیٝ٘ٓطیٝتبثٗیچٍسبِیاؾستٛاضاؾستٚثسٝحسُ.[68]ٞبیٔٛيٗیاؾتفبزٜوطزٜایٓ

اظتمطیستقسیتٚنّیایٗثط٘بٔٝچٍبِیاثسطاِىتطٚ٘سیاؾستٔٗبزلاتوٛٞٗقٓٔیپطزاظز.ٔتغیطا

اِجتٝزضٔحبؾجبتظیٙهتّٛضایسذبِمٖلاٜٚثط.[69]اؾتفبزٜقسٜاؾت2008(GGA)تٕٗیٓیبفتٝ

ثّسٛضزضایسٗیبذتسٝٚاحسس.[70](٘یعاؾتفبزٜٕ٘ٛزٜایLDAٓایٗتمطیتاظتمطیتچٍبِیٔٛيٗی)

ُضٚـثٝوطٜٞبیٔبفیٗتیٗ تٛاثسٕٔسٛجٞسبیٚٚ٘ٛاحیثیٗخبیٍبٞیتمؿیٓٔسیقسٛز.پتب٘ؿسی

ثؿٍزازٜثطحؿتٕٞبًٞٙٞبیوطٚیٚزضذبضجآٖثطحؿتأٛاجترتزضزاذُوطٜٞبْطفیت

ٔیقٛ٘س.

GGA  ٍLDA 3-2ثب تقریت   ZnTeهحبسجبت فبز زیٌک ثلٌذ  

حبِتتٗبزَتطٔٛزیٙبٔیىیزاضایؾبذتبضظیٙهثّٙسسٔسیزضزضقطایٍٔحیُیٚظیٙهتّٛضایس

.[71]ٔیثبقسF43-m(216ثبقس.ایٗؾبذتبضزاضایؾَّٛٚاحسٔىٗجیٚزاضایتمبضٌٖطٜٚفًبیی)

٘كبٖزازٜقسٜاؾت.ثبثتقسجىٝتدطثسی1-4زضقىُزضفبظظیٙهثّٙسیبذتٝثؿیٍظیٙهتّٛضایس

089/6Aثبثتقجىٝثطاثطزضایٗؾبذتبضٔىٗجیٌعاضـقسٜ
ٚٔىبٖاتٓٞسب٘یسعثسٝنسٛضتظیسط°

[.10]اؾت

Zn : ( 0،0،0 )       Te :( 25/0،25/0،25/0 ) 
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[.72]ظیٙهثّٙس:یبذتٝٚاحس1- 3قىُ

 اؾت:اِىتطٚ٘یٖٙبنطتكىیُزٞٙس٠ظیٙهتّٛضایسثٝنٛضتظیطآضایف

Zn3:فّعٚاؾُٝثبآضایفاِىتطٚ٘یd
10

4s
2[Ar]ٖٛٔتّٗكثٝؾتIIBخسَٚتٙبٚثی 

Teٖٙهطغیطفّعیثبآضایفاِىتطٚ٘ی:   [Kr]5S
2
5P

 خسَٚتٙبٚثی VI ٔتّٗكثٝؾت4ٖٛ

3-3   پبراهتر ّبی ٍرٍدی ًرم افسار 

ثط٘بٔٝٔٛضزاؾتفبزٜلطاضٔبزٜیزضتٗییٗؾبذتبضاثتسأمبزیطیضاوٝثٖٝٙٛاٖپبضأتطٞبیٚضٚز

ٔیٌیطزضااضظیبثیٚٔكرمٔیوٙیٓ.

 تؼییي ضؼبع کرُ هبفیي تیي 3-3-1

فیٗتسیٗٞسطاتسٓقٗبٔوطٜٔباثتساثٝوٕه٘طْافعاضٔحبؾجٝفبنّٝ٘عزیىتطیٕٗٞؿبیٝا٘دبْٚ

ٗ،ثٝ٘حٛیوٝثیٗوطٜٞبٞیچٌٕٛ٘ٝٞپٛقب٘یضخ٘سترٕیٗظزٜٔیقٛز ٞسس.ثسٝزِیسُٕٞسی

،ثبیسقٗبٔوسطٜٔسبفیٗتسیٗضابتغییطحدٓثثٟیٙٝؾبظیپبضأتطٞب،زضٍٞٙبْٕٞپٛقب٘یٖسْ

ثٝذبضجوطٜٔبفیٗتیٗٚوٛچها٘تربةوٙیٓ.أبوٛچهوطزٖقٗبٔٞبأىبٖ٘كتثبضٔغعی

ٓاتبخبییىٝٔمسٚضاؾتٚثبتٛخٝثٝا٘سساظٜطذٛاٞسزاقت.پؽ٘یعافعایفٔحبؾجبتضازضث تس

اذستلاف.ٔحبؾجبتثبزلتثیكتطا٘دبْقٛزتیٗضاثعضٌتطا٘تربةٔیوٙیٓتب-قٗبٔٔبفیٗ،ٞب

حبنًّسطةیبٕٞبٖثیفاظحسقٗبٔٔبفیٗتیٗٚا٘ساظٜاتٓٞبٕٔىٗاؾتزضپبضأتطٍٕٞطایی
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Rmt × Kmax،ٔمبزیطُّٔٛةضایبفتیٓوٝ٘تیدٝثطٚظٔكىُوٙس.ِصاثبٌصاقتٗٔمبزیطٔتفبٚت،

:ٔیوٙیسظیطٔكبٞسٜآٖضازضخسَٚ

ا٘تربةقسٜ.:قٗبٔٞبیوطٜٔبفیٗتی1ٗ-3خسَٚ

Te Zn ٓات

5/2  3/2  RMT(au) 

  پبراهتر ّبی ضرٍری دیگر 3-3-2

تٛاثٕپبیٝثبتطویجیاظتٛاثٕٞبضٔٛ٘یهوطٚیزضزاذُوطٜٞبیٔسبفیٗتسیٗٚؾسطیفٛضیسٝ)أسٛاج

.ٕٞچٙیٗپتب٘ؿیُغیطوطٚیٚچٍبِیثبض)ذبضجوطٜٞب(ثؿٍزازٜقسترت(زض٘بحیٝثیٗخبیٍبٞی

)ثیكسسیٖٙٝسسسزوٛا٘تسسٛٔیٔسسساضی(ثؿسسٍزازٜقسسس.=10lmaxزضزاذسسُوسسطٜٔسسبفیٗتسسیٗتسسب

ٔیوٙسپؽاظآظٔٛزٖٔمبزیطظیبزوٍٕٝٞطاییؾطیپبیٝضازضٔحبؾجبتوٙتطَ Rmt × Kmaxپبضأتط

زاضٔٛجثیكیٙٝا٘ساظٜثطKmaxقٗبٔوٛچىتطیٗوطٜٔبفیٗتیRmtٚٗ،وٝزضآٖاذتیبضوطزی9ٓثطاثط

K=k+G)زض٘بحیٝثیٗخبیٍبٞیتبضپتب٘ؿیُٚچٍبِیثبثؿٍ.(ٔیثبقسGMAXا٘دبْقس13ٜثطاثط

 ثٙسی ٔف ٔٙٓٛض ثٝ ٚاضٖٚ فًبی زض ضاؾتب ٞط زض K (kpoint) ٘مبٌ تٗساز ؾبظی ثٟیٙٝ ثٗسی ٌبْ.اؾت

ٗ ٘بحیٝ ثٙسی ٔف ضٚـ .اؾت ثطیّٛئٗ اَٚ ُٔٙمٝ نحیح ٝ ثطیّسٛئ ا٘دسب1ْپسه–ٔٙرٛضؾست ضٚـ ثس

،GmaxٚRmt × Kmaxثطایضؾیسٖثٝٔمساضٔٙبؾت،ثٝاظایٔمسبزیطثبثستٚثٟیٙسٝقسسٜٚٔیقٛز

ٝ ا٘سطغی ثسٛزٜاؾست.٘مُس200ٝ  ٔمبزیطظیبزیاظا٘طغییبذتٝٚاحسضاأتحبٖوطزٜایسٓوسٝ٘تیدس

)ٔغعٜ(اظاِىتسطٖٚٞسبیغیسطخبیٍعیسسٜٞبیخبیٍعیسٜخساؾبظیاِىتطٖٚوٕٝٞبٖا٘طغیخساؾبظی

اظٔیعاٖ٘كتثسبضایٙىٝ(ٔیثبقسضاپؽاظآظٔٛزٖٔمبزیطٔرتّفٚثبتٛخٝثٝٚقجٝٔغعٜ)ْطفیت

10ثبیساظٔمساضحسیٔبفیٗتیٗوطٜٞبی
ثسبتٛخسٝثٝزؾتآٚضزیٓ.ضیسثطي-7،وٕتطٔیثٛز4-

                                                 
1Monkhorst & Pack 
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ثٝزؾستٔسیآیسسٚثسٖٝٙسٛاٖیسهپسبضأتطٚضٚزیزضثٝآٖحبِتٞبیٔغعٜ،قجٝٔغعْٜٚطفیت

وٝازأٝ٘تبیحثٝایسٗا٘ترسبةٚاثؿستٝذٛاٞسسثسٛزِسصااظإٞیستظیسبزیٔحبؾجبتِحبِٔیقٛز

 ٔیثبقس.ثطذٛضزاض

.ZnTeتٖٙبنطتطویقجٝٔغعْٜٚطفیت:حبِتٞبیٔغعٜ،2-3خسَٚ

اتٖٓسزاتٕیٔغعٜقجٝٔغعْٜطفیت

4s
2

  3p
6
 3d

10 
1s

2
 2s

2
 2p

6
3s

2 30Zn 

5s
2
5p

4 
---[Ar] 3d

10
4s

2 
4p

6 
52Te

4-3 پیًَذ ٍ زاٍیِ طَل 

اتٓٞسبزضقسجىٝزاض٘سستٗیسیَٗپیٛ٘سضأیتٛاٖثطاؾبؼثبثتٞبیقجىٝٚٔٛلٗیتیوَٝٛ

تٗییََٗٛپیٛ٘سثسٝخٟستا٘ترسبة.وٝثٖٝٙٛاٖٚضٚزیاِٚیٝثطایٞطزٚتمطیتیىؿبٖاؾتوطز،

ثٝوٕهٔحبؾجٝقسٜتاؾت.ََٛٚظاٚیٝپیٛ٘سحسٚزیقٗبٔٞبیوطٜٔبفیٗتیٗثؿیبضحبئعإٞی

شوطقسٜاؾت.3-3٘طْافعاضزضخسَٚ

ٔحبؾجٝقسٜ.ZnTeپیٛ٘سٚظاٚیٝ:3ََٛ-3خسَٚ

6089/2 (A
ََٛپیٛ٘س (°

Zn-Te
 

 Zn-Te-Znظاٚیٝپیٛ٘س زضخ471/109ٝ



5-3 ثْیٌِ سبزی پبراهتر ّبی ضجکِ ٍ خَاظ سبختبری زیٌک تلَرایذ 

ثٝثط٘بٔٝزازٜٔیقسٛز.ؾسپؽثسبثٖٝٙٛاٖٚضٚزیاِٚیٝسأمبزیطتدطثیثبثتٞبیقجىٝزضاثت

زضازأٝٔحبؾجبتٔٛضزاؾتفبزٜلسطاضٔسیٌیط٘سس.ٔمبزیطثسؾتآٔسٜثٟیٙٝؾبظیثبثتٞبیتدطثی،
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-حدٓؾَّٛضاحَٛحدٓاِٚیٝوٝاظثبثستؾَّٛٚاحسثٝایٌٗٛ٘ٝا٘دبْقسوٝثٟیٙٝؾبظیحدٓ

تپبیٝٔطثَٛٝٔحبؾجٌٝطزیسس.ا٘طغیحبِ،ٚثٝاظایٞطحدٓتغییطٞبیقجىٝتدطثیثٝزؾتآٔسٜ،

،حدٓتٗبزِیثٟیٌٙٝطزیسوٝثباؾتفبزٜاظآٖثبثتقجىٝؾپؽثبضؾٕٓ٘ٛزاضا٘طغیثطحؿتحدٓ

زازٜٔیقٛز:1ا٘طغیثطحؿتحدٓاظٔٗبزِٝحبِتٔٛض٘بٌبٖثٝزؾتآٔس.زضایٗ٘طْافعاض



E(v)=
  

  
[ 

 

  
   

    
 + 1]+C 

 

(3-1)

 

Bٔسَٚحدٕیزضزٔبینفطوّسٛیٗ،Bوٝزضضاثُٝفٛق
حدسٓ°V ٔكستكاَٚٔسسَٚحدٕسی،´

ضا٘یسعتٛاٖپبضأتطٞبیزیٍطیچٖٛفكسبض،ٔسسَٚحدٕسیٚتسطاوٓپسصیطیٔیاؾت.تٗبزِیؾَّٛ

س:ٙٔحبؾجٝوطز،وٝضٚاثٍٔطثَٛٝثٝقىُشیُٔیثبق

(3-2)



(3-3)



(3-4)

 B = - V ( 
  

  
)T=0 = V (        

    )  

 

K = 
 

 
     

 

P = - ( 
  

  
)T=0 



GGAٚاثتساثباؾتفبزٜاظتمطیتزضایٗٔحبؾجبتتٟٙبٔسَٚحدٕیٚٔكتكآٖثطضؾیقسٜاؾت.

.٘كبٖزازٜقسٜاؾت2-3ٔحبؾجٝوٝزضقىُٔٗبزِٝٔٛض٘بٌبٖٕ٘ٛزاضٚاثؿتٍیا٘طغیثٝحدٓ

ٔتٙسبْطآٖثطاثسطیحدسٓتٗسبزِٚ(Ry) -11649/17186ا٘طغیوٕیٙسٝٔحبؾسجٝقسسٜثطاثسط

                                                 
1
Mornaghan 
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3(a.u)7312/402.ٔیثبقس



.GGAزضتمطیتثطحؿتحدٓؾَّٛیٕ٘ٛزاضا٘طغ:2-3قىُ

حدٓٔتٙبْطثٝتطتیست(ٚٔمبزیطا٘طغیثٟی3ٚٝٙ-3٘یعٔحبؾجبتا٘دبْ)قىLDAُثبتمطیت

ٔیثبقٙس.537575/17169-ٚ3(a.u)057/369(Ry)ثطاثط

 

.LDAیتثطحؿتحدٓؾَّٛزضتمطیٕ٘ٛزاضا٘طغ:3-3قىُ
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قسٜاؾت.شوط4-3ثبوٕهایٕٗ٘ٛزاضٞب،ٔمساضثبثتقجىٝزضٞطزٚتمطیتٔحبؾجٝوٝزضخسَٚ

.LDA ٚGGAٔحبؾجٝقسٜزضتمطیتثبثتقجىٝثٟیٙٝ:4-3خسَٚ

وبض

GGA[70]یٍطاٖز

وبض

LDA[15]یٍطاٖز
ثبثت GGA LDA[72]یتدطث

 °Aقجىٝ

19/6 00/6 089/6 20/6 04/6

 

ٕٞرٛا٘یزاضز.زیٍطاٖوبضٞبیٌٛ٘ٝوٝٔلاحٓٝٔیوٙیٓثب٘تبیحٕٞبٖ

آٔسسٜٚثسب5-3خسسَٚوٝزضحدٕیٚٔكتكآٖاؾتٔسَٚٔحبؾجٝقسٜ،پبضأتطٞبیثٗسی

٘یعٔمبیؿٝقسٜاؾت:٘تبیحزیٍطاٖ

.:ٔسَٚحدٕیٚٔكتكآ5ٖ-3خسَٚ

 یٍطاٖزوبض

GGA 

[15]یٍطاٖزوبض

LDA 
 GGALDA[15]یتدطث

35/44[70]395086/44 58/46 
ٔسَٚحدٕی

(Gp)

6/4[73]98/3 --62/3 215/3 
ٔكتكٔسَٚ

حدٕی



ایٗا٘طغیاظوسٓ.(ٔیثبقسچؿجٙسٌیثؿتٍی)ا٘طغیپبضأتطثٗسیوٝٔٛضزثطضؾیلطاضٌطفتٝاؾت

وطزٖٔدٕٛٔا٘طغیاتٓٞبیٔدعایتكىیُزٞٙسٜٞطؾبذتبضاظا٘طغیوُیبٕٞبٖا٘طغیحبِتپبیٝ

آٚضزٜقسٜاؾت.6-3آٖؾبذتبضثٝزؾتٔیآیسوٝزضخسَٚ
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.GGA ٚLDAتمطیتثبزٚٔحبؾجٝقسٜٔمبزیطا٘طغیثؿتٍی:6-3خسَٚ

LDA GGA ZnTe 

61/35789/6Ecohesive (Ry) 



ظیٙسهیٗتیٗثطایاتٓٞبیتكىیُزٞٙسٜثبضاِىتطیىیزاذُوطٜٞبیٔبف،زضضٚ٘سٔحبؾجبتاِٚیٝ

.ایسٗزٚاذتیسبضقسسٜاؾستاِىتطِٖٚٚت-7ثطاثطٚا٘طضغیخساؾبظی٘یعتّٛضایسٔحبؾجٝقسٜاؾت

زضاضتجبٌٞؿتٙسٚزضٔیعاٖ٘كتیثبضٚازأٝٔحبؾجبتٔٛثط٘س.ثطایٗاؾبؼ٘تسبیحٔمساضثبیىسیٍط

ٝآٚضزٜقسٜاؾت.8-7ٚ3-3َٚاخسزضٞبثبضٛظیٕت ٔایٗ٘تبیحتبییسٔسیوٙسسوس وسطٜٞسبیقسٗب

.ٔٙبؾتاذتیبضقسٜاؾتٔبفیٗتیٗ

.GGAثبضاتٓٞبیظیٙهتّٛضایسزضتمطیتٛظیٕ:ت7-3خسَٚ

ٔبفیٗتیٗثبضزاذُوطٜ

)اِىتطٖٚ(

ثبضثیٗخبیٍبٞی

)اِىتطٖٚ(
)اِىتطٖٚ(ثبضوُ

 

اتٓ

66662/2833341/130Zn 

71875/4928145/2 52Te 



.LDAیتزضتمطیستّٛضایٙهظیثبضاتٓٞبٛظیٕت:8-3خسَٚ

ٔبفیٗتیٗثبضزاذُوطٜ

)اِىتطٖٚ(

ثبضثیٗخبیٍبٞی

)اِىتطٖٚ(
)اِىتطٖٚ(ثبضوُ

 

اتٓ

78342/28 65921/1 30Zn 

78754/49 213245/2 52Te 
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6-3 خَاظ الکترًٍی  ثررسی   

ذٛالاِىتطٚ٘یظیٙهتّٛضایساظخّٕٝؾبذتبض٘ٛاضی،چٍبِیحبِتٞبیوّیٚخعییضازضایسٗ

لطاضٔیزٞیٓ.ثطضؾیثرفٔٛضز

 1 (DOSs) چگبلی حبلت ّب  3-6-1

ٝ٘یٕستخعئسیٚوّسیثسطاییكچٍبِیحسبلایىیزیٍطاظوٕیتٞبیٔحبؾجٝقسٜزضایٗتحم

یسهزضحبِتذبِمٚآلایفیبفتٝثبٖٙبنطٚاؾُٝٔیثبقس.ٔٙٓٛضاظچٍبِیحبلاتZnTeضؾب٘بی

ا٘سطغیؾیؿتٓتٗسازحبِتٞبیاِىتطٚ٘یزضزؾتطؼزضٚاحسحدٓزضٚاحسا٘طغیاؾتوٝزضیسه

حسبلات٘ٛاضا٘طغیثٝٔٗٙیثبلاثٛزٖتٗساززضثبلاچٍبِیحبِتهی[.74]ٔیتٛا٘سٚخٛززاقتٝثبقس

نفطٔٛاخٝقٛیٓ،ثسأٖٗٙیاؾستوسٝٞسیچحسبِتیاظچٍبِیحبِتٌبٜثبٞط.ٔیثبقسزؾتطؼزض

ا٘طغیفطٔیثٖٝٙٛاٖ٘مُٝٔطخٕا٘طغیزض٘ٓطٌطفتٝقسٜاؾستوسٝا٘طغیثطایاقغبَٚخٛز٘ساضز.

زضَیفچٍبِیثیٗ٘ٛاضْطفیتٚ٘ٛاضضؾب٘فٔكرمقسٜاؾت.ثٝنٛضتذٍٖٕٛزیٞبزضقىُ

4ٓ-3قىُٕٞبُ٘ٛضوٝزض.میٓیبغیطٔؿتمیٓ(ٔكرمٕ٘یقٛزٞبٌ٘ٛٔبف)ٔؿتحبِت ،ٔیثیٙسی

٘ٛاضضؾب٘فخسأیٌطززوٝٔمبزیطآٖثبٔمبزیطیوسٝاظضٚیٌبفیاظ٘ٛاضْطفیتظیطتطاظفطٔیثب

ٔمبزیطٌبفزضثرفؾسبذتبض٘سٛاضیشوسطذٛاٞسس٘ٛاضیثٝزؾتٔیآٚضیٓثطاثطاؾت.قىُؾبذتبض

یضااضائٝٔیٞیٓوٝثطاؾبؼزٚتمطیتشوطقسٜزضازإٔٝ٘ٛزاضٞبیچٍبِیحبلاتخعئیٚوّقس.

ٔحبؾجٝقسٜا٘س.

:GGAتمطیت

زضقىُؾٟٓ.ٕٞچٙیٗقسٜاؾت٘كبٖزازٍٜبِیحبِتٞبیوُظیٙهتّٛضایسچ4-3زضقىُ

                                                 
1Density Of States 
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ٔكرمقسٜا٘س.ٕ٘ٛزاضٞبیچٍسبِیحسبلاتخعئسیاتسٓٞسبیتطویستزض٘یعفٔرتّاٚضثیتبَٞبی

DOSزضٔییبثیٓوسٝزض6-5ٚ3-3قىُٞبثبتٛخٝثٝ٘كبٖزازٜقسٜاؾت.6-5ٚ3-3قىّٟبی

ٚاَسطافتسطاظفطٔسی(eV)-8تسب-6ٚ-12تب-10 وُٚزض٘ٛاضْطفیتٚزضٔحسٚزٜٞبیا٘طغی

ٔسیثبقسسٚزض٘سٛاضTe-5sٚ Zn-3dٚTe-5Pتطتیتٔطثٌٛثٝاٚضثیتسبَٞسبیٖٕسٜؾٟٓا٘طغیثٝ

ٔیثبقس.ثسبTe-4dثٝتطتیتٔطثٌٛثٝاٚضثیتبَٞبی(eV)9تب7ضؾب٘فٚزضٔحسٚزٜٞبیا٘طغی

ضؾب٘بییٔبزٜثسبذبنیت٘یٕٝٚنفطٔیثبقستطاظفطٔیچٍبِیحبلاتزض،ٞبیفٛقتٛخٝثٕٝ٘ٛزاض

ٔیعاٌٖبف،ٔكرمٔیثبقس.تٛخٝثٝ



.GGAثبتمطیتیستّٛضایٙهوُظیحبِتٞبی:ٕ٘ٛزاضچٍب4ِ-3قىُ

ضا٘كبٖزازٜایٓ:ZnٚTeچٍبِیحبلاتوّیٚخعئی6-5ٚ3-3قىُٞبیزضٕ٘ٛزاضٞبی

zn-3d 

Te-5s 

Te-5p 

Zn-4s 

 

Te-4d 
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.GGAیتثبتمطZnیخعئحبلاتی:ٕ٘ٛزاضچٍب5ِ-3قىُ

زض٘ٛاضْطفیتاظZnٔطثٌٛثٝحبلاتاظٕ٘ٛزاضٞبیثبلأتٛخٝٔیقٛیٓوٝؾٟٖٕٓسٜچٍبِی

خعئسیاظٕ٘ٛزاضٞسبیٕٞچٙیٗ٘بقیٔیقٛز. 4sٚزض٘ٛاضضؾب٘فاظاٚضثیتبَٞبی3dاٚضثیتبَٞبی

Teزض٘ٛاضْطفیتثٝاٚضثیتبَٞبیحبلاتپیساؾتوٖٕٝسٜؾٟٓچٍبِیTe-5sٚTe-5pٚزض٘سٛاض

تّٗكزاضز.Te-4dضؾب٘فثٝاٚضثیتبَٞبی

 

.GGAیتثبتمطTeیحبلاتخعئیچٍبِٕ٘ٛزاض:6-3قىُ
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:LDAتمطیت

7-3٘یعٔحبؾجٝچٍبِیحبِتٞبیوُٚخعئیا٘دبْقسس.ثسبتٛخسٝثسٝقسىLDAُثبتمطیت

Te:5pخبیٍعیسسٜٚؾسٟٖٕٓسسٜزض٘عزیىسیتسطاظفطٔسیاظZn-3dٔكبٞسٜٔیقٛزوسٝتطاظٞسبی

ٔیثبقس.Te:5pٔیثبقس.زض٘ٛاضضؾب٘فٚثلافبنّٝثٗساظتطاظفطٔیٔطثٌٛثٝحبِتٞبی

 

.LDAچٍبِیحبِتٞبیوُظیٙهتّٛضایسثبتمطیتٕ٘ٛزاض:7-3قىُ

٘كبٖزازٜقسٜاؾت.ؾس9ٟٓ-8ٚ3-3زضقىُٞبیZn ٚTeٕ٘ٛزاضٞبیچٍبِیحبلاتخعئی

.قسٜاؾتٔكرمزض٘ٛاضٞبیضؾب٘فْٚطفیتZnٚTeٚضثیتبَٞبیا

 

Te-5P 

Te-

5P   

Zn-4S 

Zn-3d 

Zn-3p   
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.LDAثبتمطیتZnخعئیچٍبِیحبلاتٕ٘ٛزاض:8-3قىُ



.LDAیتثبتمطTeیخعئحبِتٞبیچٍبِیٕ٘ٛزاض:3-9
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ؾُحزض٘كبٖزازٜقسٜاؾتو10ٝ-3چٍبِیحبلاتوُثطایاؾپیٗٞبیثبلاٚپبییٗزضقىُ

ٗٚثسبلااؾپیٕٗٞچٙیٗبَقسٖٚخٛز٘ساضز.فطٔیٞیچحبِتیثطایاقغ چٍسبِیحسبلاتزاضایپسبیی

اؾسپیٙیٞسیچلُسجفٚیىؿبٖثٛزٜٚٔبزٜاظ٘ٓطاؾپیٙیخٟتٌیسطیذبنسیضا٘رٛاٞسسزاقست

.ٔغٙبَیؿیٕ٘یثبقسثسٖٚآلایفظیٙهتّٛضایسزاضایذبنیتیٕٗ٘ٛ٘ٝا.ثٙبثطٕ٘یقٛزٔكبٞسٜ

 

.اؾپیٗثبلاٚپبییٗوُثطاییچٍبِیحبِتٞبٕ٘ٛزاض:10-3قىُ

 یًَارسبختبر   3-6-2

ْظیٙهتّٛضایسثطایٔحبؾجٝؾبذتبض٘ٛاضی ٌیسطزلاظْاؾتزضاثتسأحبؾجبتذٛزؾبظٌبضا٘دسب

٘ىتٟٝٔٓثٗساظا٘دبْٔحبؾجبتذسٛزؾسبظٌبض،تبا٘طغیفطٔیثطایضؾٓؾبذتبض٘ٛاضیٔكرمقٛز.

ٔیاضٞبیا٘طغیثطایا٘دبْٔحبؾج1ٛ٘ٝزض٘بحیٝوبٞف٘بپصیطثطیّٛئٗا٘تربةضاؾتبٞبیپطتمبضٖ

                                                 
1
Irreducible Brillioun Zone 
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11-3ثبتمبضٖثبلازضقىُٞبییٔحبؾجٝقسٜزضزٚتمطیتزضأتسازضاؾتبؾبذتبض٘ٛاضثبقس.ٔی

ٌطفتٝقسٜاؾت.زض٘ٓطا٘طغیفطٔیثٖٝٙٛأٖجساا٘طغی٘كبٖزازٜقسٜاؾت.

 

.GGA ٚLDAٞبیؾبذتبض٘ٛاضیظیٙهتّٛضایسذبِمزضتمطیتٞبی:ٕ٘ٛزاض11-3قىُ



زیسٜٔیقٛزوٝزضا٘تٟبیTe-5sذتبض٘ٛاضیٞطزٚتمطیتیه٘ٛاض٘بقیاظاٚضثیتبَٞبیزضؾب

لطاضزاضزوسٝاظٞیجطیساؾسی0ٖٛتب-7٘ٛاضْطفیتزضثبظٜٞبیا٘طغی6٘ٛاضضؾب٘فلطاضٌطفتٝاؾت.

٘بقیٔیقٛز.Te-5pٚZn-3dاٚضثیتبَٞبی

 گبف ًَاری 3-6-2-1

یست،تمط2ثسٝزؾستآٔسسٜاظٞسطیٌبف٘ٛاض،لاحٓٝٔیقٛز11ٔ-3یقىُٞباظٕٞبُ٘ٛضوٝ

GGAیٞبیتشوطقسٜاؾت.ثّٖٝتاؾتفبزٜاظتمط9-3آٖزضخسَٚیطثبقسوٝٔمبزیٔیٓٔؿتم

ٚLDAثٝ٘ٓطتمطیتثبقس.یآٖوٕتطٔیتدطثیطحبنّٝاظٔمبزیطٔمبزLDAٌبف٘ٛاضیثعضٌتطیضا

ٔیزٞس.
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.GGAٚLDAثٝزؾتآٔسٜاظتمطیتٞبیٔمبزیطٌبف٘ٛاضی:9-3خسَٚ

وبضایٗوبضزیٍطاٖ٘تبیحتدطثی


تمطیت

28/2[70] 

012/1[70] 97/0 GGA 

24/1[15]2/1LDA 
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4  

 

 

 مچْبر فػل                                                  

  

ثررسی خَاظ سبختبری، الکترًٍی ٍ هغٌبطیسی زیٌک تلَرایذ 

 آلاییذُ ثب فلسات ٍاسطِ
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1-4 آلایص زیٌک تلَرایذ 

٘سٛٔآلایسفٔتفسبٚتاظٖٙبنسطٚاؾسُٝزضایٗپبیبٖ٘بٔٝثٝثطضؾیظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبؾٝ

پطزاذتٝقسٜاؾت.25،5/12ٚ25/6قبُٔوطْٚ،ٍٔٙٙعٚآٞٗثبزضنسٞبی

 یآلایص هَاد هغٌبطیس یاًتخبة خبیگبُ هٌبست ثرا  4-1-1

لسْثٗسیپؽاظآٔبزٜؾبظیفبیُٚضٚزیٚا٘تربةپبضأتطٞبیٔٛضز٘یبظثطایا٘دبْٔحبؾجبت،

اظثطایخب٘كیٙیٖٙبنطٔغٙبَیؿیٔٛضز٘ٓطزض٘یٕطؾب٘بیٔیعثبٖٔیثبقسس.ا٘تربةخبیٍبٜٔٙبؾت

آ٘دبوٝزضایٗتطویجبتاوثطفّعاتٚاؾُٝآلایفقسسٜ،حبِستٞسبیآ٘یسٛ٘یزْٚطفیتسیثسٝذسٛز

ٖٔیٌیط٘سِصاثسٝآؾسب٘ی Znٞسبیزْٚطفیتسیٔب٘ٙسسخسبیٍعیٗوسبتیٛ
Cdٚیسب+2

ٔسبزٜٔیعثسبٖ+2

حبِتٞبییوٝاتٓٞبیٔغٙبَیؿیثٝخسبیثطایثطایایٗوبضٔحبؾجبتذٛزؾبظٌبض.[75]س٘قٛٔی

٘ىتسٝاؾست.ا٘دبْقسٜٚا٘طغیآٟ٘بٔمبیؿٝقسسٜ ٌیطز،اتٓٞبیتكىیُزٞٙسٜٔبزٜٔیعثبٖلطاضٔی

ٜایٗاؾتوٝلبثُتٛخٝزضا٘دبْٔحبؾجبت اتٕسیٍٞٙبٞیوٝثًٗیاظٖٙبنطٔغٙبَیؿسیزضخبیٍسب

Teوٝایسٗٔٛيسٛٔٔیٌیط٘سا٘طغیؾیؿتٓثطایایٗحبِتتبٔمساضٔٛضز٘ٓطٍٕٞطإ٘یقٛزلطاض

ٔلاحٓٝٔیقٛزوٝاٌطٖٙهسط1-4َجكخسَٚزٞس.ٔی٘كبٖایٗحبِتزضضاٖسْپبیساضیؾیؿتٓ

ثیكستطٚٔیُثٝتكىیُزضایسٗفسبظ ،ؾیؿتٓپبیساضتطثٛزٜقٛزٚاؾُٝخبیٍعیٗوبتیٖٛٔبزٜٔیعثبٖ

ٔیثبقس.

.ٔمبیؿٝٔمبزیطا٘طغیوُ٘بقیاظخبیٍعیٙی٘بذبِهی:1-4خسَٚ

تطویت(Ryا٘طغی)

116491/17186- ZnTe 

09207/15903-Zn,Mn) Te) 

Error Mn,Te))Zn  
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 ًحَُ آلایص 4-1-1-1

ٞبثپطزاظیٓ.ثسطایٞسطیسهاظزضنسسٞسبی1زضاثتسایأطثطایآلایف،ثبیسثَٝطاحیاثطؾَّٛ

زضنسساظاثطؾس25َّٛٔرتّفآلاییسٌی،اثطؾَّٛذبنیثبیسزض٘ٓسطٌطفست.اظایسٗضٚزضآلایسف

اؾتفبزٜوطزٜایٓ.لاظْثٝشوط2×2×2زضنساثطؾ2ٚ25/6َّٛ×2×1زضنساثطؾ2،5/12َّٛ×1×1

هاظآٟ٘بزٚاتٓ٘بذبِهیخبیٍعیٗوطزٜتبثٝزضنساؾتوٝثبایٗاثطؾَّٛٞبتٟٙبوبفیؿتزضٞطی

  آلاییسٌیُّٔٛةذٛززؾتیبثیٓ.

 

.قسٜا٘تربة2×2×2:قىُاثطؾ1َّٛ-4قىُ

اتس16ٓ،زضٔد2ٕٔٛ×1×1تٗسازاتٓٞبزضاثطؾَّٛٞبیٔرتّف،ٔتفبٚتٔیثبقس،زضاثطؾَّٛ

خبیٍبٜٔتفبٚتثسطایاتسٓٞسبٚخسٛز7ؾَّٛاتٓآٖٔؿتمُٔیثبقس)یٗٙیزضای7ٗٚخٛززاضزوٝ

،ٔدٕٖٛسب2ً×2×2اتٓآٖٔؿتمُثٛزٜٚزض9اتٓو32ٝ،زضو2ُ×2×1زاضز(.ٕٞچٙیٗزضاثطؾَّٛ

اتٓآٖٔؿتمُٔیثبقس.يٕٙبًتٕبٔیپبضأتطٞسبیٚضٚزیٔب٘ٙسسحبِستثسس16ٖٚاتٓزاضیٓو64ٝ

زض٘ٓطٌطفتٝقسٜاؾت.2/2ثطاثطMn،FeٚCrآلایفٔیثبقس.قٗبٔٔبفیٗتیٗثطای

                                                 
1
Supercells 
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2-4 ثْیٌِ سبزی  

ثطایآلایفٞبیٔرتّفثبثتٞبیثٟیٙٝقسٜضاثٝزؾتآٚضزیٓٚٔب٘ٙسحبِتذسبِم،ٕ٘سٛزاض

ا٘طغیثطحؿتحدٓضاضؾٓوطزٜایٓ.وٕیٙٝا٘طغیزضحدُّٓٔٛةثٝزؾتآٔسٜاؾست.ٕٞچٙسیٗ

ا٘دسبGGAْٔحبؾجبتزضحبِتآلاییسٜثبتمطیتٓ.ثطضؾیٕ٘ٛزٜای٘یعٔسَٚحدٕیٚٔكتكآٖضا

قسٜاؾت.

 :(Mn) هٌگٌس  4-2-1

زضاثتساثٝثطضؾیآلایفٍٔٙٙعٔیپطزاظیٓ،٘تبیححبنّٝضازضخسَٚظیطٔكبٞسٜٔیٕ٘بییٓ:

.MnآلاییسٜثبZnTeقجىٝ،ٔسَٚحدٕیٚٔكتكٔسَٚحدٕی:ثبثت2-4خسَٚ

هطتق هذٍل 

B حدوی
´ 

هذٍل حدوی 

B (Gpa) 

Aثبثت ضجکِ )
در غذ آلایص  (°

 هٌگٌس

کبر 

 دیگراى

وبضٔبوبضزیٍطاٖوبضٔبزیٍطاٖوبضوبضٔب

زضنس25 99/5[76]32/62043/6[76]18/54 57/5 [76]11/4

زضنس5/12 03/6 ---- 58/48---- 99/5 ---

زضنس25/6 05/6 ----7/45---- 59/4 ---



٘تبیحثٝزؾتآٔسٜ٘كبٖٔیزٞسوٝایٗٔحبؾجبتثب٘تبیحوبضٞبیٔكبثٝا٘دبْقسٜٕٞرٛا٘ی

ثسٝزِیسُتغییطا٘سویثبتغییطزضنسآلایفزضثبثتقجىٝٔكبٞسٜٔیقٛزوٝاحتٕسبلاً.ذٛثیزاضز

٘بذبِهیزضتطویتٔیثبقسافعایفاتٓٞبی
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a.uبیثٟیٙٝؾبظیا٘طغیثطحؿتحدٕٓ٘ٛزاضٞ:2-4قىُ
3
.Mnآلایفثطایزضنسٞبیٔرتّف((

Mn-12/5% 

Mn-25% 

Mn-6/25% 
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 :(Fe) آّي 4-2-2

ٔب٘ٙسآلایفتٛؾٍٍٔٙٙع،ثطایآٞٗ٘یعٕ٘ٛزاضٞبیثٟیٙٝؾبظیا٘طغیثسطحؿستحدسٓا٘دسبْ

.قسٜاؾتآٚضز3ٜ-4زضخسَٚٚٔسَٚحدٕیٚٔكتكٔسَٚحدٕیقجىٝ(ٚٔمبزیط3-4)قىُ

 .FeآلاییسٜقسٜثبZnTeیٚٔكتكٔسَٚحدٕیثبثتقجىٝ،ٔسَٚحدٕ:3-4خسَٚ

Bیٔكتكٔسَٚحدٕ
Aثبثتقجىٝ)B (Gp)یٔسَٚحدٕ ´

°)
زضنسآلایف

آٞٗ

زضنس855/503/6996/525

زضنس5/12 00/6 390/601/59

زضنس25/6 04/6 53/48 696/5



 ا٘طغیثطحؿتحدٓضاضؾٓوطزٜایٓ:ٞبیٕ٘ٛزاض

 

a.uٕ٘ٛزاضثٟیٙٝؾبظیا٘طغیثطحؿتحدٓ):3-4قىُ
زضنس.25/6اِف:Fe (ثطایآلایف3

Fe-6/25% الف 
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a.uؾبظیا٘طغیثطحؿتحدٓ)ٕ٘ٛزاضٞبیثٟیٙٝ:3-4قىُازأٝ
زضنس.25زضنسج:5/12ة:Feآلایفثطای(3



زضایٙدب٘یعٕٞبٖضٚ٘ستغییطاتثبثتقجىٝثبافعایفزضنس٘بذبِهیٔكبٞسٜٔیقٛز.



 :(Cr)کرٍم  4-2-3

نسٞسبییط٘تبیححبنّٝاظثٟیٙٝؾبظیزضزضخسَٚظثٟیٙٝؾبظیا٘طغیٕٚ٘ٛزاض4-4زضقىُ

:شوطقسٜقسٜاؾتٔرتّفآلایفوطْٚ

12/5%Fe- 

Fe-25% 

 ة

 ج
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.Crیفآلازضنسٞبیٔرتّفزضیٚٔكتكٔسَٚحدٕیٔسَٚحدٕثبثتقجىٝ،:4-4خسَٚ

Aثبثتقجىٝ)B (Gpٔسَٚحدٕی)´Bٔكتكٔسَٚحدٕی
زضنسآلایف(°

وطْٚ وبضٔبوبضزیٍطاٖوبضٔبوبضزیٍطاٖوبضٔبوبضزیٍطاٖ

زضنس25 01/6[40]954/5815/6 [40]48 9/6 [40]5

زضنس5/12 02/6  29/48 97/5

زضنس25/6 097/6107/6 11/6 



فٔیثبقیٓ.٘تبیحٔبثسب٘تیدسٝوسبضزضآلایفوطْٚ٘یعقبٞسوبٞفثبثتقجىٝثبافعایفآلای

زضنسزضتٛافكاؾت.25ٔكبثٝا٘دبْقسٜزضایٗتطویتثبآلایف

ا٘طغیثطحؿتحدٓ:ٞبیٕ٘ٛزاض



a.uٕ٘ٛزاضثٟیٙٝؾبظیا٘طغیثطحؿتحدٓ):4-4قىُ
زضنس.25/6،اِف:Cr(ثطایآلایف3



Cr-6/25% الف 
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a.uدٓ)ٕ٘ٛزاضٞبیثٟیٙٝؾبظیا٘طغیثطحؿتح:4-4قىُازأٝ
.زضنس25:زضنس،ج5/12:،ةCrآلایفثطای(3

اظآلایفٞبیٔرتّفزضٔییبثیٓوٝثٝزِیُ٘عزیىیا٘سساظٜاتسٓٞسبیثبٔمبیؿٝ٘تبیححبنّٝ

تفسبٚتٞسبیا٘سسویزضثبثستٔسٜاؾتٚ٘بذبِهیثٝیىسیٍط،تمطیجبًثٛاثتقجىٝٔكبثٟیثٝزؾتآ

ٕ٘ٛزاضتغییطاتثبثتقجىٝثبزضنسسٞبی5-4زضقىُقجىٝآلایفٞبیٔرتّفٔكبٞسٜٔیوٙیٓ.

تفبٚتضاضؾٓوطزٜایٓ.ٔرتّفیاظآلایفٞبیٔ

Cr-12/5% 

Cr-12/5% 

Cr-25% 

 ة

 ج
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.Mn،FeٚCrٝثبزضنسٞبیٔرتّفاظآلایفٞبی:ٕ٘ٛزاضتغییطاتثبثتقجى5-4قىُ





3-4 فبز پبیذار هغٌبطیسی 

ٓ،ثبٔحبؾجٝٔمبزیطا٘طغیزضازأٝ ٝزضوُؾیؿست فسبظٞسبیفسطٚٔغٙسبَیؽ،آ٘تسیحبِستپبیس

یساضؾیؿتٓضاثٝزؾستفطٚٔغٙبَیؽٚپبضأغٙبَیؽزضٞطیهاظآلایفٞبٚٔمبیؿٝآٖٞب،فبظپب

زضخساَٚ٘تبیحقجىٝؾبذتٝٔیقٛز.اؾپیٗاتٓٞبیاثطآلایفٔٙبؾتفبظٞبیٔرتّفثبٔیآٚضیٓ.

شوطقسٜاؾت.7-4تب 4-5





(
A

°
 )

   
کِ

ضج
ت 

ثبث
 

 درغذ آلایص



 



69 



ا٘طغیوُؾیؿتٓزضفبظٞبیٔرتّفٔغٙبَیؿیثبآلایفزضنسٞبیٔرتّفٍٔٙٙع.ٔمبزیط:5-4خسَٚ









زضنسٞبیٔرتّفآٞٗ.یفآلاثبٔغٙبَیؿیٔرتّفیٞبزضفبظوُؾیؿتٓیا٘طغیطٔمبز:6-4خسَٚ

فبظپبیساض
فبظوُا٘طغی

(Ry)پبضأغٙبَیؽ

ا٘طغیوُفبظ

(Ry)فطٚآ٘تی

وُیا٘طغ

(Ry)ٔغٙبَیؽفطٚفبظ

نسزض

 Feآلایف

فطٚ
 

420278/547588-

    

61259/547588-

 

61466/547588-
زضنس25/6

فطٚ
 

79758/272747-

 

97526/272747- 

 

9813079/272747-
زضنس5/12

آ٘تیفطٚ
 

750894/135327-  

 

760361/135327- 

 

759356/135327-
زضنس25





فبظپبیساض
ا٘طغیوُفبظ

(Ryپبضأغٙبَیؽ)

ا٘طغیوُفبظآ٘تی

(Ryفطٚٔغٙبَیؽ)

وُفبظیا٘طغ

(Ryٔغٙبَیؽ)فطٚ

زضنس

 Mnآلایف

زضنس25/6-35918/547132-3562/547132 -02201/547132فطٚ

زضنس5/12-79317/272291-795338/272291 -40781/272291آ٘تیفطٚ

زضنس25-49732/134871-49969/134871 -12252/134871آ٘تیفطٚ
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زضنسٞبیٔرتّفوطْٚ.یفآلاثبٔغٙبَیؿیٔرتّفیزضفبظٞبوُؾیؿتٓیا٘طغیطٔمبز:7-4خسَٚ

 



زضنسسا٘دسبْقسس5/12ٚ25/6ٜوسٝزضآلایسفاظآلایفٍٔٙٙعثب٘تبیحوسبضزیٍسطاٖ٘تبیححبنُ

زضنسٔیثبقسوٝفبظفطٚضا25زضٔٛضزوطْٚٔمبِٝٔٙتكطقسٜزضٔٛضزآلایف[.71ٕٞرٛا٘یزاضز]

یأبٞیچٌعاضقیاظآلایفآٞٗثطا.[77،40]پیفثیٙیٕ٘ٛزٜا٘سوٝثب٘تبیحایٗوبضزضتٛافكاؾت

ٔمبیؿٝزضزؾتطؼٕ٘یثبقس.

تٛيیحچٍٍٛ٘ی٘ٓٓٔغٙبَیؿیؾیؿتٓٞٙٛظیىیاظثحثثطاٍ٘یعتطیٗٔجبحثّٖٕیزضظٔیٙٝ

،p – dاؾیٖٛٞیجطیس،حبُٔٞب1اِمبئیاؾپیٙتطٚ٘یهٔیثبقس.ظیطاپبضأتطٞبیظیبزیٔثُثطٕٞىٙف

ٓاِىتطٖٚاظحبِتٞبیاؾپیٗثبلاثٝحبِتذبِیاؾپیٗپطـ پبییٗٚ...ٔیتٛا٘سثطچٍسٍٛ٘ی٘ٓس

.ثبایٗحبَ٘ٓٓٔغٙبَیؿیحبِتپبیسٝتٛؾسٍخفست[78]یؿیحبِتپبیٝؾیؿتٓٔؤثطثبقسٔغٙبَ

قسٌیٕٔبٖٞبیٔغٙبَؿییٔطثٌٛثٝیٟٛ٘بیٔغٙبَیؿیتٗییٗٔیقٛز،وٝایٗخفتقسسٌیٞسب

ٔبزٜٔیثبقس.اؾبؾبًٔطثٌٛثٝثطٕٞىٙفتجبزِیثیٕٗٔبٖٞبیٔغٙبَیؿیزض

                                                 
1Carrere-induce interaction 

فبظپبیساض
ا٘طغیوُفبظ

(Ryپبضأغٙبَیؽ)

ا٘طغیوُفبظآ٘تی

(Ryفطٚٔغٙبَیؽ)

وُفبظیا٘طغ

(Ryٔغٙبَیؽ)فطٚ



 Crزضنس

فطٚ
    

172569/546701 -



385612/546701 - 

 

40238/546701 - 
زضنس25/6

فطٚ
 

567102/271860-

 

817439/271860-

 

8327/271860-
زضنس5/12

فطٚ
 

38029/134440- 

 

537341/134440-

 

546338/134440-
زضنس25
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 هکبًیسن ّبی تجبدلی 4-3-1

ؾٝ٘ٛٔٔىب٘یؿٓتجبزِیٚخٛززاضزوٝذهٛنیبتٔغٙبَیؿی٘یٕٝضؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿسیضلیسك

قسٜضاتٛخیٝٔیوٙس:

 [79]1ٔىب٘یؿٓتجبزِیزٌٚب٘ٝظ٘ط 

 ٔىب٘یؿٓتجبزِیp-d[80،81]2ظ٘ط 

 [82،83]3ٔىب٘یؿٓاثطتجبزِی 

ٔیثبقسٚ٘ٓسٓفطٚٔغٙبَیؿسی٘یٕسٝزٚٔىب٘یؿٓاَٚٔٙبؾتثطایخفتقسٌیفطٚٔغٙبَیؿی

-بزِی٘یعٔٙبؾتثسطایخفستقسسٌیآ٘تسیس.ٔىب٘یؿٓاثطتجٙضؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیضاتٛخیٝٔیوٙ

ٚٔٛازٌطII-VIٜٚتفبٚتٟٕٔیوٝثیٗ٘یٕٝضؾب٘بٞبیٔغٙبَیؿیضلیكقسٜفطٚٔغٙبَیؽٔیثبقس.

III-Vٚخٛززاضززضٔٛلٗیت٘ٛاضْطفیتٔیثبقس.حبِتٞبیpآ٘یٖٛٞبیقفْطفیتی،پبییٙتطاظ

٘بذبِهیٔطثَٕٛٝٞٛاضٜزضٌبفdتطاظٞبیِصإٞیٗحبِتٞبزضآ٘یٖٛٞبیپٙحْطفیتیٞؿتٙسٚ

زضثبتٛخٝثٝایٗٔٛيسٛٔثسطٕٞىٙفتجسبزِیُّٔسٛةایسٗزؾستٝاظٔسٛاز[.77]٘ٛاضیحًٛضزاض٘س

ٓزض.ثبقسسٔىب٘یؿٓتجبزِیزٌٚب٘ٝظ٘طٔیFe،MnٚCoآلایكٟبی تسطاظفطٔسیزضٖٚایسٗٔىب٘یؿس

اض٘بذبِهیپبیساضیحبِتفطٚٔغٙبَیؿیاظپٟٙبی٘ٛلطاضٔیٌیطز.(t2gحبِت٘ٛاضیاوثطیت٘یٕٝپط)

فطٔسیزضٚؾسٍاضائٝٔیزٞس.اٌطتسطاظضاَطحقٕبتیىیاظایٗٔىب٘یؿ6ٓ-4٘كأتٔیٌیطز.قىُ

٘ٛاض٘بذبِهیثبقستٟٙبحبِتٞبیپیٛ٘سیاقغبَٔیقٛ٘سزضحبِیىٝحبِتٞبیغیطپیٛ٘سسیذسبِی

زضایسٗٔىب٘یؿسٓ،ٔسیثبقسس.p-dٔىب٘یؿٓغبِت،ٔىب٘یؿسٓتجسبزِیCrآلایفٞبیزضٔیثبقس.

ثسpٝاتٓٔدبٚضٞیجطیسٔیقٛ٘س،اؾپیٗاوثطیست٘سٛاضp٘بذبِهیثبتٛاثٕٔٛجdظٔب٘یىٝتٛاثٕٔٛج

-ثٝا٘طغیdثّٖٝتٞیجطیسقسٖثبثبلاتطیٗاؾپیٗالّیتحبِتpٚاؾپیٗالّیت٘ٛاضا٘طغیٞبیثبلا

                                                 
1Zener’sDouble-exchange mechanism 
2Zener’s p-d exchange mechanism 
3Superexchange mechanism 
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.اٌطٞیجطیساؾیٖٛثٝا٘ساظٜوبفیلٛیثبقسس،یىسیاظ(ة–6-4قىُٞبیپبییٗتطٔٙتمُٔیقٛز)

وبٔلاپطٔیقٛزوٝٔٙدطثٝچٍبِیحبِت٘یٕٝفّعیٔیقٛز.pت٘ٛاضحبِتٞبیالّیتیباوثطی



.p-d،ة:تجبزَتجبزَزٌٚب٘ٝ،اِف:DMSs:َطحقٕبتیىیاظؾبذتبضاِىتطٚ٘ی6-4قىُ

فبظٞبیپبیساضآلایفٞبیٔرتّفٔكرم7-6ٚ4-5،4-4اظٔمبزیطا٘طغیٌعاضـقسٜزضخساَٚ

ٔیقٛز.زضآلایفٍٔٙٙعٚزضغّٓتپبییٗ،فبظپبیساضفطٚٔغٙبَیؽٔیثبقسِٚیزضفبظٞبیثسبلاتط

ٖثٖٝجبضتیزضغّٓتپبییٗ.ساضآ٘تیفطٚٔغٙبَیؽٔیثبقسفبظپبی -ٍٔٙٙعٔىب٘یؿٓتجبزِیثسیٗیسٛ

Mnٞبی
سٌیٔغٙبَیؿیاظ٘ٛٔفسطٚٔغٙسبَیؽٔسیثبقسسِٚسیثسباظ٘ٛٔزٌٚب٘ٝثٛزٜٚخفتق+2

بزِیآ٘تسیفسطَٚیؽوبٞفیبفتٝٚثطٕٞىٙفاثطتجخفتقسٌیفطٚٔغٙب،افعایفغّٓت٘بذبِهی

زضنسزضؾسبیطآلایسفٞسبفسبظپبیسساض25زضآلایفآٞٗثٝخعزضآلایفٔغٙبَیؽغبِتٔیقٛز.

اذتلاف.فطٚٔیثبقسْٚزضتٕبٔیآلایفٞبفبظپبیساضفطٚٔغٙبَیؽٔیثبقسزضحبِیىٝزضآلایفوط

ا٘طغیظیبزثیٗحبلاتفطٚٔغٙبَیؽٚآ٘تیفطٚٔغٙبَیؽثبحبِتپبضأغٙبَیؽثٝایسٗ٘ىتسٝزلاِست

ٚزاضزوٝحبِتپبیٝؾیؿتٕٓ٘یتٛا٘سپبضأغٙبَیؽثبقسٚزضایسٗتطویجسبتزٚفسبظفطٚٔغٙسبَیؽ

یتٗییٗحبِتپبیٝؾیؿتٓزضضلبثتٔیثبقٙس.آ٘تیفطٚٔغٙبَیؽٞؿتٙسوٝثطا

4-4 1گطتبٍر هغٌبطیسی 

(اؾست.sµٚاؾسپیٙی)(µl)اٚضثیتسبِیٌكتبٚضٔغٙبَیؿییهاتٓثَٝٛضٖٕسٜقبُٔزٚؾسٟٓ

                                                 
1
Magnetic moment 

 اِف
 ة
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ٌكتبٚضٔغٙبَیؿیاؾپیٙییهاتسٓ٘بقسیاظاؾسپیٗاِىتسطٖٚٞسبیخفست٘كسسٜاؾستٌٚكستبٚض

ٔغٙبَیؿسسیٔسسساضیٞسسٓ٘بقسسیاظتىب٘سسٝظاٚیسسٝایٔسسساضیاِىتسسطٖٚٞسسباؾسستٚاظضاثُسسٝ

morb=
 
   

ىیُثٝزؾتٔیآیس.ثطآیٙسایٗزٚؾٌٟٓكتبٚضٔغٙبَیؿیوسُاتسٓضاتكس       √

dٚfٔٛاضز،تطاظٞبیخفست٘كسسٜتطاظٞسبیخبیٍعیسسٜزضاوثطٔیزٞس.ٔٙكأایٗزٚوٕیتاتٓٞب

یسهضازضٞطTeآلایفثٕٝٞطاٌٜكتبٚضٞبیٖٙبَطٚاؾُٝٚاتٓزضازأٌٝكتبٚضٞبیوُٞطاؾت.

لاظْ.ٔیوٙیٓٞیٔحبؾجٝاظآلایفٞبزضزاذُوطٜٞبیٔبفیٗتیٕٗٚٞچٙیٗزض٘ٛاحیثیٗخبیٍب

ثٝشوطاؾتوٝزضایٗلؿٕتٔمبزیطٌكتبٚضضاتٟٙبزضزٚفبظفطٚٚآ٘تیفطٚشوطٕ٘ٛزٜایٓ،ظیطازض

ٗایوسبتٛضٜثبتٛخٝثٝخٟتٌیسطیٞسبیٔغٙبَیؽحبِتپبضا ٞسبٌكستبٚضٔغٙبَیؿسینسفطاؾسپی

زضMn،TeٚCrٝتطتیستثسطایٔمبزیطٌكتبٚضٔغٙبَیؿیثطایٞطؾٝآلایفٔحبؾجٝٚثٔیثبقس.

شوطقسٜاؾت.10-9،4-8،4-4خسَٚٞبی

.ٚثیٗخبیٍبٞیMn،Teٔمبزیطٌكتبٚضٞبیٔغٙبَیؿی،:8-4خسَٚ

Te 
     Mn      

      
وُ ثیٗخبیٍبٞی



ٔغٙبَیؿیٌكتبٚض

(Bµ)



یآ٘ت



فطٚ



یآ٘ت



فطٚ



آ٘تی



فطٚ



آ٘تی



فطٚ
یؿیٔغٙبَفبظ

018/0 02/0 957/3 978/3 


0
0293/0 



0
نسزض25/6 0017/10

012/0 02/0071/4 086/4 00001/0 


383/1 



0
زضنس003/105/12

01/0033/011/4 128/4 00001/0 30928/1 


0
زضنس 25 973/9
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.ٚثیٗخبیٍبٞیFe،Te،َیؿیٔمبزیطٌكتبٚضٞبیٔغٙب:9-4َخسٚ

Te Fe    

ٌكتبٚض

 خبیٍبٞیثیٗ
وٌُكتبٚض



(Bµ)ٌكتبٚض





یآ٘ت



فطٚ



یآ٘ت



فطٚ



آ٘تی



فطٚ



آ٘تی



فطٚ

فبظ

یؿیٔغٙبَ

036/0-053/0 0737/3 1063/3 


0
زضنس25/6 0013/8 -0007/0 029/1

زضنس5/12  0006/8 0 973/0 001/0 2041/3 012/0-049/00717/4

زضنس25 951/7 -0017/0 94/0 183/3001/0 0346/0064/0162/3



.ٚثیٗخبیٍبٞیCr،Teٔمبزیطٌكتبٚضٞبیٔغٙبَیؿی،:10-4خسَٚ                       

Te Cr وُ ثیٗخبیٍبٞیٌكتبٚض(ٌكتبٚضBµ)



یآ٘ت



فطٚ



یآ٘ت



فطٚ



آ٘تی



فطٚ



آ٘تی



فطٚ

فبظ

ٔغٙبَیؿی

032/0 035/0-3069/3 352/3 0001/0- 467/1 


0
زضنس25/6 001/8

زضنس5/12 002/8 01/0 366/1 0035/0 425/3431/3 -045/0 0035/0

زضنس 25 317/10003/0003/8 -0004/0 4209/3435/3 -0031/0046/0
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اقغبَ٘كسٜیسٖٛٞسبیٖٙبنسطd٘ىتٝلبثُتٛخٝایٙؿتوٝزضتٕبٔیحبِتٞبیثبلا،حبِتٞبی

Mnٚاؾُٝ)
+2،Cr

+2ٚFe
(زضٔبزٌٜكتبٚضزائٕیتِٛیسٔسیوٙسس،ثسٖٝجسبضتیثیكستطیٗؾسٟٓاظ2+

)زضازأسٝتٛيسیحزازp-dٜٞیجطیساؾسیٖٛذبنیتٔغٙبَیؿیٔطثسٌٛثسٝ٘بذبِهسیٞسبٔسیثبقسس.

ٔیزٞساؾُٝضا٘ؿجتثٝٔمساضآٖزضاتٓآظازوبٞفٔیقٛز(،ٌكتبٚضٔغٙبَیؿیاتٓٞبیفّعاتٚ

تِٛیسٔیوٙس.ثسَٝسٛضٔثسبZnٚTeٌَٚكتبٚضٔٛيٗیوٛچىیزضٔىبٖاتٓٞبیغیطٔغٙبَیؿی

Mnآضایفاِىتطٚ٘یثطای
+2،d

5
ثبقسµB5ثبیسثطاثطٌكتبٚضٔغٙبَیؿیٔیثبقسِٚصااظ٘ٓطتئٛضی 3 

ٔیثبقس.ثطٕٞىٙفلٛیتطیثیٗاؾپیٗٞبیثسبلاٚپسبییٗزضفسبظµB4أبزضٔحبؾجبتزضٔحسٚزٜ

آ٘تیٔٛختٔیقٛزوٌٝكتبٚضفّعاتٚاؾُٝزضایٗفبظٔمساضوٕتسطی٘ؿسجتثسٝفسبظفسطٚزاقستٝ

تفسبٚتوطٜٞبٔیثبقسس.ٌكتبٚضٞبیثیٗخبیٍبٞیٞٓٔطثٌٛثٝثبضٞبی٘كتیزضفًبیثیٗس.ٙثبق

،Mn-Mnزضنسٞبیٔرتّفٞطآلایفاظاذتلاففبنسّٝا٘سسنثسیٖٗٙبنطٚاؾٌُٝكتبٚضٔمساضزض

Fe-FeٚCr-Cr[71زضغّٓتٞبیٔرتّفٔیثبقس.]

5-4 چگبلی حبلت ّب 

ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝوٝزضفهُلجُ٘یعاقبضٜقس،چٍبِیحسبلاتٔفٟسْٛپسطإٞیتسیاؾستوسٝذسٛال

زضایٗلؿٕتٔبثٝثطضؾیٔثُذٛالتطاثطزٚذٛالٔغٙبَیؿیضاتٛنیفٔیوٙس.ٟٕٔیفیعیىی

زضنسٞبیٔرتّفیاظوطْٚ،ٍٔٙٙعٚآٞٗٔیپطزاظیٓٚثٝحبِتٞبیظیٙهتّٛضایسآلاییسٜثبچٍبِی

زضفهُلجُ٘كبٖزازیٓوٝزضٚذٛالٔغٙبَیؿیآٖضأٛضزثحثلطاضٔیزٞیٓ.تطاثطزٚاؾُٝآٖ

ZnTeَطؾب٘بیذبِم٘یٕ ٖزضٌبف٘ٛاضیٚزضاَطافتطاظفطٔیٞیچحبِتیثطایاقسغب ٚخسٛزقسس

چٍبِیحبلاتیىؿبٖثٛزٜٚٔبزٜاظ٘ٓطاؾسپیٙیثٖٝجبضتزیٍطاؾپیٗاوثطیتٚالّیتزاضای.٘ساضز

یا٘سطغیضؾب٘بٞبیشوطقسٜ،تطاظٞبٝیهفّعٚاؾُٝزض٘یٕثبأبثبآلایف.٘ساضزخٟتٌیطیذبنی

ٔرهٛنبًزض٘عزیىیتطاظفطٔیْبٞطٔیقٛز.تطاظٞبیا٘سطغیْسبٞطقسسٜزضٌسبفزضٌبف٘ٛاضیٚ

َفّعاتٚاؾُٝٔیثبقسdٔطثٌٛثٝاٚضثیتبَ٘ٛاضیٚتطاظفطٔی pوٝزضاثطٞیجطیسقسٖثسباٚضثیتسب
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ٝثبٖسثایدسبزضفتسبضٚایٗتطاظٞبٕٞبٖحبِتٞبیلُجیسٜاؾپیٙیٞؿتٙسوآیٙسثٛخٛزٔیTeاتٓ

ٔیعثبٖٔیقٛز.ٔغٙبَیؿیزض٘یٕطؾب٘بی

 چگبلی حبلات آلایص هٌگٌس  4-5-1

ٝآلایفٞبیٔتفبٚتٍٔٙٙعضاضازضچٍبِیحبلات٘تبیححبنّٝاظٔحبؾجٝاثتسا ٔسیٕ٘سبییٓ.اضائس

ٟبیزضنسزضفسبظفسطٚزضقسى25/6ّچٍبِیحبلاتوُٚخعئیاتٓٞبیتطویتثطایآلایفٕ٘ٛزاض

٘كبٖزازٜقسٜا٘س.اِفٚة-8-4ثطایزٚفبظآ٘تیفطٚٚپبضازضقىُٞبیٚاِف،ةٚج-4-7

زضفبظفطٚ،اِف:چٍبِیحبلاتوُ،ة:چٍبِیحبلاتخعئیMn-6/25%:ٕ٘ٛزاضٞبیچٍبِیحبلاتثطای7-4ُقى

.MnٚTeثطای

 الف

 ة



 



77 

 

.Zn،ج:ٔغٙبَیؽفطٚزضفبظMn-6/25%ثطایخعئیحبلاتٕ٘ٛزاضٞبیچٍبِی :7-4ازأٝقىُ

 



 .،اِف:زضفبظآ٘تیفطMn-6/25%ٚثطای:ٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتو8ُ-4قىُ

 الف

 ج



 



78 

.

.ٔغٙبَیؽپبضافبظزض،ة:Mn-6/25%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:8-4ازأٝقىُ

طؾب٘بییزاض٘س،چطاذبنیت٘یٕزضنس25/6،فبظٞبیفطٚٚآ٘تیفطٚآلایفٕ٘ٛزاضٞبیثبلاثبتٛخٝثٝ

٘بیی(ٞؿتیٓوٝٔمسبزیطآٖاؾپیٗٞبیثبلاٚپبییٗقبٞسحًٛضٌبف)٘یٕٝضؾبچٍبِیحبلاتوٝزض

حبِتٞبیاِىتطٚ٘یزضتطاظفطٔی،ٌسبفیثبتٛخٝثٝحًٛضپبضاٌعاضـٔیقٛز.زضفبظ5-4زضثرف

5-4وٝٔٗمَٕٛ٘یثبقس.زضقىُقٛزِٚصأبزٜاظذٛزذبنیتفّعی٘كبٖٔیزٞسٔكبٞسٜٕ٘ی

زض٘سٛاضZn-3d٘مسفاٚضثیتسبَٕٞیُٙٛضزض٘عزیهتطاظفطٔیMn-3dٚTe-5pٚ٘مفاٚضثیتبَٞبی

ْطفیتٔكرمقسٜاؾت.

تسب9-4وسٝزضقسىُٞسبیزضنسس٘یسعا٘دسبْقسس25زضنس5/12ٕٚٞیٗٔحبؾجبتثطایآلایف

٘كبٖزازٜقسٜاؾت.4-10

 ة
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.پبضازضفبظج:اِف:زضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،Mn-12/5%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:9-4قىُ

 الف

 ة

 ج
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زضفبظپبضا.ج:،اِف:زضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،Mn-25%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:10-4قىُ

 الف

 ة

 ج



 



81 

زضفسبظزضنس5/12ٚ25زضآلایفٞبیزیسٜٔیقٛز10-9ٚ4-4ٕٞبُ٘ٛضیىٝزضقىُٞبی

طؾسب٘بیی٘ساضزٌٚبفیزضٔحسٚزٌٜبف٘یٕ،زضاؾپیٗٞبیثبلاٚپبییٗزضتطاظفطٔیحبِتیٚخٛزفطٚ

طؾب٘بییٔكبٞسٜٔسیقسٛز٘یعثٕٝٞیٗنٛضتٌبف٘یٕٔغٙبَیؽآ٘تیفطٚٔكبٞسٜٔیقٛز.زضفبظ

شوط13-4مبزیطٌبفزضخسَٚطؾب٘بییاظذٛز٘كبٖٔیزٞس.ٔزضایٗآلایفٞبٔبزٜذبنیت٘یِٕصا

ٔیقٛز.

 

 چگبلی حبلات آلایص آّي  4-5-2

ثٕٝٞطاٜٕ٘ٛزاضٞبیٍٔٙٙع٘تبیحثسؾتآٔسٜاظآلایفٞبیٔرتّفآٞٗضازضایٗثرفٔب٘ٙسآلایف

چٍبِیحبلاتٔطثَٛٝضااضائٝٔیزٞیٓ.ؾپؽثبتٛخٝثٝایٗ٘تبیحذٛالتطاثسطزیٞسطیسهاظایسٗ

تطویجبتضاقطحٔیزٞیٓ.

ٚچٍبِیحبلات11-4زضنسزضفبظفطٚضازضقى25/6ُاثتساچٍبِیحبلاتوُٚخعئیثطایآلایف

٘كبٖزازٜقسٜا٘س.12-4ُىوُزضفبظٞبیآ٘تیفطٚٚپبضاضازضق



زضفبظفطٚ،اِف:چٍبِیحبلاتوُ.Fe-6/25%ٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتثطای:11-4قىُ

 الف
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.،ة:چٍبِیحبلاتخعئیزضفبظفطFe-6/25%ٚثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلات:11-4ازأٝقىُ

 

.پبضا،اِف:زضفبظآ٘تی،ة:زضفبظFe-6/25%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:12-4قىُ

 ة

 الف   

 ة   
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٘كسبٖزاز14ٜ-13ٚ4-4زضنسسضازضقسىُٞسبی5/12ٚ25زضازأٝ٘تبیححبنسّٝاظزضنسسٞبی

قسٜا٘س.



ا.پبضزضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،ج:زضفبظ،اِف:Fe-12/5%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:13-4قىُ

 

 ج

 ة

 الف
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.پبضا،اِف:زضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،ج:زضفبظFe-25%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:14-4قىُ

 الف

 ة

 ج
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.ثبتٛخٝثٕٝ٘ٛزاضٞبیثسبلازضتٕسبٔیآلایفآٞٗثٌٝٛ٘ٝایزیٍطٔیثبقسذٛالضؾب٘بییزض

.زضایٗٚيٗیتٌبف٘یٕٝفّعیِحسبِٔسیقسٛز.غّٓتٞبزضفبظفطٚٔبزٜذبنیت٘یٕٝفّعیزاضز

ِٚیزضفبظٞبیآ٘تیٚپبضاثٝزِیُٖسسْٔفٌْٟٛبف٘یٕٝفّعیٚٔمبزیطآٖزضازأٝشوطذٛاٞسقس.

ٚخٛزٌبفزضاؾپیٗٞبیثبلاٚپبییٗقبٞسضفتبضفّعیٔیثبقیٓ.

 یص کرٍمچگبلی حبلات آلا 4-5-3

ْزضازأٝاظضٚیٕ٘ٛزاضٞبیچٍبِیحبِتٞبیوُآلایفٞبیٔرتّف ٝوسطٚ ذسٛاٞیٓزیسسوس

فبظٞسبیفسطٚیٗٙسی،ٚيٗیتٔكبثٟیثبآلایفٞبیآٞٗزاضزZnTe:Crذٛالضؾب٘بییآلایفٞبی

یسفایٗذبنیتثٝذهٛلزضآلا.ذبنیت٘یٕٝفّعیٚفبظٞبیآ٘تیفطٚٚپبضاذبنیتیفّعیزاض٘س

َ[40]ٌعاضـٞبیزیٍط٘یعٔكبٞسٜقسٜاؾتزضثبلا ٞسبزض.٘ىتٝلبثُشوطایسٗوسٝؾسٟٓاٚضثیتسب

فّسعات3dاَطافتطاظفطٔیزضتٕبٔیفبظٞبتمطیجبًثٝیهقىُٔیثبقسوٝ٘بقسیاظاٚضثیتسبَٞسبی

(16-15ٚ4-4زضنسضاثطضؾیٔیٕ٘بییٓ.)قىُٞبی25/6اثتساآلایفٔیثبقس.Te-5pٚٚاؾُٝ

ٟبیقسىّزضایٗآلایف٘كبٖزازٜقسٜاؾت.ٔب٘ٙسآلایفٞبیلجّیچٍبِیحبلاتخعئیزضفبظفطٚ

.ٔیزٞس٘كبٖضازضنس25ٚزضنس5/12حبلاتفبظٞبیٔرتّفآلایفٞبیچٍبِی4-17ٚ4-18



 فطٚ،اِف:چٍبِیحبلاتوُ.Cr-6/25%ٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتثطای:15-4قىُ

 
 الف
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،ة:چٍبِیحبلاتخعئی.فطCr-6/25%ٚثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلات:15-4قىُازأٝ



 

 

.اپبض،اِف:زضفبظآ٘تی،ة:زضفبظCr-6/25%ثعایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:16-4قىُ

 ة
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 .پبضا،اِف:زضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،ج:زضCr-12/5%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:17-4قىُ

 الف

 ة

 ج



 



88 

،اِف:زضفبظفطٚ،ة:زضفبظآ٘تی،ج:زضفبظپبضا.Cr-25%ثطایٕ٘ٛزاضچٍبِیحبلاتوُ:18-4قىُ

ثسٌٖٚبفزضتطاظفطٔیثبلایبپبییٗاؾپیٗوٝزضآٖیه٘ٛٔضفتبض٘یٕٝفّعیثٝضفتبضیٌٛیٙس

 ج

 ة

 الف
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ضفتبض٘یٕٝضؾب٘بیییبٖبیمیاؾتٚاؾپیٗثبخٟتٔربِفزضنس100ثٛزٜٚلُجفاؾپیٙیثطایآٖ

،ٔسبزٜثسطایاِىتسطٖٚٞسبیثسباؾسپیٗثسبلازضفسبظفسطٚوسطْٚ.ثَٝٛضٔثبَزضآلایف[84،85]زاضز

ضفتسبضزضنسٙبیٕاؾسپیٙتطٚ٘یهوسبضثطزٚثطایاؾپیٗپبییٗضفتبض٘یٕٝضؾب٘بییزاضزایسٗفّعیضفتبض

.ٌبف٘یٕٝفّعیوٝٔیعاٖپبیساضیحبِت٘یٕٝفّعیضا٘كبٖٔیزٞسثٝنسٛضت[78،84]ظیبزیزاضز

ضفتبضپبیساضیتٗطیفٔیقٛز.ٞطچٝٔیعاٖایٌٗبفوٕتطثبقس،EC – EFٚEF – EVٔمبزیطوٕیٙٝ

٘یٕٝفّعیثیكتطذٛاٞسقسٚاحتٕبَچطذفاؾپیٙیثیكتطذٛاٞسقس.ثٖٝجبضتیزضلُٗسبتیوسٝ

ٔمسبزیطٌسبف٘یٕسٝایٗٚیػٌیضازاضأیثبقٙسپبؾدٔٙبؾجیثٝاٖٕبَٔیسأٖغٙبَیؿیٔیزٞٙس.

.قسٜاؾتشوط12-11ٚ4-4َٚافّعیثطایآلایفٞبیٔطثَٛٝزضخس

Cr.یطٌبف٘یٓفّعیثطایآلایفٔمبز:11-4خسَٚ

 Crآلایف EC – EF (ev) EF – EV (ev) (ev)ٌبفاؾپیٙی

زضنسفط44/1144/025/6ٚ

زضنسفط83/113/17/05/12ٚ

زضنسفطٚ  06/1125 06/2



Fe.ٔمبزیطٌبف٘یٓفّعیثطایآلایف:12-4خسَٚ

 Feآلایف EC – EF (ev) EF – EV (ev) (ev)ٌبفاؾپیٙی

زضنسفط2/112/025/6ٚ

زضنسفط6/129/131/05/12ٚ

زضنسفطٚ  39/134/105/025
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 ٔیثبقس.44/0(eV) ثطاثط-25/6Cr%ثَٝٛضٔثبٌَبف٘یٓفّعیثطای

6-4 سبختبر ًَاری 

ثٗسساظا٘دسبْ٘ىتٟٝٔٓثطایٔحبؾجٝؾبذتبض٘ٛاضیٕٞبُ٘ٛضوٝزضفهُلجٌُفتٝقسٜاؾت،

وبٞف٘بپصیطثطیّٛئٗا٘تربةضاؾتبٞبیپطتمبضٖزض٘بحیٝٔحبؾجبتذٛزؾبظٌبضٚتٗییٗا٘طغیفطٔی،

أبلجُاظاضائٝؾبذتبض٘ٛاضیوٕیزضٔٛضز٘حٜٛتغییسطثطایا٘دبْٔحبؾجٝ٘ٛاضٞبیا٘طغیٔیثبقس.

ٔیوٙیٓ،قبٞستغییطاتیزضٚاضزِهیزضٔٛاضزیوٝٔب٘بذبتٛيیحٔیزٞیٓ.DMSsٌبف٘ٛاضیزض

ٔیعاٌٖبف٘ٛاضیٞؿتیٓ،ایٗثسیٗٔٗٙیٔیثبقسوٝزضایٗٚيٗیتتطاظٞبییزضٌبف٘ٛاضیْبٞط

ٔیقٛ٘سوٝزضحبِتثسٖٚآلایفٚخٛز٘ساقتٙس.ّٖستثسطٚظچٙسیٗٚيسٗیتیضازضازأسٝتٛيسیح

ٔیزٞیٓ.

 ًبخبلػی ّبی ػٌبغر ٍاسطِ در ًیوِ رسبًبّب: 3dسبختبر الکترًٍی ترازّبی  4-6-1

ٛفّعاتٚاؾُٝزضاثطٔیساٖثّٛضیdاٚضثیتبَٞبی ایسٗقسىبفتٍیثسٝس.٘ٔیعثبٖقىبفتٝٔیقس

ُٔیعثسبٖٚخسٛززاضزٔتفسبٚتاؾستوٝزضؾبذتبضٞطیهاظثّسٛضٞسبیفطاذٛضتمبض٘ی 19-4،قسى

قىبفتٍیٞبضا٘كبٖٔیزٞس:



 زضاثطٔیساٖثّٛضیزضتمبضٖٞبیٔتفبٚت.dقىبفتٍیاٚضثیتبَ:19-4قىُ
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 ًحَُ ّیجریذاسیَى :  4-6-1-1

ثؿتٝثٝٔٛلٗیتتطاظآلاییسٜزضثّٛض،زٚ،dزضثّٛضثبؾبذتبضظیٙهثّٙسثٗساظقىبفتٍیاٚضثیتبَ

20-4قسىُ.2ٚٔٛلٗیستثسیٗخبیٍسبٞی1ٚيٗیتضاقبٞسٞؿتیٓ:ٔٛلٗیتخبیٍعیٙییسبتٗٛیًسی

خبیٍبٜ٘كبٖٔیزٞس.٘بذبِهیضازضایٗزdٚٔٛلٗیتلطاضٌیطیتطاظ





[.77َطحقٕبتیهٔحُٞبیلطاضٌیطیاتٓٞبی٘بذبِهیٖٙبنطٚاؾُٝ]:20-4قىُ



َیسه(خبیٍعیٙی)اتٕیٞبیخبیٍبٜٔٛلٗیتزض pٚثسباٚضثیتسبَٞسبیd (xy ,yz ,zx) 3اٚضثیتسب

(زض٘سٛاضْطفیستtbیٛ٘سسی)بِستپٚیسهح(p-dثٝقستٞیجطیسٔیقٛز)ٞیجطیساؾسیsِٖٛیٍب٘س

اظٔسیقسٛز.ثٝؾٕتٌسبف٘سٛاضیٞسُزازٜ(ta)پیٛ٘سیحبِتيسٚثٝز٘جبَآٖزٞستكىیُٔی

3dγ(xیهاٚضثیتبََطفی
2
-y

2
,3z

2
-r

2
(eغیطپیٛ٘سی)یهحبِتp-dيٗیفثٝٚاؾُٝٞیجطیساؾیٖٛ(

-ایٗٚيٗیتٕٔٗٛلأًٙدطثٝحبِتپبیٝاؾپیٙیظیبزیٔی[.86]ثٝقستخبیٍعیسٜتكىیُٔیزٞس

قٛزوٝزضآٖقىبفتٍیتجبزِیثعضٌتطاظقىبفتٍیٔیساٖثّٛضیٔیثبقسس.بثسطذسلافحبِستلجسُ،

                                                 
1
 Substitutional 

        
2 
interstitial 
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)اٚضثیتسبَ(،ٞطزٚحبِستثبقساتٕیخبیٍبٞییثیٗٞبفًبزضفّعٚاؾdُٝ٘بذبِهیتطاظٍٞٙبٔیوٝ

d 3ٚ3dγٔیتٛا٘ٙسٞیجطیساؾیٖٛلٛیایثبِیٍب٘سsَٚاٚضثیتبpٗ تطتیستتكىیُزٞٙسس.ثٙسبثطای

ٚخبیٍعیسسٜحًسٛضحبِتثسیٗخبیٍسبٞیزض٘ؿجتثٝٞٓٔٗىٛؼٔٛلٗیتٞبیزضtaٚeaتطاظٞبی

اِیتطاظیوبٔلأًتفبٚتٔیٌطزز.،وٝٔٙدطثٝیهتٛزاض٘س

 

[.77]فّعاتٚاؾُٝزض٘یٕٝضؾب٘ب3dحیاظؾبذتبضاِىتطٚ٘ی٘بذبِهیتطاظَط:21-4قىُ

زضثرفچٍبِیحبِتٞبزضٔٛضزٌبف٘یٕٝفّعیآلایفٞبیوسٝذبنسیت٘یٕسٝفّسعیزاض٘سس

فٝ٘ٛاضْطفیتٚا٘تٟبی٘سٛاضضؾسب٘ا٘ساظٌٜبفثیٗلّنحجتوطزٜایٓ.ٌبف٘ٛاضیزض٘یٕٝضؾب٘بٞب،

ذبنیت٘یٕسMnٝٞبیثبلاٚپبییٗٔحبؾجٝقسٜاؾت.آلایفٞبیٔرتّفٔیثبقسوٝثطایاؾپیٗ

13-4.ٌبفٞبیاؾپیٙیثبلاٚپبییٗضاثطایزضنسٞبیٔتفبٚتفطٚٚآ٘تیزضخسسَٚضؾب٘بییزاض٘س

شوطوطزٜایٓ.فبظپبضافبلسٌبفٔیثبقس.
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 .Mnٔمساضٌبف٘ٛاضیٚا٘طغیفطٔیزضآلایف:13-4خسَٚ

















ٔحبؾجٝوٝزضازأٝٔجحثاضائسٝذٛاٞسسMn،FeٚCrثطایزضنسٞبیٔرتّفآلایفؾبذتبض٘ٛاضی

ثبتٛخٝثٝایٙىٝچٍبِیحبِتاؾپیٗثبلاٚچٍسبِیحبِستاؾسپیٗپسبییٗزضفسبظآ٘تسییىؿسبٖقس.

زضفسبظآ٘تسیزض٘ٓسطٌطفتسٝؾبذتبض٘ٛاضیضؾٓثطایٔیثبقسِصاتٟٙبیىیاظحبِتٞب)اؾپیٗثبلا(

ٔیقٛز.ِٚیزضفبظفطٚٞطزٚحبِتاؾپیٙیثبلاٚپبییٗضؾٓٔیقٛز.

ایسٕٗ٘سٛزاضٞسبزضؾبذتبض٘ٛاضیثطایآلایفٍٔٙٙعضا٘كبٖٔسیزٞٙسس.24-4تب22-4قىُٞبی

ضاؾتبٞبیپطتمبضٖزضُٔٙمٝاَٚثطیّٛئٗضؾٓقسٜا٘س.

Ef  (eV) 
ٌبفاؾپیٗ

(eVپبییٗ)

ٌبفاؾپیٗ

(eVثبلا)
  Mn آلایف

فطٚ-26036/02/175/025

فطٚ-24996/04/178/05/12

فطٚ-28772/02/117/125/6

آ٘تی-94/025---23921/0

آ٘تی-06/15/12---23307/0

آ٘تی-15/125/6----27668/0
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.زضنس25/6زضآلایفZnTe: Mnٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:22-4قىُ

 

.زضنس5/12زضآلایفZnTe: Mnٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:23-4قىُ
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.زضنس25زضآلایفZnTe: Mnٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:24-4قىُ

٘سٛاضیزضٞطؾٝآلایفثبلاٌبف٘ٛاضیٔكبٞسٜقسٜٔؿستمیٓٔسیثبقسس.زضفسبظفسطٚؾسبذتبض

.ثٖٝجبضتیٔمساضٌبف٘ٛاضیزضحبِتاؾپیٗپسبییٗزضٞسطاؾپیٗٞبیثبلاٚپبییٗثبٞٓتفبٚتزاض٘س

وٝ٘كسبٖاظذبنسیتفطٚٔغٙبَیؿسیایسٗؾٝزضنسآلایفثیكتطاظٌبف٘ٛاضیاؾپیٗثبلأیثبقس

ٓ٘ٛاضی٘یٕٝضؾب٘بییتطویجبتٔیثبقس.فبظآ٘تیفطٚ٘یعزاضایٌبف ٔسیثبقسس.ٔمسبزیطایسٗٔؿستمی

آٔسٜاؾت.13-4ٌبفٞبزضخسَٚ

٘كبٖزازٜقسٜاؾت.27-4تب25-4زضازأٝقىُٞبیؾبذتبض٘ٛاضیآلایفوطْٚضازضقىُٞبی
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.زضنسZnTe:Cr25/6ثطایٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:25-4قىُ

 

.زضنسZnTe:Cr5/12ثطایٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:26-4قىُ
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.زضنسZnTe:Cr25ثطایٕ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضی:27-4قىُ

٘كبٖزازٜقسٜاؾت،زضٞطؾٝآلایفزضفبظآ٘تیفطٚٔغٙبَیؽلاثبٕٞبُ٘ٛضیىٝزضقىُٞبی

س.ٙٔیجبقٌبف٘ٛاضیفبلسفطٚ.ِصاایٗتطویجبتزضفبظآ٘تی٘ٛاضٞبیا٘طغیزضتطاظفطٔیْبٞطقسٜا٘س

قىُؾبذتبض٘ٛاضیزضفبظفطٚ٘كبٖٔیزٞسوٝزضٞطؾٝآلایفزضحبِتاؾپیٗثبلا٘ٛاضٞبیا٘سطغی

زضتطاظفطٔیحًٛضزاض٘سٚٔبزٜزضایٗحبِتفبلسٌبفٔیثبقس.أسبزضحبِستاؾسپیٗپسبییٌٗسبف

فسطٚٞسبیس،فبظٔؿتمیٓٔكبٞسٜٔیقٛز.پؽٕٞبُ٘ٛضوٝزضلؿٕتچٍبِیحبِتٞبٌفتٝق٘ٛاضی

شوطقسٜاؾت.11-4.ٔمبزیطٌبف٘یٕٝفّعیٚاؾپیٙیزضخسَٚسٙایٗتطویجبت٘یٕٝفّعٔیثبق

ٕٗ٘ٛزاضٞبیؾبذتبض٘ٛاضیآلایف30-4تب28-4زضقىُٞبی زضزٚفسبظفطٚٔغٙسبَیؽٚآٞس

آ٘تیفطٚٔغٙبَیؽ٘كبٖزازٜقسٜاؾت.



 



98 

 

زضنس.ZnTe:Fe25/6ثطایٕ٘ٛزاضؾبذتبضٞبی٘ٛاضی28-4قىُ





.زضنسZnTe:Fe5/12ثطایٕ٘ٛزاضؾبذتبضٞبی٘ٛاضی:29-4قىُ





 



99 

 

.زضنسZnTe:Fe25ثطایٕ٘ٛزاضؾبذتبضٞبی٘ٛاضی30-4قىُ

ؾبذتبض٘ٛاضیٔكبٞسٜقسٜزضآلایفآٞٗذٛانیٔكبثٝثبآلایفآٞٗضا٘كبٖٔیزٞس.ثبایسٗ

ٚتفبٚتوٝزضفبظفطٚزضحبِتاؾپیٗ زضحبِستاؾسپیٗپسبییٗثبلاٌبف٘ٛاضیٔؿتمیٓٚخسٛززاضز

آٚضزٜقسٜاؾت.12-4ٌبفیٔكبٞسٜٕ٘یقٛز.ٔمبزیطایٌٗبفٞب)٘یٕٝفّعیٚاؾپیٙی(زضخسَٚ

زضحبِتآ٘تی٘یعٔبزٜفبلسٌبفٔیثبقس.
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دِ گیریًتی

.ٔسبزضایسٗزؾتٍبٜٞبیثؽشضٜایٔسیثبقسسُٔبِٗٝ٘ٓطیٝتبثٗیچٍبِییىیاظضٚقٟبی

-IIثٝثطضؾیظیٙهتّٛضایس)٘یٕٝضؾب٘بیWien2kپبیبٖ٘بٔٝثباؾتفبزٜاظایٗ٘ٓطیٝٚوسٔحبؾجبتی

VI)ٚ٘تبیححبنّٝاظایسٗوسبضآٞٗٚوطْٚپطزاذتیٓآلاییسٜثبفّعاتٚاؾُٝاظلجیٍُٔٙٙع،ذبِم.

ثٝقطحشیُٔیثبقس:

ثٝثطضؾیذسٛالؾسبذتبضی،اِىتطٚ٘سیGGAٚLDAِتذبِم:اثتساثبزٚتمطیتاِف(حب

،حدسٓٚثبثستقسجىٝثٟیٙسٝقسسٜضاا٘سطغیثطحؿتثٟیٙٝؾبظیحدٓپطزاذتیٓ.ثبظیٙهتّٛضایس

ثطذیاظپبضأتطٞباظلجیُٔسَٚحدٕی،ثبضزاذُوطٜٔبفیٗتیٗٚثبضثیٗخبیٍبٞی،ََٛٚیبفتیٓ.

وسٝتطویتٚاتٓٞبیآٖٔحبؾسجٝقسسظاٚیٝپیٛ٘س٘یعٔحبؾجٝقسٜا٘س.چٍبِیحبلاتوّیٚخعئی

ٝؾسبذتبض٘سٛاضیؾسپؽ٘كبٖٔیزٞسٔبزٜذبنیت٘یٕٝضؾب٘بییٚغیطٔغٙبَیؿسیزاضز. ٚٔحبؾسج

.قىُؾبذتبض٘ٛاضی٘كبٖزازوٝٔسبزٜ٘یٕسٝضؾسب٘بیٔؿستمیٓآٚضزیٓثٝزؾتٌبف٘ٛاضیضأمساض

ٔحبؾجٌٝطزیس.GGAطیتتمLDAٚتمطیتاظٞطزٚٔیثبقس.ٔمساضٌبف٘ٛاضیٚٔسَٚحدٕی

ضاثبفّعاتٚاؾُٝاظلجیُآٞٗ،ٍٔٙٙعٚوسطْٚٚثسبغّٓستة(حبِتآلاییسٜ:ظیٙهتّٛضایس

ثٝثطضؾیذٛالؾبذتبضی،اِىتطٚ٘یGGAٚآلایفزازیٓٚثبتمطیتزضنس25/6،5/12ٚ25ٞبی

ٔغٙبَیؿیتطویجبتحبنّٝپطزاذتیٓ.

ثبثتٞبیقجىٝخسیسوٕیٙٝا٘طغیؾیؿتٓضاثطحؿتحدٓآلایفٞبیٔرتّفٔحبؾجٝٚ

ضاثٝزؾتآٚضزیٓ.)ثٟیٙٝقسٜ(

زضفبظٞبیفسطٚ،آ٘تسیتطویتضاا٘طغیزضحبِتپبیٝیؿیفبظپبیساضٔغٙبَؾپؽثطایتٗییٗ

ٔمبیؿٝا٘طغیفبظٞبیٔرتّف٘كبٖزاز.ٔحبؾجٝوطزیٓآلایفٞبیٔتفبٚتٚزضفطٚٚپبضأغٙبَیؽ

زضنسآٞسٗٚٞسطؾسٝآلایسفوسطْٚ،25/6ٚ5/12زضنسٍٔٙٙع،25/6فبظپبیساضزضآلایفٞبیوٝ
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حبِتپبیٝٔغٙبَیؿیتطویجبت،آ٘تیفطٚٔیثبقس.ٔٙكأایٗضفتبضٞسبفطٚٔغٙبَیؽٚزضؾبیطفبظٞب

ثٝ٘ٛٔٔىب٘یؿٓتجبزِیحبوٓزضایٗتطویجبتثطٔیٌطزز.

ٌكتبٚضٔغٙبَیؿیٔطثٌٛثسٝزض٘كبٖزازوٖٕٝسٜؾٟٓٔحبؾجٌٝكتبٚضٔغٙبَیؿیاتٓٞب

ٔیثبقس.اتٓٞبی٘بذبِهی)آلایف(d٘یٕٝپطتطاظٞبی

طاثطزیٚٔغٙبَیؿیآلایفٞبضاثطضؾی،ذٛالتیوّیٚخعئیچٍبِیحبِتٞبٔحبؾجٝثب

٘یٕسٝضؾسب٘بٚفسبظفسطٚتٕسبٔیMn.ثطَجك٘تبیححبنّٝفبظٞبیفطٚٚآ٘تیفسطٚزضآلایسفوطزیٓ

.اظذٛز٘كبٖٔیزٞٙس٘یٕٝفّعضفتبضFeٚCrآلایفٞبی

ثسطایحبِستثسبٔمبزیطٌبف٘سٛاضیتطویجسبتوطزیٓ.ؾبذتبض٘ٛاضیتطویجبتضا٘یعٔحبؾجٝ

ٗ.اؾپیٗثبلاٚپبییٗضاثٝزؾتآٚضزیٓ زضایسٗتطویجسبتٌبفا٘طغیثطایحبُٔٞبیثباؾپیٗپسبیی

.ا٘طغیثطایحبُٔٞبیثباؾپیٗثبلأیثبقسثیكتطاظٌبف
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Abstract 

Density functional theory (DFT) is a method to study many body systems. The most 

important approximations applied in DFT are local density approximation (LDA) and 

generalized gradient approximation (GGA). These approximations in wide range of 

cases have been demonstrated acceptable results.  

  In the first chapter of this thesis, we have introduced II-VI semiconductors and 

diluted magnetic semiconductors (DMSs). In second chapter, DFT and wien2k code 

have been described. Structural and electronic properties of pure ZnTe were 

investigated in chapter three. In chapter 4 we investigated structural, electronic and 

magnetic properties TM-doped ZnTe by GGA. 

Keywords: diluted magnetic semiconductors (DMSs), density functional theory 

(DFT),  generalized gradient approximation (GGA), density of states, half-metallic 

behavior. 
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