
 

 

 

 

 

 

 



 ة‌ 

 

‌

 فیضیه‌ی‌دا٘ـىذٜ

‌فیضیه٘بٌ٘ٛشایؾ‌

‌وبسؿٙبػی‌اسؿذ‌ی‌دبیبٖ‌٘بٔٝ

‌ٓٙٛاٖ

کپسَلِ ضذُ ثب  یلیکًَیس یّب ًبًَلَلِ یسیٍ هغٌبط یخَاظ سبختبر ی هطبلؼِ

‌ ػٌبغر ٍاسطِ

‌ٍ٘بسؽ

 هحوذرضب فلاح حویذآثبدی

‌ذ‌سإٞٙباػبسی

‌دکتر طیجِ هَلارٍی

 سؼیذ حسبهی پیلِ رٍددکتر 
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 کنم به ها تقذیم می تریه سپاط تریه و صمیمی حاصل ایه تلاػ سا با گرم                       
 

 :فذاکاسم‌مادر                  
کاس طبیعت است و تاس                              انذ، هرچه داسم اص وجىد ناصنیه  و پىدػ سا با مهربانی بافتو که ؽاه

 دریغؼ هستم. او داسم و همیشو مذیىن صحمات بی
 

 پذسبزسگىاسم:                
عطانمىد  و چىن کىهی استىاس حامی مه در نه برای بهتشبىدن و مانذنم  که گىهر وجىدػ سا کریما                                               

 تمام صنذگیست.
 

 همسش مهربانم:          
 باشذ. که در تمام مراحل صنذگی در کناسم بىده و هست، وحضىسػ مایع امیذ و دلگرمی  مه می                                            



‌‌‌ٜ 

 

 تشکر و قذسدانی  
 

ام. اکنىن که  دانم که یاسیم خىاهذ داد تا بیامىصانم آنچو سا که آمىختو دانم و می سا که مرا یاسی داد که تا بیامىصم آنچو سا که نمیسپاط فراوان خذای                 
 به پنناط دکتننش طه ننو مننى سوی  اد ساهنمننای  گرادقننذسم سننشکاس  ننانمبه سننشانمام سسننیذه اسننت برخننىد مننی دانننم، اص اسنن   ایننه هوهننؼ به ینناسی ا دمنننان

ام سا به اسنن اد  مراتننق قننذسدانیؽایسننتو اسننت که گزاسی نمننایم و  سننپاط ؽننان در  ننی انمننام ایننه پایننان نا ، ؽائ و صحمننات  بی ها  و ها، ساهنمننا ی حماینن 
ذیم کنم. ی فراوانی بردم، تق های با اسصػ ایؾان  بهره که در  ی ایه تحقیق اص مشىستساهنمای دیگرم جناب آقای دکتش سعیذ حغامی پیلو سود  

 انذ، سپاعگزاسم. ، که صحمت مطالعو  و  داوسی ایه پایان نا  سا پزیرفتو ا دی فرددکتش  و قاضی آقایان دکتش؛منذهمچنیه اص اعاتیذ اسج 
  دکتننش حغننامیصاده، دکتننش قاضننی ،  ، اص آقایننان فوورىسقینندی، دکتننش هرا نیام و داسم که افتخنناس ؽنناگردی در شانشؽنان سا دا ننتو  یاعنناتیذ ی اص کػینو 

  .تقذیر و تشکرفراوان سا داسم  و  انم دکتش مى سوید فر و دکتش ا دی سود  پیلو
،  ، نىذر علطانی، ادریظ ا جه گردی،مصطفی شیشی، شحمذ شحسنی، حمیذ مىسىینژاد آقایان  مهذی مطهریدانم اص دوس ان عز م،   صم می                  

گانه،  ها و  انم شحمذ افضلی ، فر یذ عنایتی، مصطفی شعبانی ،فرد شجتبی شحسنی ،حمیذ بىژآبادی   های  همراهنی و ساهنمنا ی کمک، همنذیی ، به  اطر امیشی وصن
که به   انیاص همو عز یان،و در پا .  جای آوسم بهکمال تشکر و قذسانی سا  ی مراحل ایه مقطع تاصیلی، و در کػیو نا  مفیذؽان در طىل انمام ایه پایان

       سا داسم. یمقذوس نبىده ، کمال تشکر و قذسدان  ینماها در ا رکر نام آن  و دا تو   یدقؼ بسضا یقتحق  یها شف یش پ   د سانمام و ینحى
                                                                

                                                                                                                               
  (4931بهمه ) شحمذسضا فلاح حمیذآبادی        
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آٚسی‌دٚسٜ‌وبسؿٙبػی‌اسؿذ‌سؿشٝ‌٘ب٘ٛ‌فٗ‌دا٘ـدٛی‌‌ٔحٕذسهب‌فلاح‌‌حٕیذ‌آثبدی‌‌‌یٙدب٘تا‌     

دا٘ـٍبٜ‌كٙٔشی‌ؿبٞشٚد‌‌‌دا٘ـىذٜ‌فیضیه‌  

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌وذؼِٛٝ‌یّیىٛ٘یػ‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یؼیٚ‌ٔغٙبً‌یخٛاف‌ػبخشبس‌ی‌ٌٔبِٔٝ‌:٘بٔٝ‌٘ٛیؼٙذٜ‌دبیبٖ‌

 ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ

‌‌ؿْٛ:‌ٔشٟٔذ‌ٔی‌سٚد‌حؼبٔی‌دیّٝ‌سحز‌سإٞٙبئی‌خب٘ٓ‌دوششًیجٝ‌ٔٛلاسٚی‌ٚآلبی‌دوششػٔیذ‌

 ا٘دبْ‌ؿذٜ‌اػز‌ٚ‌اص‌كحز‌ٚ‌اكبِز‌ثشخٛسداس‌اػز.سحمیمبر‌دس‌ایٗ‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌سٛػي‌ایٙدب٘ت‌‌

 .دس‌اػشفبدٜ‌اص‌٘شبیح‌دظٚٞـٟبی‌ٔحممبٖ‌دیٍش‌ثٝ‌ٔشخْ‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌اػشٙبد‌ؿذٜ‌اػز 

 ٌٔبِت‌ٔٙذسج‌دس‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌سبوٖٙٛ‌سٛػي‌خٛد‌یب‌فشد‌دیٍشی‌ثشای‌دسیبفز‌ٞیچ‌ّ٘ٛ‌ٔذسن‌یب‌أشیبصی‌دس‌

 ٞیچ‌خب‌اسائٝ‌٘ـذٜ‌اػز.

 ‌‌ْكٙٔشی‌دا٘ـٍبٜ»‌وّیٝ‌حمٛق‌ٔٔٙٛی‌ایٗ‌اثش‌ٔشّٔك‌ثٝ‌دا٘ـٍبٜ‌ؿبٞشٚد‌ٔی‌ثبؿذ‌ٚ‌ٔمبلار‌ٔؼشخشج‌ثب‌٘ب‌

 ثٝ‌چبح‌خٛاٞذ‌سػیذ.«‌ Shahrood  University of technology»‌ٚ‌یب‌«‌ؿبٞشٚد‌

 لار‌ٔؼشخشج‌حمٛق‌ٔٔٙٛی‌سٕبْ‌افشادی‌وٝ‌دس‌ثٝ‌دػز‌آٔذٖ‌٘شبیح‌اكّی‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌سأثیشٌزاس‌ثٛدٜ‌ا٘ذ‌دس‌ٔمب

 سٓبیز‌ٔی‌ٌشدد.‌دبیبٖ‌٘بٔٝاص‌

 دس‌وّیٝ‌ٔشاحُ‌ا٘دبْ‌ایٗ‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌،‌دس‌ٔٛاسدی‌وٝ‌اص‌ٔٛخٛد‌ص٘ذٜ‌)‌یب‌ثبفشٟبی‌آٟ٘ب‌(‌اػشفبدٜ‌ؿذٜ‌اػز‌

 هٛاثي‌ٚ‌اكَٛ‌اخلالی‌سٓبیز‌ؿذٜ‌اػز.

 دػششػی‌یبفشٝ‌یب‌اػشفبدٜ‌دس‌وّیٝ‌ٔشاحُ‌ا٘دبْ‌ایٗ‌دبیبٖ‌٘بٔٝ،‌دس‌ٔٛاسدی‌وٝ‌ثٝ‌حٛصٜ‌اًلآبر‌ؿخلی‌افشاد‌

ؿذٜ‌اػز‌اكُ‌ساصداسی‌،‌هٛاثي‌ٚ‌اكَٛ‌اخلاق‌ا٘ؼب٘ی‌سٓبیز‌ؿذٜ‌اػز‌

.                                                                                                                                 
                                                                                                                     

 ‌‌26/11/1394تبریخ                                                    

                                                                                      

‌اهضبی داًطجَ                                                                                                  

‌
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 هبلکیت ًتبیج ٍ حق ًطر

‌،وّیٝ‌حمٛق‌ٔٔٙٛی‌ایٗ‌اثش‌ٚ‌ٔحلٛلار‌آٖ‌)ٔمبلار‌ٔؼشخشج،‌وشبة،‌ثش٘بٔٝ‌ٞبی‌سایب٘ٝ‌ای

ٔشّٔك‌ثٝ‌دا٘ـٍبٜ‌ؿبٞشٚد‌ٔی‌ثبؿذ.‌ایٗ‌ٌّٔت‌‌٘شْ‌افضاس‌ٞب‌ٚ‌سدٟیضار‌ػبخشٝ‌ؿذٜ‌اػز‌(

 ثبیذ‌ثٝ‌٘حٛ‌ٔمشوی‌دس‌سِٛیذار‌ّٕٓی‌ٔشثًٛٝ‌روش‌ؿٛد.

اػشفبدٜ‌اص‌اًلآبر‌ٚ‌٘شبیح‌ٔٛخٛد‌دس‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌ثذٖٚ‌روش‌ٔشخْ‌ٔدبص‌ٕ٘ی‌ثبؿذ. 

 

 تؼْذ ًبهِ



 ص‌‌‌

 

 :چکیذُ* 

 

ٝ‌‌‌‌خوٛاف‌خبِوت‌ٚ‌ٔٙحلوش‌ثوٝ‌فوشد‌‌‌‌‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌ثٝ‌دِیُ‌‌‌‌‌‌‌ ٞوب‌ٚ‌ثوٝ‌خلوٛف‌‌‌‌‌٘وب٘ٛ‌ػوبخشبسٞب،‌٘بِِ٘ٛٛو

دس‌كٙبیْ‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌ٚ‌،‌وبسثشدٞبی‌ٔشٙٛٓی‌وٝ‌داسایفّضار‌ٚاػٌٝ‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٔحبػوجبر‌ثوش‌ٔجٙوبی‌‌‌‌‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػوز.‌‌فیضیىی‌ی‌خٛاف‌،‌ثٝ‌ٌٔبِٔٝٞؼشٙذ‌اػذیٙششٚ٘یه

ثش‌اػبع‌سمشیوت‌ؿوجٝ‌دشب٘ؼویُ‌ا٘دوبSIESTA‌‌‌‌‌‌ْسٛػي‌وذ‌ٔحبػجبسی‌‌DFTچٍبِی‌‌یسبثٔ‌ی‌سٞیبفز‌ِ٘شیٝ

(‌PBE-GGAدشدٚ،‌ثشن،‌اسص٘شٞٛف‌)‌ی‌ٕٞجؼشٍی‌سجبدِی‌اص‌سمشیت‌ؿیت‌سٕٔیٓ‌یبفشٝ‌یؿذٜ‌اػز.‌ثشای‌سبثٔ

‌ؿذٜ‌اػز.سٔشیف‌‌DZPثٝ‌كٛسر‌‌ی‌دبیٝ،‌ٔدٕٛٓٝ‌ٚاػشفبدٜ‌

ٝ‌‌،‌دس‌اثشذا‌‌‌‌‌ (،‌4،4(،‌)3،3)‌آسٔچیوش‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌‌‌ٞوبی‌‌‌خٛاف‌ػبخشبسی،‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌دبیوذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

(،‌0،7(،‌)0،6(،‌)0،5(،‌)0،3(‌ٚ‌صیٍووووضاي‌)13،13(،‌)12،12(،‌)11،11(،‌)9،9(،‌)8،8(،‌)7،7(،‌)6،6(،‌)5،5)

٘شبیح‌وؼت‌ؿذٜ‌٘ـبٖ‌‌ؿذٜ‌اػز.‌ٌٔبِٔٝ‌(16،0(،‌)15،0(،‌)0،14(،‌)0،13(،‌)0،12(،‌)0،11(،‌)0،9(،‌)0،8)

‌nافوضایؾ‌ووبیشاِیشی‌‌‌ثب‌‌صیٍضاي‌ٚ‌آسٔچیش‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اص‌ٞش‌دٚ‌ٌشٜٚ‌دس‌‌دبیذاسی‌دٞذ،‌ٔی

ٝ‌‌‌‌‌‌یىؼبٖ‌٘بn‌ِِٝٛٛ٘یبثذ‌ٚ‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌‌افضایؾ‌ٔی ٞوبی‌صیٍوضاي‌‌‌‌ٞوبی‌آسٔچیوش‌وٕوی‌دبیوذاسسش‌اص‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞبی‌خبِق‌آسٔچیوش‌ٕٞوٛاسٜ‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دٞذ‌ٔیٞبی‌خبِق‌٘ـبٖ‌‌ٞب‌سٚی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌.‌ثشسػیثبؿٙذ‌ٔی

سش‌یه‌ٌبف‌٘وٛاسی‌‌‌دس‌لٌشٞبی‌ثضسي‌ٚا٘ذ‌‌سش‌فّضی‌ٞبی‌صیٍضاي‌خبِق‌دس‌لٌشٞبی‌وٛچه‌ا٘ذ‌أب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌فّضی

‌.داس٘ذوٛچه‌

ٝ‌دس‌ادأٝ‌ثٝ‌ثشسػی‌٘بِ٘ٛٛ‌‌‌‌‌‌‌ 7،0‌ٛ(‌ٚ‌)4،4ٞوبی‌)‌‌ِو ٓ‌ِٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌‌‌(‌وذؼو ٞوبی‌ٔدوضای‌فّوضار‌ٚاػوٌٝ‌ٚ‌‌‌‌‌‌اسو

بیح‌ٚ‌٘شو‌‌ٜ‌اػوز‌ٞبی‌فّضار‌ٚاػوٌٝ‌دشداخشوٝ‌ؿوذ‌‌‌‌ای‌اص‌اسٓ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیش5،5ٜ(‌ٚ‌)4،4ٞبی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ

.‌یبثوذ‌‌ٞبی‌فّضی،‌افوضایؾ‌لبثوُ‌سوٛخٟی‌ٔوی‌‌‌‌‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌اسٓ‌ٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝوٝ‌دبیذاسی‌‌دٞٙذ‌٘ـبٖ‌ٔی

ٞب‌سٚی‌‌.‌ثشسػییبثذ‌افضایؾ‌ٔی‌،ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٞبٝ‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛ‌ٕٞچٙیٗ

اٌوش‌‌‌.غیوش‌ٔغٙبًیؼوی‌ٞؼوشٙذ‌‌‌‌،ػیّیىٛ٘ی‌ِقٞبی‌خب‌وٝ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دٞذ‌ٔیخٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌ػبخشبسٞب‌٘ـبٖ‌

ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌ووُ‌‌‌ی‌‌وذؼَٛ‌ؿٛ٘ذ‌سغییشار‌دس‌ا٘ذاصٜ‌‌فشٚٔغٙبًیغ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ثب‌فبص‌آ٘شی



 ح‌ 

 

اص‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌،ثب‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ی‌ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػِٝ‌ٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌أب‌٘بچیض‌خٛاٞذ‌ثٛد.

ٞوب‌سٚی‌‌‌.‌ثشسػوی‌ؿوٛد‌‌ٔوی‌ٔـوبٞذٜ‌‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌دس‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌ووُ‌‌‌‌ٚ‌دٞٙذ‌خٛد‌٘ـبٖ‌ٔی

ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌٘شبیح‌حبكوُ‌اص‌‌‌.ٞؼشٙذ‌فّضی‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌ی‌ٕٞٝ‌دٞذ‌ٔی٘ـبٖ‌ٞب‌٘یض‌ٝ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛ

كٙبیْ‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌ٚ‌ثوٝ‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌خٟز‌وبسثشد‌دس‌‌ایٗ‌دظٚٞؾ،‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٞوبی‌خوبِق‌ٚ‌‌‌‌(‌دس‌حبِوز‌11،0ی‌وشثٙی‌صیٍضاي‌)‌دس‌ٟ٘بیز‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ؿٛ٘ذ.‌خلٛف‌اػذیٙششٚ٘یه‌سٛكیٝ‌ٔی

ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ٔمبیؼوٝ‌ؿوذٜ‌‌‌‌‌بكش‌ٚاػٌٝ‌ثشسػی‌ٚ‌٘شبیح‌حبكّٝ‌ثب‌٘شبیح‌ٔشثٛى‌ثٝ‌٘بِِ٘ٛٛٝوذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙ

‌اػز.
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‌

ی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اػذیٙششٚ٘یه،‌چٍبِی،‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه،‌ی‌سبثٔی‌فّضار‌ٚاػٌٝ،‌ِ٘شیٝ‌،SIESTAوذ‌‌کلوبت کلیذی:

 ‌‌ػیّیىٛ٘ی،‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ.
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 ًبهِ:هقبلات هستخرج از پبیبى * 

ٝ‌ً‌ی،؛‌ٔوٛلاسٚ‌ٔحٕذسهب،‌حٕیذآثبدی‌فلاح‌-1 خوٛاف‌‌‌یثشسػو‌‌"(،‌1394،‌)ػؤیذ‌‌،دیّوٝ‌سٚد‌‌حؼوبٔی‌؛‌یجو

اصؿوجیٝ‌‌اِٚیٗ‌وٙفشا٘غ‌ّٔی‌فیضیه‌٘ب٘ٛ‌فشأٛاد،‌،‌"یّیىٛ٘یػ‌یٚ‌دػشٝ‌كٙذِ‌یٍضايص‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یػبخشبس

‌،‌دا٘ـٍبٜ‌فؼب،‌فؼب.1394ٟٔش‌ٔب22‌‌ٜ،‌ػبصی‌سب‌كٙٔز

‌ٔٛلاسٚ‌،یذآثبدیحٕ‌فلاح‌-2 ‌ػٔ‌یّٝد‌یحؼبٔ‌یجٝ؛ً‌ی،ٔحٕذسهب؛ ‌1394)‌یذ،سٚد، ‌خٛاف‌‌"(، ٌٔبِٔٝ

ٞبی‌‌وٙفشا٘غ‌ػیؼشٓ‌"‌‌Mn‌‌ٚCrی(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓ‌ٞب4،4)‌یّیىٛ٘یػ‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یؼیٚ‌ٔغٙبً‌یاِىششٚ٘

 ٖ.،‌دا٘ـٍبٜ‌كٙٔشی‌خٛاخٝ‌٘لیشاِذیٗ‌ًٛػی،‌سٟشا1394آثبٖ‌ٔب21‌‌ٜای‌ٚ‌٘ب٘ٛ‌ٔمیبع(،‌‌ای‌)وذٝ‌ثغ‌رسٜ
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 ٍ فلسات ٍاسطِ یلیکَىػٌػر س یثر خَاظ کل یا هقذهِ  1-1

 ػٌػر ثب کرثي یيا یسٍِ هقب یلیکَىس یػوَه ّبی یصگیٍ 1-1-1

اػوز.‌‌‌14ٚ‌ٓذد‌اسٕی‌آSi‌‌ٖؿیٕیبیی‌خذَٚ‌سٙبٚثی‌اػز‌وٝ‌ٕ٘بد‌آٖ‌‌ػیّیىٖٛ‌یىی‌اص‌ٓٙبكش

صٔویٗ‌‌‌ی‌وشٜ‌ی‌ثبؿذ‌ٚ‌دٚٔیٗ‌ٓٙلش‌اص‌ِ٘ش‌فشاٚا٘ی‌دس‌دٛػشٝ‌چٟبس‌ُشفیشی‌ٔیفّض‌‌‌ػیّیىٖٛ‌یه‌ؿجٝ

ایوٗ‌ٓٙلوش‌ٕٔٔوٛلا‌دس‌سشویجوبر‌‌‌‌‌اص‌ٚصٖ‌آٖ‌سا‌ثٝ‌خوٛد‌اخشلوبف‌دادٜ‌اػوز.‌‌‌‌%‌7/25وٝ‌سمشیجب‌‌اػز

یبفز‌‌)ٔب٘ٙذ‌خبن‌سع،‌ٔبػٝ‌ٚ‌ٌشا٘یز‌وٛاسسض(،‌ٖ‌ٚ‌فّضار‌اػزاوؼیظ‌وٝ‌حبٚی‌ػیّیىٖٛ،‌1ػیّیىبسی

ه‌ٚ‌ٔٛادی‌ٔثوُ‌ؿیـوٝ،‌ػویٕبٖ،‌ػوشأی‌‌‌‌‌ی‌اكّی‌سـىیُ‌دٞٙذٜ‌ی‌ٕٞچٙیٗ‌ػیّیىٖٛ‌ٔبدٜ‌ؿٛد.‌ٔی

ثذ‌٘یؼز‌‌.ثبؿذ‌ؿٛد(،‌ٔی‌ای‌دلاػشیىی‌اػز‌وٝ‌٘بْ‌آٖ‌ٕٔٔٛلا‌ثب‌ػیّیىٖٛ‌اؿشجبٜ‌ٔی‌ٔبدٜ)‌2ػیّیىٛ٘ض

ثٝ‌ٔٔٙی‌ػًٙ‌چخٕبق‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌اػز‌ٚ‌ثشای‌اِٚیٗ‌ثوبس‌سٛػوي‌‌‌‌3ػیّىغ‌ی‌ثذا٘یٓ‌ػیّیىٖٛ‌اص‌ٚاطٜ

ایٗ‌ٓٙلش‌دس‌حبِز‌ثّٛسی‌داسای‌دسخــی‌خبف‌ثب‌سٍ٘ی‌‌ؿٙبػبیی‌ؿذ.‌1387دس‌ػب4‌‌َآ٘شٛاٖ‌لاٚاصیٝ

ٚ‌‌‌‌اػز‌ٚ‌اوثش‌اػویذ‌‌ٞبی‌آثی‌سً٘‌ثشاق‌ثب‌ػبیٝ‌ٔبیُ‌ثٝ‌خبوؼششی ثوش‌آٖ‌اثوش‌‌‌‌5فّٛسیوه‌‌ٞوب‌ثدوض‌ٞیوذس

‌‌ٌزاس٘ذ.‌ٕ٘ی

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌.ثّٛس‌ػیّیىٛ٘ی‌دس‌ًجیٔز‌1-1ؿىُ

                                                 
1‌Silicate 
2‌Silicones 
3‌Silex 
4‌Antoine Lavoisier 
5‌Hydrofluoric 
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دس‌اؿبسٜ‌ؿذ‌ػیّیىٖٛ‌ٔب٘ٙذ‌وشثٗ‌چٟبس‌ُشفیشی‌اػز‌ٚ‌ٕٔٔوٛلا‌خب٘ـویٗ‌خوٛثی‌‌‌‌ٕٞبٖ‌ًٛس‌وٝ‌‌‌‌‌‌‌

ؿیٕیبیی‌ایٗ‌دٚ‌ٓٙلوش،‌ػویّیىٖٛ‌دس‌ٔمبیؼوٝ‌ثوب‌‌‌‌‌ٞبی‌‌.‌ّٓی‌سغٓ‌ؿجبٞز]1[كٙٔز‌ثشای‌وشثٗ‌اػز‌

ؿؤبّ‌‌‌،وٕششی‌٘ؼوجز‌ثوٝ‌ووشثٗ‌داسد‌‌‌‌1ٍبسیٛیٔثبَ‌اِىششٚ٘‌ثشای‌‌وشثٗ‌خٛاف‌ٔشٕبیض‌ٚ‌خبِجی‌داسد.

دٞذ‌)ثدض‌ٔٛاسدی‌وٝ‌ػیّیىٖٛ‌ثوب‌یوه‌‌‌‌ٞبی‌هٔیششی‌سـىیُ‌ٔی‌ٕٔٔٛلا‌دیٛ٘ذد،‌سشی‌داس‌اسٕی‌وٛچه

ؾ‌ثیـوشش‌ٚ‌‌خٙوج‌‌ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌ػبخشبسدٞذ(.‌ٕٞچٙیٗ‌‌ٍبسیٛی‌ثبلا‌دیٛ٘ذ‌سـىیُ‌ٔیٓٙلش‌ثب‌اِىششٚ٘

‌‌.]2-4 [ٞبی‌وشثٙی‌داس٘ذ‌ٕٔٔٛلا‌دبیذاسی‌وٕششی‌٘ؼجز‌ثٝ‌ػبخشبس

‌

‌‌‌‌‌  29تب  21 یثب اػذاد اتو 2فلسات ٍاسطِ یػوَه ّبی یصگیٍ 1-1-2

 Mn, Cr, V, Ti, Scاػشفبدٜ‌ٕ٘ٛدیٓ‌)‌29سب‌‌21ٔب‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌اص‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ثب‌آذاد‌اسٕی‌‌‌‌‌‌‌‌

Cu, Ni, Co, Fe‌‌.)ٜخٛاف‌ایٗ‌ٓٙبكش‌ثوذا٘یٓ.‌ایوٗ‌ٓٙبكوش‌فّضاسوی‌‌‌‌‌‌ی‌ثٙبثشایٗ‌ثذ‌٘یؼز‌ا٘ذوی‌دس‌ثبس

ایوٗ‌‌‌ووبٔلا‌دوش‌داسد.‌‌‌dوٝ‌اٚسثیشوبCu‌‌‌َٞب‌دس‌حبَ‌دش‌ؿذٖ‌اػز،‌اِجشٝ‌ثدض‌‌آd‌ٖٞؼشٙذ‌وٝ‌اٚسثیشبَ‌

‌ٞب‌خبٔذ‌اػز،‌فبص‌اػشب٘ذاسد‌آٖ‌داس٘ذ،‌خٛاف‌فیضیىی‌٘ؼجشب‌ٔـبثٟی‌داس٘ذ،سٍ٘ی‌‌سشویجبرفّضار‌ٕٓٛٔب‌

دٞٙوذ‌ٚ‌‌‌سـىیُ‌ٔی‌3ی‌وٕذّىغٞب‌دزیش‌٘یؼشٙذ.‌یٖٛ‌ٞب‌ٔشغیش‌اػز‌ٚ‌چٙذاٖ‌ٚاوٙؾ‌ٓذد‌اوؼبیؾ‌آٖ

ٞب‌ثؼیبس‌ٔشٙوّٛ‌‌‌وٝ‌سً٘‌ایٗ‌وٕذّىغ‌دٞٙذ‌ٞبی‌آثی‌سـىیُ‌ٔی‌ٍٙبْ‌حُ‌ؿذٖ‌دس‌آة‌وٕذّىغٞثٝ‌

‌‌.ثبؿذ‌ٔی

‌وٝ‌آیذ‌ایٗ‌اػز‌دیؾ‌ٔی‌وٝ‌سً٘‌ٞؼشٙذ‌ثٙبثشایٗ‌ػٛاِی‌ٔحَّٛ‌دس‌آة‌ٕٔٔٛلا‌ثیفّضار‌ِٕٔٔٛی‌‌‌‌‌‌‌

وٙوذ،‌‌‌زة‌ٔوی‌چشا‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٔحَّٛ‌دس‌آة‌سٍ٘ی‌ٞؼشٙذ؟‌اسٓ‌ٞش‌فّض‌٘ٛس‌سا‌دس‌ًَٛ‌ٔٛج‌خبكی‌خ

دس‌ٞوبی‌ا٘وشطی‌ٕٔىوٗ‌‌‌‌‌ٞب‌ثٝ‌سشاص‌ا٘شطی‌خبكی‌خٟؾ‌وٙٙذ.‌خٟوؾ‌‌ؿٛد‌وٝ‌اِىششٖٚ‌ایٗ‌وبس‌ثبٓث‌ٔی

ؿٛد،‌ثٝ‌ٕٞیٗ‌دِیُ‌ٔحَّٛ‌‌ی‌ثضسي‌ٞؼشٙذ‌ٚ‌چیضی‌دیذٜ‌ٕ٘ی٘ٛس‌ٔشئ‌٘ؼجز‌ثٝٞبی‌فّضی‌ِٕٔٔٛی‌‌اسٓ

ٚاػٌٝ‌ٔشفبٚر‌اػز.‌ایٗ‌آیذ.‌أب‌دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌سفشبس‌فّضار‌‌ِ٘ش‌ٔیٝ‌سً٘‌ث‌ار‌ِٕٔٔٛی‌ثیآثی‌ؿبُٔ‌فّض

                                                 
1
 Electronegative1‌ 

2‌Trasition Metals 
3‌Complex 
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دٚ‌سشاص‌ا٘شطی‌وٝ‌ا٘ذوی‌ثبلاسش‌ٚ‌دبییٙشش‌اص‌ایوٗ‌سوشاص‌‌‌‌ثٝ‌ٞب‌آ3d‌ٖؿٛ٘ذ‌سشاص‌‌ٓٙبكش‌ٚلشی‌دس‌آة‌حُ‌ٔی

‌‌،ئوی‌ٔشثب‌ا٘شطی‌ٔشٙبػت‌ثوب‌٘وٛس‌‌‌‌،ثیٗ‌دٚ‌سشاص‌سٛا٘ذ‌د.‌دس‌ایٗ‌كٛسر‌اِىششٖٚ‌ٔیؿٛ‌ٞؼشٙذ‌ؿىبفشٝ‌ٔی

‌ؿٛ٘ذ.‌ٞب‌سٍ٘ی‌دیذٜ‌ٔی‌وٝ‌ایٗ‌٘ٛس‌لبثُ‌سٚیز‌اػز‌ٚ‌ایٗ‌ٔحَّٛ‌ا٘شمبَ‌دیذا‌وٙذ

ثبؿٙذ.‌ایٗ‌فّضار‌‌٘ؼجشب‌ثبدٚاْ‌ٚ‌ٔحىٓ‌ٔی‌،ٞبی‌فّضی‌سـىیُ‌دیٛ٘ذٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ٕٔٔٛلا‌ثٝ‌دِیُ‌‌‌‌‌‌‌

ٚ‌ثوٝ‌ساحشوی‌ثوٝ‌اؿوىبَ‌ٔخشّوف‌دس‌‌‌‌‌‌ثبؿوٙذ‌‌‌خٛس‌ٔوی‌‌چىؾ‌،سػب٘بی‌خٛة‌ٌشٔب‌ٚ‌اِىششیؼیشٝ‌ٞؼشٙذ

75/0‌‌‌ٖسب‌‌‌46/0ی‌ایٗ‌فّضار‌دس‌ٌؼششٜؿٔبّ‌یٛ٘ی‌‌آیٙذ.‌ٔی ٞوب‌دس‌‌‌آ1‌ٖآٍ٘ؼششْٚ‌ٚ‌ا٘وشطی‌یٛ٘یضاػویٛ

ویّوٛطَٚ‌ثوش‌ٔو43/4‌‌‌‌‌َٛوٝ‌ا٘شطی‌یٛ٘یضاػویMn‌‌‌ٖٛویّٛطَٚ‌ثش‌َٔٛ‌)ثدض‌‌89/7سب‌‌‌54/6ی‌ٔحذٚدٜ

چٍوبِی‌‌‌ٚ‌دٔبی‌رة‌ٚ‌دٔبی‌خٛؽ‌ایٗ‌فّضار‌دس‌ٔمبیؼٝ‌ثب‌فّضار‌لّیبیی‌ثیـوشش‌اػوز‌‌ثبؿذ.‌‌ٔی‌داسد(

‌Sc ،Ti ،Co ‌‌ٚNi،‌ثٝ‌ًٛسی‌ووٝ‌ثّٛسٞوبی‌‌كیمّی‌ٞؼشٙذ‌ٚ‌ٕٔٔٛلا‌دسخـٙذٜ‌ایٗ‌ٓٙبكش‌.ذثبلایی‌داس٘

ی‌ٔبیوُ‌ثوٝ‌‌‌خبوؼوشش‌V‌‌ٚ Crدس‌حبِی‌وٝ‌ثّٛسٞبی‌‌،ثبؿٙذ‌ای‌ٔی‌سمشیجب‌داسای‌سً٘‌ػفیذ‌ٔبیُ‌ثٝ‌٘مشٜ

ٞبی‌ٔؼی‌ػجض‌ٔبیُ‌ثوٝ‌آثوی‌‌‌‌ثّٛس‌خبوؼششی‌ٔبیُ‌ثٝ‌كٛسسی‌سً٘‌ٚ‌ Mn ‌ٚFeای‌سً٘‌ٚ‌ثّٛسٞبی‌٘مشٜ

ٕ٘وبیؾ‌دادٜ‌ؿوذٜ‌ٚ‌ثشخوی‌اص‌‌‌‌‌2-1سا‌دسؿىNi ‌، Cr‌ٚ  Feُثّٛسٞبی‌،ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌.]5-9[‌سً٘‌ٞؼشٙذ

‌ثٙذی‌ؿذٜ‌اػز.‌دػش1‌ٝ-1سا‌دس‌خذَٚ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌یٕٓٛٔ‌ٞبی‌یظٌیٚ

‌

 .Ni ‌‌، Cr‌ٚ‌Feیثّٛسٞب‌2-1ؿىُ

                                                 
1‌Ionization energy 
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‌.>101=ٞبی‌ٕٓٛٔی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٚیظٌی‌1-1خذَٚ

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ‌

 اتوی    ػذد‌29‌28‌27‌26‌25‌24‌23‌22‌21

 (auاتوی) جرم‌5/63‌6/58‌9/58‌8/55‌9/54‌9/51‌9/50‌8/47‌9/44

 (Åاتوی) ضؼبع‌57/1‌62/1‌67/1‌72/1‌79/1‌85/1‌92/1‌00/2‌09/2

 (oCرة) ًقط1084‌1435‌1495‌1244‌1244‌1857‌1902‌1660‌1541‌ِ

 (oCجَش)  ًقط2567‌2732‌2870‌1962‌1962‌2672‌3409‌3287‌2831‌ِ

 الکترًٍگبتیَی‌90/1‌91/1‌88/1‌83/1‌55/1‌66/1‌63/1‌54/1‌36/1

 (g/cm3)چگبلی‌90/8‌90/8‌90/8‌87/7‌43/7‌19/7‌11/6‌55/1‌99/2

  گطتبٍرهغٌبطیسی‌000/1‌000/2‌000/3‌000/4‌000/5‌000/6‌000/5‌068/2‌000/1

 (µB)آزاد اتن 

‌

‌

 ٍاسطِ یثب ػٌبغر فلس 2خبلع ٍ کپسَلِ ضذُ 1یلیکًَیس یّب ثر ًبًَلَلِ یا هقذهِ   1-2

‌spٞوبی‌‌یُ‌ثوٝ‌ثشلوشاسی‌دیٛ٘وذ‌‌‌ٕٔٔٛلا‌سٕب‌ػیّیى3‌ٖٛای‌ٞبی‌سٛدٜ‌اوثش‌ػبخشبس‌‌‌‌‌‌
‌.>2،01=‌داس٘وذ‌ 3

‌4ٞوبی‌وٛالا٘ؼوی‌‌‌ثشلشاسی‌دیٛ٘ذای‌ثیـشش‌سٕبیُ‌ثٝ‌‌ٞبی‌سٛدٜ‌ٞبی‌ػیّیىٖٛ‌٘یض‌ٔب٘ٙذ‌ػبخشبس‌٘ب٘ٛػبخشبس

                                                 
1‌Silicon nanotubes 
2
 Encapsulated‌ 

3‌Bulk structure 
4‌Covalent 
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1‌spٞیجشیذاػیٖٛچٟبسسبیی‌ثب‌
ٝ‌‌ٝ‌ٞوب‌ٚ‌ثو‌‌‌داس٘ذ.‌دس‌ایٗ‌كوٛسر‌آیوب‌٘ب٘ٛػوبخشبس‌‌‌‌3 ٞوبی‌‌‌خلوٛف‌٘بِِ٘ٛٛو

spسبیی‌ثب‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌‌سٛا٘ٙذ‌دیٛ٘ذٞبی‌ػٝ‌ٔیػیّیىٛ٘ی‌
‌داؿشٝ‌ثبؿٙذ؟‌‌2

ػوذغ‌‌‌ٌشفوز.‌‌ثؼویبسی‌لوشاس‌‌‌3ػوبصی‌‌ٚ‌ؿجی2ِٝ٘شیایٗ‌ّ٘ٛ‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌ٔٛسد‌سٛخٝ‌ٔحبػجبر‌‌‌‌‌‌‌

spٔـخق‌ؿذ‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌
دوزیش‌اػوز.‌ثوٝ‌‌‌‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌أىبٖ‌ٞب‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌٘یض‌ثشای‌٘ب٘ٛػبخشبس‌‌2

ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾ‌ایٗ‌ّ٘ٛ‌ٞیجشیذاػویٖٛ‌سا‌دس‌كوفحبر‌٘وب٘ٛیی‌ثوب‌ٔحبػوجبر‌‌‌‌‌‌‌4آلبی‌ٌّذثشي‌ٓٙٛاٖ‌ٔثبَ

‌‌‌‌ً ایوٗ‌٘ووّٛ‌ٞیجشیذاػوویٖٛ‌سا‌دس‌‌ٚ‌ٕٞىووبسا٘ؾ‌‌5ِ٘وشی‌ٚ‌ؿووجیٝ‌ػوبصی‌ٌووضاسؽ‌ٕ٘ٛد٘وذ.‌آلووبی‌ٔیٙو

وشیؼشبِی‌ٌوضاسؽ‌ٕ٘وٛدٜ‌ٚ‌ثوٝ‌ثشسػوی‌خوٛاف‌ادشیىوی‌ٚ‌اِىششٚ٘وی‌ایوٗ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌سه‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٞبی‌‌ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾ‌٘یض‌ایٗ‌ّ٘ٛ‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌سا‌ثشای‌٘ب٘ٛٔٛاد‌ٚ‌٘ب6‌ِِٝٛٛ٘ا٘ذ.‌آلبی‌خشج‌ػبخشبسٞب‌دشداخشٝ

ٚ‌ٕٞىوبسا٘ؾ‌ثوٝ‌ثشسػوی‌دبیوذاسی‌7‌‌‌‌‌‌ٚدس‌ایٗ‌ساػشب‌آلبی‌فبٌبٖٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ٌضاسؽ‌ٕ٘ٛد٘ذ.‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾ‌ث8‌‌ٝٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ثب‌ایٗ‌ّ٘ٛ‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌دشداخشٙذ.‌آلبی‌دسٌبٖ‌خٛاف‌ٌشٔبیی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

spٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ثب‌ٞیجشیذاػیٖٛ‌‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ػبخشبسی‌ٚ‌اِىششٚ٘ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ
دشداخشٙذ.‌ٕٞچٙی2‌‌ٗ

ٝ‌‌‌ػبصی‌ٚ‌ؿجیٝ‌ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾ‌ثب‌ٔحبػجبر‌ِ٘شی‌9طاً٘‌آلبی ٝ‌٘ب٘ٛ‌٘ـبٖ‌داد٘وذ‌وو ی‌ػویّیىٛ٘ی‌ثوش‌‌‌‌ِِٛو

spٞیجشیذاػیٖٛ‌‌ی‌دبیٝ
‌.>11-17=‌سٛا٘ذ‌ٚخٛد‌داؿشٝ‌ثبؿذ‌ٔی‌2

ٝ‌‌ٞوب‌فموي‌دس‌صٔیٙوٝ‌ِ٘وشی‌‌‌‌‌ایٗ‌سلاؽ‌‌‌‌‌‌ ٝ‌‌،كوٛسر‌ٍ٘شفوز‌‌‌ػوبصی‌‌ٚ‌ؿوجی ٌضاسؿوبر‌‌ثشخوی‌اص‌‌‌ثّىو

spٞیجشیذاػوویٖٛ‌‌دٚ‌٘ووّٛٞووش‌‌وووٝ‌سدشثووی‌٘یووض‌٘ـووبٖ‌داد٘ووذ‌
2‌‌ٚsp

ػوویّیىٛ٘ی‌‌ٞووبی‌دس‌ػووبخشبس‌3

ٞووبی‌‌وووٝ‌سؿووذ‌٘بِِ٘ٛٛووٝ‌ٚ‌ٕٞىووبسا٘ؾ‌٘ـووبٖ‌داد٘ووذ‌10یب٘ووًثووشای‌ٔثووبَ‌‌.>19-27=‌اػووز‌ٔٛخووٛد

                                                 
1‌Hybridization 
2‌Theoretical calculations 
3‌Simulation 
4‌Goldberg 
5‌Ming 
6‌George 
7‌Fagan 
8‌Durgun 
9‌Zhang 
10‌Yang 
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دووزیش‌اػووز.‌آٟ٘ووب‌ٕٞچٙوویٗ‌ثووب‌‌‌‌‌أىووب1‌ٖ(CVDػوویّیىٛ٘ی‌ثووب‌سٚؽ‌ا٘جبؿووز‌ثخووبس‌ؿوویٕیبیی‌)‌‌‌

2‌‌ٝ(TEMٔیىشٚػووىخ‌اِىششٚ٘ووی‌ٓجووٛسی‌)‌ ا٘ووذ‌ٚ‌لٌووش‌آٖ‌سا‌‌یووبثی‌ٕ٘ووٛدٜ‌ایووٗ‌ػووبخشبس‌سا‌ٔـخلوو

ٛ‌‌‌‌‌‌. >28،29=ثذػز‌آٚسد٘ذ‌ ٝ‌دس‌ایوٗ‌ساػوشب‌ِوی‌ٚ‌ٕٞىوبسا٘ؾ‌ثٔوذا‌سؿوذ‌٘ب٘ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌سا‌ثوب‌‌‌‌‌ِِٛو

ٕٞچٙوویٗ‌دس‌ادأووٝ‌ایووٗ‌سٚ٘ووذ‌‌‌‌.>30ٌووضاسؽ‌ٕ٘ٛد٘ووذ‌=‌3(MBEسٚؽ‌ثشآساػووشی‌دشسووٛ‌ِٔٛىووِٛی‌)‌

ی‌سؿوووذ‌‌ٞوووبیی‌دس‌صٔیٙوووٝ‌سٛا٘ؼوووشٙذ‌ٔٛفمیوووز‌5سٚؽ‌سؿوووذ‌ٌشٔوووبیی‌ٚ‌ٕٞىوووبسا٘ؾ‌ثوووب‌4سب٘وووً

ٞوبی‌ٔخشّوف‌ا٘دوبْ‌ؿوذ‌سوب‌‌‌‌‌‌‌>.‌ایوٗ‌آصٔبیـوبر‌ثوٝ‌سٚؽ‌‌‌31ىٛ٘ی‌ثذػوز‌آٚس٘وذ‌=‌‌ٞوبی‌ػویّی‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌‌ٝ ٛ‌>.‌32ٌوضاسؽ‌ؿوذٜ‌اػوز‌=‌‌‌‌nm2لٌوش‌حوذٚدا‌‌‌ٞوبیی‌ثوب‌‌‌‌ایٙىٝ‌أشٚصٜ‌سؿوذ‌٘بِِ٘ٛٛو اص‌‌‌TEMیشسلو

‌،اػوز‌‌ؿوذٜ‌‌ٜدادسؿوذ‌‌‌یّیىٖٛػو‌‌یذاص‌ٔٛ٘ٛوؼو‌‌ٞوبی‌سدشثوی‌‌‌ی‌ووٝ‌ثوبسٚؽ‌‌یّیىٛ٘ػو‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یه

‌.>33٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز‌=‌3-1دس‌ؿىُ

 

سؿذ‌دادٜ‌‌یّیىٖٛػ‌یذاص‌ٔٛ٘ٛوؼ‌یسدشث‌یٞب‌وٝ‌ثبسٚؽ‌یّیىٛ٘یػ‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یهاص‌‌‌TEMیشسل3‌ٛ-1ؿىُ‌

‌.>33=ؿذٜ‌اػز

                                                 
1‌Chemical Vapor Deposition 
2‌Transmission Electron Microscopy 
3‌Molecular Beam Epitaxy 
4‌Tang 
5‌Hydrothermal 
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ٛ‌‌‌‌‌‌ٕٞبٖ‌‌‌‌‌‌ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌چٙوذاٖ‌دبیوذاسی‌ثوبلایی‌٘ذاس٘وذ،‌ِوزا‌‌‌‌‌‌‌‌‌ػوبخشبس‌‌‌ًٛس‌ووٝ‌اؿوبسٜ‌ؿوذ‌٘وب٘

1‌‌ٚٞووبیی‌ثووشای‌دبیووذاسی‌ثیـووشش‌ایووٗ‌ػووبخشبسٞب‌كووٛسر‌دووزیشفز.‌ثووشای‌ٔثووبَ‌ٞیووٛسا‌‌‌‌‌‌‌‌سوولاؽ

ٓ‌‌‌‌ی‌ِ٘وشی‌دسیبفشٙوذ‌ووٝ‌ٔوی‌‌‌‌ٞوب‌‌ٕٞىبسا٘ؾ‌ثب‌سٚؽ ٝ‌‌‌‌‌سوٛاٖ‌ثوب‌اسو ٞوبی‌‌‌ٞوبی‌وذؼوَٛ‌ؿوذٜ‌دس‌خٛؿو

ٝ‌‌‌ػوویّیىٛ٘ی سحمیمووبسی‌سٚی‌‌2دبیووذاسی‌ایووٗ‌ػووبخشبسٞب‌سا‌افووضایؾ‌داد.‌ٕٞچٙوویٗ‌وٛٔووبس‌ٚ‌وبٚاصٚئوو

‌‌ٓ ‌Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚNi‌‌ٝٞوبی‌فّوضی‌‌‌وذؼَٛ‌ؿوذٖ‌اسو ا٘دوبْ‌داد٘وذ‌ٚ‌سوبثیش‌‌‌‌ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌‌دس‌خٛؿو

ّووضار‌ٚاػووٌٝ‌سا‌دس‌خووٛاف‌فیضیىووی‌ػووبخشبس‌ثشسػووی‌ٕ٘ٛد٘ووذ‌ٚ‌٘ـووبٖ‌داد٘ووذ‌ایووٗ‌‌‌‌ایووٗ‌ف‌dسووشاص‌

ٚ‌ٕٞىووبسا٘ؾ‌دس‌‌3آ٘ووذسیٛسیغ‌سٛا٘ٙووذ‌خووٛاف‌ٔغٙبًیؼووی‌اص‌خووٛد‌ثووشٚص‌دٞٙووذ.‌‌‌‌ػووبخشبسٞب‌ٔووی‌

ٓ‌‌‌‌وووبس ٝ‌‌ٞووبی‌دا٘ـووٍبٞی‌خووٛد‌ٌضاسؿووبسی‌دس‌ٔووٛسد‌اسوو ‌دسوذؼووَٛ‌ؿووذٜ‌‌‌ی‌ٞووبی‌فّووضی‌ٚاػووٌ

ؼووشٙذ‌ثووب‌اػووشفبدٜ‌اص‌سٚؽ‌دیٙبٔیووه‌ِٔٛىووِٛی‌‌ٞووب‌سٛا٘‌.‌آٖٕ٘ٛد٘ووذٞووبی‌ػوویّیىٛ٘ی‌اسائووٝ‌‌‌خٛؿووٝ

ٝ‌‌‌ای‌اص‌اسٓ‌ص٘دیشٜ ٝ‌‌‌ٞبی‌٘یىوُ‌سا‌دس‌٘ب٘ٛخٛؿو ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌وذؼوَٛ‌وٙٙوذ‌ٚ‌ثوٝ‌ایوٗ‌‌‌‌‌‌‌‌ٞوب‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞوووبی‌‌ٚ‌ٕٞىوووبسا٘ؾ‌ثوووب‌سٚؽ‌‌4فوووشٚداویغ‌>.35،34=‌ػوووبخشبسٞب‌دبیوووذاسی‌خوووٛثی‌ثجخـوووٙذ‌‌

ٝ‌‌‌ؿجیٝ ٝ‌‌ػبصی‌ثوش‌دبیو ٝ‌‌‌‌‌ی‌ِ٘شیو ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌‌‌‌‌‌‌ی‌سوبثٔی‌چٍوبِی‌سٛا٘ؼوشٙذ‌خٛؿو

‌‌‌ٝ ٓ‌‌‌‌‌‌‌آٞٗ‌سا‌ٔٛسد‌ثشسػی‌لشاسدٞٙذ‌ٚ‌ٔـبٞذٜ‌وشد٘وذ‌ایوٗ‌خٛؿو ٞوبی‌‌‌ٞوب‌ثٔوذ‌اص‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٖ‌ثوب‌اسو

5‌‌ٚخب٘ووً .>104=ؿووٛ٘ذ‌‌دٞٙووذ‌ٚ‌دبیووذاسسش‌ٔووی‌‌آٞووٗ‌خبكوویز‌ٔغٙبًیؼووی‌اص‌خووٛد‌٘ـووبٖ‌ٔووی‌‌‌

‌Fe‌،Co‌‌ٚNiی‌‌ٞووبی‌ػوویّیىٛ٘ی‌وذؼووِٛٝ‌ؿووذٜ‌ثووب‌ٓٙبكووش‌ٚاػووٌٝ‌ٕٞىووبسا٘ؾ‌ثووٝ‌ثشسػووی‌٘بِِ٘ٛٛووٝ

‌‌‌‌‌‌‌ٝ ٞوب‌سا‌ٔوٛسد‌ٌٔبِٔووٝ‌‌‌‌دشداخشٙوذ‌ٚ‌خوٛاف‌اِىششٚ٘وی،‌ػوبخشبسی،‌ٔغٙبًیؼوی‌ٚ‌دبیووذاسی‌ایوٗ‌٘بِِ٘ٛٛو

ی‌سووبثٔی‌‌ِ٘شیووٝػووبصی‌ٔجشٙووی‌ثووش‌‌ی‌ؿووجیٝٞووب‌ٚ‌ٕٞىووبسا٘ؾ‌ثووب‌سٚؽ‌6>.‌ّٞووش105ٕٗلووشاس‌داد٘ووذ‌=

ا٘ووذ‌ٚ‌‌ٞووبی‌ػوویّیىٛ٘ی‌دشداخشووٝ‌ٞووبی‌ٔشـووىُ‌اص‌خٛؿووٝ‌ٞووب‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛووٝ‌ثشسػووی‌٘ب٘ٛػوویٓ‌چٍووبِی‌ثووٝ

سا‌دس‌ایووٗ‌ػووبخشبسٞب‌وذؼووَٛ‌ٕ٘ٛد٘ووذ‌ٚ‌خووٛاف‌فیضیىووی‌ایووTi‌،V‌،Fe‌،Co‌،Ni‌‌ٚCu‌‌‌ٗٞووبی‌‌اسووٓ

                                                 
1‌Hiura 
2
 Kumar and Kavazoe ‌‌  

3‌Anderiotis 
4‌Froudakis 
5‌Jang 
6‌Hultman 
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ٞووب‌ثووٝ‌دِیووُ‌‌ثٙووبثشایٗ‌سحمیمووبر‌سٚی‌ایووٗ‌ػووبخشبس>.‌106ػووبخشبسٞب‌سا‌ٔووٛسد‌ٌٔبِٔووٝ‌لووشاس‌داد٘ووذ‌=

ٚ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌خٛاف‌خبِجی‌وٝ‌دا ‌س٘ذ‌سٚ‌ثوٝ‌افوضایؾ‌اػوز.‌اِجشوٝ‌ایوٗ‌سحمیموبر‌فموي‌دس‌صٔیٙوٝ‌ِ٘وشی‌٘جوٛدٜ‌

‌>.36-40آصٔبیـبر‌سدشثی‌٘یض‌دس‌ایٗ‌صٔیٙٝ‌كٛسر‌دزیشفشٝ‌اػز‌=

 تک جذارُ یّب ًبًَلَلِ یسبختبر یپبراهترّب   1-3

ووٝ‌ثوٝ‌دٚس‌یوه‌اػوشٛا٘ٝ‌‌‌‌‌‌سٛاٖ‌ثٝ‌كٛسر‌كفحبر‌ٌشافیىی‌دا٘ؼوز‌‌ٞبی‌سه‌خذاسٜ‌سا‌ٔی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌‌‌‌‌

اػز‌اٌش‌سٟٙب‌یه‌كفحٝ‌ٌشافیز‌سا‌ثوٝ‌‌‌ؿذٜ‌٘ـبٖ‌داد4‌ٜ-1دیچیذٜ‌ؿذٜ‌ثبؿٙذ.‌ٕٞبٌ٘ٛس‌وٝ‌دس‌ؿىُ

ٌش‌چٙذیٗ‌كوفحٝ‌ٌشافیوز‌سا‌‌‌دٚس‌اػشٛا٘ٝ‌ثذیچب٘یٓ‌ؿىُ‌حبكُ‌یه‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سه‌خذاسٜ‌خٛاٞذ‌ثٛد‌ٚ‌ا

‌اػشٛا٘ٝ‌ثذیچب٘یٓ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌چٙذخذاسٜ‌خٛاٞیٓ‌داؿز.ثٝ‌دٚس‌

‌

 

 .اِف(‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سه‌خذاسٜ‌‌ة(‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌چٙذ‌خذاس4‌ٜ-1ؿىُ‌

‌

وٝ‌ثٝ‌كوٛسر‌صیوش‌سٔشیوف‌‌‌‌‌h  ثشداس‌‌ی‌ٍیشیذ.‌اص‌ایٗ‌اسٓ‌ثٝ‌ٚػیّٝدس‌ِ٘ش‌ث‌5-1سا‌دس‌ؿىO‌ُاسٓ‌‌‌‌‌‌

‌سػیٓ.‌ٔی‌Aؿٛد،‌ثٝ‌اسٓ‌‌ٔی

(1-1) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  h = n  1 + m  2‌‌ 

)a = 1   ثبلا‌ی‌وٝ‌دس‌ساثٌٝ
√ 

 
 
 

 
  ‌‌ٚ  2 = a( 

√ 

 
 
 

 
ثبؿذ.‌حبَ‌اٌش‌‌ثبثز‌ٔی‌aا٘ذ‌ٚ‌‌ٞبی‌دبیٝ‌ثشداس‌ 
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h‌‌ٝ  ٔحٛسی‌سا‌ٕٓٛد‌ثش‌ثشداس‌ O‌‌ْسػوٓ‌وٙویٓ‌ٚ‌ٕٞویٗ‌ووبس‌سا‌دس‌٘مٌو‌A‌‌‌‌‌‌‌ٝی‌اص‌٘مٌو ٚ‌‌ا٘دوب ‌دٞویٓ‌

 |h  |ٞب‌ثجشیٓ،‌ؿىُ‌حبكُ‌ثٝ‌كٛسر‌یه‌ٔؼشٌیُ‌ثوب‌ًوِٛی‌ثشاثوش‌‌‌‌‌ایٗ‌خي‌ی‌ٌشافیز‌سا‌سٚی‌كفحٝ

ٝ‌‌‌‌‌(.‌5-1)ؿىُ خٛاٞذ‌ؿذ سوه‌خوذاسٜ‌‌‌‌ی‌اٌش‌ثب‌ایٗ‌ٔؼشٌیُ‌یه‌اػوشٛا٘ٝ‌دسػوز‌وٙویٓ‌یوه‌٘بِِ٘ٛٛو

‌ثشداسی‌‌سٛاٖ‌ثٝ‌ٚػیّٝ‌چٖٛ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سا‌ٔی‌اػز.‌h  ‌ثشداسخٛاٞیٓ‌داؿز.‌ٔحیي‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دلیمب‌ثشاثش‌

  h‌‌ٜٚ‌‌ای‌اخشلوبف‌ٔوی‌‌‌سِٛیذ‌وشد.‌صیٗ‌دغ‌ثذیٗ‌ثشداس‌٘بْ‌ٚیوظ َ‌‌‌‌‌دٞویٓ‌ ‌1آٖ‌سا‌ثوب‌٘وبْ‌ثوشداس‌ووبیشا

سوٛاٖ‌‌‌ٞب‌سا‌ٔوی‌‌ؿٛد.‌ثٙبثشایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔـخق‌ٔی‌(n,m)‌ی‌دٚ‌ِٔٛفٝ‌ی‌ؿٙبػیٓ.‌ایٗ‌ثشداس‌ثٝ‌ٚػیّٝ‌ٔی

ٔخشّوف‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌سا‌‌‌‌ی‌.‌ػٝ‌ٌٛ٘ٝ٘بْ‌ٌزاسی‌یب‌ٔٔشفی‌ٕ٘ٛد‌(n,m)ثش‌اػبع‌ٕٞیٗ‌خفز‌آذاد‌ًجیٔی‌

ثبؿوذ‌‌‌n = mٔمذاس‌ h  ‌ا٘شخبة‌ثشداس‌وبیشاَ‌سِٛیذ‌وشد.‌اٌش‌دس‌ثشداس‌وبیشاَ‌ی‌سٛاٖ‌ثش‌اػبع‌٘حٜٛ‌ٔی

ٝ‌‌ = 0mٚ‌اٌش‌داؿشٝ‌ثبؿویٓ‌‌‌،2آسٔچیشحبكُ‌سا‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ 3‌ٝحبكوّٝ‌سا‌صیٍوضاي‌‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛو ی‌‌،‌دس‌ثمیو

سٞبی‌صیٍوضاي‌ٚ‌آسٔچیوش‌٘ـوبٖ‌دادٜ‌ؿوذٜ‌ا٘وذ.‌‌‌‌‌‌ثشدا‌5-1٘بٔیٓ.‌دس‌ؿىُ‌ِِٛٝ‌سا‌وبیشاَ‌ٔیٞب‌٘ب٘ٛ‌حبِز

‌آیٙذ:‌اص‌سٚاثي‌صیش‌ثذػز‌ٔی‌dلٌش‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌ٚ‌|h  |ثشداس‌وبیشاَ‌‌ع‌ا٘ذاصٜ

(1-2) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌√          ‌a‌=‌|  h|‌ 

(1-3) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌|  h|d = (
 

 
  

‌‌𝜃ایٗ‌صاٚیٝ‌سا‌ثوب‌‌5-1دس‌ؿىُ‌.ؿٛد‌ی‌ثیٗ‌ثشداس‌وبیشاَ‌ٚ‌ٔحٛس‌صیٍضاي،‌صاٚیٝ‌وبیشاَ‌سٔشیف‌ٔی‌صاٚیٝ

‌ی‌صیش‌سػیذ:‌ٖ‌ثٝ‌ساثٌٝسٛا‌ٔی‌5-1دلز‌ثیـشش‌دس‌ؿىُ‌ٕ٘بیؾ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثب

(1-4) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   𝜃‌| |  1|‌  h‌.   1 = |‌  h‌‌‌

𝜃‌‌‌ٝسٛاٖ‌‌ٔی، 1  ‌ی‌ٚ‌سٔشیف‌ٔخشلبر‌ثشداس‌دبی2‌ٝ-1ی‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌ساثٌٝ ‌ی‌سا‌ثش‌حؼت‌آوذاد‌ٔـخلو

(n,m)‌:ثذیٗ‌كٛسر‌سٔشیف‌ٕ٘ٛد‌

                                                 
1‌Chairal 
2‌Armchair 
3‌Zigzag 
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(1-5) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌= (2n + m)   (2√         ‌   𝜃 

(1-6) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌]‌      ‌[‌∋‌θ 

ثشداس‌صیٍضاي‌سشیٗ‌صاٚیٝ‌)یٔٙی‌ػی‌دسخٝ(‌سا‌ثشداس‌آسٔچیش،‌ٚ‌وٕششیٗ‌صاٚیٝ‌)یٔٙی‌كفش‌دسخٝ(‌سا‌‌ثیؾ

‌سٛا٘ذ‌داسا‌ثبؿذ.‌ٔی

 

یبخشٝ‌‌وٙذ،‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌ٞبی‌ٔخشّف‌سا‌سِٛیذ‌ٔی‌ٞبیی‌وٝ‌ا٘ٛاّ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌ایٗ‌ؿىُ‌ثشداس‌5-1ؿىُ

⃗⃗  ثب‌ثشداسٞبی‌‌ؿبُٔ‌ٔؼشٌیّی‌،(3،6)‌ی‌ٚاحذ‌٘بِِ٘ٛٛٝ  ⃗h‌ٚ ⃗ ‌.دس‌ؿىُ‌ٔٛخٛد‌اػز‌،‌

‌

ثٝ‌ٚهٔیز‌ٔـبثٝ‌ٞٙذػی‌‌ ⃗⃗ اٌش‌دس‌خٟز‌ٔحٛس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ؿشّٚ‌ثٝ‌حشوز‌وٙیٓ‌ثٔذ‌اص‌دیٕٛدٖ‌ٔؼبفز‌

ثبؿوذ.‌ایوٗ‌‌‌‌یه‌ثٔذی‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌ٔوی‌‌‌ی‌ؿجىٝ‌ی‌ٕٞبٖ‌ثشداس‌دبیٝ‌ ⃗⃗ خٛاٞیٓ‌سػیذ.‌دس‌ٚالْ‌ثشداس‌ا٘شمبِی‌

ٝ‌ٞٙذػی‌ثٝ‌ایٗ‌كٛسر‌ثشداس‌سا‌ثٝ‌ِحبٍ‌ ‌O‌‌‌‌ُی‌سلٛس‌وٙیذ‌وٝ‌اص‌٘مٌو ‌5-1٘ـوبٖ‌دادٜ‌ؿوذٜ‌دس‌ؿوى

،‌ایٗ‌ثشداس‌ٕٞوبٖ‌‌وٙیٓ‌ثبؿذ‌ثشداسی‌سػٓ‌ٔی‌Oثٝ‌اِٚیٗ‌اسٕی‌وٝ‌اص‌ّ٘ٛ‌اسh‌‌ٓ  ٕٓٛد‌ثش‌ثشداس‌وبیشاَ‌
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ثشداس‌ا٘شمبَ‌خّٛ‌یب‌ٓمت‌ثشٚیٓ‌ی‌‌اػز.‌دس‌ٚالْ‌دس‌ًَٛ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اٌش‌اص‌ٞش‌٘مٌٝ‌ثٝ‌ا٘ذاصٜ‌ ⃗⃗ ثشداس‌ا٘شمبَ‌

سٛاٖ‌ثٝ‌كٛسر‌خجشی‌ثوش‌حؼوت‌آوذاد‌‌‌‌‌ٙذػی‌یىؼبٖ‌خٛاٞیٓ‌سػیذ.‌أب‌ایٗ‌ثشداس‌سا‌ٔیثٝ‌ٔٛلٔیز‌ٞ

ٝ‌‌‌سٛاٖ‌ثشحؼوت‌ثوشداس‌‌‌ٞبی‌ایٗ‌ثشداس‌سا‌ٔی‌٘یض‌ثیبٖ‌وشد.‌ِٔٛفٝ‌(n,m)ی‌‌ٔـخلٝ ٝ‌‌ٞوبی‌دبیو ی‌‌ی‌ؿوجى

‌صیش‌٘ٛؿز:ٌشافیز‌ثٝ‌كٛسر‌

(1-7) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ t1  1 + t2  2                                               ‌=‌ ⃗ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌دٞذ:‌سا‌ثٝ‌ٔب‌ٔی‌t1‌‌ٚt2آذاد‌ؿشى‌ٕٓٛد‌ثٛدٖ‌ثشداس‌ثش‌ثشداس‌وبیشاَ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش،‌

(1-8) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌0‌‌=‌‌)‌( n  1 + m  2‌.t1  1 + t2  2 ) ‌(‌

‌وٙذ:‌سا‌ثشآٚسدٜ‌ٔی‌8-2ا٘شخبة‌آذاد‌صیش‌ؿشى‌ٚاهح‌اػز‌وٝ‌

(1-9) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌t1 = n + 2m‌

(1-10) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌= -(2n + m)‌t2‌

ثب‌ا٘شخبة‌ایٗ‌آذاد‌ٔب‌ثوشداسی‌ٔوٛاصی‌ثوشداس‌ا٘شموبَ‌خوٛاٞیٓ‌داؿوز.‌اٌوش‌دٚ‌ٓوذد‌سا‌ثوش‌ثضسٌشوشیٗ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌آیذ.‌‌آٔذٜ‌اػز‌ٔی‌7-1آٍ٘بٜ‌ثشداس‌ا٘شمبَ‌ثٝ‌كٛسسی‌وٝ‌دس‌وٙیٓ‌‌ٔـششوـبٖ‌سمؼیٓ‌‌ی‌ؿٕبس٘ذٜ

(1-11) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌= 
 

 
 (n+2m)‌t1‌

(1-12) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌(2n+m)‌t2 = 
  

 
‌

P2ثضسٌششیٗ‌ؿٕبس٘ذٜ‌ٔـششن‌‌n+m‌،n+2m‌‌ُٞوبی‌‌‌ػٝ‌ٌٛ٘ٝ‌ٔشفبٚر‌اص‌٘ب6‌ِِٝٛٛ٘-1اػز.‌دس‌ؿى

‌خذاسٜ‌سا‌٘ـبٖ‌دادیٓ.‌ای‌ؿىُ‌سه‌ِِٛٝ

 
‌ٞبی‌اِف(‌وبیشاَ‌ة(‌صیٍضاي‌ج(‌آسٔچیش‌٘ب6‌‌ِِٝٛٛ٘-1ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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 یسیهَاد از ًظر هغٌبط یدستِ ثٌذ 1-4

ی‌یىی‌‌دٞٙذ،‌دس‌صٔشٜ‌ٔٛاد‌ثؼشٝ‌ثٝ‌ّ٘ٛ‌سفشبس‌ٔغٙبًیؼی‌وٝ‌دس‌دٔبی‌اسبق‌اص‌خٛد‌ثشٚص‌ٔی‌ی‌ٕٞٝ      

ٔغشوبًیغ‌لوشاس‌‌‌‌فشٚٔغٙوبًیغ،‌فوشی‌‌‌غ،‌آ٘شوی‌ی‌فشٚٔغٙبًیغ،‌دیبٔغٙبًیغ،‌دبسأغٙبًی‌دػشٝاص‌دٙح‌

ٟٔٓ‌اػز‌ٚ‌ٔـخق‌ٔی‌وٙذ‌ٞش‌ٓٙلش‌ثب‌سٛخوٝ‌‌دػشٝ‌ثٙذی‌ٔٛاد‌اص‌ِ٘ش‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌ٌیش٘ذ.‌‌ٔی

7‌‌ٚ-1ٔجٙبی‌خذَٚ‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌دس‌ؿىُثش‌ای‌وبسثشد‌داسد.‌‌اؽ‌دس‌چٝ‌حٛصٜ‌ثٝ‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی

ٓ‌دػشٝ‌ثٙوذی‌ووٝ‌اص‌ِ٘وش‌ٔغٙبًیؼوی‌كوٛسر‌ٌشفشوٝ‌‌‌‌‌‌‌ ٙبكوش‌خوذَٚ‌سٙوبٚثی‌دیبٔغٙوبًیغ‌ٚ‌‌‌‌‌ثیـوشش‌

‌ثبؿٙذ.‌‌ٔیدبسأغٙبًیغ‌

ثبؿوٙذ.‌دس‌‌‌ٔوی‌‌ٕٔٔوٛلا‌ٔٙؼوٛة‌‌‌ثٝ‌ٓٙبكش‌غیوش‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌دیبٔغٙبًیغ‌ٚ‌دبسأغٙبًیغ‌ٓٙبكش‌‌‌‌‌‌

ٌیش٘وذ.‌یىوی‌دیٍوش‌اص‌ا٘وٛاّ‌ٔوٛاد‌غیوش‌‌‌‌‌‌‌‌لشاس‌ٔیٔٛاد‌ٔغٙبًیؼی‌‌ی‌ٞب‌دس‌سدٜ‌فشٚٔغٙبًیغ‌كٛسسی‌وٝ

ذ.‌دس‌ٟ٘بیوز‌‌ثبؿوٙ‌‌ٞوب‌ٔوی‌‌‌فشٚٔغٙبًیغ‌خبِق‌دس‌دٔبی‌اسبق،‌آ٘شیش‌ٔغٙبًیؼی‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌دس‌ٓٙبك

ایٗ‌ٔٛسد‌دس‌ٞیچ‌ٓٙلش‌خبِق‌دیذٜ‌٘ـوذٜ‌اػوز،‌‌‌ثبؿٙذ.‌اٌشچٝ‌‌ٔغٙبًیغ‌ٔی‌آخش،‌ٔٛاد‌فشی‌ی‌دػشٝ

ٞب‌ٔـبٞذٜ‌ٕ٘ٛد.‌دس‌ادأوٝ‌‌‌ٔخّٛى‌ٔٛػْٛ‌ثٝ‌فشیزٞبی‌‌سٛاٖ‌آٖ‌سا‌دس‌سشویجبسی‌اص‌لجیُ‌اوؼیذ‌ِٚی‌ٔی

‌>.41=اص‌ٔٛاد‌سٛهیحبر‌ثیـششی‌اسائٝ‌خٛاٞذ‌ؿذ‌‌دس‌خلٛف‌ایٗ‌دٙح‌دػشٝ

‌

‌.ثٙذی‌ٓٙبكش‌اص‌ِ٘ش‌ٔغٙبًیؼی‌دػش7‌ٝ-1ُؿى



 14 

 

 1هغٌبطیس یبهَاد د 1-4-1

ٖ‌‌ی‌ٞش‌اسٓ‌وٝ‌دسثشداس٘ذٜٔٛاد‌دیبٔغٙبًیغ،‌‌ٔٛسد‌دس       ثبؿوذ،‌داسای‌ٞویچ‌‌‌‌ٞوب‌دس‌ٔوبدٜ‌ٔوی‌‌‌‌اِىشوشٚ

ثبؿذ،‌اص‌ایٗ‌سٚ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌ٔٛاد‌دیبٔغٙبًیغ‌كوفش‌اػوز،‌ووٝ‌‌‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌خبِق‌ٕ٘ی

ووٝ‌داسای‌ػوبخشبس‌‌‌‌He‌،Neٞب‌سٛػي‌لا٘ظٚیٗ‌اسائٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ٌبصٞبی‌سه‌اسٕی‌٘بدس‌ِ٘یوش‌‌‌سئٛسی‌آٖ

،‌H2ِ٘یش‌‌ٛاد‌دیبٔغٙبًیغ‌لشاس‌داس٘ذ.‌ٌبصٞبی‌دٚ‌اسٕیثبؿٙذ،‌دس‌ٌشٜٚ‌ٔ‌ثؼشٝ‌ٔیی‌‌اِىششٚ٘ی‌ثب‌دٛػشٝ

N2‌٘ٝی‌یوٛ٘ی‌ٔثوُ‌‌‌‌ٚ‌ٕٞچٙویٗ‌خبٔوذٞب‌‌ؿوٛ٘ذ‌‌‌ثٙذی‌ٔی‌‌یض‌دس‌ٌشٜٚ‌ٔٛاد‌دیبٔغٙبًیغ‌ًجمNaCl‌‌ٚ

ٞوبی‌‌‌ثبؿٙذ.‌ثٝ‌ایٗ‌دِیُ‌وٝ‌فشایٙذ‌سـىیُ‌ِٔٛىِٛی‌ٔٙدش‌ثٝ‌سـىیُ‌دٛػشٝ‌اثشسػب٘بٞب‌دیبٔغٌٙیغ‌ٔی

دس‌ٚاحوذ‌ِٔٛىوَٛ‌ٚخوٛد‌٘وذاسد.‌سـوىیُ‌‌‌‌‌‌ٚ‌ٞیچ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌‌ؿٛد،‌اص‌ایٗ‌س‌اِىششٚ٘ی‌ثؼشٝ‌ٔی

‌د٘یوض‌ٔٙدوش‌ثوٝ‌ٔوٛا‌‌‌‌‌خبٔذار‌ثب‌دیٛ٘ذ‌یٛ٘ی‌ٚ‌ٔوٛاد‌ثوب‌دیٛ٘وذ‌وٛالا٘ؼوی‌‌‌‌‌ٞبی‌ثؼشٝ‌اِىششٚ٘ی‌دس‌دٛػشٝ

‌>.41ؿٛد‌=‌ٔغٙبًیغ‌ٔیدیب

‌2هغٌبطیس پبراهَاد  1-4-2

ثشاثوش‌داس٘وذ.‌‌‌‌‌3ثبؿٙذ‌وٝ‌ٞش‌وذاْ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌ٞبیی‌ٔی‌اسٓ‌ی‌ثشداس٘ذٜٔٛاد‌دبسأغٙبًیغ‌دس‌‌‌‌‌‌

ٞب‌اثشار‌یىذیٍش‌سا‌خٙثی‌وٙٙذ.‌دس‌‌ؿٛد‌آٖ‌ٞبی‌اػذیٙی‌ٚ‌ٔذاسی‌ػجت‌ٔی‌ٌـشبٚسسلبدفی‌ثٛدٖ‌خٟز‌

ؿوٛد،‌ثٙوبثشایٗ‌ٔغٙبًیوذٌی‌‌‌‌‌ٞب‌ثشاثش‌ثب‌كوفش‌ٔوی‌‌‌ىششٖٚ٘شیدٝ‌ٔدّٕٛ‌ٌـشبٚسٞبی‌اػذیٙی‌ٚ‌ٔذاسی‌اِ

ثبؿذ.‌ثب‌إٓبَ‌ٔیذاٖ‌ٔغٙبًیؼی،‌سٕبْ‌ٌـشبٚسٞب‌ٔیُ‌ثٝ‌ِ٘ٓ‌‌بسأغٙبًیغ‌كفش‌ٔیی‌د‌ٔشثٛى‌ثٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ

وٙذ،‌‌ای‌سا‌دس‌ٌـشبٚسٞب‌ایدبد‌ٔی‌سٛصیْ‌وبسٛسٜ‌ػیؼشٓ،‌4دس‌ساػشبی‌ٔیذاٖ‌داس٘ذ‌أب‌اغشـبؿبر‌ٌشٔبیی

خشٔوی‌ٔوٛاد‌‌‌‌دوزیشفشبسی‌>.‌41ؿٛد‌=‌داسای‌دزیشفشبسی‌ٔثجز‌ٚوٛچه‌ٔی‌ی‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ثش‌اثش‌ایٗ‌دٚ‌ٓبُٔ،

‌:ؿٛد‌صیش‌ثیبٖ‌ٔی‌ی‌دبسأغٙبًیغ،‌ثب‌ساثٌٝ

(1-13) ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌= C    (T-θ)‌mχ‌
                                                 
1‌Diamagnetic 
2‌Paramagnetic 
3‌Magnetic moment 
4‌Thermal agitation 
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ثوشای‌‌ثبؿوذ.‌اٌوش‌‌‌‌(‌ٔوی‌grثبثز‌وٛسی‌دس‌ٚاحذ‌ٌشْ‌)‌Cؿٛد‌ٚ‌‌ٚیغ‌٘بٔیذٜ‌ٔی-ایٗ‌ساثٌٝ‌لبٖ٘ٛ‌وٛسی

سجٔیوز‌‌‌1ؿٛد‌وٝ‌ٔبدٜ‌اص‌لوبٖ٘ٛ‌ووٛسی‌‌‌ی‌ثبلا‌ثشاثش‌ثب‌كفش‌ثبؿذ،‌اكٌلاحب‌ٌفشٝ‌ٔی‌ساثٌٝدس‌‌θای‌‌ٔبدٜ

‌>.41وٙذ‌=‌ٔی

‌2هغٌبطیس فرٍهَاد  1-4-3

ٖ‌دس‌ٔ‌یحشو‌‌یٔٙوی‌داس٘وذ،‌‌‌یثٝ‌خٛد‌خٛد‌یؼیٌـشبٚس‌ٔغٙبًیغ‌ٔٛاد‌فشٚٔغٙبً‌‌‌‌‌ ‌یؼوی‌ٔغٙبً‌یوذا

ٝ‌‌خوٛد‌ ٌـوشبٚس‌ ٚخوٛد‌.‌ثبؿوٙذ‌ ٔوی‌ ٔغٙبًیؼی ٌـشبٚس داسایكفش،‌ ٝ‌ آٖ‌اػوز‌ ثیوبٍ٘ش‌ خوٛدی‌ ثو  وو

 دس فشٚٔغٙبًیغ ٔٛاد ا٘ذ.‌دس‌یبفشٝ آسایؾ ِٕٔٙی ی‌ٌٛ٘ٝ ثٝ ٞب‌اِىششٖٚ اػذیٗ ٔغٙبًیؼی ٌـشبٚسٞبی

ٗ‌>.‌42ا٘وذ‌=‌‌ٞب،‌اػبػب‌ٔٛاصی‌اسٓ ٔغٙبًیؼی ٌـشبٚس(،‌TCوٛسی‌)‌دٔبی اص ‌سش‌دبییٗ وبٔلا دٔبٞبی  ٕٔىو

ٝ‌ ثبؿذ لاصْ ٕ٘ٛ٘ٝ اؿجبّ ثشای‌ ٚ ثبؿذ اؿجبٓی ٌـشبٚس اص وٕشش‌ثؼیبس وُ، یٔغٙبًیؼ شبٚسٌـ اػز  وو

 دبسأغٙبًیغ ثٝ سجذیُ TC اص ثبلاسش دٔبٞبی دس ٚٔغٙبًیغ،فش‌.ٌشدد إٓبَ خبسخی ٔغٙبًیؼی ٔیذاٖ

 یوه‌ TC اص سوش‌‌دبییٗ دٔبٞبی دس‌.وٙذ‌ٔی سجٔیز ٚیغ-لبٖ٘ٛ‌وٛسی اص آٖ خشٔی دزیشفشبسی ٚ ؿٛد‌ٔی

ٖ‌ ایٗ ، TCاص ثبلاسش دٔبٞبی دس وٝ وٙذ،‌ٕٞبٖ‌ًٛس‌ٔی اثش ٔبدٜ سٚی لٛی ِٔٛىِٛی ٔیذاٖ  ٚخوٛد‌ ٔیوذا

 سا، خؼٓ حبِز ایٗ دس وٝ ثشػذ اؿجبّ حبِز ثٝ سٛا٘ذ‌خؼٓ‌ٔی إٓبِی، ٔیذاٖ ٘جٛد دس سٚ، ایٗ اص داسد.

‌>.41=‌٘بٔٙذ‌ٔی‌3ٔغٙبًیذٜ خٛد

‌4هغٌبطیس فرٍ آًتیهَاد  1-4-4

 شارسغییو‌ .ثبؿوٙذ‌‌ٔوی‌ ٔثجوز‌ ٚ هوٛچ دزیشفشبسی داسای دٔبٞب ی‌ٕٝٞ دس فشٚٔغٙبًیغ‌آ٘شی ٔٛاد‌‌‌‌‌

 دٔبی دس دزیشفشبسی ی‌ثیـیٙٝ اػز. ؿذٜ دادٜ ٕ٘بیؾ‌8-1ؿىُ دس دٔب حؼت ثش ٔٛاد دزیشفشبسی‌ایٗ

5‌TN٘یُ
ٗ‌ ٚ‌ دبسأغٙبًیؼوی‌ كویز‌خب ٔوبدٜ‌ ، TNدٔبی ثبلای‌ذ.ثبؿ‌ٔی‌  خبكویز‌ دٔوب،‌ آٖ  اص سوش‌‌دوبیی

                                                 
1‌Curie Weiss law 
2‌Ferromagnetic 
3
 Self-saturating 

4‌Antiferromagnetic 
5‌Neel temperature 
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ٝ‌ وٝ داس٘ذ سٕبیُ ٌـشبٚسٞب إٓبِی، ٔیذاٖ غیبة دس ٚ TN دٔبی اص سش‌دبییٗ‌.داسد فشٚٔغٙبًیؼی‌آ٘شی  ثو

 صیش دٚ إٓبِی، ٔیذاٖ غیبة دس ٚ وّٛیٗ كفش دٔبی دس.‌ٌیش٘ذ لشاس دیٍش‌یه ثٝ ٘ؼجز ٔٛاصیدكٛسر‌دب

 ٌـوشبٚس‌‌.ٌشد٘وذ‌‌ٔوی‌ ٔغٙبًیذٜ اؿجبّ، كٛسر ثٝ ٚ خٛدی‌خٛدثٝ ًٛس‌،‌ثٝٔبدٜ ایٗ دس ٔؼشمُ ی‌ؿجىٝ

 ٌـوشبٚس‌ سٛا٘ذ ٔی لٛی، یإٓبِ ٔیذاٖ حوٛس دس سٟٙب ٚ اػز‌كفش شٚٔغٙبًیغف‌آ٘شی ٔٛاد ٔغٙبًیؼی

 >.41=‌ثبؿذ داؿشٝ كفشغیش

 

‌>.42=‌ی‌دبدفشٚٔغٙبًیغ‌ثش‌حؼت‌دٔب‌ثشای‌یه‌ٔبدٜ‌⁄  ٚ‌ٔٔىٛع‌آχ‌‌ٖدزیشفشبسی‌ٔغٙبًیؼی‌‌8-1ؿىُ‌

‌

‌1مغناطیس‌یفرهَاد  1-4-5

ٝ‌ ثبؿوٙذ‌‌ٔوی‌ ٔوٛاد‌ اص دیٍش ٌشٜٚ ٔغٙبًیغ، فشی ٔٛاد‌‌‌‌‌ ٝ‌ ٌـوشبٚسٞب،‌ آسایوؾ‌ ِ٘وش‌ اص وو ‌ٔوٛاد‌ ٔـوبث

 ایٗ اص .ثبؿذ‌ٕ٘ی ثشاثش ٞٓ ثب ؿجىٝ صیش دٚ ٌـشبٚسٞبی ا٘ذاص٠ ٔٛاد، ایٗ دس ِٚی ثٛدٜ، فشٚٔغٙبًیغ‌آ٘شی

[. 41=‌ٞؼوشٙذ‌ كوفش‌ غیوش‌ ٔغٙبًیؼی ٌـشبٚس داسای فشٚٔغٙبًیغ ٔٛاد ٔـبثٝ ٔغٙبًیغ، فشی ٔٛاد‌سٚ

                                                 
1‌Ferrimagnetic 
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‌.اػز ؿذٜ دادٜ ٘ـب9‌ٖ-1ؿىُ دس ٞب‌اِىششٖٚ اػذیٗ ِٔٙٓٞبی‌‌آسایؾ

‌

‌

‌.ٞبی‌ٔخشّف‌اػذیٙی‌ٞب‌دس‌حبِز‌آسایؾ‌اػذیٗ‌اِىشش9‌ٖٚ-1ؿىُ
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 هقذهِ 2-1

ٝ‌‌‌ی‌دس‌ػٝ‌دٞٝ‌‌‌‌‌ ْ‌‌‌‌ی‌اخیش‌دیـشفز‌فٙبٚسی‌اِىششٚ٘یه‌ٚ‌سایب٘ٝ‌ٔجشٙی‌ثوش‌سٛػؤ سوش‌ٚ‌‌‌ٞوش‌چوٝ‌ػوشی

ٚ‌ٚػبیُ‌ٔٛسد‌٘یبص‌دس‌ایٗ‌كٙٔز،‌لشاس‌ٌشفشٝ‌اػوز.‌أوب‌ٔیوضاٖ‌ایوٗ‌دیـوشفز‌ٚ‌٘یوض‌‌‌‌‌‌‌اثضاس‌‌لذسسٕٙذسش

ػبصی‌اخضاء‌ٚ‌ٔذاسار‌دس‌لٌٔوبر‌اِىششٚ٘یىوی‌ثؼوشٍی‌‌‌‌‌‌ػشٓز‌ٚ‌وبسایی‌ایٗ‌ٚػبیُ،‌ثٝ‌فشآیٙذ‌وٛچه

ٞوٓ‌‌‌‌اِىششٚ٘یىی‌ٔشسجي‌ثٝ‌ی‌ٞب‌سشا٘ضیؼشٛس‌ٚ‌لٌٔٝ‌أشٚصی‌ؿبُٔ‌ٔیّی1‌ٖٛ(IC)‌ٞبی‌ٔدشْٕ‌ذاسٔ‌.داسد

‌‌ٞوبی‌‌كٛسر‌ثیز‌‌ٞب‌سا‌ثٝ‌ثبؿٙذ.‌ایٗ‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌ثٝ‌وٕه‌ٔفْٟٛ‌حوٛس‌یب‌غیبة‌ثبس‌اِىششیىی،‌دادٜ‌ٔی

‌وٙٙذ.‌‌یه‌رخیشٜ‌ٔی‌كفش‌ٚ

ؿوٛد.‌ٔوٛس‌یوه‌سؿوذ‌ٕ٘وبیی‌دس‌سٔوذاد‌‌‌‌‌‌‌‌خلاكٝ‌ٔی‌2دس‌ٚالْ‌سؿذ‌ٔیىشٚاِىششٚ٘یه‌دس‌لبٖ٘ٛ‌ٔٛس‌‌‌‌‌‌

‌>.43=‌ثیٙی‌وشد‌ایٗ‌سٚ٘ذ‌دس‌آیٙذٜ‌٘یض‌ادأوٝ‌خٛاٞوذ‌داؿوز‌‌‌‌دیؾ‌ٔـبٞذٜ‌وشد‌ٚ،‌ICسشا٘ضیؼشٛسٞب‌ثش‌

ؿوٛد‌ٚ‌دس‌٘شیدوٝ‌‌‌‌دٚ‌ثشاثوش‌ٔوی‌‌‌ICٔبٜ‌سٔذاد‌سشا٘ضیؼوشٛسٞب‌ثوش‌‌‌‌18ثٙبثشایٗ‌ثش‌اػبع‌ایٗ‌لبٖ٘ٛ‌دس‌ٞش‌

ٕ٘ٛداس‌لبٖ٘ٛ‌ٔٛس‌ٚ‌ٕٞچٙویٗ‌سٚ٘وذ‌‌‌‌9-1.‌دسؿىُیبثذ‌افضایؾ‌ٔیبٖ‌٘ؼجز‌دشداصؽ‌اًلآبر‌٘یض‌ثٝ‌ٕٞ

‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌‌ی‌ػبصی‌ا٘ذاصٜ‌‌وٛچه

ػیّیىٖٛ‌ثٝ‌دِیُ‌سفشبسٞبی‌فیضیىوی‌حوبوٓ‌ثوش‌‌‌‌‌ی‌ثٝ‌آشمبد‌وبسؿٙبػبٖ،‌ٔیىشٚاِىششٚ٘یه‌ثش‌دبیٝ‌‌‌‌‌‌

CMOSلٌٔبر‌
ٞبی‌ػبخز‌ٚخٛد‌داسد،‌٘خٛاٞذ‌سٛا٘ؼز‌سٚ٘ذ‌‌ٞبیی‌وٝ‌ثشای‌فٙبٚسی‌ٚ‌ایدبد‌ٔحذٚیز‌3

ػبصی‌ٓٙبكش‌ٔذاسٞب‌سوب‌‌‌‌وٛچه>.‌44-47=‌ثیٙی‌ؿذٜ‌سٛػي‌ٔٛس‌سا‌ثشای‌ٔذر‌ًٛلا٘ی‌ادأٝ‌دٞذ‌دیؾ

ٖ‌‌‌ی‌حذ‌٘ب٘ٛٔششی‌ثش‌دبیٝ اخوضاء،‌‌‌4فٙبٚسی‌ػیّیىٖٛ‌ٔـىلاسی‌اص‌لجیُ‌ُشفیز‌خبص٘ی‌ٔحُ‌خفوز‌ؿوذ

آلاییذٖ‌یىٙٛاخز‌ػیّیىٖٛ‌دس‌ایٗ‌اثٔوبد‌سا‌ثوٝ‌ٕٞوشاٜ‌خٛاٞوذ‌داؿوز.‌ثوب‌حوُ‌ایوٗ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌اسلاف‌ٌشٔبیی‌ٚ

ای‌فیضیوه‌‌‌ػبصی‌ٔذاسٞبی‌ٔدشْٕ‌دس‌اثٔبد‌٘ب٘ٛ‌دس‌سوبد‌ثب‌لٛا٘یٗ‌دبیٝ‌‌ٔـىلار‌ثبص‌ٞٓ‌فشآیٙذ‌وٛچه

‌.اػز

                                                 
1‌Integrated Circuit 
2‌Moores' Law 
3‌Complementary Metal-Oxide Semiconductor 
4‌Coupling 
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‌ی‌ػبصی‌ا٘ذاصٜ‌ی‌سٔذاد‌سشاصیؼشٛسٞب‌ثش‌ٔجٙبی‌لبٖ٘ٛ‌ٔٛس‌)ة(‌سٚ٘ذ‌وٛچه‌)اِف(‌ٕ٘ٛداس‌سٚ٘ذ‌سٛػ1‌ٝٔ-2ُؿى

‌.]48 [سشا٘ضیؼشٛسٞب
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سٛا٘ٙوذ‌دس‌داخوُ‌٘ٛاسٞوبی‌ٔدوبص‌ا٘وشطی‌‌‌‌‌‌‌ٞب‌ٔوی‌‌اِىشش1‌ٖٚثّٛسیدس‌لٌٔبر‌اِىششٚ٘یىی‌ػیّیىٛ٘ی‌‌‌‌‌‌‌

وؼوت‌ووشدٜ‌ٚ‌دس‌داخوُ‌لٌٔوٝ‌‌‌‌‌ٞب‌ا٘شطی‌‌حشوز‌وٙٙذ‌ٚ‌ثب‌إٓبَ‌یه‌ِٚشبط‌خبسخی‌اِىششٖٚ‌ػیّیىٖٛ

‌‌ٞوبی‌وٛا٘شوٛٔی‌‌‌وٙٙذ.‌أب‌ثب‌وبٞؾ‌اثٔبد‌لٌٔٝ‌ػیّیىٛ٘ی‌دس‌ٔمیبع‌٘ب٘ٛ‌ثٝ‌ّٓز‌ٔحذٚدیز‌حشوز‌ٔی

وٛا٘شیوذٜ‌‌ا٘شطی‌دیٍش‌ثٝ‌كٛسر‌سشاصٞبی‌ا٘شطی‌دیٛػوشٝ‌ُوبٞش‌٘خٛاٞوذ‌ؿوذ‌ٚ‌سشاصٞوبی‌ا٘وشطی‌‌‌‌‌‌‌‌ًیف

ٙبٚسی‌حبِوز‌خبٔوذ‌‌‌ػبصی‌ٔذاسٞبی‌ٔدشْٕ،‌ثبیذ‌ف‌‌سٚ٘ذ‌وٛچه‌ی‌.‌دس‌ایٗ‌ٚهٔیز‌ثشای‌ادأٝؿٛد‌ٔی

وٛا٘شٛٔی‌خبیٍضیٗ‌ؿٛد.‌ایوٗ‌لٌٔوبر‌‌‌لٌٔبر‌اِىششٚ٘یىی‌ثش‌دبیٝ‌اثشار‌‌،‌ثب‌٘ؼّی‌خذیذ‌اصٔشػْٛ‌لجّی

‌ؿٛ٘ذ:‌ثٝ‌دٚ‌دػشٝ‌سمؼیٓ‌ٔی

‌اِىششٚ٘یه‌ٔجشٙی‌ثش‌اثشار‌وٛا٘شٛٔی‌‌لٌٔبر‌٘ب٘ٛ‌‌-1

‌ر‌ثش‌دبیٝ‌اِىششٚ٘یه‌ِٔٛىِٛیلٌٔب‌‌-2

ٞب‌ثبلا‌‌سش‌ؿذٜ‌ٚ‌ػشٓز‌دشداصؽ‌اًلآبر‌دس‌آٖ‌دػشٝ‌اَٚ‌ٕٞبٖ‌لٌٔبر‌لذیٕی‌ٞؼشٙذ‌وٝ‌وٛچه‌‌‌‌‌‌

ثش‌لٌٔبر،‌لٛا٘یٗ‌ٔىب٘یه‌وٛا٘شْٛ‌اػز.‌أب‌ٔٛاد‌ثٝ‌وبس‌سفشوٝ‌‌اػز.‌دس‌ایٗ‌فٙبٚسی‌لٛا٘یٗ‌حبوٓ‌سفشٝ‌

اِىششٚ٘وی‌‌‌ٚ‌سشا٘ضیؼشٛسٞبی‌سه‌2ص٘ی‌سـذیذی‌ُ٘وٙذ.‌لٌٔبر‌سٛ‌ػبخز‌ٔذاسٞبی‌ٔدشْٕ‌سغییش‌ٕ٘ی‌دس

ووٝ‌‌‌ٞؼوشٙذ‌‌ٞب‌اص‌خّٕٝ‌لٌٔبر‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌ٞؼشٙذ‌وٝ‌سٕبٔی‌ایٗ‌لٌٔبر‌ؿبُٔ‌سٔذاد‌ٔٔیٙی‌اص‌اسٓ

ـوٍشاٖ‌سا‌ثوٝ‌ػوٕز‌‌‌‌ٞػبصی‌ٓٙبكش‌ٔذاسٞب‌سوب‌حوذ‌٘وب٘ٛٔششی‌دظٚ‌‌‌‌‌ٞب‌دس‌آٖ‌ٔحذٚد٘ذ.‌وٛچه‌اِىششٖٚ

‌ی‌ٚاطٜ‌.]49[‌ِٔٛىوِٛی‌سٕٞٙوٖٛ‌ووشد‌‌‌‌ی‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یوه‌دس‌ا٘وذاصٜ‌‌دیٍوشی‌اص‌لٌٔوبر‌‌‌‌ی‌ػبخز‌دػشٝ

وبس‌ٌشفشٝ‌ؿذ.‌ثب‌ٚخٛد‌ایوٗ‌‌‌ًٛس‌خذی‌ثٝ‌‌ثٝ‌ٔیلادی1980اِىششٚ٘یه‌ِٔٛىِٛی‌ثشای‌اِٚیٗ‌ثبس‌دس‌ػبَ‌

ٞب‌ثب‌لذسر‌سفىیه‌اسٕی‌ؿٙبخشٝ‌‌سب‌صٔب٘ی‌وٝ‌٘ب٘ٛفٙبٚسی‌ُٟٛس‌٘ىشدٜ‌ثٛد‌ٚ‌ػبخشٕبٖ‌ِٔٛىِٛی‌دػشٍبٜ

ؿوذ.‌أوب‌ثوب‌ُٟوٛس‌دا٘وؾ‌خذیوذ،‌اِىششٚ٘یوه‌‌‌‌‌‌‌‌‌بصی‌ثٝ‌اِىششٚ٘یه‌ِٔٛىِٛی‌احؼبع‌ٕ٘ی٘ـذٜ‌ثٛد٘ذ،‌٘ی

ٞبی‌خذیذ‌دا٘ؾ‌٘ب٘ٛفٙبٚسی‌ؿٙبخشٝ‌ؿذ.‌ایٗ‌ٚاطٜ‌ٌبٞی‌ثوشای‌سٔشیوف‌‌‌‌ٓٙٛاٖ‌یىی‌اص‌ؿبخٝ‌ِٔٛىِٛی‌ثٝ

ٞبیی‌ثب‌لوذسر‌سفىیوه‌ِٔٛىوِٛی‌ِ٘یوش‌ٔیىشٚػوىٛح‌سوّٛ٘ی‌سٚثـوی‌‌‌‌‌‌‌‌‌اص‌دػشٍبٜ‌خذیذیی‌‌‌یه‌دػشٝ

                                                 
1‌Crystal 
2‌Resonant Tunneling Devices 
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(STM)1ػبصی‌ادأٝ‌یبثذ‌دس‌ایٗ‌كوٛسر‌ثوٝ‌‌‌‌‌ؿٛد.‌اٌش‌ٔؼیش‌دیـشفز‌ثٝ‌ػٕز‌وٛچه‌ثشدٜ‌ٔی‌ثٝ‌وبس‌

ػبصی‌ٔب‌ثٝ‌یه‌فبص‌خذیذ‌اص‌‌‌داس٘ذ.‌دس‌ایٗ‌سٚ٘ذ‌وٛچه‌‌nm1ای‌دس‌حذٚد‌سػیٓ‌وٝ‌ا٘ذاصٜ‌سشویجبسی‌ٔی

‌ؿٛد.‌لاحب‌اِىششٚ٘یه‌ِٔٛىِٛی‌٘بٔیذٜ‌ٔیٌسػیٓ‌وٝ‌اك‌اِىششٚ٘یه‌ٚ‌ؿیٕی‌ٔی

ٞوب‌دظٚٞـوٍشاٖ‌ثوٝ‌‌‌‌‌ػبصی‌لٌٔبر‌اِىششٚ٘یىی‌ٚ‌افضایؾ‌ػوشٓز‌دوشداصؽ‌دادٜ‌‌‌دس‌ساػشبی‌وٛچه‌‌‌‌‌‌

اػذیٗ‌یه‌دذیذٜ‌وٛا٘شٛٔی‌اػز‌وٝ‌ثؼشٝ‌ثٝ‌‌.]50،51[‌ذٚیظٌی‌دیٍش‌اِىششٖٚ‌یٔٙی‌اػذیٗ‌سٚی‌آٚسد٘

سوٛاٖ‌آٖ‌سا‌ثوٝ‌‌‌‌سٛا٘ذ‌دس‌خٟز‌ثبلا‌یب‌دبییٗ‌لشاس‌ٌیشد‌ٚ‌ثش‌ایٗ‌اػوبع‌ٔوی‌‌‌خٟز‌ٔیذاٖ‌ٔغٙبًیؼی‌ٔی

،‌اػذیٗ‌اِىششٖٚ‌ثٝ‌خوٛثی‌ثوبس‌اِىشوش2‌‌‌‌ٖٚٞبی‌اػذیٙششٚ٘یىی‌ٌٔٙك‌كفش‌ٚ‌یه‌ٔشثٛى‌وشد.‌دس‌دػشٍبٜ

‌ٞوبی‌ثوبس‌‌‌ٚ‌ثوشخلاف‌حبِوز‌‌‌]52،53[‌ًلآبر‌اػوشفبدٜ‌ؿوٛد‌‌سٛا٘ذ‌ثشای‌رخیشٜ،‌دشداصؽ‌ٚ‌ا٘شمبَ‌ا‌ٔی

ٖ‌‌ٞب،‌٘بوبّٔی‌ٞب‌یب‌ثشخٛسد‌ثب‌آلایٙذٜ‌اِىششٖٚ‌وٝ‌ثٝ‌آػب٘ی‌سٛػي‌دشاوٙذٌی ٞوب‌اص‌ثویٗ‌‌‌‌ٞب‌ٚ‌ػبیش‌اِىشوشٚ

صٔبٖ‌ٚاّٞؾ‌ًٛلا٘ی‌اػذیٗ‌ثبٓث‌ثبلی‌ٔب٘ذٖ‌آٖ‌ثشای‌ٔذر‌ًٛلا٘ی‌دس‌‌سٚد،‌ًَٛ‌ٕٞذٚػی‌ثّٙذ‌ٚ‌ٔی

سوٛاٖ‌‌‌دیٍش‌اػذیٗ‌٘ؼجز‌ثٝ‌ثبس‌اِىششیىی‌ایٗ‌اػز‌وٝ‌اػذیٗ‌اِىششٖٚ‌سا‌ٔی‌ؿٛد،‌ثشسشی‌یه‌حبِز‌ٔی

ثٝ‌آػب٘ی‌ثٝ‌ٚػیّٝ‌ٔیذاٖ‌ٔغٙبًیؼی‌خبسخی‌وٙششَ‌وشد‌وٝ‌اص‌ایٗ‌ٚیظٌوی‌ثوشای‌ًشاحوی‌ٚ‌ػوبخز‌‌‌‌‌

ثوٝ‌‌اػذیٙششٚ٘یىی‌ٞبی‌اػشفبدٜ‌اص‌ٚػبیُ‌‌ٔضیز‌.]54-60[‌ؿٛد‌ٞبی‌اػذیٙششٚ٘یىی‌اػشفبدٜ‌ٔی‌دػشٍبٜ

‌لشاس‌صیش‌اػز:

‌ػبَ‌آیٙذٜ‌ادأٝ‌دٞٙذ.100سب‌‌50وٝ‌لبٖ٘ٛ‌ٔٛس‌سا‌ثشای‌‌ایٗ‌سٛا٘بیی‌سا‌داس٘ذ‌اػذیٙششٚ٘یىیٚػبیُ‌‌-1

‌داس٘ذ.‌ٚ‌ٔلشف‌ا٘شطی‌دبییٙی‌‌ایٗ‌ٚػبیُ‌ػجه،‌ػشیْ‌-2

‌سٛا٘ٙذ‌سحمك‌یبثٙذ.‌ٜ‌اص‌اػذیٗ‌ٔیٞبی‌وٛا٘شٛٔی‌ثب‌اػشفبد‌سایب٘ٝ‌-3

‌ٔمذاسثبلاسش‌اص‌بٚٔز‌ٔغٙبًیؼی‌ثضسي‌أشٚصی،‌ٔمی‌‌دبیٝٔجشٙی‌ثش‌ٚػبیُ‌ٞب‌دس‌‌ػشٓز‌ا٘شمبَ‌دادٜ‌-4

‌سػذ.‌ٔی‌دٙشب‌ثیزدٙح‌

                                                 
1‌Scanning Tunneling Microscopy 
2‌Spintronics 
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صٔبٖ‌ا٘دوبْ‌‌‌ًٛس‌ٞٓ‌ٞب‌سا‌ثٝ‌دادٜ‌ی‌ٚ‌رخیشٜ‌‌سٛا٘ٙذ‌دشداصؽ‌اػذیٙششٚ٘یه‌ٔی‌ی‌ثش‌دبیٝ‌ٔجشٙی‌ٚػبیُ‌-5

‌دٞٙذ.

ثوٝ‌‌‌ؿٛد،‌وٝ‌دس‌اػذیٙششٚ٘یه‌ایوٗ‌ٓوذد‌‌‌اسٓ‌وذ‌ٌزاسی‌ٔی‌1018اوٖٙٛ‌یه‌ثیز‌ثب‌اػشفبدٜ‌اص‌‌ٞٓ‌-6

‌وبٞؾ‌یبفشٝ‌اػز.‌1000سلٓ‌

ثب‌ٞذف‌‌ییٞب‌ثش٘بٔٝ‌یبٖٔ‌یلاصْ‌ثشا‌یٝ‌ثٛدخ‌یٗٞب‌دس‌حبَ‌سأٔ‌اص‌وـٛسٞب‌ٚ‌دِٚز‌یبسیثؼثٙبثشایٗ‌‌‌‌‌‌‌

ثوب‌ٞوذف‌‌‌‌یدظٚٞـ‌یًشحٟب‌یٗ.‌دس‌ثثبؿٙذ‌یٔ‌ی،فٙبٚس٘ب٘ٛ‌ی‌یٙذٜآ‌یٝ‌فٔبَ‌دس‌سٛػٔ‌ٔـبسوز‌یٗسوٕ

‌.وٙذ‌یٔ‌یفبسا‌ا‌ی٘مؾ‌ٟٕٔ‌یٙیاػذ‌یاِىششٚ٘‌یٔٙی‌هیٙششٚ٘یاػذ‌ی‌سؿشٝ‌فٙبٚسی،٘ب٘ٛ‌‌‌ی‌سٛػٔٝ

 تؼریف فٌبٍری ًبًَ 2-2

سٔشیوف‌دلیوك‌ٚ‌‌‌، ّْٓٛ‌ٚ‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛ‌)٘ب٘ٛ‌ثٝ‌ٔٔٙی‌یوه‌ٔیّیوبسدیٓ(‌‌‌ی‌ثٝ‌دِیُ‌خذیذ‌ثٛدٖ‌حٛصٜ‌‌‌‌‌‌

سٚؿٙی‌وٝ‌ٕٞٝ‌ثش‌آٖ‌اسفبق‌ِ٘ش‌داؿشٝ‌ثبؿٙذ،‌ٚخٛد‌٘ذاسد.‌ثب‌ایٗ‌ٚخٛد،‌٘یبص‌ثٝ‌سٔییٗ‌حذٚد‌ٚ‌ٔجٙبی‌

ٌٛ٘وٝ‌‌‌ٓ‌٘ب٘ٛ‌سا‌ایٗییٗ‌حذٚد‌ٚ‌ٔجٙبٞب‌ؿبیذ‌ثشٛاٖ‌ّٓداسد.‌ثب‌وٕه‌سٔ‌ٔیسا‌ثٝ‌سٔشیف‌آٖ‌ٚأب‌‌،ّٕٓی‌ٞش

،‌ِٔٛىوِٛی‌ٚ‌ٔوبوشِٚٔٛىِٛی‌ثوب‌ًوَٛ‌‌‌‌‌‌سحمیمبر‌ٚ‌فٙبٚسی‌دس‌ػوٌٛح‌اسٕوی‌‌ ی‌سٛػٔٝ"سٛكیف‌وشد‌وٝ‌

یبع‌٘ب٘ٛ‌ٚ‌ثوشای‌‌ٞب‌ٚ‌ٔٛاد‌دس‌ٔم‌٘ب٘ٛٔشش،‌ثشای‌فشاٞٓ‌آٚسدٖ‌ؿٙبخز‌دسػز‌اص‌دذیذ100‌ٜسب‌‌1سمشیجی‌

وٛچه‌ٚ‌یب‌ٔشٛػوي‌خوٛد‌‌‌‌ی‌ٞبیی‌وٝ‌ثٝ‌خبًش‌ا٘ذاصٜ‌،‌لٌٔبر‌ٚ‌ػیؼشٓ‌ػبخز‌ٚ‌اػشفبدٜ‌اص‌ػبخشبسٞب

ٓ‌‌داسای‌خٛاف‌ٚ‌ ا٘وذاص‌خذیوذی‌سا‌دس‌د٘یوبی‌ّٓوٓ‌ٔٔشفوی‌‌‌‌‌‌‌ّٕٓىشدٞبی‌خذیذی‌ٞؼشٙذ،‌ٍٕٞوی‌چـو

فٙبٚسی‌٘ب٘ٛ‌وٝ‌ثوٝ‌ًوٛس‌ٕٓوذٜ‌اص‌ٔجبحوث‌‌‌‌‌‌.]61[" ا٘ذ‌وٙذ‌وٝ‌دظٚٞـٍشاٖ‌آٖ‌سا‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛ‌٘بٔیذٜ‌ٔی

ٌیوشد،‌ٓشكوٝ‌خذیوذی‌دس‌ّٓوٓ‌اػوز‌ووٝ‌سٔوبسیف‌‌‌‌‌‌‌‌‌فیضیه،‌ؿیٕی،‌ّْٓٛ‌صیؼشی‌ٚ‌ٟٔٙذػی‌ثٟشٜ‌ٔی

‌ای‌داس٘ذ:‌ٞب‌إٞیز‌ٚیظٜ‌ ٌٛ٘بٌٛ٘ی‌اص‌آٖ‌ٚخٛد‌داسد،‌أب‌ػٝ‌ٔـخلٝ‌صیش‌دس‌سٔشیف‌آٖ

‌ػبخشبسٞبی‌٘ب٘ٛ‌اص‌یه‌سب‌كذ‌٘ب٘ٛٔشش‌اػز.‌ی‌ٔحذٚدٜ‌-1

‌ا٘ذ.‌ای‌ًشاحی‌ؿذٜ‌سٞبی‌٘ب٘ٛ‌ثٝ‌ؿىُ‌حؼبة‌ؿذٜػبخشب‌-2
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‌ٚخٛد‌آٚس٘ذ.ٝ‌سٛا٘ٙذ‌سشویت‌ؿذٜ‌ٚ‌ػبخشبسٞبی‌ثضسٌششی‌سا‌ث‌ػبخشبسٞبی‌٘ب٘ٛ‌ٔی‌-3

ٞوبی‌‌‌سٛاٖ‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛ‌سا‌ثٝ‌ػوٝ‌دػوشٝ‌سمؼویٓ‌ووشد.‌اٌشچوٝ‌سٚؽ‌‌‌‌‌‌دس‌ٔحذٚدٜ‌ٌٔبِٔبسی‌٘یض‌ٔی‌‌‌‌‌‌

دیٍش‌ٔشسجي‌ٞؼشٙذ‌ٚ‌دیـشفز‌دس‌‌ًٛس‌وبُٔ‌ثب‌یهٝ‌دیٍش‌ٔشفبٚر‌اػز،‌أب‌ث‌ٞب‌ثب‌یه‌سحمیمبسی‌دس‌آٖ

‌ٞبی‌دیٍش‌٘یض‌وبٔلا‌سبثیش‌ٌزاس‌ثبؿذ.‌ایٗ‌ػٝ‌ؿبخٝ‌ٓجبسسٙذ‌اص:‌سٛا٘ذ‌دس‌ؿبخٝ‌ٞب‌ٔی‌یىی‌اص‌ؿبخٝ

ٞبی‌آثی‌ٔٛسد‌ٌٔبِٔوٝ‌ٚ‌‌‌ٔٛخٛد‌دس‌ٔحیي‌ی‌ٞبی‌ص٘ذٜ‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛی‌ٔشًٛة:‌دس‌ایٗ‌ؿبخٝ‌ػیؼشٓ‌-1

ٞب‌ٚ‌ػبیش‌سشویجبر‌ػِّٛی‌دس‌ٔمیبع‌‌ٌیش٘ذ.‌دس‌ایٗ‌ؿبخٝ‌ػبخشٕبٖ‌ٔٛاد‌ط٘شیىی،‌غـبء‌سحمیك‌لشاس‌ٔی

ا٘وذ‌ػوبخشبسٞبی‌صیؼوشی‌‌‌‌‌٘ب٘ٛٔشش‌اص‌ٔٛهٛٓبر‌ٔٛسد‌ٓلالٝ‌دظٚٞـٍشاٖ‌ٞؼشٙذ.‌دظٚٞـٍشاٖ‌ٔٛفك‌ؿوذٜ‌

ٖ‌‌ی‌فشاٚا٘ی‌سِٛیذ‌وٙٙذ‌وٝ‌٘حوٜٛ‌ ؿوٛد.‌ایوٗ‌ؿوبخٝ‌دس‌‌‌‌‌دس‌ٔمیوبع‌٘وب٘ٛیی‌وٙشوشَ‌ٔوی‌‌‌‌‌ٞوب‌‌ّٕٓىوشد‌آ

‌ٞبی‌ٔشسجي‌ثب‌صیؼز‌فٙبٚسی‌اػز.‌ّْٓٛ‌دضؿىی،‌داسٚیی‌ٚ‌ثٝ‌ًٛس‌وّی‌ّْٓٛ‌ٚ‌سٚؽ‌ی‌ثشٌیش٘ذٜ

وٙٙذ.‌ٌٔبِٔٝ‌‌دس‌ایٗ‌ؿبخٝ،‌ّْٓٛ‌دبیٝ‌)ؿیٕی‌ٚ‌فیضیه(‌٘مؾ‌ٟٕٔی‌ایفب‌ٔی‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛی‌خـه:‌-2

ٔٛاد‌غیش‌آِی‌ٚ‌فّوضی‌اص‌اٞوذاف‌ایوٗ‌ؿوبخٝ‌اػوز.‌‌‌‌‌‌‌چٍٍٛ٘ی‌سـىیُ‌ػبخشبسٞبی‌وشثٙی،‌ػیّیىٛ٘ی‌ٚ

ٞبی‌آصاد‌وٝ‌دس‌فٙبٚسی‌ٔشًٛة‌ٔٛخوت‌ا٘شموبَ‌ٔوٛاد‌ٚ‌ایدوبد‌‌‌‌‌‌لبثُ‌سٛخٝ‌ایٗ‌اػز‌وٝ‌اِىششٖٚ‌ی‌٘ىشٝ

آٚس٘وذ.‌دس‌فٙوبٚسی‌٘وب٘ٛی‌‌‌‌‌ؿذ٘ذ،‌دس‌فٙبٚسی‌خـه‌خلٛكیبر‌فیضیىی‌ٔبدٜ‌سا‌دذیذ‌ٔوی‌‌ٞب‌ٔی‌ٚاوٙؾ

‌یٍش‌ٔٛسد‌سٛخٝ‌اػز.خـه‌چٍٍٛ٘ی‌وبسثشد‌٘ب٘ٛ‌ٔٛاد‌دس‌ّْٓٛ‌د

ٓ‌‌ػبصی‌فشآیٙذ‌ٚ‌ٚاوٙؾ‌‌ٞب‌ثشای‌ؿجیٝ‌دس‌ایٗ‌ؿبخٝ‌اص‌سایب٘ٝفٙبٚسی‌٘ب٘ٛی‌ٔحبػجبسی:‌‌-3 ٞوب‌ٚ‌‌‌ٞبی‌اسو

ٔٛسد‌‌ؿٛد‌وٝ‌صٔبٖ‌آیذ،‌ثبٓث‌ٔی‌ذػز‌ٔید.‌ؿٙبخشی‌وٝ‌ثٝ‌ٚػیّٝ‌ٔحبػجٝ‌ثؿٛ‌ٞب‌اػشفبدٜ‌ٔی‌ِٔٛىَٛ

ثیش‌ٟٕٔی‌دس‌فٙبٚسی‌٘وب٘ٛی‌ٔشًوٛة‌٘یوض‌‌‌‌ٞبی‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛی‌خـه‌وبٞؾ‌یبثذ‌ٚ‌سب‌دیـشفز‌٘یبص‌ثشای

‌خٛاٞذ‌داؿز.

 1ًبًَ هَاد  2-3

                                                 
1‌Nanomatrial 
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ؿٛد.‌دٚ‌ٚیظٌوی‌‌‌ای‌وٝ‌حذالُ‌یىی‌اص‌اثٔبد‌آٖ‌دس‌ٔمیبع‌٘ب٘ٛ‌ثبؿذ،‌٘ب٘ٛ‌ٔبدٜ‌ٌفشٝ‌ٔی‌ثٝ‌ٞش‌ٔبدٜ‌‌‌‌‌‌

ػوبصد،‌ٓجبسسٙوذ‌اص:‌٘ؼوجز‌ػوٌح‌ثوٝ‌حدوٓ‌ٚ‌سوبثیشار‌‌‌‌‌‌‌‌‌ص‌ٔوی‌ٞب‌ٕٔشب‌٘ٛ‌ٔٛاد‌سا‌اص‌دیٍش‌ٌشٜٟٚٔٓ‌وٝ‌٘ب

ای‌ٔب٘ٙوذ‌سوبثیش‌دس‌‌‌‌سٛا٘ٙذ‌ثبٓث‌ایدبد‌سغییشار‌یب‌ثٝ‌ٚخٛد‌آٔذٖ‌خوٛاف‌ٚیوظٜ‌‌‌ایٗ‌ٓٛأُ‌ٔی‌وٛا٘شٛٔی.

‌.اِىششیىی‌دس‌٘ب٘ٛ‌ٔٛاد‌ؿٛ٘ذ‌ی‌ٞبی‌ٚیظٜ‌ٞب،‌ٔمبٚٔز‌ٔىب٘یىی‌ٚ‌ٔـخلٝ‌ٚاوٙؾ

دس‌ٌیش٘وذ،‌‌‌ٞب‌دس‌ػوٌح‌لوشاس‌ٔوی‌‌‌‌ؿٛد،‌سٔذاد‌ثیـششی‌اص‌اسٓ‌ٔٛاد‌وبػشٝ‌ٔی‌ی‌ًٛس‌وٝ‌ا٘ذاصٜ‌ٕٞبٖ‌‌‌‌‌‌

٘شیدٝ‌٘ب٘ٛ‌ٔٛاد‌دس‌ٔمبیؼٝ‌ثب‌رسار‌ثضسٌشش،‌داسای‌ػٌح‌ثضسٌششی‌دس‌ٚاحذ‌خشْ‌ٞؼوشٙذ.‌ثوب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌

ؿوٛد.‌‌‌ٞب‌ٔوی‌‌اصدیبد‌ػٌح‌دس‌ایٗ‌ٔٛاد،‌سٕبع‌ٔبدٜ‌ثب‌ػبیش‌ٓٙبكش‌ثیـشش‌ٚ‌ٔٛخت‌افضایؾ‌ٚاوٙؾ‌ثب‌آٖ

ؿوذ.‌ثوشای‌ٔثوبَ‌‌‌‌ایٗ‌ُٕٓ‌ٔٙدش‌ثٝ‌سغییشار‌ٕٓذٜ‌دس‌ؿشایي‌ٔىب٘یىی‌ٚ‌اِىششیىی‌ایٗ‌ٔوٛاد‌خٛاٞوذ‌‌‌

ؿٛد.‌اٌش‌ایٗ‌فّضار‌‌ػٌٛح‌ثیٗ‌رسار‌ثّٛسٞب‌دس‌ثیـشش‌فّضار‌ثبٓث‌سحُٕ‌فـبسٞبی‌ٔىب٘یىی‌ثش‌آٖ‌ٔی

دس‌ٔمیبع‌٘ب٘ٛ‌ػبخشٝ‌ؿٛ٘ذ،‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌صیبد‌ؿذٖ‌ػٌح‌ثیٗ‌ثّٛسٞب،‌ٔمبٚٔز‌ٔىوب٘یىی‌آٖ‌ثوٝ‌ؿوذر‌‌‌‌

اػوبع‌ٔـخلوبر‌فیضیىوی‌یوب‌‌‌‌‌ٞب‌ثوش‌‌‌یبثذ.‌ثشای‌ؿٙبخز‌ٚ‌ٌٔبِٔٝ‌٘ب٘ٛ‌ٔٛاد‌دػشٝ‌ثٙذی‌آٖ‌افضایؾ‌ٔی

سٛاٖ‌اص‌ِ٘ش‌ػبخشبس‌ٞٙذػوی‌ثوٝ‌ػوٝ‌دػوشٝ‌‌‌‌‌‌ؿٙبػی‌ثؼیبس‌اثش‌ثخؾ‌خٛاٞذ‌ثٛد.‌٘ب٘ٛ‌ٔٛاد‌سا‌ٔی‌‌سیخز

‌اكّی‌سمؼیٓ‌وشد:

ٞوبی‌٘وب٘ٛ‌ٞؼوشٙذ‌ٚ‌دس‌دٚ‌ثٔوذ‌دیٍوش‌سٛػؤٝ‌‌‌‌‌‌‌‌دس‌یه‌ثٔذ،‌دس‌ا٘ذاص1‌ٜٞب‌اِٚیٗ‌دػشٝ‌ٌشٜٚ‌٘ب٘ٛ‌لایٝ‌-1

‌ب‌)ثشخی‌اص‌لٌٔبر‌سایب٘ٝ‌خضٚ‌ایٗ‌ٌشٜٚ‌ٞؼشٙذ(.ٞ‌ٞبی‌٘بصن‌ٚ‌دٛؿؾ‌یبثٙذ‌ٔب٘ٙذ‌فیّٓ‌ٔی

دیٍوش‌‌وٝ‌داسای‌دٚ‌ثٔذ‌دس‌ا٘ذاصٜ‌٘ب٘ٛ‌ٞؼشٙذ‌ٚ‌سٟٙب‌دس‌یه‌ثٔذ‌‌ثبؿٙذ‌ٔیٌشٜٚ‌ثٔذی‌ؿبُٔ‌ٔٛادی‌‌-2

‌ؿٛ٘ذ.‌ٔی‌3ٞب‌ػیٓٚ‌٘ب2‌ٛ٘ٞب‌ِِٛٝیبثٙذ‌ٚ‌ؿبُٔ‌٘ب٘ٛ‌ٌؼششؽ‌ٔی

ٞبدی(‌ٚ‌‌)رسار‌وٛچه‌ٔٛاد‌٘یٕٝ‌ٔیٞبی‌وٛا٘شٛ‌،‌٘م4ٌٌٝشٜٚ‌ٔٛاد‌ػٝ‌ثٔذی‌دس‌٘ب٘ٛ‌ؿبُٔ‌٘ب٘ٛ‌رسار‌-3

‌ٔب٘ٙذ.‌ٞبی‌٘ب٘ٛ‌ثبلی‌ٔی‌ؿٛ٘ذ‌وٝ‌دس‌ٞش‌ػٝ‌ثٔذ‌دس‌ا٘ذاصٜ‌ٞب‌ٔی‌ِ٘بیش‌آٖ

                                                 
1‌Nanolayer 
2‌Nanotube 
3‌Nanowire 
4‌Nanoparticles 
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 ًبًَالکترًٍیک 2-4

‌فٙبٚسی‌ای‌ؿبخٝ‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌‌‌‌‌ ‌اِىششٚ٘یوه‌‌كوٙٔز‌‌ٚ‌دا٘وؾ‌‌ثش‌٘ب٘ٛفٙبٚسی‌سبثیش‌اص‌وٝ‌اػز‌٘ب٘ٛ‌اص

ٖ‌‌سش‌وٛچه‌ثشای‌سلاؽ‌صٔبٖ‌اص‌ٚ‌لجُ‌ػب‌50‌َحذٚد‌ثٝ‌دا٘ؾ‌ایٗ‌سبسیخچٝ.‌اػز‌ؿذٜ‌ایدبد ‌ٞوش‌‌ووشد

‌ٚ‌سش‌ػشیْ‌سش،‌وٛچه‌اِىششیىی‌ٚػبیُ‌ػبخز‌ِ٘ش‌اص‌یه٘٘ب٘ٛاِىششٚ.‌ٌشدد‌ثشٔی‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌سش‌ثیؾ‌چٝ

ٖ‌‌افوضایؾ‌.‌داسد‌خٟوب٘ی‌‌سىِٙٛوٛطی‌‌دس‌ٟٕٔوی‌‌ثؼویبس‌‌٘موؾ‌‌سوش‌‌ٔلشف‌‌وٓ ‌اًلآوبر،‌‌ی‌رخیوشٜ‌‌ٔیوضا

ٛ‌‌ووبسثشد‌‌ٞبی‌صٔیٙٝ‌اص...‌‌ٚ‌ٞب‌٘ب٘ٛػیٓ‌ٌٔٙمی،‌ٔذاسٞبی‌ًشاحی‌سش،‌وٛچه‌ای‌سایب٘ٝ‌ٌشٞبی‌ٔحبػجٝ ‌٘وب٘

‌ٞؼشٙذ.‌اِىششٚ٘یه

‌‌ٕٞبٖ‌‌‌‌‌‌ ‌ؿذ ‌لؼٕز‌اثشذایی‌فلُ‌اؿبسٜ ‌دس ‌وٝ ‌ایٙشُ‌ٌزاس‌ثٙیبٖ‌ٔٛس‌ٌٛسد‌1956‌ٖٚػبَ‌دسًٛس

‌ایٙشُ‌ٞبی‌٘ذٜسیضدشداص‌دس‌سفشٝ‌وبسٝ‌ث‌سشا٘ضیؼشٛسٞبی‌سٔذاد‌ٔب‌18‌ٜٞش‌آٖ‌ًجك‌ثش‌وٝ‌وشد‌ٝاسائ‌سحّیّی

‌ػیّیىٛ٘ی‌ی‌سشاؿٝ‌ی‌ا٘ذاصٜ‌ثٛدٖ‌ثبثز‌ؿشى‌ثب‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌ٌیز‌اثٔبد‌ؿذٖ‌٘لف‌وٝ‌ؿٛد‌ٔی‌ثشاثش‌دٚ

‌ٚالْ‌دس‌ؿذٖ‌٘لف‌ایٗ.‌ؿذ‌ٔٛػْٛ‌ٔٛس‌لبٖ٘ٛ‌ثٝ‌لبٓذٜ‌ایٗ.‌ثبؿذ‌لٛا٘یٗ‌ایٗ‌ی‌٘شیدٝ‌سٛا٘ذ‌ٔی‌آٖ‌دس

‌ػٛئیچ‌سش‌ػشیْ‌سٛا٘ؼز‌ٔی‌سشا٘ضیؼشٛس‌ؿذ‌ٔی‌سش‌وٛچه‌ٌیز‌چٝ‌ٞش‌یٔٙی‌،ثٛد‌الشلبدی‌اثٔبد‌آٚس‌‌دیبْ

‌ػیّیىٖٛ‌ی‌سشاؿٝ‌یه‌دس‌سشا٘ضیؼشٛس‌ثیـششی‌سٔذاد‌ٚ‌ؿذ‌ٔی‌ٔلشف‌وٕششی‌ا٘شطی‌دس٘شیدٝ‌ٚ‌وٙذ

‌ثٝ‌ٔمشٖٚ‌ثٙبثشایٗ‌دٞذ‌ٔی‌وبٞؾ‌سا‌ٞضیٙٝ‌آٟ٘ب،‌ثبصدٞی‌ٚ‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌سٔذاد‌افضایؾ.‌ٌشفز‌ٔی‌خبی

‌ای‌٘مٌٝ‌دس‌ثبلاخشٜ‌ػبصی‌وٛچه‌ایٗ‌أب‌ؿٛد،‌سش‌وٛچه‌أىبٖ‌حذ‌سب‌سشا٘ضیؼشٛس‌ٞش‌وٝ‌ثٛد‌ایٗ‌‌كشفٝ

‌.ؿذ‌ٔی‌ٔشٛلف

ٗ‌‌ٞوبی‌‌فٙبٚسی‌فىش‌ثٝ‌ثبیذ‌اِىششٚ٘یه‌كٙٔز‌سؿذ‌ادأٝ‌ثشای‌ثٙبثشایٗ‌‌‌‌‌‌ ٝ‌‌فٙوبٚسی‌‌ثوٛد،‌‌خوبیٍضی ‌وو

‌ثٝ‌سٛا٘ؼز‌وٝ‌ثٛد‌سىِٙٛٛطی‌٘ب٘ٛ‌ثبس‌ایٗ‌ٚ‌ثبؿذ‌داؿشٝ‌الشلبدی‌سٛخیٝ‌ٚ‌وشدٜ‌حُ‌سا‌ٌزؿشٝ‌ٔـىلار

ٖ‌‌یوب‌‌ِٔٛىوِٛی‌‌اِىششٚ٘یه‌فٙبٚسی‌ٚ‌ثیبیذ‌اِىششٚ٘یه‌وٕه ٛ‌‌ٕٞوب ٛ‌.‌ؿوذ‌‌ٟ٘وبدٜ‌‌ثٙوب‌‌اِىششٚ٘یوه‌‌٘وب٘ ‌٘وب٘

‌سىِٙٛٛطی‌٘ب٘ٛ‌.اػز‌ؿذٖ‌ثٟشش‌حبَ‌دس‌ٔشٚس‌ثٝ‌وٝ‌اثضاسٞبیی‌،اػز‌اثضاس‌ثٝ‌ٚاثؼشٝ‌سؿشٝ‌یه‌سىِٙٛٛطی

َ‌‌ثوب‌‌ٞوب‌‌ػیؼشٓ‌ٚ‌ٞب‌دػشٍبٜ‌وبسآٔذ‌سِٛیذ‌ٚالْ‌دس‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌ٔب٘ٙذ‌آٖ‌وبسثشدی‌ٞبی‌ؿبخٝ‌ٚ ‌وٙشوش
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ٗ‌‌دس‌وٝ‌ثبؿذ‌ٔی‌ُٟ٘ٛٛسی‌ٞبی‌دذیذٜ‌ٚ‌خٛاف‌اص‌ثشداسی‌ثٟشٜ‌ٚ‌٘ب٘ٛ‌ًِٛی‌ٔمیبع‌دس‌ٔبدٜ ‌ٔمیوبع‌‌ایو

ٝ‌‌كٙٔز‌ایٗ‌ػٗ‌اػز‌ػیّیىٖٛ‌ثش‌ٔجشٙی‌أشٚصی‌اِىششٚ٘یه‌كٙٔز.‌اػز‌یبفشٝ‌سٛػٔٝ ‌‌50حوذٚد‌‌ثو

ٝ‌‌سدوبسی‌‌ٚ‌كوٙٔشی‌‌سىِٙٛٛطیىی،‌ِحبٍ‌اص‌وٝ‌اػز‌سػیذٜ‌ای‌ٔشحّٝ‌ثٝ‌اوٖٙٛ‌ٚ‌سػذ‌ٔی‌ػبَ ٕ‌‌ثو ‌ثّوٛ

‌ٚ‌اػوز‌‌اثشوذایی‌‌وبٔلاً‌ٔشاحُ‌دس‌وٝ‌داسد‌لشاس‌ِٔٛىِٛی‌اِىششٚ٘یه‌فٙبٚسی،‌ایٗ‌ٔمبثُ‌دس.‌اػز‌سػیذٜ

‌.ؿٛد‌ٌٔشح‌ػیّیىٛ٘ی‌اِىششٚ٘یه‌كٙٔز‌ثٔذی‌٘ؼُ‌ٚ‌آیٙذٜ‌ٓٙٛاٖ‌ثٝ‌فٙبٚسی‌ایٗ‌اػز‌لشاس

 آى در غٌؼت  یٍ کبرثردّب یکالکترًًٍبًَ یفٌبٍر یطجردپ یثرا ییراّجردّب 2-4-1

‌ثٝ‌ػٝ‌ٔشحّٝ‌سمؼیٓ‌ٕ٘ٛدسٛاٖ‌‌سا‌ٔی ٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌فٙبٚسی‌دیـجشد‌ساٞجشدٞبی

‌ٓٙٛاٖ‌ثٝ‌سٛا٘ذ‌ٔی‌وٙٙذٌبٖ‌ٔلشف‌دس‌إًیٙبٖ‌ایدبد‌ٚ‌ٔحلٛلار‌ایٗ‌وبسثشد‌سٛخیٝ‌:اَٚ‌ٔشحّٝ‌‌‌‌‌‌

‌.ثبؿذ‌ٔشحّٝ‌ایٗ‌دس‌الشلبدی‌حبٔی‌ثٟششیٗ

ِٛ‌‌یوه‌اِىششٚ٘‌ی‌یٝاِٚ‌یذارسِٛ‌ٔشحّٝ‌دْٚ:‌‌‌‌‌‌ ‌یفٙوبٚس‌‌یثوشا‌‌یٔىّٕو‌‌یوذ‌(‌ثبیوه‌اِىششٚ٘)٘ب٘ٛ‌یِٔٛىو

ٗ‌اص‌ٕٞوبٖ‌آغوبص‌ٚ‌اثشوذا‌ؿوشّٚ‌ووشدٜ‌ٚ‌ا‌‌‌‌‌‌سا‌ی٘جبؿوذ‌ووٝ‌ا٘ملاثو‌‌‌‌یٍٙٛ٘ٝا‌ٚ‌ثبؿٙذ‌یّیىٖٛػ ادٚار‌ٚ‌‌یو

‌دِیُ‌ایٗٝ‌ث‌.ذٙ٘ذاؿشٝ‌ثبؿ‌یّیىٛ٘یػ‌یثٝ‌فٙبٚس‌یسثٌ‌یچذ‌ٚ‌ٞٙسبفشٝ‌خذا‌ثبفشٝ‌ثبؿ‌یذخذ‌ٞبی‌یفٙبٚس

‌یفٙوبٚس‌‌یثوشا‌‌یسا‌ثشوٛاٖ‌ٔىّٕو‌‌‌یوه‌اٌش‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘‌،كٙٔز‌خب‌افشبدٜ‌اػز‌یه‌یّیىٛ٘یػ‌یفٙبٚس‌وٝ

ٗ‌‌ی٘ٛدب‌ثٛدٜ‌ٚ‌خوب‌‌یفٙبٚس‌یٗدس‌ا‌یا‌لبثُ‌ٔلاحِٝ‌یـشفزوبس‌ثشد‌ؿبٞذ‌دٝ‌ث‌یّیىٛ٘یػ ‌یٔٙبػوج‌‌ٌوضی

‌.دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌اػز‌یىیٔحلٛلار‌اِىششٚ٘‌ی‌یٙذٜ٘ؼُ‌آ‌یثشا

ٚ‌‌٘یؼوز‌‌یّیىٖٛػو‌‌یاػوز‌ووٝ‌اكولاً‌دس‌دػوششع‌فٙوبٚس‌‌‌‌‌‌ییوذ‌ٔجحوث‌ووبٔلاً‌خذ‌‌‌:ٔشحّٝ‌ػْٛ‌‌‌‌‌‌

ٚخٛد‌داسد‌‌ییٞب‌ٌفز‌وبثشد‌سٛاٖ‌یٔشاحُ‌اَٚ‌ٚ‌دْٚ‌ثٝ‌آٖ‌ثذشداصد.‌ٔ‌یثٔذ‌اص‌ً‌سٛا٘ذ‌یٔ‌یه٘ب٘ٛاِىششٚ٘

‌یدٚس‌ثوٛدٜ‌ٚ‌ثوشا‌‌‌اؽ‌یثٛدٖ‌راسو‌‌یؼشبِیخبًش‌خبٔذ‌ٚ‌وشٝ‌آٖ‌ٞٓ‌ث‌یّیىٖٛ،ػ‌یوٝ‌اص‌دػششع‌فٙبٚس

ٛ‌‌یاػز.‌ٚلشو‌‌یبثیلبثُ‌دػش‌یِٔٛىِٛ‌ىششٚ٘یهاِ خوب‌افشوبد‌ٚ‌ٚاسد‌ثوبصاس‌ٔحلوٛلار‌‌‌‌‌‌یوه‌اِىششٚ٘ووٝ‌٘ب٘

ٞوضاس‌‌‌ییذػز‌آٚسد‌ووٝ‌ؿوبُٔ‌دشداص٘وذٞب‌‌‌اص‌ٔحلٛلار‌سا‌ث‌یذی٘ؼُ‌خذ‌سٛاٖ‌یؿذ‌آٍ٘بٜ‌ٔ‌یهاِىششٚ٘
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خٛاٞوذ‌‌‌َدٞٝ‌ًٛ‌یهؿٛد‌حذٚداً‌‌یً‌یزٔشحّٝ‌ثب‌ٔٛفم‌یٗثبؿٙذ.‌اٌش‌ا‌یاص‌ّ٘ٛ‌أشٚص‌سش‌یْٔشسجٝ‌ػش

دس‌اثٔبد‌٘ب٘ٛٔشش‌‌یهاِىششٚ٘‌یب‌یِٔٛىِٛ‌یهثش‌اِىششٚ٘‌یٔجشٙ‌یىیحلٛلار‌اِىششٚ٘ٔ‌یذسب‌٘ؼُ‌خذ‌یذوـ

‌یبثذ.(‌ُٟٛس‌یهاِىششٚ٘)٘ب٘ٛ

اػز‌ووٝ‌دس‌آٖ‌‌‌یهاِىششٚ٘اص‌٘ب٘ٛ‌یا‌ؿبخٝ‌ؿٛد،‌یٔ‌یذٜ٘بٔ‌یض٘‌یهوٝ‌ِٔٛششٚ٘‌یِٔٛىِٛ‌یهاِىششٚ٘‌‌‌‌‌‌

ِٔٛىوَٛ‌ٔٙفوشد،‌دس‌ٔوذاس‌‌‌‌‌یوٛچه‌ِٔٛىَٛ‌دس‌اثٔوبد‌٘وب٘ٛ‌ٚ‌حشو‌‌‌‌یٞب‌وبسثشد‌ٌشٜٚ‌یثٝ‌ٌٔبِٔٝ‌ٚ‌ثشسػ

‌َئبیوذ‌ِٔٛىوَٛ،‌افوك‌ا‌‌‌هثوب‌اػوشفبدٜ‌اص‌سو‌‌‌‌یىوی‌اِىششٚ٘‌یػبخز‌ٔذاسٞب‌.ؿٛد‌یدشداخشٝ‌ٔ‌یىیاِىششٚ٘

ووٝ‌وٙشوشَ‌خوٛاف‌‌‌‌‌ثبؿذ‌یٔ‌یزٚالٔ‌یٗثش‌اػبع‌ا‌یِٔٛىِٛ‌یه.‌ٔفْٟٛ‌اِىششٚ٘ثبؿذ‌یٔ‌یهاِىششٚ٘٘ب٘ٛ

‌یثوشا‌‌یاثضاس‌لذسسٕٙوذ‌‌یِٔٛىِٛ‌یه.‌اِىششٚ٘>62=ا٘دبْ‌داد‌‌یِٔٛىِٛ‌یاصٞبسش‌یكاص‌ًش‌سٛاٖ‌یٔبدٜ‌سا‌ٔ

ْ‌ٔد‌یٔوذاسٞب‌‌یؿوذٜ‌لوبٖ٘ٛ‌ٔوٛس‌ثوشا‌‌‌‌‌ثیٙی‌یؾٓجٛس‌اص‌حذٚد‌د .‌ػوبصد‌‌یسا‌فوشاٞٓ‌ٔو‌‌‌یّیىٛ٘یػو‌‌شٕو

ٚ‌‌یوه‌.‌دس‌ؿوٛد‌‌یّٓٓ‌اػبػب‌دس‌دٚ‌ثخؾ‌ا٘دوبْ‌ٔو‌‌‌یٗدس‌ا‌یدظٚٞـ‌ٞبی‌یزفٔبِ ‌ٞوبی‌‌یظٌوی‌ثخوؾ‌اص‌

ووٝ‌ثخوؾ‌‌‌‌یدس‌حوبِ‌‌ؿوٛد‌‌یاػشفبدٜ‌ٔ‌یهلٌٔبر‌اِىششٚ٘‌ی‌وبٞؾ‌ا٘ذاصٜ‌یثشا‌یِٔٛىِٛ‌یٞب‌ٔدٕٛٓٝ

اخضاء‌ٚ‌ٔوذاسار‌‌‌یوٛچه‌ػبص‌یٙذد٘جبَ‌فشآ‌ثٝ.‌>64،63=‌ثبؿذ‌یٞب‌ٔ‌سٕشوض‌ثش‌وبسثشد‌سه‌ِٔٛىَٛ‌یٍشد

دظٚٞـوٍشاٖ‌وٛؿوؾ‌‌‌‌یدٝدس‌٘ش‌یبثذ‌یوبٞؾ‌ٔ‌یض٘‌یٓلاٜٚ‌ثش‌ػشٓز‌دشداصؽ،‌سٛاٖ‌ٔلشف‌یىی،اِىششٚ٘

ٝ‌یبثٙوذ‌ث‌یىیاِىششٚ٘‌یوبسثشدٞب‌یػبخشبس‌لبثُ‌سلٛس‌سا‌ثشا‌یٚاحذ‌داسا‌ٗیسش‌ا٘ذ‌وٛچه‌وشدٜ ِٔٙوٛس‌‌‌‌.‌ثو

‌ییٞب‌اص‌ِٔٛىَٛ‌یذثب‌یٔٙی‌،یبثذػبخز‌ٔٛاد‌سٛػٔٝ‌‌یثشا‌یذخذ‌یفٙبٚس‌یذثٝ‌اثٔبد‌وٛچىشش،‌ثب‌یدػششػ

ٝ‌‌ی،آِ‌یٞب‌٘ب٘ٛٔشش‌اػشفبدٜ‌ؿٛد‌)ِٔٛىَٛ‌یٗسب‌چٙذ‌‌1/0یٜ‌ثٝ‌ا٘ذاص َ‌‌‌٘ب٘ٛ‌ِِٛو ‌(‌DNAیٞوب‌‌ٞوب‌ٚ‌ِٔٛىوٛ

ٝ‌ووبٞؾ‌ٞض‌‌یىوی،‌اِىششٚ٘‌یوٛچه‌وشدٖ‌اثضاسٞوب‌‌یُدِ‌‌ثٝ‌یِٔٛىِٛ‌یهاػشفبدٜ‌اص‌اِىششٚ٘‌.>65= ٚ‌‌یٙو

ٝ‌ػوشٓز‌دوشداصؽ،‌دس‌‌‌یؾافضا‌ی،،‌وبٞؾ‌سٛاٖ‌ٔلشف‌یدس‌خٛد‌ػبٔب٘‌یآػب٘‌ی،الشلبد‌یٚسٜ‌ثٟش ‌ی‌یچو

ٝ‌‌یذوٌٝـب‌یٔ‌یٕشٞبییٞب‌ٚ‌دّ‌ٚاحذ،‌چٙذ‌ِٔٛىَٛ‌یٞب‌سا‌ثٝ‌ػٕز‌اػشفبدٜ‌اص‌ِٔٛىَٛ‌یذیخذ ُ‌دِ‌‌ثو ‌یو

ٗ‌ا‌یىیخٛاف‌اِىششٚ٘‌یدظٚٞؾ‌ٚ‌ثشسػ‌یسا‌ثشا‌یثؼشش‌ٔٙبػج‌یٕٕٛٞ‌ٞبی‌یؼشٓداؿشٗ‌ػ ػوبخشبسٞب‌‌‌یو

‌فشاٞٓ‌وشدٜ‌اػز.‌
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‌یـوشش‌ث‌یوب‌ثشاثوش‌‌‌1000اًلآبر‌سا‌دس‌حذ‌‌ػبصی‌یشٜرخ‌یزُشف‌سٛاٖ‌یٔ‌یفٙبٚس‌یٗثب‌اػشفبدٜ‌اص‌ا‌‌‌‌‌‌

‌یٔٙشٟو‌‌یػوبٓز‌ٔچو‌‌‌یوه‌‌یثوٝ‌ووٛچى‌‌‌یاثشٔحبػوجبس‌‌یثٝ‌ػبخز‌اثضاسٞوب‌‌یشبًٟ٘ب‌یٗوٝ‌ا‌،داد‌یؾافضا

‌ختأش‌ٔٛ‌یٗٚ‌ا‌یذٜ،ٔشثْ‌سػ‌یٙچدس‌ٞش‌ا‌یزسشاث‌یهاًلآبر‌ثٝ‌حذٚد‌‌یشٜرخ‌ییٟ٘ب‌یز.‌ُشفؿٛد‌یٔ

.‌ؿوٛد‌‌یٔو‌‌یووبسر‌آشجوبس‌‌‌یوه‌ثب‌اثٔوبد‌‌ػخز‌‌یؼهد‌یهدس‌‌یـششث‌یب‌DVDٓذد‌‌‌50یػبص‌‌یشٜرخ

90‌‌ِٛسوب‌‌‌‌32یٞب‌ٓٙٛاٖ‌ٔثبَ‌دس‌ا٘ذاصٜ‌أِبدٜ‌وٛچه‌ثٝ‌فٛق‌یٞب‌ٞب‌دس‌ا٘ذاصٜ‌ػبخز‌سشاؿٝ ‌یوذ‌٘وب٘ٛٔشش،‌س

‌ذ.ثبؿ‌یٔحلٛلار‌آٖ‌ٔ‌یٍشاص‌د‌یضوٛچه‌٘‌یٞب‌دس‌ا٘ذاصٜ‌یٍبثبیشی‌100‌ٌی٘ٛس‌ٞبی‌یؼهد

٘ب٘ٛ‌خلٛكوب‌‌‌یٔخشّف‌دس‌فٙبٚس‌یٞب‌ػبخز‌ػبٔب٘ٝ‌یػبخشبسٞب‌ثشا‌یٗاص‌ثٟشش‌یىیٞب‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ      

ٝ‌‌‌یٔو‌‌یىِِٛٛٔ‌یهِىششٚ٘ٔخشّف‌ا‌یدس‌اثضاسٞب سوٛاٖ‌ثوب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌‌یٔخشّوف‌سا‌ٔو‌‌‌یٞوب‌‌ثبؿوٙذ.‌٘بِِ٘ٛٛو

ٖ‌‌یسأو‌‌یٞوبد‌‌یوشد.‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٞوب‌‌یثٙذ‌یٓسمؼ‌یٞبد‌یٕٝٚ‌٘‌یٞبد‌ی‌ػبخشبسؿبٖ‌ثٝ‌دٚ‌دػشٝ دس‌‌سوٛا

ٖ‌‌یٞب‌سا‌ٔو‌‌یٞبد‌یٕٝٚ‌٘‌یسّٛ٘‌یسه‌اِىششٚ٘‌یؼشٛسٞبیػبخز‌سشا٘ض ٔخشّوف‌‌‌یٛدٞوبی‌دس‌ػوبخز‌د‌‌سوٛا

FETٔٛثش‌‌یذأٖ‌یؼشٛسٞبیسشا٘ض‌...(‌ٚ‌،‌PNیٛ٘ذد‌ی،دیٛدٞبیػذ‌ؿبسى‌یٛد)د
‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لوشاس‌داد‌‌1

MOSFETیؼوشٛسٞب،‌أوشٚص‌دس‌ػوبخز‌سشا٘ض‌‌‌یحسا‌ی.‌٘بْ‌فٙبٚس>66=
ٝ‌ثبؿوذ‌ووٝ‌ثوش‌دب‌‌‌‌یٔو‌‌2 اػوشفبدٜ‌‌‌یو

اػز‌ووٝ‌اص‌خّٕوٝ‌‌‌‌یٔـىلاس‌یداسا‌MOSFETدس‌‌یؼشٛسٞباػز.‌وٛچىشش‌ؿذٖ‌اثٔبد‌سشا٘ض‌ػیّیىٖٛاص

ٗ‌حوُ‌ا‌‌یٞوب‌‌اص‌سٚؽ‌یىوی‌ؿوٛد.‌‌‌یٔ‌یدبداػز‌وٝ‌ا‌یٔشفبٚس‌یبٖخش‌یٞب‌یآٖ‌٘ـش ٔـوىُ‌ػوبخز‌‌‌‌یو

‌.ثبؿذ‌یٞب‌ٔ‌ِِٛٝ٘ب٘ٛػبخشبسٞب‌ٚ‌ثٝ‌خلٛف‌٘ب٘ٛ‌اػشفبدٜ‌اص‌ثب‌یؼشٛسٞبسشاسض

 یٌترًٍیکاسپ 2-5

‌یٗاػذ‌یآصاد‌ی‌ثش‌اػبع‌دسخٝ‌یٗٚ‌٘ٛ‌یذخذ‌یهدس‌ػٌح‌اِىششٚ٘‌یسحَٛ‌ا٘ملاث‌یه‌یهششٚ٘یٙاػذ‌‌‌‌‌

ٝ‌ٞب‌‌ُٔحب ‌و‌حفشٜ(‌ثٝ‌اهبف ‌3(یٙی)ٔٛج‌اػذ‌یىیثبس‌اِىشش‌یثٝ‌خب‌یحش‌یبٞب‌‌آٖ‌یىیثبس‌اِىشش‌ی )اِىششٖٚ

ؿٛد‌‌یٔ‌یذٜ٘بٔ‌یٗاػز‌وٝ‌اػذ‌یراس‌یا‌یٝصاٚ‌ی‌سىب٘ٝ‌یاِىششٖٚ‌داسا‌یه‌یىی،اػز.‌ٔوبف‌ثش‌ثبس‌اِىشش

                                                 
1‌Field Efect Transistor  
2‌Metal-Oxide Semiconductor Field Efect Transistor 
3‌Spin waves 
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اػوز‌ووٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌یوبٔلاً‌وٛا٘شٛٔ‌یزوٕ‌یه‌یٗؿٛد.‌اػذ‌یثٝ‌آٖ‌ٔشثٛى‌ٔ‌یٕبٔؼشم‌یؼیٚ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبً

اهوبفٝ‌ووشدٖ‌‌‌‌یٗدٞذ.‌ثٙوبثشا‌‌یٔ‌یؼیٔغٙبً‌یذاٖوٙؾ‌ثب‌ٔ‌ثشٞٓ‌یثشا‌یا‌اهبفٝ‌یآصاد‌ی‌اِىششٖٚ‌دسخٝ

وٙٙوذ،‌‌‌یُٕٓ‌ٔو‌‌یىیاِىشش‌بسث‌ی‌یٝوٝ‌ثش‌دب‌یِٕٔٔٛ‌یٕشػب٘بٞبی٘‌یهثٝ‌اِىششٚ٘‌یٙیاػذ‌یآصاد‌ی‌دسخٝ

ی‌سدشثوی‌ؿوٛاٞذ‌‌‌ثب‌ًشح‌آصٔبیـ‌2ٚ‌ٌشلاخ‌1،‌اؿشش1992ٖدس‌ػبَ‌دٞذ.‌‌یٔ‌یـششیٚ‌ّٕٓىشد‌ث‌یزلبثّ

ٖ‌‌وٚ‌ًجیٔز‌سدشثی‌ٚخٛد‌اػذیٗ‌ )‌ٛا٘شیذٜ‌ثٛدٖ‌اػوذیٗ‌اِىشوشٚ
 

 
‌ (  SZ =  67=سا‌٘ـوبٖ‌داد٘وذ‌‌‌‌.<

سٛا٘ذ‌داسای‌دٚ‌ٚهٔیز‌‌وٝ‌اِىششٖٚ‌فمي‌ٔیی‌ایٗ‌ثٛد‌‌ٖ‌اػذیٗ‌اِىششٖٚ‌آصاد‌٘ـبٖ‌دٞٙذٜوٛا٘شیذٜ‌ثٛد

ی‌‌سٛا٘ذ‌ثٝ‌ٓٙٛاٖ‌دبیٝ‌دٚدٚیی،‌دیـٟٙبد‌ایٗ‌وٝ‌اػذیٗ‌ٔیاػذیٙی‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌ثبؿذ.‌ایٗ‌ٚهٔیز‌راسی‌

ٚاحذ،‌دس‌رخیشٜ‌ػبصی‌ٚ‌دشداصؽ‌اًلآبر‌وٛا٘شٛٔی‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لوشاس‌‌ثٍیوشد‌سا‌سمٛیوز‌ووشد.‌یوه‌‌‌‌‌‌

ٞ‌‌بیی‌ثب‌ثشٞٓخلٛف‌دس‌٘یٕشػب٘بٞٝ‌ٚیظٌی‌ٟٔٓ‌اػذیٗ‌ث ٕچٙویٗ‌ٔوٛادی‌‌‌وٙؾ‌اػذیٗ‌و‌ٔذاس‌هٔیف،‌

ٗ‌‌‌بؿٙذ؛‌ثش‌ٞٓ‌وث‌ی‌كفش‌ٔی‌وٝ‌داسای‌اػذیٗ‌ٞؼشٝ ٞوب‌اػوز.‌‌‌‌ٙؾ‌هٔیف‌آٖ‌ثب‌ٔحویي‌ٚ‌دیٍوش‌اػوذی

ٚ‌‌(T2)‌3دبسأششٞبی‌ثؼیبس‌ٟٔٓ‌دس‌حوٛصٜ‌ی‌سشاثوشد‌اػوذیٗ‌ٚ‌ٔحبػوجبر‌وٛا٘شوٛٔی،‌صٔوبٖ‌ٕٞذٚػوی‌‌‌‌‌‌‌

‌‌وٙؾ‌هٔیف‌اػذیٗ‌ثب‌ٔحیي‌اًشاف،‌ثضسي‌خٛاٞٙذ‌ثٛد.‌ثبؿٙذ‌وٝ‌دس‌كٛسر‌ثشٞٓ‌(‌ٔیT1)‌4اّٞؾٚ

)وٝ‌ثش‌اػبع‌‌یىی٘ؼجز‌ثٝ‌اِىششٚ٘‌یٙششٚ٘یىیسا‌ثٝ‌لٌٔبر‌اػذ‌یسٛخٟ‌ٞب‌أىب٘بر‌لبثُ‌ٌییظٚ‌یٗا‌‌‌‌‌‌

‌یوض‌آٔ‌یزوبس‌ٌشفشٗ‌ٔٛفمٝ‌ث‌یدٞذ.‌ثشا‌یخبف‌اص‌ٔحبػجبر‌ٔ‌ی٘ٛٓ‌یوٙٙذ(‌ثشا‌یُٕٓ‌ٔ‌یىیثبس‌اِىشش

‌یٔؼوبئُ‌ٚ‌ٔـوىلار‌فٙو‌‌‌‌یػوش‌‌یوه‌حوُ‌‌‌یثوشا‌‌یذثب‌ی،فّٔ‌یٕشػب٘بی٘‌یٞب‌دس‌سىِٙٛٛط‌حبُٔ‌یٗاػذ

‌یآؿىبسػوبص‌‌یوز‌ٚ‌دس‌ٟ٘ب‌یٗاػوذ‌‌5یوبس‌وٙششَ‌ٚ‌دػز‌یٗ،سشاثشد‌اػذ‌یٗ،اػذ‌ی‌یٙٝثٟ‌یكٕٞچٖٛ‌سضس

‌‌>.‌68=‌یـیذا٘ذ‌یا‌چبسٜ‌یٙیاػذ‌ی‌یذٜلٌج‌یبٖخش

خبٔوذ‌اًوشافؾ‌ثوٝ‌ِٔٙوٛس‌‌‌‌‌‌حبِوز‌‌یيٚ‌ٔحو‌‌یٗوٙؾ‌اػذ‌فٟٓ‌ٚ‌دسن‌ثشٞٓ‌یهششٚ٘یٙٞذف‌اػذ‌‌‌‌‌‌

‌یوذٌبٞی‌>.‌اص‌د69ثبؿوذ‌=‌‌یٔوذٜ‌ٔو‌‌آذػز‌دسن‌ٚ‌دا٘ؾ‌ث‌یٗثش‌اػبع‌ا‌یذلٌٔبر‌ٔف‌یػبخز‌ٚ‌ًشاح

                                                 
1‌Stern 
2‌Gerlach 
3‌Coherence time 
4‌Relaxation time 
5
 Manipulation‌ 
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اّٞؾ‌آٖ‌دس‌ٔٛاد‌حبِز‌خبٔوذ‌‌ٚٚ‌‌یٙبٔیهد‌ٔب٘ٙذ‌یٗسشاثشد‌اػذ‌یؿبُٔ‌ثشسػ‌یه،٘ششٚیٙسش،‌اػذ‌یاػبػ

ّٕٓىوشد‌‌‌یسٚ٘وذ‌ثوشا‌‌‌یٗسش‌ٚ‌ٟٔٓ‌یٗسش‌یثبؿذ.‌اػبػ‌یا٘ذ؛‌ٔ‌ٚ‌دشثبصدٜ‌یـشفشٝد‌یىیِحبٍ‌سىِٙٛٛط‌ثٝوٝ‌

‌ثبؿذ:‌یٔ‌یشؿبُٔ‌ٔشاحُ‌ص‌یىیششٚ٘یٙلٌٔبر‌اػذ

‌یٙیاػوذ‌‌یوشی‌ٌ‌خٟوز‌‌یوه‌ٓٙٛاٖ‌ٝ‌اِىششٖٚ‌ث‌یٗدس‌اػذ‌ی(‌اًلآبر‌وٛا٘شٛٔی)وذ‌ٌزاس‌یثبسٌزاس‌-1

‌.1فشػشٙذٜ‌ی‌یب٘ٝخبف‌دس‌دب

ِٛ‌‌ی‌ثوبصٜ‌‌یوه‌‌یؿبٖ‌ثشاخٛد‌‌ی‌یٝاِٚ‌یٙیاػذ‌یشیٌ‌ٞب‌دس‌ٕٞبٖ‌خٟز‌یٗا٘شمبَ‌ٚ‌سشاثشد‌اػذ‌-2 ٚ‌‌یًو

‌ٔشحشن.‌یٞب‌دادٖ‌حبِز‌ٚ‌فبصؿبٖ‌سٛػي‌اِىششٖٚثذٖٚ‌اص‌دػز‌‌،ٔـخق‌یصٔب٘

‌اًلآبر.‌3ی‌وٙٙذٜ‌یبفزدس‌ی‌یب٘ٝدس‌دب‌2٘ىشدٜ‌ییشٔٙشمُ‌ؿذٜ‌ٚ‌اًلآبر‌سغ‌یٞب‌حبِز‌یآؿىبسػبص‌-3

‌اؿبسٜ‌ٕ٘ٛد‌:‌یشسٛاٖ‌ثٝ‌ٔٛاسد‌ص‌یٔ‌یىی٘ؼجز‌ثٝ‌لٌٔبر‌اِىششٚ٘‌یىیششٚ٘یٙلٌٔبر‌اػذ‌یبیاص‌ٔضا

‌یٗٚ‌دشداصؽ‌اًلآبر‌دس‌لٌٔبر‌اػذ‌یػبص‌یشٜوٝ‌رخ‌یٗا‌یُػشٓز‌دشداصؽ‌ٚ‌ّٕٓىشد‌ثبلا‌:‌ثٝ‌دِ‌-1

‌.‌یشدٌ‌یٚاحذ‌لشاس‌ٔ‌ی‌سشاؿٝ‌یه‌یسٚ‌یٌٔٙم‌یبرٚ‌حبفِٝ‌ٚ‌ّٕٓ‌یشددز‌یسٛأب‌ا٘دبْ‌ٔ‌یىیسشٚ٘

‌یشیٌ‌حبُٔ‌ثبس‌ٚ‌خٟز‌یٗچشخؾ‌اػذ‌یلاصْ‌ثشا‌یثب‌ثٟشٜ‌ثبلا‌:‌ا٘شط‌ییٗأِبدٜ‌دب‌فٛق‌یٔلشف‌ا٘شط‌-2

‌.>70ثبؿذ‌=‌یوٕشش‌ٔ‌یلبثُ‌سٛخٟ‌یضاٖثبس‌ثٝ‌ٔ‌خٟز‌حشوز‌خٛد‌حبُٔ‌ییشآٖ‌ثٝ‌ٔشاست‌٘ؼجز‌ثٝ‌سغ

‌یدس‌حبِ‌یش٘ذٌ‌یلشاس‌4‌ٔفشاس‌یشغ‌یٞب‌حبُٔ‌ثبس‌دس‌ٌشٜٚ‌حبفِٝ‌یٗاػذ‌یثش‌ٔجٙب‌یٞب‌‌وٙٙذٜ‌یشٜرخ‌-3

‌سٚد.‌‌یٔ‌یٗث‌ثب‌لٌْ‌ِٚشبط‌اًلآبر‌اص‌یىی؛ثبس‌اِىشش‌یثش‌ٔجٙب‌وٝ

٘ؼوجز‌ثوٝ‌فّوضار‌‌‌‌‌یٕشػب٘بٞبدس‌٘‌ٚ‌ًَٛ‌ٚاّٞؾ(‌خلٛكب‌یًَٛ‌ٕٞذٚػ‌ٔب٘ٙذ)‌یٙیًَٛ‌ٕٓش‌اػذ‌-4

‌.>72،71=‌وٙٙذ‌یحفَ‌ٔ‌یٞب‌ٚ‌فٛاكُ‌ًٛلا٘‌ٛد‌سا‌دس‌صٔبٖخ‌یػٚٞب‌ٕٞذ‌یٗثبلاػز.‌ٚ‌اػذ

                                                 
1‌Sender terminal 
2‌Undisturbed information 
3
 Receiver terminal‌ 

4‌Non- volatile memory 
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 هقذهِ 3-1

‌یتثش‌لشوا‌یفسٛك‌یٔٛسد‌اػشفبدٜ‌ثشا‌یاكّ‌ی‌یٝدٚ‌ِ٘ش‌یٚ‌وٛا٘شٛٔ‌یهولاػ‌یهٔىب٘‌یٞب‌یِٝ٘ش‌‌‌‌‌‌

ٚ‌‌یا‌اػز‌وٝ‌سٟٙب‌ٔؼوبئُ‌سوه‌رسٜ‌‌‌یٗؿبٖ‌ا‌یاكّ‌یزٞؼشٙذ‌أب‌ٔحذٚد‌یضیىیف‌یٞب‌یؼشٓثٝ‌اسفبق‌ػ

‌صا‌یؾثوب‌ثو‌‌‌ییٞب‌یؼشٓػ‌یثشسػ‌یٞؼشٙذ‌ٚ‌ثشا‌یكدل‌یّیحُ‌سحّ‌یٞب‌داسا‌چبسچٛة‌یٗدس‌ا‌یا‌دٚ‌رسٜ

‌یٔحبػوجبس‌‌یٞوب‌‌ٚ‌سٚؽ‌یبفشٝسٛػٔٝ‌‌یٞب‌یتٞب‌ٚ‌سمش‌یٝدػز‌ثٝ‌دأبٖ‌ِ٘ش‌یذثب‌یدٚ‌رسٜ‌دس‌حبِز‌وّ

ووشدٜ‌‌‌یوذا‌سٛػٔٝ‌د‌1یا‌ثغ‌رسٜ‌یٞب‌یؼشٓػ‌یٔحبػجبس‌یفسٛك‌یثشا‌یٔشٔذد‌ٚ‌ٔخشّف‌یؿذ.‌ساٞىبسٞب

‌خشّفوی‌ٔ‌یِ٘ش‌یٞب‌ٞب‌ٚ‌ٔذَ‌یتٚ‌خٛاف‌ٔٛسد‌ٌٔبِٔٝ‌اص‌سمش‌ُئثؼشٝ‌ثٝ‌اٞذاف‌ٔؼب‌یهاػز‌وٝ‌ٞش‌

ٓ‌اص‌ٔحبػوجبر‌ػ‌‌یبسیثؼ‌یثشأٟٓ‌‌یٞب‌یٝاص‌ِ٘ش‌یىیوٙٙذ.‌‌یاػشفبدٜ‌ٔ ‌یوش‌ِ٘‌یا‌ثوغ‌رسٜ‌‌یٞوب‌‌یؼوش

ٓ‌‌‌یبفزثٝ‌ٕٞشاٜ‌سٞ‌یِٝ٘ش‌یٗاػز.‌اػشفبدٜ‌اص‌ا‌یچٍبِ‌یسبثٔ‌ی‌یٝٞب‌ٚ‌ثّٛسٞب،‌ِ٘ش‌ِٔٛىَٛ ‌و‌ؿو ‌2وٛٞٗ

‌یدس‌ػوبدٜ‌ػوبص‌‌‌ییؼوضا‌ث‌شیؿٛد‌وٝ‌سأث‌یٔ‌یا‌ثغ‌رسٜ‌یٞب‌یؼشٓاص‌ػ‌یا‌رسٜ‌سه‌یفسٛك‌یهٔٙدش‌ثٝ‌

‌ُئٝ‌خوضء‌ٔؼوب‌‌وو‌ثّٛسٞب‌‌یاوثش‌ٔحبػجبر‌وٛا٘شٛٔ‌یأشٚصٜ‌ٔجٙب‌یُدِ‌یٗٞب‌داسد‌ٚ‌ثٝ‌ٕٞ‌ٔحبػجبر‌آٖ

ٝ‌اِٚ‌یٓوٛسبٜ‌ثش‌ٔفبٞ‌یفلُ‌اثشذا‌ٔشٚس‌یٗسٚد.‌دس‌ا‌یٔبدٜ‌چٍبَ‌ٞؼشٙذ‌ثٝ‌ؿٕبس‌ٔ‌یضیهف‌یاػبػ ‌ی‌یو

‌و‌ؿوٓ‌‌‌‌یبفزسٞ‌یٚ‌ػذغ‌ثب‌ٔٔشف‌یٓداس‌یچٍبِ‌یسبثٔ‌ی‌یِٝ٘ش ٔشثًٛوٝ‌‌‌یا‌سوه‌رسٜ‌‌ٞوبٔیّشٛ٘ی‌وٛٞٗ

‌.یٓوٙ‌یاػشخشاج‌ٔ

 یچگبل یتبثؼ ی یًِظر 3-2

 یا ثس ررُ ی هسئلِ 3-2-1

سا‌‌یشٜٚ‌غ‌یٔبرخبٔذار،‌ٌبصٞب،‌ٔب‌وٝ‌ٞب‌ِٔٛىَٛ‌ٚ‌‌ٞب‌اص‌اسٓ‌یا‌ٔدٕٛٓٝ‌یثشسػ‌رسٞبی‌ثٝ‌ٔؼبئُ‌ثغ‌‌‌‌‌

‌یوٛا٘شوٛٔ‌‌یه.‌سٛػي‌ٔىب٘دشداص٘ذ‌،‌ٔیثبؿٙذ‌یٞب‌ٔ‌ٞب‌ٚ‌ٞؼشٝ‌ؿذٜ‌اص‌اِىششٖٚ‌یُسـى‌ٚ‌دٞٙذ‌یؿىُ‌ٔ

 وشد:‌یفسٛك‌یٍٙشؿشٚد‌ی‌ٞب‌سا‌سٛػي‌ٔٔبدِٝ‌ٞب‌ٚ‌ٞؼشٝ‌اص‌اِىششٖٚ‌یوٙـ‌ثش‌ٞٓ‌یؼشٓػ‌یه‌سٛاٖ‌یٔ

                                                 
1‌Many body 
2‌Kohn-Sham 
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(3-1)‌ ̂      

‌ثبؿذ:‌‌ای‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌ٔی‌ثبؿذ‌ٚ‌ٍّٕٓش‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌ثغ‌رسٜ‌ٚیظٜ‌ٔمذاس‌ا٘شطی‌ٔی‌ وٝ‌

(3-2)‌‌‌‌‌‌‌ ̂  ∑   
  

  
 

  
     

  ∑   
  

  

    
     

   
 

 
∑

  

|     |
    ∑

   
 

|     |
 

 

 
∑

     
 

|     |
        

ٖ‌‌‌(‌ثخوؾ‌اَٚ‌ٚ‌دْٚ‌ا٘ووشطی‌2-3دس‌ٔٔبدِوٝ‌)‌‌‌‌‌‌ ٝ‌ٞووب‌ٚ‌‌ٞوبی‌خٙجـووی‌اِىشوشٚ  ٞووب‌ٚ‌ػوٝ‌ثخووؾ‌‌ٞؼوش

ٞؼووشٝ‌-ٞؼووشٝ،‌ٚ‌ٞؼووشٝ-اِىشووشٖٚ،‌اِىشووشٖٚ-ٞووبی‌ثوویٗ‌اِىشووشٖٚ‌وووٙؾ‌ثووش‌ٞووٓسشسیووت‌ثٔووذی‌ثووٝ‌

‌ ٓوذد‌اسٕوی‌‌‌‌‌  ثوٝ‌سشسیوت‌خوشْ‌ٞوبی‌اِىشوشٖٚ‌ٚ‌ٞؼوشٝ،‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌ٚ  ثبثوز‌دلا٘وه،‌‌‌‌‌ħثبؿوٙذ.‌‌‌ٔوی‌

ثبؿوٙذ.‌حوُ‌‌‌‌أویٗ‌ٞؼوشٝ‌ٔوی‌‌‌‌ أویٗ‌اِىشوشٖٚ‌ٚ‌‌‌‌  ،‌ٔٛلٔیوز‌  ٚ‌‌   ثوبس‌اِىشوشٖٚ،‌‌‌ أویٗ‌اسوٓ،‌‌‌

ای‌ثؼویبس‌دیچیوذٜ‌اػوز.‌ثوشای‌ػوبدٜ‌ػوبصی‌ٔؼوئّٝ‌اص‌سمشیوت‌ثوٛسٖ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌رسٜ‌غؿوشٚدیٍٙش‌ثو‌‌‌ی‌ٔٔبدِٝ

ٝ‌‌‌یبٖ‌ٔوی‌اػشفبدٜ‌ؿذٜ‌اػز،‌وٝ‌ث‌1اٚدٟٙبیٕش ٗ‌‌‌‌وٙوذ‌ٞؼوش ٖ‌‌‌ٞوب‌ثؼویبس‌ػوٍٙی ٞوب‌ٞؼوشٙذ‌‌‌‌سوشاص‌اِىشوشٚ

ٝ‌‌‌‌وٙٙوذ.‌دس‌٘شیدوٝ‌ٔوی‌‌‌‌ٞب‌حشوز‌ٔی‌ٚ‌ثؼیبس‌وٙذسش‌اص‌اِىششٖٚ ٞوب‌ٚ‌اِىشوشٖٚ‌ٞوب‌‌‌‌‌سوٛاٖ‌حشووز‌ٞؼوش

ٖ‌‌‌‌‌سا‌خذا‌وشد.‌فشم‌ثش‌ایٗ‌اػز‌وٝ‌وٝ‌ٔٛلٔیوز‌اسوٓ‌ٞوب‌ثبثوز‌ؿوذٜ‌‌‌‌‌ ٞوب‌دس‌‌‌ا٘وذ‌دس‌حوبِی‌ووٝ‌اِىشوشٚ

سٛا٘وذ‌ثوٝ‌دٚ‌لؼوٕز‌سوبثْ‌ٔوٛج‌‌‌‌‌‌‌وٙٙذ.‌سوبثْ‌ٔوٛج‌وّوی‌ٔوی‌‌‌‌‌یٞب‌حشوز‌ٔ‌ٔیذاٖ‌ثبسی‌ٞؼشٝ‌ی‌صٔیٙٝ

اِىششٚ٘ووی‌ٚ‌یووٛ٘ی‌خووذا‌ػووبصی‌ؿووٛد.‌دس‌٘شیدووٝ‌ٔٔبدِووٝ‌ؿووشٚدیٍٙش‌ثووشای‌لؼووٕز‌اِىششٚ٘ووی‌ثووٝ‌‌‌‌‌

‌كٛسر‌صیش‌٘ٛؿشٝ‌ٔی‌ؿٛد:

(3-3)‌ ̂       
 
     

              

‌ؿٛد:‌‌‌‌‌‌ٔی‌ثیبٖوٝ‌ٍّٕٓش‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌اِىششٚ٘ی،‌سٛػي‌ٔٔبدِٝ‌صیش‌

(3-4)‌ ̂  ∑  
  

  
  

  
 

 
∑

  

|     |
    

  
    ̂     

ٓ‌‌ٞب‌ُٕٓ‌ٔی‌ٞب‌سٚی‌اِىششٖٚ‌سٛػي‌ٞؼشٝدشب٘ؼیّی‌اػز‌وٝ‌‌   ̂ ‌‌‌‌‌‌ ووٙؾ‌‌‌وٙذ.‌سٛخٝ‌ؿٛد‌وٝ‌ثوشٞ

ؿٛد.‌اٌش‌چٝ‌سٔذاد‌دسخوبر‌آصادی‌ػیؼوشٓ‌سٛػوي‌سمشیوت‌‌‌‌‌‌یه‌دبسأشش‌ٚاسد‌ٔی‌ٓٙٛاٖ‌‌ثٝٞب‌‌‌ثیٗ‌ٞؼشٝ

                                                 
1‌Born-Oppenheimer 
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ٖ‌‌سٛا٘ذ‌وبٞؾ‌یبثذ‌أب‌حُ‌ٔؼئّٝ‌ثش‌ٞٓ‌اٚدٟٙبیٕش‌ٔی‌-ثٛسٖ اِىشوشٖٚ‌ٕٞچٙوبٖ‌ٔـوىُ‌‌‌‌-وٙـی‌اِىشوشٚ

 ٞب‌اػز.‌سٕبْ‌اِىششٖٚ‌‌اػز.‌ثٔلاٜٚ‌سبثْ‌ٔٛج‌اِىششٚ٘ی‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌ٔخشلبر

  1کَّي–ًظریِ ٌَّّجرگ  3-2-2

ٍوبِی‌اِىششٚ٘وی‌‌‌وٙـی‌ثشاػبع‌چ‌سبثٔی‌چٍبِی،‌سٛكیف‌یه‌ػیؼشٓ‌ثشٞٓ‌ی‌ٞذف‌اكّی‌ِ٘شیٝ‌‌‌‌‌‌‌‌

ٝ‌‌‌‌‌‌ی‌ثبؿذ.‌ِ٘شیٝ‌ای‌ٔی‌رسٜ‌ثدبی‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ثغ ثٙیوبدی،‌سٛػوي‌‌‌‌ی‌سوبثٔی‌چٍوبِی‌ثوش‌اػوبع‌دٚ‌ِ٘شیو

ثش‌‌وٙذ‌وٝ‌ا٘شطی‌حبِز‌دبیٝ‌یه‌ػیؼشٓ‌اَٚ‌ثیبٖ‌ٔی‌ی‌.‌ِ٘شیٝ]73[شي‌ٚ‌وٛٞٗ‌دبیٝ‌سیضی‌ؿذ‌ٞٛٞٙج

ووٛٞٗ‌فموي‌‌‌–اصچٍبِی‌ثبس‌اِىششٚ٘ی‌اػز.‌ِ٘شیوٝ‌اَٚ‌ٞوٛٞٙجشي‌‌‌‌2ٞب،‌سبثٔی‌یىشب‌ٕٞىٙـی‌اص‌اِىششٖٚ

‌‌ٝ ‌ی‌اثجبسی‌اػز‌ثش‌ٚخٛد‌سبثٔی‌اص‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی،‌اٌشچٝ‌ؿىُ‌دسػز‌سبثٔی‌٘بؿٙبخشٝ‌اػوز.‌اص‌ِ٘شیو

جز‌ثوٝ‌‌ؿٛد‌وٝ‌ا٘شطی‌وُ‌ٞش‌ػیؼوشٓ‌ثوغ‌اِىششٚ٘وی‌٘ؼو‌‌‌‌‌وٛٞٗ‌ایٗ‌ٌّٔت‌اثجبر‌ٔی-ٞٛٞٙجشي‌دْٚ

ٓ‌‌‌سجٔیز‌ٔی‌3آٖ،‌اص‌یه‌اكُ‌ٚسدؿی‌ی‌چٍبِی‌حبِز‌دبیٝ داؿوشی‌‌‌وٙذ.‌ثش‌ًجك‌ایٗ‌ِ٘شیٝ‌ٔموذاس‌چـو

 سٛا٘ذ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌ثیبٖ‌ؿٛد:‌ٔی‌4-3ی‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌دس‌ٔٔبدِٝ

(3-5)‌⟨ | ̂| ⟩   [    ]  

ٔـخق‌‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌اػز.‌اٌش‌ؿىُ‌سبثٔی‌ا٘شطی‌    سبثٔی‌ا٘شطی‌وُ‌اػز‌ٚ‌‌[    ] وٝ‌‌‌‌‌‌

‌سٛاٖ‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌سا‌سب‌خبیی‌وٝ‌سبثٔی‌ا٘شطی‌سٛػي‌اكُ‌ٚسدؿی‌وٕیٙٝ‌ؿٛد‌سغییش‌داد:‌ثبؿذ،‌ٔی

(3-6)‌  [    ]

  
|
    

    

      ٝ‌ؿٛد،‌چٍوبِی‌حبِوز‌دبیو‌‌‌‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌وٝ‌ثٝ‌وٕیٙٝ‌ا٘شطی‌ٔشثٛى‌ٔی‌6-3ی‌اص‌ٔٔبدِٝ‌‌‌‌‌‌

‌ سٛا٘ذ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌ثیبٖ‌ؿٛد:‌حبِز‌دبیٝ‌ٔیثبؿذ.‌ثش‌ًجك‌ِ٘شیٝ‌اَٚ،‌ا٘شطی‌‌ٔی

(3-7)‌   ⟨  | ̂|  ⟩   [     ] 

                                                 
1‌Hohenberg-Kohn 
2‌Unique functional  
3‌Variational principle   
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  1ضن-هؼبدلات کَّي 3-2-3

سٛػي‌وٛٞٗ‌ی‌سه‌اِىششٚ٘ی،‌‌میمی،‌ثٝ‌یه‌ٔؼئّٝای‌ح‌ثغ‌رسٜ‌ی‌ساٜ‌حّی‌ثشای‌وبٞؾ‌ٔؼئّٝ‌‌‌‌‌‌‌‌

وٝ‌سحز‌‌ؿذ،‌وٙـی‌ثشٞٓٞبی‌غیش‌‌وٙـی،‌خبیٍضیٗ‌اِىششٖٚ‌ٞبی‌ثشٞٓ‌ِىششٖٚا.‌>74=‌ٚ‌ؿٓ‌ٌٔشح‌ؿذ

سٛا٘ذ‌ثٝ‌كوٛسر‌صیوش‌٘ٛؿوشٝ‌‌‌‌‌ٔی‌5-3ی‌ا٘شطی‌سبثٔی‌وُ‌دس‌ٔٔبدِٝ‌.وٙٙذ‌حشوز‌ٔی‌2یه‌دشب٘ؼیُ‌ٔٛثش

‌ؿٛد:

(3-8)‌ [    ]    [    ]  
 

 
∬

          

            ∫                 [    ]  

وٙـی،‌ثخؾ‌دْٚ‌‌ػیؼشٓ‌اِىششٚ٘ی‌غیش‌ثش‌ٞٓسبثٔی‌ا٘شطی‌خٙجـی‌‌ [    ]  ،8-3ی‌دس‌ٔٔبدِٝ‌‌‌‌‌‌‌‌

3‌‌ٝا٘شطی‌اِىششٚاػشبسیىی‌یب‌ا٘شطی‌ٞبسسشی ٞوب‌ٔوی‌ثبؿوٙذ‌ٚ‌‌‌‌‌ٚ‌ثخؾ‌ػْٛ‌ا٘شطی‌خبسخی‌٘بؿی‌اص‌ٞؼوش

‌4ی‌ثبلی‌ٔب٘ذٜ‌آ٘چٝ‌وٝ‌سلحیح‌وٙٙذٜ‌ا٘شطی‌اػوز،‌ووٝ‌ا٘وشطی‌سجوبدِی‌ٚ‌ٕٞجؼوشٍی‌‌‌‌‌‌ثخؾ‌آخش‌ٕٞٝ

ای‌ووٛٞٗ‌ؿوٓ‌ثشاثوش‌‌‌‌‌ثٝ‌چٍبِی،‌ٔٔبدلار‌سه‌رسٜ٘ؼجز‌‌8-3ی‌‌ؿٛد.‌ثب‌وٕیٙٝ‌وشدٖ‌ٔٔبدِٝ‌٘بٔیذٜ‌ٔی

‌اػز‌ثب:

(3-9)‌* 
  
 

 
        +               

(3-10‌‌‌‌‌)‌             ∫
     

|     |
    

    [    ]

     
  

ٞب‌فمي‌‌دٞٙذ.‌آٖ‌،‌ٞیچ‌ٔٔٙی‌فیضیىی‌ٔؼشمیٕی‌سا‌ٕ٘ی     ؿٓ‌-سٛخٝ‌ؿٛد‌وٝ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌‌‌‌‌‌

‌‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌ثبؿذ:سٛا٘ذ‌‌ثشای‌ٔحبػجٝ‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌ٞؼشٙذ.‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌ٔی‌5سٛاثْ‌وٕىی

‌

(3-11)‌     ∑ |     |
  

     

ثٝ‌ِٔٙٛس‌یبفشٗ‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌حبِز‌دبیٝ،‌ثبیذ‌ٔٔبدلار‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌ثٝ‌كٛسر‌خٛد‌ػبصٌبس‌

                                                 
1
Kohn-Sham‌ 

2‌Effective potential  
3‌Hartree energy  
4‌Exchange and correlation energy  
5‌Auxiliary functions  
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 حُ‌ؿٛ٘ذ.‌‌1-3ثش‌ًجك‌اٍِٛسیشٓ‌ؿى1‌ُسٛػي‌سٚؽ‌سىشاس

‌ؿٛد.‌‌،‌سٔشیف‌ٔی ‌n (r)ىششٚ٘یچٍبِی‌اِ‌ی‌اِٚیٝ‌یه‌حذع -1

 ؿٛد.‌‌،‌سٛػي‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌حذع‌صدٜ‌ؿذٜ،‌ٔحبػجٝ‌ٔی Veff(r)دشب٘ؼیُ‌ٔؤثش،‌ -2

 ؿٛد.‌‌حُ‌ٔی،‌     ٔٔبدلار‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ثذػز‌آٚسدٖ‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ،‌ -3

 ؿٛد.‌‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌ثب‌اػشفبدٜ‌اص‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌ٔحبػجٝ‌ٔی -4

ٌیشد.‌‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌ٔحبػجٝ‌ؿذٜ،‌ثٝ‌ٓٙٛاٖ‌چٍبِی‌اِٚیٝ‌ثشای‌ٔشحّٝ‌ثٔذ‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لشاس‌ٔی -5

سب‌خبیی‌وٝ‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌ٍٕٞشا‌ؿٛد،‌ػذغ‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌حبِز‌دبیٝ‌سا‌ثذػز‌آٚسدٜ‌ٚ‌ثشای‌

 ٌیشد.‌ٞب‌ٚ‌غیشٜ‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لشاس‌ٔی‌یشٚٞب،‌سٙؾٔحبػجٝ‌ا٘شطی،‌٘

 

‌.ؿٓ‌ثب‌حّمٝ‌خٛد‌ػبصٌبس-وٛٞٗ‌ی‌سٚؽ‌حُ‌ٔٔبد1‌ِٝ-3ؿىُ

                                                 
1‌Iterative method 
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 1ّوجستگی-ّبی تجبدلی تبثؼی  3-2-4

ای‌سا‌ثٝ‌یه‌ٔؼئّٝ‌سه‌اِىششٚ٘ی‌ٔٛثش‌سجذیُ‌‌رسٜ‌ؿٓ‌٘ـبٖ‌داد‌وٝ‌چٌٛس‌ٔؼئّٝ‌ثغ-سٚیىشد‌وٛٞٗ‌‌‌‌

ٔشبػفب٘ٝ،‌ؿىُ‌‌ٚ‌سٔییٗ‌ؿٛد.‌‌ٔـخق‌[    ]   ‌سجبدِی‌ٕٞجؼشٍی،‌یاػز‌وٝ‌سبثٔ‌اِجشٝ‌٘یبصوٙیٓ.‌

‌‌ثٙبثشایٗ‌ثبیذ‌اص‌سمشیت‌اػشفبدٜ‌ٕ٘ٛد.سجبدِی‌ثٝ‌ػبدٌی‌ؿٙبخشٝ‌ؿذٜ‌٘یؼز؛‌-دلیك‌سبثٔی‌ٕٞجؼشٍی

٘بٔیذٜ‌ٔی‌ؿٛد.‌سمشیت‌چٍبِی‌ٔٛهؤی‌ثوشای‌‌‌‌2      سشیٗ‌سمشیت،‌سمشیت‌چٍبِی‌ٔٛهٔی‌ػبدٜ‌‌‌‌‌‌

ٕٞجؼشٍی‌-وٝ‌اص‌ا٘شطی‌سجبدِی،‌اسائٝ‌ؿذ‌1965ؿٓ‌دس‌ػبَ‌-ٕٞجؼشٍی‌سٛػي‌وٛٞٗ-سجبدِیدشب٘ؼیُ‌

‌‌‌‌‌‌‌‌صیش‌اػز:ثٝ‌كٛسر‌‌   ٕٞجؼشٍی‌-آیذ.‌سبثٔی‌سجبدِی‌ٌبص‌اِىششٚ٘ی‌ٍٕٞٗ‌ثذػز‌ٔی

(3-12)‌   
   [    ]  ∫        

    (    )    

   ‌وٝ‌‌
ثبؿذ.‌‌ٔی‌    سجبدِی‌چٍبِی‌ٌبص‌اِىششٚ٘ی‌ٍٕٞٗ،‌ثب‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌-،‌ا٘شطی‌ٕٞجؼشٍی    

ٝ‌‌ٕٞجؼشٍی‌ٌبص‌اِىششٚ٘وی‌اػوز‌‌‌-ثبؿذ،‌ا٘شطی‌سجبدِی‌ثٙبثشایٗ‌سٟٙب‌اًلآبسی‌وٝ‌٘یبص‌ٔی ‌ی‌ووٝ‌ٔحبػوج

آیوذ‌‌‌ٔیوٝ‌سبثٔی،‌اص‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌یىٙٛاخز‌ٔٛهٔی‌ثذػز‌‌ثٝ‌دِیُ‌آٖ‌دلیك‌آٖ‌أىبٖ‌دزیش‌اػز.

.‌اٌشچوٝ‌سمشیوت‌‌‌]75[‌وٙوذ‌‌ٞب‌ثٝ‌ػشٓز‌سغییش‌ٔوی‌‌ٞبی‌آٖ‌سٚد‌وٝ‌چٍبِی‌ا٘شِبس‌خٌب‌ثشای‌ٔؼبئّی‌ٔی

أوب‌دس‌كوٛسر‌سغییوش‌ػوشیْ‌چٍوبِی‌اِىششٚ٘وی،‌‌‌‌‌‌‌وٙوذ،‌‌‌ای‌ثؼیبس‌خٛة‌وبس‌ٔی‌ثشای‌خبٔذار‌وذٝ‌   

‌‌،‌ثٟشش‌اػز‌اص‌سبثٔی‌دیٍشی‌اػشفبدٜ‌ؿٛد.‌ٕٞب٘ٙذ‌داخُ‌اسٓ‌ٚ‌ِٔٛىَٛ

‌

ٝ‌‌ی‌دیٍشی‌وٝ‌٘ؼخٝ‌ی‌دش‌اػشفبدٜ‌سمشیت‌‌‌‌‌‌ ؿوٛد‌‌‌ٔحؼوٛة‌ٔوی‌‌‌   ‌ی‌سٕٔیٓ‌یبفشٝ‌ٚ‌ثٟجٛد‌یبفشو

    سمشیت
ٞوبی‌صیوبدی‌‌‌‌ٞبی‌ٔشفبٚسی‌اص‌آٖ‌سٛػٔٝ‌دیذا‌وشدٜ‌اػز.‌سلاؽ‌ثبؿذ‌وٝ‌فشَٔٛ‌ثٙذی‌ٔی‌3

سوشیٗ‌‌‌ثشای‌دیذا‌وشدٖ‌سبثٔی‌خٛة‌ٚ‌ٔٙبػت‌اص‌ایٗ‌سمشیت‌ا٘دوبْ‌ٌشفشوٝ‌اػوز.‌دٚ‌سوب‌اص‌دوش‌اػوشفبدٜ‌‌‌‌‌‌

ثبؿذ.‌‌ٔی‌]77 [(PBEاس٘ضسٞٛف‌)-شيث-ٚ‌دشدٚ‌]76[‌(PW91ًٚ٘‌)-دشدٚٞبی‌ایٗ‌سمشیت،‌سبثٔی‌‌بثٔیس

-،‌ا٘وشطی‌سجوبدِی‌‌    دس‌سمشیت‌دس‌ایٗ‌دبیبٖ‌٘بٔٝ‌اص‌دٚٔیٗ‌سبثٔی‌ایٗ‌سمشیت‌ثٟشٜ‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌اػز.
                                                 
1‌Exchange-Correlation Functionals 
2
 Local Density Approximation‌ 

3‌Generalized Gradient Approximation 



 40 

 

ؼوشٝ‌اػوز،‌ٚ‌‌‌٘مٌٝ‌٘یض‌ٚاث‌ٕٞجؼشٍی‌ٓلاٜٚ‌ثش‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌دس‌ٞش‌٘مٌٝ،‌ثٝ‌سغییشار‌چٍبِی‌دس‌آٖ

‌ثشاثش‌اػز‌ثب:

(3-13)‌‌‌‌   
    ∫              ∣      ∣      ∫        

          ∣   ∣    

‌یه‌سبثٔی‌ثذٖٚ‌ثٔذ‌اػز‌وٝ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌٘ٛؿشٝ‌ٔی‌ؿٛد:‌   وٝ‌دس‌ایٗ‌ساثٌٝ‌ٓجبسر‌

(3-14)‌      ∣   ∣         ∣   ∣         ∣   ∣     

ثبؿذ‌اٌش‌چٝ‌٘مؾ‌آٖ‌دس‌ٓجبسر‌ثوبلا‌وٕشوش‌اػوز،‌ػوٟٓ‌ا٘وشطی‌‌‌‌‌‌‌ٔی    سش‌اص‌‌ٔـىُ‌  ٔحبػجٝ‌‌‌‌‌‌‌‌

ٞبی‌ٔخشّفی‌دیـٟٙبد‌‌سبثٔی‌  ٕٞجؼشٍی‌دس‌ٔمبیؼٝ‌ثب‌ا٘شطی‌سجبدِی‌ثؼیبس‌٘بچیض‌اػز.‌ثشای‌ٔحبػجٝ‌

ٞوبی‌ایوٗ‌‌‌‌شیٗ‌سوبثٔی‌ؿٛد‌وٝ‌دس‌ثبلا‌دٚ‌سب‌اص‌ٟٔٓ‌س‌روش‌ٔی‌  ٞبی‌ٔشثٛى‌ثٝ‌‌ؿذٜ‌اػز.‌سٟٙب‌٘بْ‌سبثٔی

ٓ‌‌]77[ٔوی‌ثبؿوذ‌‌‌‌   ٘ؼوجز‌ثوٝ‌‌‌‌  ‌سمشیت‌روش‌ؿذ‌ٚ‌ایٗ‌ثٝ‌دِیُ‌إٞیز‌ثیـشش ٞوبی‌‌‌.‌ثوشای‌ػیؼوش

‌ثبؿذ:‌ٕٞجؼشٍی‌دس‌ایٗ‌سمشیت‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌ٔی-اػذیٙی،‌چٍبِی‌ا٘شطی‌سجبدِی‌ی‌لٌجیذٜ

(3-15)‌   
        

              ∣       ∣ ∣       ∣   

 (SDFT)1اسپیٌی  تبثؼی چگبلی ی ًظریِ 3-2-5

ِی‌اِىششٚ٘ووی‌ٚ‌چٍووبِی‌اػووذیٙی‌خٌووی،‌چٍووب‌سووبثٔی‌چٍووبِی‌ی‌ٔشغیشٞووبی‌اػبػووی‌دس‌ِ٘شیووٝ

‌ؿٛ٘ذ.‌چٍبِی‌اِىششٚ٘ی‌وُ‌:‌ش‌سٔشیف‌ٔیثبؿٙذ‌وٝ‌ثٝ‌كٛسر‌صی‌ٔغٙبًیؼی‌ٔی

(3-16‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌n(r) = n+ (r) + n- (r)‌

‌:‌ٚ‌چٍبِی‌ٔغٙبًیؼی‌ثشاثش‌ثب‌سفبٚر‌دٚ‌چٍبِی‌اػذیٙی‌اػز

(3-17)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌m(r) = n+ (r) - n- (r)‌

                                                 
1
 Spin density functional theory‌ 
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nٞبی‌اِىششٚ٘ی‌اوثشیز‌‌ٞبی‌ٔدضای‌حبُٔ‌چٍبِی
+
 (r)ٚ‌الّیز‌‌n

-
 (r)‌=79‌ٚ‌78:ثشاثش٘ذ‌ثب‌<‌

(3-18)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌(r)‌  
 ‌=  ∑   

    
      ‌     

‌

ٞبی‌ثبلا‌اػز‌‌ٞبی‌اوثشیز‌یب‌اػذیٗ‌،‌ٔشثٛى‌ثٝ‌حبُٔ+وٙذ.‌‌ٔـخق‌ٔیخٟز‌اػذیٗ‌سا‌‌ وٝ‌

ب‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌سا‌ٞبی‌ث‌سٔذاد‌اِىششٖٚ‌ Nٞبی‌الّیز‌یب‌اػذیٗ‌دبییٗ‌اػز.‌‌،‌ٔشثٛى‌ثٝ‌حبُٔ-ٚ‌

ٖ‌‌‌وٙذ‌وٝ‌ٔدّٕٛ‌آٖ‌ٔـخق‌ٔی   اػوز‌ٚ‌‌‌-‌Ne = N+ + Nٞوب‌‌‌ٞب‌ثشاثش‌ثب‌سٔذاد‌ووُ‌اِىشوشٚ
 (r) ‌‌

‌و‌ؿوٓ‌‌‌ثبؿٙذ‌وٝ‌اص‌حُ‌‌ٞبی‌اوثشیز‌ٚ‌الّیز‌ٔی‌ای‌ٔشثٛى‌ثٝ‌حبُٔ‌رسٜ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌سه ٔٔبدلار‌وٛٞٗ

‌:آیٙذ‌ذػز‌ٔیصیش‌ث

(3-19‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  [- 
  
 

 
 +     

  (r)]  
 (r) =   

    
 (r)

‌

‌ؿٛد‌:‌ب٘ؼیُ‌ٔٛثش‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌سٔشیف‌ٔیوٝ‌دش

(3-20)       
  (r)=     

  (r) + VH(r) +   
 (r)                                                                       ‌

‌ایٙدب ∫ = ‌dr‌  (r)دس
     

|    |
‌دشب٘ؼیُ‌خبسخی‌‌n (r)ثٝ‌چٍبِی‌وُ‌‌     ثؼشٍی‌داسد.

 (r)‌‌ٝو

‌دبییٗ‌ ‌حبِز‌وّی‌ثشای‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ ‌دس ‌ٔیذاٖ‌خبسخی‌اػز، ‌یٖٛ‌ٚ ‌دشب٘ؼیُ‌اِىششٖٚ‌و ٘بؿی‌اص

    ،‌دشب٘ؼیُ‌خبسخی‌Hٔشفبٚر‌اػز‌صیشا‌دس‌حوٛس‌ٔیذاٖ‌ٔغٙبًیؼی‌خبسخی‌
 (r)‌ّٕٝؿبُٔ‌خ‌‌

– (     H)دشب٘ؼیُ‌سج‌‌ بدِی‌و‌ٔی‌ثبؿذ‌وٝ‌ٔمبدیش‌ٔشفبٚسی‌ثشای‌اػذیٗ‌اوثشیز‌ٚ‌الّیز‌داسد.

   ٕٞجؼشٍی‌
 (r)ؿٛد‌‌ی‌صیش‌سٔشیف‌ٔی‌طی‌سجبدِی‌و‌ٕٞجؼشٍی‌ٌٔبثك‌ساثٌٝ،‌ثٝ‌كٛسر‌ٔـشك‌ا٘ش

:‌‌

(3-21)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
   [ 

          ]

      
‌   

  =   

 غیبة‌ٔیذاٖ‌ٔغٙبًیؼی‌خبسخی،‌ٔمبدیش‌ٔشفبٚسی‌داسد.‌وٝ‌ثشای‌دٚ‌خٟز‌اػذیٙی‌ٔشفبٚر،‌حشی‌دس
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 ضن-ای کَّي ّبی حل هؼبدلات تک ررُ رٍش 3-3

ثشای‌ٔحبػجٝ‌ػبخشبس‌اِىششٚ٘ی‌‌   سّٙٛ‌صیبدی‌دس‌وذٞبی‌اثشذا‌ثٝ‌ػبوٗ‌ٚخٛد‌داسد‌وٝ‌اص‌سٚؽ‌‌‌‌‌‌‌

ٔشثوٛى‌ثوٝ‌‌‌‌ٞوبی‌ٔخشّوف،‌ٕٓٛٔوب‌‌‌‌سفبٚر‌اػبػی‌ثیٗ‌وذٞب‌ٚ‌سٚؽ]. 80-‌82[‌وٙٙذ‌ٔٛاد‌اػشفبدٜ‌ٔی

ٗ‌‌‌‌دبیٝ‌ی‌ٔدٕٛٓٝ ؿوٛ٘ذ،‌ٕٞچٙویٗ‌‌‌‌ؿوٓ‌ثوش‌اػوبع‌آٖ‌ثؼوي‌دادٜ‌ٔوی‌‌‌‌‌-ای‌اػز‌وٝ‌سٛاثوْ‌ٔوٛج‌ووٛٞ

ٞب‌وٝ‌ٕٔٔٛلا‌یه‌ٔٛاص٘ٝ‌ثیٗ‌دلز‌ٚ‌ػشٓز‌دس‌ایوٗ‌ووذٞب‌ٚخوٛد‌‌‌‌‌ٞبی‌ثٝ‌وبس‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌دس‌آٖ‌سمشیت

داسای‌ػٝ‌ٌوشٜٚ‌‌سٚ٘ذ،‌ وبس‌ٔیٝ‌ث‌     ؿٓ‌-ٞبیی‌وٝ‌ثشای‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌‌ی‌دبیٝ‌ٔدٕٛٓٝداسد.‌

‌ثبؿٙذ:‌ٕٓذٜ‌ٔی

VASP‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ٚ:‌وووووذٞبیی‌ِ٘یووووش‌    ‌خبیٍضیووووذٜ‌أووووٛاج‌سخووووز‌ٞووووبی‌غیووووش‌سٚؽ‌دبیووووٝ‌-1

QUANTUM  ESPRESSOثبؿٙذ.‌ٚ‌غیشٜ‌ثش‌ایٗ‌ٔجٙب‌ٔی‌‌‌

ش‌ی‌ِ٘یٞبی‌اسٕ‌ٚ‌اٚسثیشبGaussian‌َ،‌ٔب٘ٙذ‌وذ‌Gaussianٞبی‌خبیٍضیذٜ:‌اص‌خّٕٝ‌سٛاثْ‌‌سٚؽ‌دبیٝ‌-2

‌ٚ‌....‌SIESTAوذ‌

وٝ‌دس‌آٖ‌ثب‌‌1(LMTOسیٗ‌خٌی‌)-ٞبی‌اسٕی،‌ِ٘یش‌اٚسثیشبَ‌ٔبفیٗ‌سٚؽ‌ٞیجشیذی‌ٚ‌سشویجی‌وشٜ‌-3

سیٗ‌ٚ‌ا٘شخبة‌اٚسثیشبَ‌-سیٗ(،‌ٕٞچٙیٗ‌ؿٔبّ‌ٔبفیٗ-ٞبی‌اسٕی‌فشهی‌)وشٜ‌ٔبفیٗ‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٗ‌وشٜ

‌وشٜ‌ٓٙٛاٖ‌ثٝاسٕی‌ ‌دسٖٚ ‌وشٜ‌دبیٝ ‌خبسج ‌أٛاج‌سخز‌دس ٚ‌ ‌ٔی‌ٞب ‌حُ‌ٔؼئّٝ ‌ثٝ ‌ایٗ‌سٚؽ‌‌ٞب دشداصد.

ثش‌ایٗ‌سٚؽ‌‌WIEN2kوٙذ.‌وذ‌ٔحبػجبسی‌‌سّفیمی‌اص‌دٚ‌سٚؽ‌ثبلا‌اػز‌وٝ‌اص‌دٚ‌ّ٘ٛ‌دبیٝ‌اػشفبدٜ‌ٔی

‌ثبؿذ.‌اػشٛاس‌ٔی

‌ا٘شخبة‌یه‌دبیٝ وٝ‌دس‌ًٛس‌‌ٔٙبػت‌هشٚسی‌اػز.‌ٕٞبٖ‌ی‌ثشای‌ثٝ‌دػز‌آٚسدٖ‌٘شبیح‌دلیك‌،

‌ٔدٕٛٓٝ ‌اص ‌یىی ‌ؿذ ‌روش ‌سخ‌ی‌دبیٝ‌ٞبی‌ثبلا ‌أٛاج ‌ٕٔىٗ، ‌ٔیا٘شخبثی ‌ػیؼشٓ‌ز ‌ثشای ٞبی‌‌ثبؿذ.

ٔٔبیت‌ٚ‌‌،سػذ.‌أب‌ا٘شخبة‌ٞش‌دبیٝ‌ٛاج‌سخز‌ا٘شخبثی‌ًجیٔی‌ثٝ‌ِ٘ش‌ٔیأ‌‌ی‌دبیٝ‌ٞبی‌‌ای،‌ٔدٕٛٓٝ‌دٚسٜ

‌.>83ٔضایبی‌خبف‌خٛد‌سا‌داسد‌=

                                                 
1‌Linearized Muffin-Tin Orbitals 
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 ٞبی‌أٛاج‌سخز‌:‌ٔضایبی‌اػشفبدٜ‌اص‌دبیٝ

‌‌1(BSSE)دبیٝ‌‌ی‌ٟٙی‌ٔدٕٛٓٝٓذْ‌حوٛس‌خٌبی‌ثشٕٞ‌-1

 سٛا٘بیی‌وٙششَ‌دلز‌آٖ‌ثب‌افضایؾ‌سٔذاد‌أٛاج‌‌-2

ٚ‌لویٝ‌ثلاخ‌ثشای‌‌ؿٛد‌ٚثی‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٝ‌ٔیوبسٌیشی‌ػبدٜ‌آٖ‌ٚ‌اص‌آ٘دب‌وٝ‌ثّٛس‌یه‌ػیؼشٓ‌سٙبٝ‌ث‌-3

‌ؿشای‌آٖ‌اػشفبدٜ‌ٔی ‌ثب ‌ٔٛج‌سخز‌وبٔلاً ‌ِزا ‌اػز‌ٚ‌ٌشدد ی‌ثبلایی‌ثشای‌‌داسای‌ثٟشٜي‌ٔؼئّٝ‌ػبصٌبس

 ثبؿذ.‌‌ٔی‌2ی‌ػشیْ‌اػشفبدٜ‌اص‌اٍِٛسیشٓ‌سجذیُ‌فٛسیٝ

‌فبیٕٙٗ‌-4 ‌لویٝ‌ّٕٞٗ‌و ‌یٖٛ‌ثشای‌ٔحبػج3‌ٝٚلشی‌اص ‌ثش ‌ٔی‌ی‌٘یشٚ ‌اػشفبدٜ ‌ٔٛج‌سخز‌‌ٞب ‌اٌش ؿٛد،

 ؿذ.‌‌>‌ُبٞش‌٘خٛاٞذ84=‌4ٓ‌٘یشٚی‌دٛلایوبس‌ثشدٜ‌ثبؿیٝ‌ث

ٔٔبیجی‌ٞٓ‌داسد‌وٝ‌اص‌،‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓبیٝ‌ثشای‌اػشفبدٜ‌اص‌أٛاج‌سخز‌ثٝ‌ٓٙٛاٖ‌د

ٞبی‌ٔمیذ‌ٚ‌‌ای‌سٛكیف‌ٚ‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌اِىششٖٚحدٓ‌صیبد‌ٔحبػجبر،‌ثش‌-1سٛاٖ‌ثٝ‌‌ٞب‌ٔی‌ٟٕٔششیٗ‌آٖ

یبس‌صیبدی‌ٔٛج‌سخز‌ثشای‌ػبخشٗ‌ٞب‌خبیٍضیذٜ‌اػز،‌ثٝ‌سٔذاد‌ثؼ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌آٖ٘ضدیه‌ثٝ‌ٞؼشٝ.‌)چٖٛ‌

ایٗ‌وٝ‌أٛاج‌سخز‌دس‌ٔشوض‌ٞؼشٝ‌لشاس‌٘ذاس٘ذ،‌ٌؼششدٌی‌ٚ‌ا٘شـبس‌آٖ‌ثٝ‌دِیُ‌‌‌-2ٞب‌٘یبص‌اػز(‌ٚ‌‌آٖ

‌.‌آٖ‌دس‌سٕبْ‌فوب‌ٚ‌دس‌وُ‌یبخشٝ،‌حشی‌اٌش‌چٍبِی‌ثبسی‌ٚخٛد‌٘ذاؿشٝ‌ثبؿذ،‌اؿبسٜ‌وشد

 SIESTA 5    کذ   3-3-1

‌‌‌‌‌‌‌‌ٗ ؿوٓ‌ثوش‌ٔجٙوبی‌سشویوت‌خٌوی‌اص‌‌‌‌‌‌-وذ‌ػیؼشب‌ثش‌ٔجٙبی‌سٚؽ‌دْٚ،‌یٔٙی‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌ووٛٞ

ٝ‌(‌LCAOی‌اسٕوی‌)‌‌ٞبی‌خبیٍضیوذٜ‌‌اٚسثیشبَ ٖ‌‌ثو ٛكویف‌‌دبیوٝ،‌ٚ‌سمشیوت‌ؿوجٝ‌دشب٘ؼویُ‌ثوشای‌س‌‌‌‌‌‌ٓٙوٛا

‌SIESTA‌‌ٝثبؿذ.‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌سٛكیف‌ٔخشلوشی‌اص‌‌ٞبی‌ٔغضی‌ٚ‌ٞؼشٝ‌ٔی‌اِىششٖٚ ؿوٛد‌ٚ‌‌‌ٔوی‌‌اسائو

‌یبفز.] 85-‌87[‌سٛاٖ‌دس‌ٔشاخْ‌سش‌سا‌ٔی‌سٛكیفی‌دلیك

                                                 
1‌Basis Set Superposition Error 
2
 Fast Fourier Transform‌ 

3
 Hellmann-Feynman theorem‌ 

4‌Pulay force 
5‌Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms  
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 اٍرثیتبل اتوی ی جبیگسیذُ ی پبیِ ی هجوَػِ 3-3-1-1

َ‌-ی‌وٛٞٗ‌،‌ثشای‌حُ‌ٔٔبدSIESTAِٝدس‌وذ‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ٞوبی‌اسٕوی‌ٓوذدی‌‌‌‌‌ؿٓ،‌اص‌سشویت‌خٌی‌اٚسثیشوب

سٛا٘ٙوذ‌‌‌ٞبی‌اسٕی‌ٔی‌ؿٛد.‌ایٗ‌اٚسثیشبَ‌دبیٝ‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ثؼي،‌اػشفبدٜ‌ٔی‌ی‌ٔدٕٛٓٝ‌ٓٙٛاٖ‌‌ثٝخبیٍضیذٜ‌

‌‌ثٝ‌كٛسر‌حبكُ‌هشثی‌اص‌یه‌سبثْ‌ؿٔبٓی‌دس‌یه‌ٕٞبًٞٙ‌وشٚی‌٘ٛؿشٝ‌ؿٛ٘ذ:

(3-22)         ‌       𝜃                𝜃     

ای‌‌یه‌ٕٞبًٞٙ‌وشٚی‌حمیمی‌ثشای‌سىب٘ٝ‌صاٚیٝ‌    ،‌ٚ  یه‌سبثْ‌ؿٔبٓی‌ثشای‌اٚسثیشبَ‌    وٝ‌‌‌‌‌‌‌

كوفش‌‌‌‌‌‌‌  ثبؿذ.‌سبثْ‌ؿٔبٓی‌فشاسوش‌اص‌یوه‌ؿؤبّ‌خوبف‌‌‌‌‌‌ٔی‌ ٓذد‌وٛا٘شٛٔی‌ٔغٙبًیؼی‌‌ٚ‌ اٚسثیشبِی‌

.‌ثش‌خلاف‌أٛاج‌سخز،‌دلز‌٘شبیح‌ثشای‌یه‌ػیؼشٓ‌دادٜ‌ؿذٜ‌ثش‌ٔجٙبی‌‌          ٔی‌ؿٛد‌یٔٙی‌

ٝ‌‌‌ٞبػز.‌ا٘وذاصٜ‌‌ٞبی‌اسٕی،‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌ا٘ذاصٜ‌ٚ‌ؿىُ‌دبیٝ‌اٚسثیشبَ ‌   ٞوب‌ثوش‌ٔجٙوبی‌صسوبی‌‌‌‌‌‌ی‌سٔوذاد‌دبیو

اثْ‌ؿٔبٓی‌ثذٖٚ‌ٌشٜ‌اػوشفبدٜ‌ووشد‌‌‌،‌سٔذاد‌اخشیبسی‌اص‌سٛ ٚ‌‌ سٛاٖ‌ثشای‌ٞش‌‌ثبؿذ‌وٝ‌ٔی‌ٌب٘ٝ‌ٔیچٙذ

ً‌ ٞش‌اٚسثیشبَ‌صسب‌.‌]87[‌ؿٛدٔشسجٝ‌ثبلاسش‌ٌفشٝ‌ٔی‌‌ ٞبی‌صسبی‌‌وٝ‌اٚسثیشبَ ٞوبی‌‌‌،‌ٔشثٛى‌ثٝ‌ٕٞبٞٙو

ٝ‌‌‌‌‌‌وشٚی‌ٔـبثٝ‌ٚ‌ٔـششن‌ثب‌سٛاثْ‌ؿٔبٓی‌ٔشفبٚر‌ٔوی‌ ‌ی‌ا٘وذاصٜ‌‌ی‌ثبؿوذ.‌دس‌ایٙدوب‌ثوٝ‌ٔٔشفوی‌ٔدٕٛٓو

‌ؿٛد:‌ثبؿذ‌دشداخشٝ‌ٔی‌ٔٛخٛد‌ٔی‌SIESTAٞبی‌ٔشفبٚر‌وٝ‌دس‌‌دبیٝ

‌:(sz)‌1ٞبی‌صسبی‌یٍب٘ٝ‌‌اٚسثیشبَ‌-1

دٞوذ‌ووٝ‌‌‌‌ی‌ُشفیوز‌سا‌دٛؿوؾ‌ٔوی‌‌‌‌ٞبی‌لایٝ‌(،‌آسایؾ‌اِىششszٖٚی‌صسبی‌یٍب٘ٝ‌)‌ٔدٕٛٓٝ‌دبیٝ‌‌‌‌‌‌‌‌

ثبؿذ.‌ایٗ‌سٛاثْ‌دبیوٝ‌‌‌ٔیٞبی‌ثؼشٝ‌ثب‌ا٘شطی‌ثبلا‌‌دس‌ثٔوی‌ٔٛالْ‌دٛػشٝ‌ٚ‌ٞبی‌ثبص‌دٛػشٝ‌ی‌ٔحشٛی‌ٕٞٝ

آیوذ.‌دشب٘ؼویُ‌‌‌‌ثذػز‌ٔوی‌‌2ی‌ؿٔبٓی‌ؿشٚدیٍٙش‌ثشای‌اسٓ،‌ثب‌دشب٘ؼیُ‌ٔحذٚد‌وٙٙذٜ‌ٔٔبدِٝ‌سٛػي‌حُ

‌3ٔیوضاٖ‌٘شٔوی‌‌‌  ؿوٛد.‌دس‌ایٙدوب‌‌‌‌سٔشیوف‌ٔوی‌‌‌   ٚ‌    ،‌  ٔحذٚد‌وٙٙذٜ‌سٛػي‌دبسأششٞوبیی‌ِ٘یوش‌‌

ٞبی‌‌ی‌ؿٔبّ‌ٔحذٚدیز‌ثشای‌اٚسثیشبَ‌سٔییٗ‌وٙٙذٜ‌  ‌وٙذ.‌دبسأشش‌دشب٘ؼیُ‌ٔحذٚد‌وٙٙذٜ‌سا‌سٔییٗ‌ٔی

                                                 
1‌Single zeta  
2‌Confinement potential  
3‌Softness  
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ٝ‌‌،‌  ثبؿذ.‌ؿؤبّ‌ٔحوذٚد‌وٙٙوذٜ‌‌‌‌‌ٓذدی‌ٔی ی‌سوبثْ‌ٔوٛج‌ثوب‌ا٘وشطی‌‌‌‌‌‌ٓٙوٛاٖ‌ٔٛلٔیوز‌اِٚویٗ‌ٌوشٜ‌‌‌‌‌ثو

،‌ا٘شطی‌    ‌1‌ٚاسٕی‌ؿجٝ‌،‌ا٘شطی‌ٔشثٛى‌ثٝ‌ٚیظٜ‌حبِز   دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌اػز‌وٝ‌‌        

‌ثبؿوذ.‌ٔووبف‌ثوش‌آٖ،‌‌‌‌ی‌ٔحذٚد‌ٔی‌ثٝ‌دِیُ‌ٔحذٚدیز‌آٖ‌دس‌یه‌ثبصٜثشاٍ٘یخشٍی‌اٚسثیشبَ‌ؿجٝ‌اسٕی‌

‌.ؿٛد‌ؼیُ‌ٔحذٚد‌وٙٙذٜ‌٘شْ‌آغبص‌ٔیؿٔبّ‌داخّی‌اػز‌وٝ‌دشب٘،‌    

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌(DZ)‌2ٞبی‌صسبی‌دٌٚب٘ٝ‌اٚسثیشبَ‌-2

‌ػبخشGaussian‌ٝی‌‌دبیٝ‌ی‌ی‌سٚ٘ذ‌ؿىبفز‌ٔدٕٛٓٝ‌(‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌اداDZٝٔصسبی‌دٌٚب٘ٝ‌)ٞبی‌‌اٚسثیشبَ

،‌      ثٝ‌آسأی‌دس‌ؿٔبّ‌‌‌و3‌ٝی‌اٚسثیشبِی‌سحّیّی‌ؿٛد.‌اٚسثیشبَ‌ؿىبفز،‌سٛػي‌ػبخشٗ‌یه‌دبیٝ‌ٔی

‌فبدٜ‌ؿذٜ‌ثشای‌اٚسثیشبَ‌ؿىبفز:آیذ.‌ؿىُ‌سبثْ‌اػش‌ٔیذػز‌شبَ‌صسبی‌اِٚیٝ‌سا‌ٌٔٙجك‌وٙذ،‌ثاٚسثی

(3-23)‌
  

      {
          

                                                  
       

  
                                                                 

      
   

  ٞب‌دس‌‌ثب‌اػشفبدٜ‌اص‌دیٛػشٍی‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ٚ‌ٔـشمبر‌آٖ‌  ‌ٚ‌  ‌ثبثز‌ٞبی
ؿوٛ٘ذ.‌سوبثْ‌‌‌‌سٔییٗ‌ٔی‌     

  ،‌یٔٙی‌‌ξؿٔبٓی‌دٚٔیٗ‌صسب‌
    دس‌‌     

داسد.‌ؿؤبّ‌ؿوىبفز‌‌‌‌ξای‌ٔـبثٝ‌اِٚیٗ‌صسوب‌‌‌د٘جبِٝ‌     

  
یوه‌اٚسثیشوبَ‌‌‌‌    سٔییٗ‌ٔی‌ؿٛد.‌ایٗ‌دوبسأشش،‌ؿؤبّ‌اٌ٘جوبق‌‌‌‌‌4،‌سٛػي‌دبسأشش‌٘شْ‌ؿىبفز‌     

،‌ثوب‌‌  وٙذ.‌ؿٔبّ‌اٌ٘جوبق‌‌‌ؿىبفذ،‌دیذا‌ٔی‌ی‌صسبی‌دٌٚب٘ٝ‌ٔی‌سحّیّی‌وٝ‌اٚسثیشبَ‌صسبی‌اِٚی‌سا‌ثٝ‌دبیٝ

ٔـخق‌ؿذٖ‌ایٙىٝ‌سٚ٘ذ‌ؿىبفز‌اٚسثیشبَ‌٘ؼوجز‌ثوٝ‌سٚ٘وذ‌اٚسثیشوبَ‌صسوبی‌اِٚوی‌ثبیوذ‌داسای‌ٔموذاس‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

split-normثبؿذ،‌سٔییٗ‌ٔی‌ؿٛد.‌ٔمذاس‌ٔٔشجش‌‌ split-normثوٝ‌غیوش‌اص‌ؿوب1‌‌‌‌‌ُٔسب‌‌0ی‌ثیٗ‌‌ثبصٜ‌دس(

،‌ؿؤبّ‌ٔحوذٚد‌‌‌‌  ی‌اٚسثیشوبَ‌صسوبی‌اِٚوی‌ٚ‌‌‌‌‌،‌ؿٔبّ‌ٔحذٚد‌وٙٙذٜ   (‌لشاس‌داسد.‌‌0‌‌ٚ1ؿذٖ‌خٛد‌

سٛػي‌دوبسأشش‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ،‌سٛػي‌ا٘شطی‌ثشاٍ٘یخشٍی‌ٚ‌ٔمذاس‌‌  ثبؿذ.‌ٔمذاس‌‌ی‌اٚسثیشبَ‌صسبی‌دٚٔی‌ٔی‌وٙٙذٜ

(Split-Norm)ؿٛد.‌وٙششَ‌ٚ‌سٔییٗ‌ٔی‌‌

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

‌ثبؿٙذ.‌ٞبی‌ُشفیز‌ٔی‌ثٝ‌اٚسثیشبَ‌ای‌ثیـششی‌٘ؼجز‌ی‌صاٚیٝ‌ٞبی‌لٌجیذٜ‌داسای‌سىب٘ٝ‌اٚسثیشبَ

‌اٚسثیشبَ ‌اخشلاَ‌اٚسثیشبَ‌ایٗ‌دػشٝ‌اص ‌ثب ‌ٚ‌‌٘ٝ‌سٛػي‌ٔیذاٖ‌اِىششیىی‌سِٛیذ‌ٔیسبی‌یٍبٞبی‌ص‌ٞب ؿٛ٘ذ.

l+1‌ٝٔی‌ی‌ِٔٛف‌ ‌حبكُ ‌آٖ ‌اص ‌اخشلاِی ‌اٚسثیشبَ‌اٚسثیشبَ ‌وٝ‌‌ٞبی‌ؿٛد. ‌كٛسر ‌ایٗ ‌ثٝ لٌجیذٜ

‌اٚسثیشبَ‌ٞبی‌sٞبی‌‌ٛا٘ٙذ‌ثشای‌لٌجیذٜ‌وشدٖ‌اٚسثیشبَس‌ٔی‌pٞبی‌‌اٚسثیشبَ ٚ‌ ،d‌‌ٖثشای‌لٌجیذٜ‌وشد

‌دpٞبی‌‌اٚسثیشبَ سب‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ٞبی‌صَ‌،‌ٔشاحُ‌سـىیُ‌اٚسثیشب2-3س‌ؿىُ‌،‌ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لشاس‌ثٍیش٘ذ.

‌ؿذٜ‌اػز.

‌

‌.>95=اِف(‌صسبی‌یٍب٘ٝ‌‌‌ة،ج،د(‌صسبی‌دٌٚب‌Si-3s‌‌‌ٝ٘ی‌ٞبی‌صسب،‌ثشای‌دٛػشٝ‌ٔشاحُ‌سـىیُ‌اٚسثیشب2‌َ-3ؿىُ‌

                                                 
1
 Polarized orbitals‌ 
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  1ضجِ پتبًسیل 3-3-1-2

ثؼیبس‌ػوشیْ‌‌ٞب،‌ثبٓث‌سغییشاسی‌‌ثٝ‌ؿذر‌ٔمیذ‌دس‌اس2‌ٓٞبی‌ٔغضی‌دشب٘ؼیُ‌وِٛٙی‌لٛی‌ٚ‌اِىششٖٚ‌‌‌‌‌‌‌

ؿٛ٘ذ.‌دس٘شیدٝ‌ثٝ‌سٔذاد‌صیبدی‌سٛاثْ‌دبیٝ،‌ثشای‌سٛكیف‌ٚ‌ػوبخز‌‌‌دس‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ثب‌سٔذاد‌صیبدی‌ٌشٜ‌ٔی

ٞبی‌ٔغضی(‌٘یبص‌داسیٓ.‌سٞیبفشی‌ثشای‌وبٞؾ‌سٔذاد‌سٛاثْ‌دبیٝ،‌ؿجٝ‌دشب٘ؼویُ‌‌‌ٞب‌)سٛاثْ‌ٔٛج‌اِىششٖٚ‌آٖ

ٖ‌‌‌‌ٞبی‌یه‌سٛاٖ‌اِىششٖٚ‌ٞب‌دس‌ٔحبػجبر،‌ٔی‌ثبؿذ.‌ثشای‌وبٞؾ‌سٔذاد‌حبِز‌ٔی ٞوبی‌‌‌اسوٓ‌سا‌ثوٝ‌اِىشوشٚ

ٞبی‌خبسخی‌اسٓ‌سا‌‌دٛػشٝٞبیی‌ٞؼشٙذ‌وٝ‌‌ٞبی‌ُشفیز،‌اِىششٖٚ‌ٔغضی‌ٚ‌ُشفیز‌سمؼیٓ‌ٕ٘ٛد.‌اِىششٖٚ

ٞب‌ثٝ‌ٔیضاٖ‌‌ثبؿٙذ.‌ثٙبثشایٗ‌خٛاف‌اِىششٚ٘ی‌ایٗ‌حبِز‌ٚ‌ٔؼئَٛ‌دیٛ٘ذٞبی‌ؿیٕیبیی‌ٔی‌وٙٙذ‌اؿغبَ‌ٔی

ٞبیی‌ٞؼشٙذوٝ‌‌ٞبی‌ٔغضی‌اِىششٖٚ‌اِىششٖٚ‌ٞب‌ثؼشٍی‌داسد.‌اص‌ًشف‌دیٍش‌صیبدی‌ثٝ‌ٔحیي‌ؿیٕیبیی‌آٖ

ٖ‌‌دٛػشٝ ٞوب‌دس‌دیٛ٘وذٞبی‌ؿویٕیبیی‌‌‌‌‌ٞبی‌داخّی‌اسٓ‌ٚ‌٘ضدیه‌ثٝ‌ٞؼشٝ‌سا‌اؿغبَ‌ٔی‌وٙٙذ.‌ایٗ‌اِىشوشٚ

دوزیشد.‌‌‌سوبثیش‌ٔوی‌‌ٞب‌ثٝ‌ٔیضاٖ‌خضئی‌اص‌ٔحیي‌ؿیٕیبیی‌اًوشاف‌‌‌ٔـبسوز‌٘ذاس٘ذ‌ٚ‌خٛاف‌اِىششٚ٘ی‌آٖ

سٛاٖ‌‌ٞبی‌ٔغضی‌ٔؼشمُ‌اص‌ٔحیي‌اػز.‌دس‌٘شیدٝ‌ٔی‌شٖٚؿٛد‌دشب٘ؼیُ‌حبكُ‌اص‌اِىش‌ثٙبثشایٗ‌فشم‌ٔی

ٞبی‌ُشفیز‌سا‌دسِ٘ش‌ٌشفز.‌سٟٙوب‌اثوشی‌‌‌‌ٞبی‌ٔغضی‌سا‌اص‌ٔحبػجبر‌حزف‌ٕ٘ٛد‌ٚ‌سٟٙب‌اِىششٖٚ‌اِىششٖٚ

سوٛاٖ‌دشب٘ؼویُ‌٘بؿوی‌اص‌‌‌‌‌ثبؿوذ.‌دوغ‌ٔوی‌‌‌‌ٞبی‌ٔغضی‌داس٘وذ،‌اػوششبس‌دشب٘ؼویُ‌ٞؼوشٝ‌ٔوی‌‌‌‌‌‌وٝ‌اِىششٖٚ

شب٘ؼیُ‌ٔٛثش‌خبیٍضیٗ‌وشد.‌ایٗ‌دشب٘ؼیُ‌ٔٛثش‌دس‌ٔحوُ‌ٞؼوشٝ،‌‌‌ٞبی‌ٔغضی‌ٚ‌ٞؼشٝ‌سا‌ثب‌یه‌د‌اِىششٖٚ

ٞب‌ٚ‌خبٔوذار‌سٛػوي‌چٍوبِی‌ثوبس‌دس‌٘بحیوٝ‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌‌‌‌‌سىیٙٝ‌اػز‌أب‌اص‌آ٘دب‌وٝ‌خٛاف‌اِىششٚ٘ی‌ِٔٛىَٛ

سوٛاٖ‌‌‌ؿٛد،‌٘یبص‌ثٝ‌سٛكیف‌دلیك‌چٍبِی‌ثبس‌دس‌٘ضدیىوی‌ٞؼوشٝ‌ٚخوٛد‌٘وذاسد.‌ثٙوبثشایٗ‌ٔوی‌‌‌‌‌‌‌سٔییٗ‌ٔی

،‌خبیٍضیٗ‌ووشد‌سوب‌اص‌سىیٍٙوی‌دس‌ٞؼوشٝ‌خّوٌٛیشی‌ؿوٛد‌ٚ‌دس‌‌‌‌‌‌‌   ٘ؼیُ‌دشب٘ؼیُ‌ٔٛثش‌سا‌ثب‌ؿجٝ‌دشب

فٛاكُ‌دٚسسش‌اص‌ٞؼشٝ،‌دشب٘ؼیُ‌كحیح‌سا‌ایدبد‌وٙذ.‌دس‌٘شیدٝ‌سٛاثْ‌ؿجٝ‌ٔٛج‌ثب‌سٛاثْ‌ٔوٛج‌اسٕوی‌دس‌‌‌

ٝ‌‌‌،‌دس‌فٛاكُ‌دٚس‌اص‌ٞؼشٝ‌یىؼبٖ‌ٔیا٘ذ‌أب‌دس‌٘بحیٝ‌دیٛ٘ذی‌٘ضدیه‌ٞؼشٝ‌ٔشفبٚر ‌ثبؿٙذ.‌ثٝ‌اسٕوی‌وو

‌ٞبی‌ٔغضی‌آٖ‌سٛػي‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌خبیٍضیٗ‌ؿٛد،‌ؿجٝ‌اسٓ‌ٌفشٝ‌ٔی‌ؿوٛد.‌دس‌‌اِىششٖٚ‌ٚ‌ٞؼشٝ‌اثشار

                                                 
1‌Pseudopotential  
2‌Core electrons 
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SIESTA‌ُای‌‌دشب٘ؼویُ‌اسٕوی‌سوه‌رسٜ‌‌‌‌.]89،88[اػشفبدٜ‌ٔی‌ؿوٛد‌‌‌1ٔبسسیٗ-ٞبی‌سشِٚیش‌ؿجٝ‌دشب٘ؼی

ٖ‌‌‌ٞبی‌ُشفیز‌اثش‌ٔی‌ٔٛثش‌وٝ‌سٚی‌اِىششٖٚ ٞوبی‌‌‌وٙذ،‌ثب‌خْٕ‌دشب٘ؼیُ‌ٔٛثش‌حبكُ‌اص‌ٞؼوشٝ‌ٚ‌اِىشوشٚ

ٖ‌‌‌‌)ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ(‌ثٝ‌اهبفٝ‌دشب٘ؼیُٔغضی‌ ٞوبی‌ُشفیوز‌)دشب٘ؼویُ‌ٞوبسسشی‌ٚ‌‌‌‌‌‌ٞوبی‌حبكوُ‌اص‌اِىشوشٚ

      وٝ‌‌ثٝ‌دِیُ‌ایٗ‌سجبدِی(‌دیٍش‌ثشاثش‌اػز.-دشب٘ؼیُ‌ٕٞجؼشٍی
)ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌ٔشثٛى‌ثٝ‌ٞؼشٝ‌‌     

٘یوض‌‌‌ ٛا٘شوٛٔی‌‌ثوٝ‌ٓوذد‌و‌‌‌ ثبؿذ،‌یٔٙی‌ایٗ‌دشب٘ؼویُ‌غیوش‌اص‌‌‌‌ٞبی‌ٔغضی(،‌ؿجٝ‌ٔٛهٔی‌ٔی‌ٚ‌اِىششٖٚ

،‌ ثوشد‌ٔؼوشمُ‌اص‌‌‌‌سٛاٖ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼویُ‌ؿوجٝ‌ٔٛهؤی‌سا‌ثوٝ‌دٚ‌لؼوٕز‌ثّٙوذ‌‌‌‌‌‌‌ثؼشٍی‌داسد،‌ثٙبثشایٗ‌ٔی

    
  ،‌ ٚ‌وٛسبٜ‌ثشد‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌‌        

‌سمؼیٓ‌وشد:‌           

(3-24‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)       
     =     

        +   
           ‌

‌:ؿٛد‌ٔیٔبسسیٗ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌٘ٛؿشٝ‌-ثٙذی‌سشِٚیش‌ٍّٕٓش‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌یٛ٘ی‌ثب‌فشَٔٛ

(3-25)‌ ̂ 
           

        + ∑   
        

      ̂  

،‌ثٝ‌ؿىُ‌ووبٔلا‌غیوش‌‌‌ سبثْ‌ٔٛج‌اػز.‌لؼٕز‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌‌ سٚی‌ِٔٛفٝ‌‌‌،‌یه‌سلٛیشوٙٙذٜ ̂ وٝ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

٘شیدوٝ‌‌]. 90،85،76[ؿوٛد‌‌‌اسائٝ‌ؿذٜ،‌سمشیت‌صدٜ‌ٔی‌2(KBِٙذس)‌ثبی-وٝ‌سٛػي‌وّیٕٙٗ‌  ̂ ٔٛهٔی‌

‌آیذ:‌ٔحذٚد‌داسد‌ٚ‌ثٝ‌ؿىُ‌صیش‌دس‌ٔیاػز‌وٝ‌ٍّٕٓش‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌ثشد‌‌‌ایٗ

(3-26)‌ ̂   
      =     

        +  ̂   

ٚیظٜ‌ٔمبدیش‌سٛاثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىششٚ٘ی‌ثشای‌‌(‌1ٞبی‌صیش‌ثبؿٙذ:‌ٞب‌ثبیذ‌داسای‌ٚیظٌی‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌

سبثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىششٚ٘وی‌ٚ‌ؿوجٝ‌‌‌‌(2اسٕی‌ثبؿذ.‌آسایؾ‌ٔشخْ‌اسٕی‌ا٘شخبثی‌دس‌سٌبثك‌ثب‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ؿجٝ

‌    سبثْ‌ٔٛج‌ٚ‌٘یض‌دشب٘ؼیُ‌سٕبْ‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌دس‌خبسج‌اص‌٘بحیٝ‌ٔغضی‌ٚ‌ؿٔبّ‌ٔغضی،‌

وٝ‌ثب‌سبثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌ؿجٝ‌سبثْ‌‌،    ٔمذاس‌ثبس‌دسٖٚ‌٘بحیٝ‌ٔغضی‌‌(3ثش‌ٞٓ‌ٌٔٙجك‌ثبؿٙذ.

‌دبیؼشٍی‌ثبس(.‌ؿٛد،‌یىؼبٖ‌ثبؿذ‌)ؿشایي‌ٔٛج‌ٔحبػجٝ‌ٔی

                                                 
1‌Troullier-Martins pesudopotentials  
2‌Kleinman-Bylander  
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(3-27)‌∫     

 
|  

     |    ∫     

 
|  

  
   |

 
    

4)‌‌‌ٗ ‌‌دشاؽ‌أٛاج‌دس‌اثش‌ٚخٛد‌٘بحیٝ‌ٔغضی‌ثشای‌دشب٘ؼیُ‌وبُٔ‌ٚ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌یىؼبٖ‌ثبؿذ.‌ثوشای‌ایو

ِٔٙٛس‌ثبیذ‌سغییش‌فبص‌أٛاج‌٘بؿی‌اص‌دشب٘ؼیُ‌وبُٔ‌ٚ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌یىؼبٖ‌ثبؿذ.‌اص‌آ٘دب‌وٝ‌سغییوش‌فوبص‌‌‌

ز‌ٔـوشك‌ٍِوبسیشٕی‌‌‌دس‌اثش‌ٚخٛد‌ػذ‌دشب٘ؼیُ‌ثٝ‌ٔـشك‌ٍِبسیشٕی‌سبثْ‌ٔٛج‌ٚاثؼشٝ‌اػز،‌ِزا‌لاصْ‌اػو‌

‌ثبؿذ.‌ؿٔبّ‌٘بحیٝ‌ٔغضی‌ٔی‌  ثشاثش‌ثبؿٙذ‌وٝ‌‌  سبثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌ؿجٝ‌سبثْ‌ٔٛج‌دس‌

(3-28)‌ 

  
     

     |     
 

  
     

     |      

‌سب‌3-3دس‌ؿىُ‌ ‌ٕٞچٙیٗ‌دشب٘ؼیsi + 3s‌ُی‌‌ثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىششٚ٘ی‌ثشای‌دٛػشٝؿجٝ‌سبثْ‌ٔٛج‌ٚ ،

‌وبُٔ‌ٚ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌ثشای‌ایٗ‌دٛػشٝ‌ٕ٘بیؾ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌

 

‌ی‌‌‌شٚ٘ی‌ثشای‌دٛػشٝجٝ‌سبثْ‌ٔٛج‌ٚ‌سبثْ‌ٔٛج‌سٕبْ‌اِىشاِف(‌دشب٘ؼیُ‌وبُٔ‌ٚ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌ة(‌ؿ‌3-3ؿىُ‌

Si-3s=95.<‌
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ضاجِ پتبًسایل، در ًوابیص     ًوبیص ّبهیلتًَی ٍ هابتریس چگابلی در تقریات    3-3-1-3

 ّبی اتوی اٍرثیتبل

‌و‌ؿٓ‌دس‌حووٛس‌سمشیوت‌ؿوجٝ‌‌‌‌‌‌ؿجٝ‌اسٓ،‌ٍّٕٓش‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌سه‌رسٜ‌ی‌ثشای‌یه‌ٔدٕٛٓٝ       ای‌وٛٞٗ

 دشب٘ؼیُ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌دس‌ٔی‌آیذ‌:

(3-29 )                                                ‌‌+ ∑  ̂ 
                     ‌ ̂‌;‌ ̂‌

‌ ‌ثخؾ‌اَٚ ‌ثبلا ‌ٔٔبدِٝ ‌‌̂ دس ‌ثخؾ‌دْٚ ‌ا٘شطی‌خٙجـی، ∑ٍّٕٓش  ̂ 
‌دشب٘ؼیُ‌‌       ‌ؿجٝ ٍّٕٓش

‌اِىششٚی‌‌ٞبی‌لایٝ‌وٙؾ‌اِىششٖٚ‌ی‌ثشٞٓ‌)سٛكیف‌وٙٙذٜ ٚ‌ ‌ٞؼشٝ ‌اص ‌یٛ٘ی‌٘بؿی ‌ثبس ‌ٞبیٖ‌ُشفیز‌ثب

‌.ؿذٜ‌اػزٞب‌ٚ‌ٞؼشٝ(‌‌وٙؾ‌اِىششٖٚ‌ٌش‌ثشٞٓ‌دشب٘ؼیُ‌خبسخی‌)ثیبVexٖ ‌ثبؿذ،‌وٝ‌خبیٍضیٗ‌ٔغضی(‌ٔی

∫ = VH(r)ٞبسسشیػْٛ‌دشب٘ؼیُ‌‌ثخؾ
     

|    |
ی‌‌ٞبی‌لایٝ‌وٙؾ‌ثب‌اِىششٖٚ‌ٞٓ‌ی‌ثش‌)سٛكیف‌وٙٙذٜ‌    

ثبؿذ.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌ایٙىٝ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌‌،‌دشب٘ؼیُ‌ٕٞجؼشٍی‌و‌سجبدِی‌ٔی‌VXC(r)ُشفیز(‌ٚ‌ثخؾ‌آخش‌

ی‌ثبلا،‌‌ٞب‌دس‌ساثٌٝ‌خبیٍزاسی‌آٖٔی‌سمؼیٓ‌ؿذٜ‌ثٛد‌ثب‌ؿجٝ‌ٔٛهٔی‌ثٝ‌دٚ‌لؼٕز‌ٔٛهٔی‌ٚ‌غیش‌ٔٛه

‌سػیٓ‌:‌ش‌ٔیی‌وّی‌صی‌ثٝ‌ساثٌٝ

‌(3-30‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌(r) +    (r)              ‌(r) + ∑  ̂ 
  

  (r) +   ‌Ĥ =  ̂+ ∑   
      

 ‌

  وٝ‌دس‌آٖ‌
         ‌ٚ ̂ 

  (r)ثٝ‌سشسیت‌لؼٕز‌ٔٛهٔی‌ٚ‌غیش‌ٔٛهٔی‌‌(KB)‌=91‌‌‌ُؿوجٝ‌دشب٘ؼوی‌<

ٔذ،‌ٕ٘وبیؾ‌ٔبسشیؼوی‌‌‌ثبؿذ.‌حبَ‌وٝ‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌وّی،‌ثب‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٗ‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌ثذػز‌آ‌ٔی‌Iاسٓ‌

‌و‌ؿوٓ‌‌‌‌‌اسٕی‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثب‌ی‌ٞبی‌خبیٍضیذٜ‌آٖ‌سا‌دس‌دبیٝ ،‌ψiسٛخٝ‌ثٝ‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ

 :داسیٓ‌   ٞبی‌اسٕیَ‌دس‌دبیٝ‌ٞبی‌اٚسثیشب

(3-31)‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ∑   
        ∑             

 
     

   ‌‌       ∑   
              

 
   ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

  ‌وووٝ
ٞووبی‌‌اٚسثیشووبَ‌{Ilmn}ٞووبی‌‌ی‌ا٘ووذیغ‌ثبؿووٙذ.‌ٔدٕٛٓووٝ‌ی‌هووشائت‌ثؼووي‌ٔووی‌‌،‌ٔدٕٛٓووٝ 
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‌و‌ؿوٓ،‌یو‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌خلاكٝ‌ؿذj‌ٜا٘ذیغ‌اسٕی‌دس‌ ه‌فووبیی‌ثوب‌‌‌ا٘ذ.‌ثٝ‌دِیوُ‌ایٙىوٝ‌فووبی‌سوبثْ‌ٔوٛج‌ووٛٞٗ

ٝ‌‌‌‌‌،ثبیوذ‌٘بٔحوذٚد‌ثبؿوذ‌‌‌‌Jِوزا‌‌‌.ثبؿوذ‌‌ثٔذ‌٘بٔحذٚد‌ٔی ٝ‌‌ی‌اٌوش‌چوٝ‌ٕٞیـوٝ‌اص‌ٔدٕٛٓو ی‌ٔحوذٚد‌‌‌دبیو

ٝ‌‌‌ؿوٛد.‌ثوب‌خوبی‌‌‌‌ثوب‌دلوز‌ثوبلا‌سٛكویف‌ٕ٘وی‌‌‌‌‌‌ψi(r)ؿوٛد‌ثٙوبثشایٗ‌‌‌‌اػشفبدٜ‌ٔی ‌31-3ی‌ٌوزاسی‌ٔٔبدِو

‌ :داسیٓ‌Eiψi(r) ‌Ĥψi(r) =دس

(3-32)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌∑   
  ̂       ∑   

   
 
        

 
    

‌ٝ 32‌‌ٝ-3ی‌اص‌هووشة‌ٔٔبدِوو   ی‌ٕٞیووٕٛ‌‌دس‌سووبثْ‌دبیوو
ٌیووشی‌سٚی‌وووُ‌فوووبی‌‌‌‌اَٚ‌ا٘شٍووش‌    

‌حمیمی‌داسیٓ:

(3-33)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ĥ        dr = ∑   
  

       ∫  
                ‌∫  

    ‌  ∑   
  

    

Sk,j‌‌ٓوٝ‌دس‌آٖ‌ٔبسشیغ‌ٕٞذٛؿب٘ی‌ ‌و‌ؿ ثٝ‌كٛسر‌صیوش‌سٔشیوف‌ٔوی‌‌‌‌‌‌Hk,jٚ‌ٔبسشیغ‌ٞبٔیّشٛ٘ی‌وٛٞٗ

‌:ؿٛد

(3-34)                                                                      ‌∫  
            ‌= ‌Sk,j ‌

(3-35‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌dr                         ‌∫  
          ‌=‌Hk,j‌

‌و‌ؿ33‌‌‌ٓ-3ی‌ثب‌حُ‌ٔٔبدِٝ ٔدٕٛٓوٝ‌ٚیوظٜ‌سوبثْ‌خوٛاٞیJ‌‌‌‌‌‌ٓٚیظٜ‌ٔموذاس‌J‌‌‌ٚثٝ‌فشْ‌ٔبسشیؼی،‌وٛٞٗ

ثووووب‌سٛخووووٝ‌ثووووٝ‌‌،n(r)داؿووووز.‌ثووووشای‌ثذػووووز‌آٚسدٖ‌ٕ٘ووووبیؾ‌ٔبسشیؼووووی‌چٍووووبِی‌ثووووبس‌‌

∑=(r) ٔٔبدِٝ   |     |
         

ؼوت‌‌ثوش‌ح‌‌     ای‌ووٛٞٗ‌و‌ؿوٓ‌‌‌‌‌ٚ‌ثؼي‌سبثْ‌ٔوٛج‌سوه‌رسٜ‌‌‌    

 :اسٕی‌داسیٓ‌ی‌ٞبی‌دبیٝ‌اٚسثیشبَ

(3-36)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ =  ∑     
 
     (r)         ‌∑   

      
 
   ‌= ‌      

(3-37‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌= ∑   
      

     
            ‌  

    ‌= ∑   
   

   ‌  
    ‌

(3-38)                                                               ‌  
           ‌n(r) = ∑     
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 ثب‌لشاس‌دادٖ‌ػٝ‌ٔٔبدِٝ‌ثبلا‌داسیٓ‌:‌

(3-39‌)‌‌‌‌‌‌‌‌  
         ‌∑             

 
    = ∑        ‌  

    ‌∑     
     

   ‌∑    ‌ n(r) =‌

‌:ؿٛد‌،‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌سٔشیف‌ٔیnk,jوٝ‌ٔبسشیغ‌چٍبِی‌

(3-40)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    
            ‌= ∑    ‌    ‌‌

  1ثریلَئي ی در هٌطقِ Kًوًَِ گیری ًقبط  3-3-1-4

ای‌وٝ‌ثبیذ‌سٔییٗ‌ٚ‌ٔـخق‌ٌشدد،‌‌ی‌دیفشا٘ؼیّی‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌یه‌ٔؼئّٝ‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌حُ‌ٔٔبدِٝ

ػَّٛ،‌ػبصی‌یه‌اثش‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ؿجیSIESTA‌ٝثبؿذ.‌وذ‌‌ػیؼشٓ‌ٔٛسد‌ثشسػی‌ٔی‌2(BCSؿشایي‌ٔشصی‌)

‌اص‌ؿشایي‌ٔشصی‌دٚسٜػَّٛ‌ٚاحذ‌دس‌ػٝ‌ساػثب‌سىشاس‌یه‌ ‌ایٗ‌ػیؼشٓ‌‌ٜ‌ٔیای‌ثٟش‌شب‌ٚ‌ػٝ‌ثٔذ، ٌیشد.

‌دٚسٜ‌ثشای‌ػیؼشٓ ٚ‌ ‌٘بٔحذٚد ‌‌ٞبی ‌ای ‌ثّٛسٞبی ‌ٔٙبػت‌ا‌وذٝٔب٘ٙذ ‌ٔیای ‌ثشای‌سٛكیف‌‌ػز‌أب سٛاٖ

ٞب‌وٝ‌دس‌‌ٔب٘ٙذ‌٘ب٘ٛػیٓثٔذی‌‌ٞب،‌ػٌٛح‌ٚ‌ػبخشبسٞبی‌یه‌ٞبی‌داسای‌ٔحذٚدیز‌اص‌لجیُ‌ّٔىَٛ‌ػیؼشٓ

ٔحذٚدیز‌ثٝ‌‌ا٘ذ‌ٚ‌خلاء‌ٔٙبػت‌دس‌ساػشبٞبی‌ی‌وبفی‌ثضسي‌لشاس‌دادٜ‌ؿذٜ‌حذ‌ثٝ‌ا٘ذاصٜه‌ػَّٛ‌ٚای

‌ثشٞٓ ‌خٌّٛیشی‌اص ‌‌ِٔٙٛس ‌اػز. ‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ ‌ِ٘ش ‌دس ‌آٖ‌ساػشبٞب یي‌ٔشصی‌ؿشاثٙبثشایٗ‌ثبیذ‌وٙؾ‌دس

ػَّٛ‌سىشاس‌ای‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ػبخز‌اثش‌دس‌ساػشبٞبی‌آصادی‌ثٝ‌كٛسر‌دٚسٜ‌ٞب‌سا‌ٔٙبػت‌سا‌إٓبَ‌وشد‌ٚ‌آٖ

‌دِ ‌ثٝ ‌اثشوشد. ‌ایٙىٝ ‌ػبخشبسی‌دٚسٜیُ ‌ٔی‌ػَّٛ ‌=‌ای‌داسد، ‌ثلاخ ‌لویٝ ‌كٛسر‌‌،>92ثبیؼز‌اص ‌ثٝ وٝ

آیذ،‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌سٛكیف‌‌ذػز‌ٔیای‌ػَّٛ‌ث‌ٕز‌دٚسٜحبكُ‌هشة‌یه‌لؼٕز‌ٔٛخی‌ؿىُ‌دس‌یه‌لؼ

 سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌ثٟشٜ‌ثشد:‌

(3-41)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  
       

           ‌

                                                 
1‌Brillouin zone 
2‌Boundary conditions 
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  ‌وووٝ
‌ؿووبخق‌nٚ‌‌ی‌اَٚ‌ثشیّووٛئٗ‌ٔووٛج‌دس‌ٌٔٙمووٝ‌ثووشداسk ػووَّٛ‌ٔـووبثٝ‌اػووز.‌دس‌ٞووش‌اثش‌    

ٝ‌‌‌‌‌‌‌ثبؿذ.‌ایٗ‌لوویٝ‌٘ـوبٖ‌ٔوی‌‌‌‌٘ٛاسی‌ٔی‌ی‌ٌؼؼشٝ ‌و‌‌‌‌دٞوذ‌ووٝ‌أىوبٖ‌سلوٛیش‌ووشدٖ‌ٔٔبدِو ی‌ووٛٞٗ

ٔؼووشمُ‌ٚخووٛد‌داسد.‌سووبثْ‌‌ثووٝ‌كووٛسر‌kؿووٓ‌ثووٝ‌فوووبی‌ٔٔىووٛع‌ٚ‌حووُ‌ٔٔبدِووٝ‌ثووٝ‌اصای‌ٔمووبدیش‌

‌سٛا٘ذ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌٘ٛؿشٝ‌ؿٛد:‌،‌ٔیی‌ثشیّٛئٗ‌دس‌فوبی‌ٌٔٙمٝ‌f(r)ا٘شٍشاِی‌

(3-42‌)f (r) = 
     

     
 ∫       

 

  
  = ∑                                            ‌‌‌‌‌

وٝ‌‌،دس‌فوبی‌حمیمی‌1حدٓ‌ػَّٛ‌ثؼیي‌Vcellٚص٘ی‌ٚ‌ ؿبخقf(r)،  wjسجذیُ‌فٛسیٝ‌‌     وٝ

‌دس‌وذ‌‌ؿٛد،‌ٔی‌٘بٔیذٜ‌ٔی‌2ضٚیٍٙش‌و‌ػبیشػبخشبس‌ >‌93=‌3هداص‌سٚؽ‌ٔٙخبسػز‌و‌‌SIESTAثبؿٙذ.

ثب‌k ٘مبى‌‌اص‌ؿٛد‌ٚ‌ا٘شٍشاَ‌ثب‌خْٕ‌سٚی‌سٔذاد‌وٕی‌ٌیشی‌دس‌فوبی‌ثشیّٛئٗ‌اػشفبدٜ‌ٔی‌ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ

ػَّٛ‌دس‌فوبی‌حمیمی‌ثضسٌشش‌ثبؿذ،‌فوبی‌ٔٔىٛع‌چٙذ‌اثشؿٛد.‌ٞش‌‌سمشیت‌صدٜ‌ٔی‌‌wjؿبخق‌ٚص٘ی

ؿٛد.‌دس‌٘شیدٝ‌ثٝ‌‌سش‌ٔی‌ػی‌وٝ‌ثب‌ٞٓ‌داس٘ذ‌وٛچهٛٔىٔ‌یٝ‌)ٌٔٙمٝ‌ثشیّٛئٗ(‌ٔشٙبػت‌ثب‌آٖ،‌ًجك‌ساثٌ

‌.اوشفب‌وشد‌‌rی‌سٛاٖ‌سٟٙب‌ثٝ‌ثشسػی‌سٛاثْ‌ٔٛج‌دس‌٘مٌٝ‌سشی‌٘یبص‌داسیٓ‌ٚ‌ٔی‌ٔذاد‌٘مبى‌وٓس

 ی ًیرٍّبی ثیي اتوی ثْیٌِ سبزی سبختبر ٍ هحبسجِ 3-3-1-5

ا٘دبْ‌‌ف‌آٖی‌خٛا‌س،‌لجُ‌اص‌ٔحبػجٝػبصی‌ػبخشبس‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌سٔییٗ‌دبیذاسسشیٗ‌حبِز‌ػبخشب‌ثٟیٙٝ     

‌سٛػي‌لویٝ‌ٔی ‌فبیٕٙٗ‌=‌دزیشد. ‌ٔی83ی‌ّٕٞٗ‌و ‌ٞؼشٝ‌> ‌ثٝ ‌٘یشٚی‌ٚاسد ‌یٖٛ‌سٛاٖ ٚ‌ ‌دس‌‌ٞب ‌وٝ ‌سا ٞب

‌ا٘ذ،‌ٔحبػجٝ‌وشد:‌لشاس‌ٌشفشRI‌ٝٔٛلٔیز‌

(3-43)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     
  

   
‌

‌:،‌سا‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌٘ٛؿز‌ سٛاٖ‌ا٘شطی‌وُ‌ػیؼشٓ‌‌ٔی

(3-44‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)= 
⟨ | ̂| ⟩

⟨ | ⟩
‌ε‌

                                                 
1‌Primitive cell 
2‌Wigner-Seitz 
3‌Monkhorst-Pack 
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ψ‌٘فشم‌ٔیثیب‌ ‌ؿٓ‌وٝ ‌سبثْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و ‌‌ٍش ‌ثذیٗ‌كٛسر‌وٝ ‌اػز، ‌ثٟٙدبس ‌اص‌1 = ⟨ | ⟩ؿٛد .

خب‌‌لذس‌خبثٝ‌ٔٛلٔیز‌دیٍش،‌آٖلٔیز‌ثٝ‌ؿٛد،‌آٖ‌ٞب‌اص‌یه‌ٔٛ‌ٞب‌ٚاسد‌ٔی‌ی‌٘یشٚیی‌وٝ‌ثٝ‌یٖٛ‌ٔحبػجٝ

ٚ‌ٔٛلٔیز‌خذیذ‌یٛ٘ی،‌دِیُ‌ٔخشلبر‌ٝ‌ْ‌ٔٛج‌وٛٞٗ‌و‌ؿٓ‌ثؿٛ٘ذ‌وٝ‌ا٘شطی‌وُ‌سا‌وٕیٙٝ‌وٙٙذ.‌سٛاث‌ٔی

‌٘بؿی‌اص ‌ٚاسد‌ٔی‌٘یشٚیی‌وٝ‌ثش‌یٖٛ‌ ‌سغییش‌ٔی‌ٞب ‌لشاس‌دادٖ‌ٔٔ‌ؿٛد، ‌ثب ی‌‌ٔٔبدِٝ‌دس‌44-3ی‌بدِٝوٙٙذ.

‌داسیٓ:‌(43-3ی‌٘یشٚ‌)ساثٌٝ

(3-46‌)FI =   ⟨ |
  

   
| ⟩  ⟨

  

   
| | ⟩   ⟨ | |

  

   
⟩                                                ‌‌‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌=  ⟨ |
  

   
| ⟩    (

 ⟨ | ⟩

   
)     ⟨ |

  

   
| ⟩‌  

ثبؿٙذ،‌ٔٔشجش‌٘خٛاٞذ‌ثٛد.‌خٌبی‌ایدوبد‌‌ٞب‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌ٔٛلٔیز‌اسٕی‌‌ی‌دبیٝ‌اٌش‌ٔد45‌ٕٝٓٛ-3ی‌ٔٔبدِٝ

ثبؿذ‌وٝ‌٘یشٚی‌دٛلای‌٘بٔیذٜ‌‌ٔىبٖ‌یٛ٘ی‌ٔیٚ‌ٞب‌٘ؼجز‌ثٝ‌ٔٛلٔیز‌‌ی‌دبیٝ‌ؿذٜ‌٘بؿی‌اص‌ٔـشك‌ٔدٕٛٓٝ

ب‌ٚاثؼشٝ‌ٞ‌ثبؿذ‌چٖٛ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌آٖ‌ٞبی‌أٛاج‌سخز‌كفش‌ٔی‌ی‌دبیٝ‌دٕٛٓٝؿٛد.‌٘یشٚی‌دٛلای‌ثشای‌ٔ‌ٔی

ٝ‌‌ِیُ‌ایٙىٝ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ٔدٕٛٓٝد‌ثبؿٙذ،‌ثٙبثشایٗ‌ثٝ‌ثٝ‌ٔٛلٔیز‌یٛ٘ی‌ٕ٘ی ٔب٘ٙوذ‌‌ٞوبی‌خبیٍضیوذٜ،‌‌‌‌ی‌دبیو

 .ثبؿذ،‌ِزا‌سلحیح‌دٛلای‌٘یبص‌اػز‌ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌ٔٛلٔیز‌اسٕی‌ٚ‌یٛ٘ی‌ٔیٞبی‌اسٕی‌‌اٚسثیشبَ
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 هقذهِ 4-1

ٔوٛاد‌دس‌‌‌دس‌ایٗ‌كٙٔز‌سخ‌داد.‌یؿٍشف‌ر٘ب٘ٛ‌سحٛلا‌ی‌اِىششٚ٘یه‌ثٝ‌ٓشكٝثب‌ٚسٚد‌كٙٔز‌ٔیىشٚ‌‌‌‌‌‌‌

ه‌ػبصی‌لٌٔبر‌اِىششٚ٘یىوی‌‌ذ.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌سٚ٘ذ‌وٛچوٙٙ‌ایٗ‌ٔمیبع‌خٛاف‌ٔٙحلش‌ثٝ‌فشدی‌دیذا‌ٔی

لٌٔوبر‌اِىششٚ٘یىوی‌‌‌‌ی‌اخوضای‌ػوبص٘ذٜ‌‌ػٕز‌ػبخشبسٞبی‌اثٔبد‌دبییٗ‌ثٝ‌ٓٙٛاٖ‌‌،‌سٛخٟبر‌ثٝدس‌كٙٔز

ٞب،‌ثوٝ‌دِیوُ‌‌‌‌ٞب‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ػیٓ٘ب٘ٛ‌ب٘ٙذثٔذی‌ٕٞ‌ذی‌ٚ‌ؿجٝ‌یهثٔ‌ػٛق‌دیذا‌وشدٜ‌اػز.‌ػبخشبسٞبی‌یه

.‌ثبؿوٙذ‌‌ٔوی‌‌ٔز‌اِىششٚ٘یه‌دش‌ػوشٓز‌دس‌كٙ‌ثشای‌اػشفبدٜ‌ٔٙبػجیوب٘ذیذای‌‌خٛاف‌خبِجی‌وٝ‌داس٘ذ،

ٞبی‌ٔخشّف‌دس‌فٙبٚسی‌٘ب٘ٛ‌خلٛكب‌دس‌اثضاسٞبی‌‌ب٘ٝبٔٞب‌یىی‌اص‌ثٟششیٗ‌ػبخشبسٞب‌ثشای‌ػبخز‌ػ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

سٛاٖ‌ثب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌ػبخشبسؿوبٖ‌ثوٝ‌دٚ‌‌‌‌‌‌ٞبی‌ٔخشّف‌سا‌ٔی‌ثبؿٙذ.‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ىِٛی‌ٔیشّف‌اِىششٚ٘یه‌ِٔٛٔخ

ی‌سٛاٖ‌دس‌ػبخز‌سشا٘ضیؼشٛسٞب‌ٔی‌ٞبی‌ٞبدی‌سا‌ثٙذی‌وشد.‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌ٞبدی‌سمؼیٓ‌ٞبدی‌ٚ‌٘یٕٝ‌ی‌دػشٝ

دیٛدٞبی‌‌سٛاٖ‌دس‌ػبخز‌دیٛدٞبی‌ٔخشّف‌)دیٛد‌ػذ‌ؿبسىی،‌ٞب‌سا‌ٔی‌ٞبدی‌٘یٕٝسه‌اِىششٚ٘ی‌سّٛ٘ی‌ٚ‌

FETسشا٘ضیؼشٛسٞبی‌ٔیذاٖ‌ٔٛثش‌‌...(‌ٚ‌،‌PNدیٛ٘ذ
ف‌ٚ‌وبسثشدٞوبی‌یوه‌‌‌خوٛا‌ ٔٛسد‌اػشفبدٜ‌لشاس‌داد.‌1

بِِ٘ٛٛوٝ‌ثوٝ‌‌‌ٞبی‌ٔخشّف‌سغییش‌داد‌ٚ‌یب‌وٙششَ‌وشد.‌ثشای‌ٔثبَ‌آلایوؾ‌یوه‌٘‌‌‌سٛاٖ‌ثب‌سٚؽ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سا‌ٔی

ٛ‌‌ثوش‌ٓٙبكش‌ٔخشّوف‌‌‌خزة،‌ٞبی‌ٔشفبٚر‌بكش‌ٔخشّف‌ثب‌ُشفیزٓٙ دٚ‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌‌‌دِِٖٛوٝ،‌ٌوزاس‌‌ػوٌح‌٘ب٘

...‌اص‌خّٕٝ‌وبسٞبیی‌ٞؼوز‌ووٝ‌دس‌ایوٗ‌ٔوٛسد‌‌‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٚ‌ٖٚفّضی‌دس‌ٞبی‌ص٘دیشٜ‌ٞب‌ٚ‌اسٓ‌دسٞٓ،‌سضسیك

ٞوبی‌وشثٙوی‌‌‌‌ِِٛٝٞبی‌فّضی‌دس‌٘ب٘ٛ‌ٞب‌ٚ‌ص٘دیشٜ‌سٓا‌ؿذٖ‌وذؼَٛ‌ی‌.‌دس‌صٔیٙٝ>94=‌كٛسر‌ٌشفشٝ‌اػز

ووٝ‌ایوٗ‌‌‌‌سشی‌كٛسر‌ٌشفشٝ‌ٚ‌خوٛاف‌ٔخشّفوی‌اص‌آٖ‌ثشسػوی‌ؿوذٜ‌اػوز‌دسحوبِی‌‌‌‌‌‌‌سحمیمبر‌ٌؼششدٜ

خوٛاٞیٓ‌‌‌اػز.‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌ٔوب‌ٔوی‌‌‌دزیشفشٝر‌كٛس‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌وٕشش‌ِٛٝسد‌٘بِ٘ٛسحمیمبر‌دس‌ٔٛ

ٝ‌‌‌فّضی‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ی‌ؿبُٔ‌یه‌ص٘دیشٜ‌ػبخشبسی ؿوذٜ‌‌سضسیوك‌‌‌ی‌یب‌چٙذ‌اسٓ‌ٔدضا‌اص‌فّوضار‌ٚاػوٌ

ٝ‌‌داخُ‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٖ‌‌ی‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌سا‌ثشسػی‌وٙیٓ.‌أشٚصٜ‌ٔٛادی‌ثب‌دبیو ٛ‌‌ػویّیىٛ ِوٛطیىی‌‌إٞیوز‌سىٙ

ی‌اص‌سحمیمبر‌ٔـبثٟی‌خٛاٞیٓ‌ثب‌اٍِٛ‌ثشداس‌یه‌داس٘ذ.‌ثٙبثشایٗ‌ٔب‌ٔیاِىششٚ٘ثؼیبس‌صیبدی‌دس‌كٙٔز‌٘ب٘ٛ

ٓ‌ػیؼوشٕی‌ؿوبُٔ‌‌‌ٞب‌كوٛسر‌ٌشفشوٝ،‌ثوٝ‌ثشسػوی‌‌‌‌‌‌ٞبی‌وشثٙی‌ٚ‌ػبیش‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وٝ‌سٚی‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٚ‌‌اسو ‌ٞوب‌

                                                 
1‌ Field Efect Transistor 
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ٝ‌‌كوش‌اسٕوی‌اص‌‌ٓٙب‌‌ٞوبی‌‌ص٘دیوشٜ‌ دس‌‌وذؼوَٛ‌ؿوذ‌Sc ,Ti ,V ,Cr ,Mn ,Fe ,Co ,Ni ,Cu‌‌‌ٜی‌ٚاػوٌ

‌C‌ٚثذشداصیٓ.‌دٚ‌ٓٙلوش‌‌‌خٟز‌اػشفبدٜ‌دس‌كٙبیْ‌٘ب٘ٛاِىششٚ٘یه‌ٚ‌اػذیٙششٚ٘یه‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

Siثوشای‌‌‌.ؿیٕیبیی‌وبٔلا‌ٔشفبٚر‌اػوز‌ٞبی‌‌سفشبسؿبٖ‌دس‌سـىیُ‌دیٛ٘ذاٌشچٝ‌ٞٓ‌ُشفیز‌ٞؼشٙذ‌أب‌‌

spٞبی‌سٕبیُ‌ثٝ‌سـىیُ‌دیٛ٘ذ‌Siٓٙلش‌‌1ٔثبَ‌اوثش‌فبصٞبی‌حدٕی
سٕبیوُ‌ثوC‌‌‌‌ٝووٝ‌‌‌دس‌حبِی‌،داس٘ذ‌3

spسـىیُ‌دیٛ٘ذ‌
Si‌‌ٚٞبی‌‌داسد.‌ِزا‌ثبیذ‌دیذ‌ؿجى2‌ٝ ٖ‌‌‌ثب‌سشویوت‌ ٓ‌‌وذؼوَٛ‌ؿوذ ٖ‌‌‌اسو ‌ٞوبی‌فّوضی‌دس‌آ

ٕٞویٗ‌‌‌؟دٞٙوذ‌‌ٔیبًیؼی‌خبِجی‌اص‌خٛد‌ثشٚص‌خٛاف‌اِىششیىی‌ٚ‌ٔغٙ‌آیب‌سػٙذ‌ٚ‌چٍٛ٘ٝ‌ثٝ‌دبیذاسی‌ٔی

ٛ‌س‌ٞبی‌خبِت‌ایٗ‌دٚ‌ٓٙلش‌ثٛدٜ‌وٝ‌ثشخی‌اص‌آصٔبیـبر‌ٚ‌سفبٚر ٝ‌حمیمبر‌اخیش‌سا‌ثٝ‌ػوٕز‌٘ب٘  ٞوبی‌‌ِِٛو

سوشی‌‌‌دزیشی‌ثیؾ‌ٞب‌ثٝ‌آٟ٘ب‌اٌ٘ٔبف‌ٞب‌٘ؼجز‌ثٝ‌٘ب٘ٛػیٓ‌فوبی‌خبِی‌٘بِِ٘ٛٛٝػٛق‌دادٜ‌اػز.‌‌ػیّیىٛ٘ی

ٔغٙبًیؼوی‌‌ٚ‌‌،‌اِىششٚ٘وی‌ػوبخشبسی‌‌ثوٝ‌ثشسػوی‌خوٛاف‌‌‌‌دوظٚٞؾ‌ایوٗ‌‌‌دس‌دٞوذ.‌‌دس‌حوٛس‌آلایؾ‌ٔی

ٝ‌‌ثب‌ٓٙبكش‌ؿذٜ‌وذؼِٛٝٚ‌خبِق‌‌ػیّیىٛ٘یٞبی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ ‌ Sc ,Ti ,V ,Cr ,Mn ,Fe ,Co ,Ni ,Cu ‌ٚاػوٌ

ا٘دوبSIESTA‌‌‌ْووذ‌ٔحبػوجبسی‌‌‌وٕوه‌‌چٍبِی،‌ثوب‌‌‌یسبثٔ‌ی‌دشداصیٓ.‌ٔحبػجبر‌دس‌چبسچٛة‌ِ٘شیٝ‌ٔی

ٞبی‌اسٕی‌ٚ‌سمشیت‌ؿجٝ‌دشب٘ؼیُ‌‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌ثش‌حؼت‌سشویت‌خٌی‌اٚسثیشبَ‌ی‌وٝ‌ثش‌دبیٝ‌ددزیش‌ٔی

،‌ثشن،‌ا٘ضسٞٛف‌دشدٚ(GGA) ‌‌بدِی‌اص‌سمشیت‌ؿیت‌سٕٔیٓ‌یبفشٝسج‌-ٕٞجؼشٍی‌یثشای‌سبثٔ‌.اػشٛاس‌اػز

(PBE)‌‌ٜؿٛد‌ٔیاػشفبد.‌

‌

‌‌سبزی پبراهترّب ثْیٌِ 4-2

ٔحبػجبر‌ا٘دوبْ‌ؿوذٜ‌ٚ‌٘شوبیح،‌ثوٝ‌ٔٔشفوی‌سٔوذادی‌اص‌‌‌‌‌‌‌اثشذا‌لجُ‌اص‌ٚسٚد‌ثٝ‌ثحث‌دس‌ٔٛسد‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

دس‌أوش‌ٔحبػوجبر‌ٚ‌افوضایؾ‌ػوشٓز‌‌‌‌‌‌خٌوب‌‌ووبٞؾ‌‌ٚ‌وٝ‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌افضایؾ‌دلز‌دشداصیٓ‌ٔی‌دبسأششٞب

ثٙذی‌)وٝ‌‌ٚ‌ثشداس‌ؿجى2ٝ.‌ایٗ‌دبسأششٞب‌ؿبُٔ‌ا٘شطی‌لٌْثبیؼز‌آٖ‌دبسأششٞب‌سا‌ثٟیٙٝ‌وشد‌ٍٕٞشایی،‌ٔی

 .دٞیٓ‌خب‌ٔخشلش‌سٛهیحی‌ٔی‌ثبؿٙذ‌وٝ‌دس‌ایٗ‌وٙذ(‌ٔی‌خق‌ٔیٔـسٔذاد‌٘مبى‌دس‌فوبی‌ٚاسٖٚ‌سا‌

‌

                                                 
1‌ Bulk 
2‌Cutoff energy  
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 اًرشی قطغ 4-2-1

ثٝ‌ِٔٙٛس‌ٔحوذٚد‌ووشدٖ‌ثؼوي‌خٕولار‌أوٛاج‌سخوز‌دس‌‌‌‌‌‌‌‌(‌1ثبؿذ:‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثٝ‌دٚ‌كٛسر‌ٔی‌‌‌‌‌‌‌

ای‌وٛٞٗ‌ؿٓ‌ثش‌حؼت‌‌سٛاثْ‌ٔٛج‌سه‌رسVASP‌‌ٚQuantum ESPRESSO‌ٜوذٞبی‌ٔحبػجبسی‌ِ٘یش‌

ؿٛ٘ذ.‌ثٝ‌دِیُ‌ایٙىٝ‌خٕلار‌ثؼي‌ثوشای‌أوٛاج‌سخوز‌ثوب‌ا٘وشطی‌ثوبلا‌‌‌‌‌‌‌‌سخز‌ثؼي‌دادٜ‌ٔی‌ی‌أٛاج‌دبیٝ

(  

   
ٞوبیی‌‌‌سٛاٖ‌ایٗ‌خٕلار‌ٔٛج‌سخز‌سا‌ثٝ‌اصای‌ثشداس‌ٔوٛج‌‌یبثٙذ،‌ٔی‌(‌ثٝ‌سذسیح‌وبٞؾ‌ٔی |    ⃗ |

ٝ‌ؿٛد،‌كفش‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفز‌ٚ‌سٟٙوب‌خٕلاسوی‌سا‌ٍ٘و‌‌‌‌ٔیثیـشش‌ا٘شطی‌لٌْ‌ذاس‌حذی‌ٞب‌اص‌ٔم‌وٝ‌ا٘شطی‌آٖ

ْ‌‌سش‌اػز.‌ثب‌ایٗ‌ووبس‌سٔوذاد‌‌‌اص‌ا٘شطی‌لٌْ‌دبیی1‌ٗ-4ی‌ٞب‌ًجك‌ساثٌٝ‌ا٘شطی‌خٙجـی‌آٖ‌داؿز‌وٝ ‌سٛاثو

‌یبثذ.‌‌ٚ‌حدٓ‌ٔحبػجبر‌وبٞؾ‌ٔی‌ؿٛد‌ی‌سخز‌دس‌ثؼي‌ٔحذٚد‌ٔی‌دبیٝ

(4-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌
  

  
| ⃗⃗    |

 
     ‌

ٞبی‌فیضیىی‌ٔب٘ٙذ‌چٍبِی‌ثبس،‌دشب٘ؼیُ‌ٚ‌ا٘وشطی‌دس‌ػوبخشبسٞبی‌‌‌‌ی‌ثؼیبسی‌اص‌وٕیز‌ثشای‌ٔحبػجٝ‌-2

‌،ٚ‌ثّٔىوغ‌‌اص‌فوبی‌ٚاسٖٚ‌ثٝ‌حمیموی‌‌ٞبی‌فیضیىی‌ی‌وٕیز‌ای،‌ٕٞچٙیٗ‌سجذیُ‌فٛسیٝ‌ٔشٙبٚة‌ٚ‌دٚسٜ

َ‌‌ثبؿیٓ.‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ٔحبػجٝ‌ٞب‌ٔی‌ٞبیی‌دس‌ایٗ‌فوب‌ٌیشی‌ی‌ا٘شٍشاَ‌٘یبص‌ثٝ‌ٔحبػجٝ ٞوب،‌ٔوب‌‌‌‌ی‌ایٗ‌ا٘شٍوشا

ٝ‌‌وٙیٓ.‌دس‌فوبی‌حمیمی‌اٌش‌فبكّٝ‌ثٙذی‌ٔی‌ایٗ‌فوبٞب‌سا‌ؿجىٝ ثٙوذی‌‌‌ی‌ثیٗ‌ایٗ‌٘مبى‌دس‌فوبی‌ؿوجى

‌آٖ‌ثب‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثٝ‌كٛسر‌صیش‌اػز:‌ی‌ٕ٘بیؾ‌دٞیٓ،‌ساثٌٝ    ؿذٜ‌سا‌ثب

(4-2)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ 

‌

   
 

   
              = 

    
 

   
                                       

 

√      
 

ثبؿذ.‌ٞشچٝ‌ٔمذاس‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثیـشش‌ؿوٛد،‌‌‌ا٘شطی‌لٌْ‌ٔی‌    ثشداس‌ٔٛج‌سخز‌لٌْ‌ٚ‌‌  وٝ‌دس‌آٖ‌

ٞب‌‌ؿٛد.‌دس‌٘شیدٝ‌سٔذاد‌ثیـششی‌اص‌آٖ‌سش‌ٔی‌ٞب‌ثیؾ‌ٚ‌سٔذاد‌آٖ‌سش‌ی‌٘مبى‌وٓ‌ی‌حمیمی‌فبكّٝ‌ؿجىٝ‌دس

ؿٛد.‌‌ی‌حمیمی‌ٔی‌ٌیشی‌دس‌ؿجىٝ‌وٙٙذ‌ٚ‌ایٗ‌ثبٓث‌افضایؾ‌دلز‌ا٘شٍشاَ‌ٌیشی‌ٔـبسوز‌ٔی‌دس‌ا٘شٍشاَ

ثبؿذ،‌ا٘شطی‌لٌْ‌‌ٞبی‌اسٕی‌ٔی‌ثٝ‌دِیُ‌ایٙىٝ‌ثش‌اػبع‌ثؼي‌سبثْ‌ٔٛج‌ثش‌حؼت‌اٚسثیشبSIESTA‌َوذ‌

‌ثبؿذ.‌ف‌ؿذٜ‌ثشای‌آٖ،‌ٔٛسد‌دْٚ‌ٔیسٔشی
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 در فضبی ٍارٍى Kثٌذی ٍ تؼذاد ًقبط  ثردار ضجکِ 4-2-2

بد‌اػز.‌اص‌آ٘دوب‌‌ٞب‌ثؼیبس‌صی‌ٞب‌ٚ‌دس‌٘شیدٝ‌سٔذاد‌اِىششٖٚ‌دس‌یه‌خبٔذ‌سٙبٚثی‌٘بٔحذٚد،‌سٔذاد‌اسٓ‌‌‌‌‌‌‌

ٞبیی‌ٔثوُ‌چٍوبِی‌‌‌‌ی‌وٕیز‌ا٘ذ،‌ثبیذ‌ثشای‌ٔحبػجٝ‌ی‌خبٔذ‌ٌؼششدٜ‌ای‌سٚی‌ٕٞٝ‌رسٜ‌وٝ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌سه

ا٘ذ،‌ٔحبػجٝ‌‌،‌سٔذاد‌صیبدی‌سٛاثْ‌ٔٛج‌وٝ‌ثٝ‌كٛسر‌ٔحذٚد‌دس‌فوب‌ٌؼششدٜ‌ؿذٜ  ی‌‌دس‌٘مٌٝ‌     ثبس‌

ثْ‌سٔوذاد‌سوب‌‌‌‌       ی‌ٔحبػجٝ‌‌سٛا٘یٓ‌ٔؼبِٝ‌(،‌ٔی3-4ی‌ٔٔبدِٝ)ی‌ثّٛخ‌‌دٜ‌اص‌لویٝبؿٛ٘ذ.‌ثب‌اػشف

اَٚ‌ثشیّٛئٗ‌ٚ‌ثٝ‌اصای‌سٔذاد‌ٔحذٚدی‌٘ٛاس‌‌ی‌دس‌ٌٔٙمٝ‌       ‌ی‌‌‌سا‌ثٝ‌ٔؼبِٝ       ای‌‌ٔٛج‌سه‌رسٜ

‌وبٞؾ‌دٞیٓ.‌

(4-3)‌  ( ⃗      ⃗ )      ⃗      
   ⃗   ⃗           

ٝ‌‌‌‌‌‌ ⃗ خب‌وٝ‌سٛاثْ‌ٔٛج‌ٔشثٛى‌ثٝ‌٘مبى‌‌اص‌آٖ‌‌‌‌‌‌‌‌ سوٛاٖ‌‌‌ا٘وذ،‌ٔوی‌‌‌وٝ‌٘ضدیوه‌ٞوٓ‌ٞؼوشٙذ‌ثؼویبس‌ٔـوبث

ٝ‌‌‌‌‌‌‌ا٘شٍشاَ سا‌ثوب‌خٕوْ‌سٚی‌‌‌   ٘موبى‌ی‌‌ٌیشی‌)وٝ‌دس‌ثخوؾ‌ا٘وشطی‌لٌوْ‌سٛهویح‌دادٜ‌ؿوذ(‌سٚی‌ٕٞو

دس‌‌ سمشیت‌صد.‌اٌشچٝ‌اكٛلا‌ثبیذ‌سٛاثوْ‌ٔوٛج‌ثوٝ‌اصای‌سٕوبْ‌٘موبى‌‌‌‌‌‌‌ ای‌اص‌٘مبى‌‌ی‌٘بدیٛػشٝ‌ٔدٕٛٓٝ

ٗ‌٘موبى‌سا‌‌ی‌اَٚ‌ثشیّٛئٗ‌سا‌ثذا٘یٓ،‌أب‌دس‌ُٕٓ‌وبفی‌اػز‌سٛاثْ‌ٔٛج‌دس‌سٔذاد‌ٔحوذٚدی‌اص‌ایو‌‌‌ٌٔٙمٝ

ثٙذی‌وٙیٓ.‌سٚؿوی‌ووٝ‌دس‌‌‌‌ٌیشی‌سٚی‌ایٗ‌٘مبى،‌ثبیذ‌فوبی‌ٚاسٖٚ‌سا‌ؿجىٝ‌ثشای‌ا٘شٍشاَ‌.داؿشٝ‌ثبؿیٓ

ثٙذی‌دس‌ساػشبٞبی‌آصادی‌‌.‌ؿجىٝ]95[‌ثبؿذ‌ٔی‌1ثشیٓ‌سٚؽ‌ٔٙخبسػز‌ده‌اص‌آٖ‌ثٟشٜ‌ٔی‌SIESTAوذ‌

بؿوذ.‌ایوٗ‌دبسأششٞوب‌‌‌‌ث‌ٔوی‌‌     دزیشد‌وٝ‌دس‌حبِز‌وّی‌ثٝ‌كٛسر‌‌ای‌ػبخشبس‌ا٘دبْ‌ٔی‌ٚ‌دٚسٜ

‌ثبؿٙذ.‌ثٙذی‌فوبی‌ٚاسٖٚ‌دس‌ساػشبٞبی‌ٔخشّف‌ٔی‌(‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ؿجىٝ     ‌  0آذاد‌كحیح‌)

ٝ‌‌ٞبی‌وذٝ‌ی‌آصادی‌ٔثُ‌ػیؼشٓ‌ٞبیی‌ثب‌ػٝ‌دسخٝ‌ثشای‌ػیؼشٓ‌‌‌‌‌‌‌ ی‌یىؼوبٖ‌‌‌ای‌وٝ‌ثشداسٞبی‌ؿوجى

ٝ‌‌‌ٌشافٗ‌ٞبی‌دٚثٔذی‌ٔثُ‌(،‌ثشای‌ؿجىٝ     (‌داس٘ذ‌ثٝ‌كٛسر‌)    ⃗    ) ‌ی‌ٞب‌ثوب‌دٚ‌دسخو

⃗⃗⃗    ⃗ آصادی‌دس‌ساػشبی‌ (،‌ثشای‌ػبخشبسٞبی‌     ثٝ‌كٛسر‌)‌  ٔحذٚدیز‌دس‌ساػشبی‌‌ی‌ٚ‌دسخٝ‌ 

ٛ‌‌‌ٞب،‌٘ب٘ٛػیٓ‌ه‌ثٔذی‌ٕٞب٘ٙذ‌٘بِِ٘ٛٛٝیه‌ثٔذی‌ٚ‌ؿجٝ‌ی ٝ‌‌یوه‌‌ٞوب‌ثوب‌‌‌سیجٖٛٞوب‌ٚ‌٘وب٘ آصادی‌دس‌‌ی‌دسخو

                                                 
1‌Monkhorst-pack 
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ٝ‌‌‌(      ثٝ‌كٛسر‌‌‌  ساػشبی‌ ی‌ٔحوذٚدیز‌دس‌ػوٝ‌ساػوشبی‌‌‌‌‌‌‌ٚ‌ثشای‌ػبخشبسٞبیی‌ثب‌ػوٝ‌دسخو

Γ‌‌ٝدزیشد‌وٝ‌ایٗ‌٘مٌٝ‌‌ا٘دبْ‌ٔی‌1 1 1ٞب‌ثٝ‌كٛسر‌‌ِىَٕٛٛٞب٘ٙذ‌ٔ‌‌    ⃗     ثشیّوٛئٗ‌‌‌ی‌دس‌ٌٔٙمو

سشی‌دس‌فوبی‌حمیمی‌داؿشٝ‌ثبؿذ،‌فووبی‌‌‌ثبؿذ.‌ٞشچٝ‌ػَّٛ‌ٚ‌ػبخشبس‌ٔٛسد‌ثشسػی‌ٔب‌اثٔبد‌ثضسي‌ٔی

ثٙوبثشایٗ‌ٞشچوٝ‌فووبی‌‌‌‌‌خٛاٞذ‌داؿز‌ٚ‌ثّٔىوغ.‌سشی‌‌اثٔبد‌وٛچه‌بٚاسٖٚ‌آٖ‌)ٌٔٙمٝ‌ثشیّٛئٗ(‌ٔشٙبػج

‌سشی‌دس‌ٌٔٙمٝ‌ثشیّٛئٗ‌٘یبصٔٙذیٓ.ٓ‌و‌ ٚ‌٘مبى‌‌ثٙذی‌ٔؾسش‌ؿٛد‌ثٝ‌سٔذاد‌‌ٚاسٖٚ‌وٛچه

  ّبی سیلیکًَی ًبًَلَلِ تؼییي پبراهترّبی ٍرٍدی 4-2-3

 در فضبی ٍارٍى Kثٌذی ٍ تؼذاد ًقبط  ثردار ضجکِ 4-2-3-1

ثبیؼز‌ثٝ‌خٟز‌ػشٓز‌ٍٕٞشایی‌ٚ‌دلز‌٘شبیح،‌ثٟیٙٝ‌ؿٛد‌سٔذاد‌٘مبى‌ٚ‌‌ٔی‌ٞبیی‌وٝدبسأششیىی‌اص‌     

سٛهویح‌دادٜ‌ؿوذ‌ایو2‌‌‌‌‌ٗ-2-4ًٛس‌ووٝ‌دس‌ثخوؾ‌‌‌‌‌ثبؿذ.‌ٕٞبٖ‌ٔی‌Kدس‌فوبی‌ٚاسٖٚ‌‌ثٙذی‌ٔؾثشداس‌

ای‌‌دوه‌ٚ‌دس‌ساػوشبی‌آصادی‌ٚ‌دٚسٜ‌‌‌-سٛػوي‌سٚؽ‌ٔٙخبسػوز‌‌‌SIESTAدس‌وذ‌ٔحبػوجبسی‌‌‌ثٙذی‌ٔؾ

ٛ‌‌‌‌ثضسيٌیشد‌ٚ‌ثب‌‌ػبخشبس‌ا٘دبْ‌ٔی چىشش‌ؿوذٖ‌فووبی‌‌‌سش‌ؿذٖ‌ػبخشبس‌دس‌فوبی‌حمیمی،‌ثوٝ‌دِیوُ‌وو

 ٘بِِ٘ٛٛٝ ِ٘ش ٔٛسد ػبخشبس وٝ خب‌‌آٖ اص‌.ثٙذی‌ٚ‌٘مبى‌وٕششی‌دس‌ایٗ‌فوب‌٘یبص‌اػز‌ٚاسٖٚ‌ثٝ‌سٔذاد‌ٔؾ

ٝ‌ اص وٝ اػز ؿذٜ إٓبَ كٛسر ایٗ ثٝ ٔشصیؿشایي‌، اػز ثٔذی‌یه ٚ ثبؿذ‌ٔی  a ، b ٚ c ساػوشبی‌ ػو

ٓ‌ اص سب اػز ؿذٜ ِٔٙٛس وبفی‌خلاء ی‌ا٘ذاصٜ ثٝ a ٚ b ساػشبی دٚ دس فمي ٗ‌ دس ووٙؾ‌‌ثوشٞ  ساػوشبٞب‌ ایو

ثب‌ٔمبدیش‌ثبلا‌ا٘شخبة‌ سا‌سب‌حذ‌أىبٖ لٌْ ا٘شطی خٛد چٙیٗ ٞٓ ٚ دبسأششٞب سٕبٔی اثشذا‌.ؿٛد خٌّٛیشی

ثشای‌ٞش‌       )سا‌دس‌ Nٔمذاس‌c ‌ساػشبی ٌشفشٗ ِ٘ش دس ثب.‌ػذغ‌وشدیٕٓ٘ٛدٜ‌ٚ‌دس‌فبیُ‌ٚاسد‌

ی‌ایوٗ‌‌‌،‌ثشسػوی‌ٔموذاس‌ثٟیٙوٝ‌ؿوذٜ‌‌‌‌ِ٘شثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌وثشر‌ػبخشبسٞبی‌ٔٛسد‌‌اِجشٝ. ٔشحّٝ‌سغییش‌دادیٓ

‌صیٍضاي‌ٞبی‌ٌشٜٚ‌اص‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌أىبٖ‌دزیش‌٘جٛد.‌ِزا‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌ثشسػی‌دٚ‌ٞبػبخشبس‌ی‌ٕٞٝدبسأشش‌ثٝ‌اصای‌

(n,0)ٚ‌آسٔچیش‌‌(n,n)‌٘ٛدبسأشش‌یخبِق‌ػیّیى‌،K‌‌‌ٛ ٝ‌ٔٙبػت‌ثوٝ‌اصای‌یوه‌٘ب٘ ی‌صیٍوضاي‌خوبِق‌‌‌‌ِِٛو

 .ٔحبػجبر‌اص‌آٖ‌اػشفبدٜ‌ؿذ‌ػبیشٚ‌ثشای‌‌(‌سٔیی6،6ٗی‌آسٔچیش‌خبِق‌)‌ِِٛٛٝ(‌ٚ‌یه‌٘ب0،8٘)
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‌یثشا‌فوبی‌ٚاسK‌ٖٚسٔذاد‌٘مبى‌وُ‌ثش‌حؼت‌‌یا٘شط‌یشارسغ‌،1-4ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌ٚ‌ٕ٘ٛداس‌‌‌‌‌‌      

ایوٗ‌‌‌یثشاٚ‌ٔمبدیش‌ثٔذ‌اص‌آٖ‌ٔمذاس‌‌یٗداسد،‌ِزا‌ا‌یىٙٛاخز‌یسٚ٘ذثٝ‌ثٔذ‌‌49ٔمذاس‌(‌اص‌6،6)‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

K‌‌ٝ٘مبى‌‌ثشداسثٟیٙٝ‌اػز.‌ثٙبثشایٗ‌‌سػبخشب ٖ‌‌ی‌ثٟیٙو ٔ‌‌فووبی‌ٚاسٚ ٝ‌‌یسٕوب ٗ‌ا‌یوش‌آسٔچ‌یٞوب‌‌٘بِِ٘ٛٛو ‌یو

سغیوشار‌ا٘وشطی‌‌‌‌2-4ٕٞچٙیٗ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌ٚ‌ؿىُ‌.ٕ٘بییٓ‌ٔیا٘شخبة‌‌1 1 50ثشاثش‌‌سادظٚٞؾ‌

ثٝ‌ثٔذ‌سٚ٘ذی‌یىٙٛاخز‌داسد،‌ِوزا‌‌‌29(‌اص‌ٔمذاس‌0،8ِِٛٝ‌)٘ب٘ٛ‌فوبی‌ٚاسK‌ٖٚسٔذاد‌٘مبى‌وُ‌ثش‌حؼت‌

ا٘شخبة‌‌1 1 30ثشاثش‌‌سادظٚٞؾ‌‌یٗا‌صیٍضاي‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یسٕبٔ‌فوبی‌ٚاسٖٚی‌‌ثٟیK‌ٝٙ٘مبى‌‌ثشداس

  .ٕ٘بییٓ‌ٔی

‌.(6،6ی‌آسٔچیش‌)‌،‌ثشای‌٘ب‌Kِِٝٛٛ٘٘مبى سٔذاد حؼت ثش وُ ا٘شطی‌1-4خذَٚ

99‌79‌59‌49‌39‌19‌K-point 

 (eV)کل اًرشی‌-3658/2548-‌3658/2548-‌3658/2548-‌3658/2548-‌3650/2548-‌3608/2548

 

‌

‌.(6،6ی‌آسٔچیش‌)‌،‌ثشای‌٘ب‌Kِِٝٛٛ٘٘مبى سٔذاد حؼت ثش وُ ا٘شطیٕ٘ٛداس‌‌1-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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 .(8،0)صیٍضاي‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ،‌ثشای‌‌K٘مبى سٔذاد حؼت ثش وُ ا٘شطی‌2-4خذَٚ

59‌49‌39‌29‌19‌10‌K-point 

کل اًرشی‌-0633/3397-‌0633/3397-‌0633/3397-‌0633/3397-‌0627/3379-‌0463/3379
(eV) 

‌
‌‌ 

 

 ‌‌.(8،0ی‌صیٍضاي)‌،‌ثشای‌٘ب‌Kِِٝٛٛ٘٘مبى سٔذاد حؼت ثش وُ ا٘شطیٕ٘ٛداس‌‌2-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌

 اًرشی قطغ 4-2-3-2

 

اص‌دبسأششٞوبی‌ٚسٚدی‌ووٝ‌ا٘شخوبة‌‌‌‌‌دیٍوش‌‌اؿبسٜ‌ؿذ،‌یىی‌1-2-4چٝ‌وٝ‌دس‌ثخؾ‌‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌آٖ      

ؿٛد،‌سٔییٗ‌ٔیضاٖ‌ا٘شطی‌‌دسػز‌آٖ‌ثبٓث‌افضایؾ‌ػشٓز‌ٍٕٞشایی‌ٚ‌وبٞؾ‌خٌب‌دس‌أش‌ٔحبػجبر‌ٔی

ی‌ایٗ‌دوبسأشش‌‌‌،‌ثشسػی‌ٔمذاس‌ثٟیٙٝ‌ؿذِٜ٘شثبؿذ.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌وثشر‌ػبخشبسٞبی‌ٔٛسد‌‌ٔی‌لٌْ‌ٔٙبػت

ٝ‌‌خٝ‌ثٝ‌ثشسػوی‌دٚ‌ثٝ‌اصای‌ٞش‌ػبخشبس‌أىبٖ‌دزیش‌٘جٛد.‌ِزا‌ثب‌سٛ ٚ‌‌(n,0)‌صیٍوضاي‌‌ٞوبی‌‌ٌوشٜٚ‌اص‌٘بِِ٘ٛٛو
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ٝ‌‌‌یخبِق‌ػیّیىٛ٘‌(n,n)آسٔچیش‌ ی‌صیٍوضاي‌خوبِق‌‌‌‌،‌دبسأشش‌ا٘شطی‌لٌْ‌ٔٙبػت‌ثوٝ‌اصای‌یوه‌٘بِِ٘ٛٛو

‌ٚ‌ثشای‌سٕبْ‌ٔحبػجبر‌دیٍش‌اص‌آٖ‌ثٟشٜ‌ثوشدٜ‌ؿوذ.‌‌‌سٔییٗ(‌3،3)ی‌آسٔچیش‌خبِق‌‌ِٛٝ(‌ٚ‌یه‌٘ب0،5ِٛ٘)

ٔٙبػت‌ایٗ‌دبسأشش،‌سٕبْ‌دبسأششٞب‌ثٝ‌غیوش‌اص‌ا٘وشطی‌لٌوْ،‌دس‌فبیوُ‌‌‌‌‌‌ثشای‌ثذػز‌آٚسدٖ‌ٔمذاس‌ثٟیٙٝ‌ٚ

‌٘وذ.‌‌ٔششٞب‌خٛد‌ثبٓث‌ثشٚص‌خٌب‌ٍ٘وشد‌ٚسٚدی‌دلیك‌ٚ‌ثبلا‌ا٘شخبة‌ؿذ‌سب‌إًیٙبٖ‌حبكُ‌ؿٛد‌وٝ‌آٖ‌دبسا

ٚ‌ا٘شطی‌‌ی‌لٌْ‌سا‌دس‌ٞش‌ٔشحّٝ‌سغییش‌دادٜا٘شط‌،ثشای‌دٚ‌ٌشK‌ٜٚی‌‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دبسٔشش‌ثٟیٙٝ‌ؿذٜ‌ػذغ

َ‌ٌشٜٚ.‌٘شیدٝ‌ثٝ‌اصای‌دٚ‌ٕ٘ٛدیٓثشسػی‌‌،ٞبی‌ٔشفبٚر‌ثٝ‌اصای‌ا٘شطی‌لٌْ‌سا‌وُ 3‌‌ٚ-4ٞوبی‌‌،‌دس‌خوذٚ

 .ٌضاسؽ‌ؿذٜ‌اػز‌4-3‌‌ٚ4-4ٞبی‌ٚ‌ؿى4-4‌ُ

‌.(3،3ی‌آسٔچیش‌)‌ا٘شطی‌وُ‌ثشحؼت‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثشای‌٘ب3‌ِِٝٛٛ٘-4َخذٚ

  (Ry)قطغ اًرشی‌700‌600‌550‌450‌300‌200

 (eV) کل اًرشی -6387/1272-‌6387/1272-‌6387/1272-‌6387/1272-‌6393/1272-‌6401/0222

 

‌

‌.(3،3آسٔچیش‌)‌ی‌ٕ٘ٛداس‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثش‌حؼت‌ا٘شطی‌وُ‌ثشای‌٘ب3‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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ٝ‌‌یلٌْ‌ثوشا‌‌یوُ‌ثش‌حؼت‌ا٘شط‌یا٘شط‌یشارسغ‌3-4ٚ‌ٕ٘ٛداس‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌ (‌اص‌3،3)‌ی‌٘بِِ٘ٛٛو

Ry450دظٚٞؾ‌ثوٝ‌ٓٙوٛاٖ‌‌‌‌یٗا‌یشآسٔچ‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یسٕبٔ‌یٔمذاس‌ثشا‌یٗداسد،‌ِزا‌ا‌یىٙٛاخز‌یسٚ٘ذ‌

‌.ا٘شخبة‌ؿذٜ‌اػز‌یٙٝلٌْ‌ثٟ‌یا٘شط
‌

‌

‌.(5،0صیٍضاي‌)‌ی‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثش‌حؼت‌ا٘شطی‌وُ‌ثشای‌٘ب4‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

600‌450‌400‌300‌200‌100‌
 (Ry)قطغ اًرشی

 (eV)اًرشی کل‌-7196/2121-‌7196/2121-‌7196/2121-‌7193/2121-‌7194/2121-‌7207/2121

‌

‌

‌.(5،0صیٍضاي‌)‌ی‌ا٘شطی‌لٌْ‌ثش‌حؼت‌ا٘شطی‌وُ‌ثشای‌٘ب4‌ِِٝٛٛ٘-4ىُؿ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ٝ‌‌یلٌْ‌ثوشا‌‌یوُ‌ثش‌حؼت‌ا٘شط‌یا٘شط‌یشارسغ‌4-4ٚ‌ٕ٘ٛداس‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌ (‌اص‌0،5)‌ی‌٘بِِ٘ٛٛو

Ry400دظٚٞؾ‌ثوٝ‌ٓٙوٛاٖ‌‌‌‌یٗا‌صیٍضاي‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یسٕبٔ‌یٔمذاس‌ثشا‌یٗداسد،‌ِزا‌ا‌یىٙٛاخز‌یسٚ٘ذ‌

‌.ا٘شخبة‌ؿذٜ‌اػز‌یٙٝلٌْ‌ثٟ‌یا٘شط

 ّب پبیِ  ی هجوَػِ 4-2-3-3
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ٝ‌‌ٞبیی‌وٝ‌ثٝ‌افضایؾ‌دلز‌ٔحبػجبر‌وٕه‌ٔی‌یىی‌دیٍش‌اص‌وٕیز       ی‌ٔٙبػوت‌‌‌وٙذ‌ا٘شخبة‌یه‌دبیو

ًوٛس‌ووٝ‌دس‌فلوُ‌‌‌‌‌ثبؿذ.‌ٕٞبٖ‌ی‌ػبخشبس‌ٔٛسد‌ثشسػی‌ٔی‌دٞٙذٜٞبی‌سـىیُ‌‌ٞبی‌اسٓ‌ثٝ‌اصای‌اٚسثیشبَ

ٗ‌‌سٛاثوْ‌ٔوٛج‌سوه‌رسSIESTA‌‌‌‌ٜسش‌ثیبٖ‌ؿذ،‌ووذ‌ٔحبػوجبسی‌‌‌‌ػْٛ‌ثب‌خضئیبر‌ثیؾ ؿوٓ‌سا‌‌‌-ای‌ووٛٞ

سوٛاٖ‌ثوٝ‌‌‌‌ٞبی‌اسٕی‌سا‌ٔوی‌‌اٚسثیشبَ‌دٞذ.‌ٞبی‌اسٕی‌ثؼي‌ٔی‌ٞبی‌اٚسثیشبَ‌ثشحؼت‌سشویت‌خٌی‌اص‌دبیٝ

ٞبی‌وشٚی‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفوز.‌دلوز‌ٔحبػوجبر‌ٚاثؼوشٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌‌‌ًٞٙكٛسر‌حبكُ‌هشة‌سبثْ‌ؿٔبٓی‌دس‌ٕٞب

ؿٛد‌یٔٙی‌ٔمذاس‌‌ٔحذٚد‌ٔی‌  ٞبػز.‌لؼٕز‌ؿٔبٓی‌سٛػي‌دبسأششی‌ثٝ‌اػٓ‌‌ایٗ‌دبیٝ‌ی‌ؿىُ‌ٚ‌ا٘ذاصٜ

‌ξٞبی‌چٙذٌب٘ٝ‌صسوب‌‌‌سٛا٘ٙذ‌سٛػي‌سٔذادی‌اص‌دبیٝ‌ٞبی‌اسٕی‌ٔی‌ؿٛد.‌دبیٝ‌آٖ‌خبسج‌اص‌ایٗ‌ؿٔبّ‌كفش‌ٔی

ٞبی‌وشٚی‌)ٚاثؼشٝ‌ثٝ‌دٚ‌ٓوذد‌وٛا٘شوٛٔی‌‌‌‌ؿٛد‌ثٝ‌ٕٞبًٞٙ‌شبَ‌صسب‌ٔشثٛى‌ٔیثؼي‌دادٜ‌ؿٛ٘ذ.‌ٞش‌اٚسثی

ٔـششن‌ثب‌سبثْ‌ؿٔبٓی‌ٔشفبٚر،‌ثذیٗ‌كٛسر‌وٝ‌صسبی‌یٍب٘ٝ،‌دٌٚب٘ٝ،‌ػٝ‌ٌب٘ٝ‌ثشای‌یه،‌دٚ‌ٚ‌‌)(‌   ٚ 

‌سوش‌ووشد.‌دس‌‌‌ی‌لٌجیذٜ‌غٙی‌ٞبی‌دبیٝ‌سٛاٖ‌ثب‌ؿبُٔ‌وشدٖ‌اٚسثیشبَ‌ٞب‌سا‌ٔی‌ایٗ‌اٚسثیشبَ‌ػٝ‌سبثْ‌ؿٔبٓی

ٞبی‌لٌجیذٜ‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٗ‌سغییش‌ؿىّی‌اػز‌وٝ‌ثٝ‌ّٓوز‌ایدوبد‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌‌ِ٘ش‌ٌشفشٗ‌اٚسثیشبَ

(‌ٕٓٛٔب‌خٛاثی‌ثب‌ویفیز‌ثبلا‌ثوب‌ٞضیٙوٝ‌ٔحبػوجبسی‌ووDZP‌‌‌‌‌ٓدٞذ.‌حبِز‌صسبی‌دٌٚب٘ٝ‌لٌجیذٜ‌)‌سخ‌ٔی

‌ؿذٜ‌اػز.‌‌ثشدٜ‌ٞبی‌اسٕی،‌ثٟشٜ‌وٙذ.‌ِزا‌دس‌سٕبٔی‌ٔحبػجبر‌اص‌ایٗ‌دبیٝ‌ثٝ‌اصای‌اٚسثیشبَ‌فشاٞٓ‌ٔی

 ّبی هَرد ثررسیسبزی سبختبر  ثْیٌِ 4-2-3-4

ػبصی‌دبسأششٞبی‌ٔٛسد‌٘یبص‌ثشای‌ا٘دبْ‌ٔحبػجبر،‌اِٚیٗ‌ّٕٓی‌وٝ‌ثبیذ‌لجُ‌اص‌ثشسػی‌‌‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝ‌‌‌‌‌‌

ثبؿذ.‌دس‌‌ٞب‌ٔی‌ػبصی‌ػبخشبس‌ٚ‌ٔٛلٔیز‌اسٓ‌ا٘دبْ‌ثٍیشد،‌ثٟیٙٝ‌ػبخشبسی‌،‌ٔغٙبًیؼی‌ٚخٛاف‌اِىششٚ٘ی

(‌ثٝ‌ٌٔبِٔٝ‌دیٙبٔیه‌یٛ٘ی‌ٚ‌٘یشٚٞبی‌ثویٗ‌اسٕوی‌‌‌MDسٛػي‌سٞیبفز‌دیٙبٔیه‌ِٔٛىِٛی‌)‌ایٗ‌لؼٕز

ٞبی‌دیٙبٔیه‌ِٔٛىِٛی‌ٔشفبٚسی‌ثشای‌ایٗ‌أش‌ٚخٛد‌داسد،‌ِٚی‌دس‌ٔحبػوجبر‌اص‌‌‌ؿٛد.‌سٚؽ‌دشداخشٝ‌ٔی

1‌‌‌‌‌ٜ(CGسٚؽ‌ؿیت‌ٕٞیٕٛ‌) ٞوبی‌اسٕوی‌دائٕوب‌سغییوش‌‌‌‌‌‌ثٟشٜ‌ثشدٜ‌ؿذ‌ووٝ‌سٛػوي‌آٖ‌ٔٛلٔیوز‌ٚ‌خبیٍوب

وٝ‌ا٘شطی‌وُ‌‌فبیٕٙٗ‌سب‌صٔب٘ی‌-ٞب‌سٛػي‌سٚؽ‌ّٕٞٗ‌ٞبی‌ٔشفبٚر‌٘یشٚی‌ثیٗ‌آٖ‌دس‌ٚهٔیز‌وٙٙذ‌ٚ‌ٔی

یبثذ.‌دلز‌٘یشٚی‌ثویٗ‌اسٕوی‌ٚ‌‌‌‌ٞب،‌وٕیٙٝ‌ؿٛد‌ادأٝ‌ٔی‌ٞب‌ٚ‌یٖٛ‌ػبخشبس‌ٚ‌ػیؼشٓ‌ثٝ‌اصای‌ٔٛلٔیز‌اسٓ
                                                 
1‌Conjugate Gradients 
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سوٛاٖ‌ثوٝ‌‌‌‌ؿٛد.‌ثب‌ثٟیٙوٝ‌ووشدٖ‌ػوبخشبس‌ٔوی‌‌‌‌‌دبسأشش‌ٚسٚدی‌سٔشیف‌ٔی‌ٓٙٛاٖ‌ثٝ،‌‌ی‌سغییشار‌آٖ‌ثیـیٙٝ

ی‌سٔبدِی‌ٚ‌ٕٞچٙیٗ‌ًَٛ‌دیٛ٘ذٞبی‌اسٕی،‌ثٝ‌ِٔٙٛس‌ثشسػی‌خٛاف‌‌ٞبی‌ؿجىٝ‌ٞبی‌اسٕی،‌ثبثز‌خبیٍبٜ

‌ٞبی‌ٚسٚدی‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٝ‌ؿذٜ‌ثوشای‌ٔحبػوجبر‌‌‌سشیٗ‌دبسأشش‌5‌ٟٓٔ-4دس‌خذَٚ‌یبفز.‌‌اِىششٚ٘ی‌دػز

ٝ‌‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ (،‌9،9(،‌)8،8(،‌)7،7)(،‌6،6(،‌)5،5) (،4،4(،‌)3،3آسٔچیوش‌)‌‌ی‌ٞبی‌خوبِق‌ٚ‌یوب‌آلایوؾ‌یبفشو

(،‌0،12(،‌)0،11(،‌)0،9(،‌)0،8(،‌)0،7(،‌)0،6(،‌)0،5(،‌)0،3(‌ٚ‌صیٍضاي‌)13،13(،‌)12،12(،‌)11،11)

‌ا٘ذ.‌(‌آٚسدٜ‌ؿذ16،0ٜ(،‌)15،0(،‌)14،0(،‌)0،13)

‌.ضاي(‌ػیّیىٛ٘یٍصی-ٞبی‌)آسٔچیش‌دبسأششٞبی‌ٚسٚدی‌ٔحبػجبر،‌ثشای‌٘ب5‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

ٔدٕٛٓٝ‌

‌ٞب‌دبیٝ

ٍٕٞشایی‌

‌٘یشٚ

سٚؽ‌

دیٙبٔیه‌

ِٔٛىِٛی‌

(MD)‌

ٍٕٞشایی‌

چٍبِی‌

‌ثبس

ا٘شطی‌

‌لٌْ

‌)آسٔچیش(

ا٘شطی‌

‌لٌْ

‌)صیٍضاي(

ثٙذی‌‌ثشداسؿجىٝ

‌ فوبی‌

‌)آسٔچیش(

ثٙذی‌‌ثشداسؿجىٝ

‌ فوبی‌

‌)صیٍضاي(

سبثٔی‌

-ٕٞجؼشٍی

‌سجبدِی

سمشیت‌

‌وذ

ٌب٘ووو2‌‌ٝ

لٌجیووذٜ‌

(DZP)‌

005/0 ‌

  

 
 

ؿوووویت‌

ٕٞیوووٕٛ‌

(CG)‌

5-10‌Ry450‌‌‌Ry400‌50 1 1‌30 1 1‌GGA(PBE)‌‌ٝؿوووووج

‌دشب٘ؼیُ

‌

 )زیگساگ ٍ آرهچیر( ّبی سیلیکًَی خبلع   ثررسی خَاظ سبختبری ٍ الکترًٍی ًبًَلَلِ 4-3

 Si-Siپیًَذ  تقریجی ، طَلًبًَلَلٍِ قطر تقریجی  ثبثت ضجکِ 4-3-1
ثوٝ‌دِیوُ‌داؿوشٗ‌‌‌‌‌ثشسػوی‌ؿوذٜ‌دس‌ایوٗ‌دوظٚٞؾ،‌‌‌‌‌یّیىٛ٘یػٞبی‌صیٍضاي‌ٚ‌آسٔچیش‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ ثشای‌‌‌‌‌

10‌‌‌‌ٚحذٚد‌‌a‌‌ٚbای‌‌دٚ‌ساػشبی‌غیش‌دٚسٜ‌دس‌،ثٔذی‌ػبخشبس‌یه ساػوشبی‌‌‌آٍ٘ؼوششْٚ‌خولاء‌دادٜ‌ؿوذٜ‌

.‌اص‌آ٘دب‌وٝ‌دس‌دٚ‌ساػشب‌خولاء‌دس‌ِ٘وش‌‌‌ٜ‌اػزای‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفشٝ‌ؿذ‌دٚسٜ‌ساػشبی‌(c)‌ٞب‌ٔحٛسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌٘ؼوجز‌ثوٝ‌آسٔچیوش‌‌‌‌(n،0)‌ٞبی‌صیٍوضاي‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ.‌ثبؿذ‌ؿجىٝ‌لبثُ‌ثشسػی‌ٔی‌‌cٌشفشٝ‌ؿذ،‌سٟٙب‌دبسأشش

(n,n)ثب‌‌n‌ٖسش‌ثب‌ًَٛ‌ٔحٛسی‌‌ش‌وٛچهٌ،‌داسای‌لیىؼبcلٌش‌سمشیجی‌ٚ‌ثبثز‌ؿجىٝ‌ثبؿٙذ.‌ثضسٌشش‌ٔی‌‌

‌.اػزدػشٝ‌ثٙذی‌ؿذ7‌‌ٜ-6‌‌ٚ4-4ٞبی‌دس‌خذَٚ‌،ی‌ػبخشبسٞب‌ثشای‌وّیSi-Si‌‌ٝٚ‌ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌
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ٝ‌‌‌سٛاٖ‌ٞب‌ثٝ‌ًٛس‌وُ‌ٔی‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌‌‌‌‌ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌سا‌ثوشای‌٘بِِ٘ٛٛو

ؿوذٜ‌سٛػوي‌ػوبیشیٗ‌سٛافوك‌خوٛثی‌‌‌‌‌‌وٝ‌٘شبیح‌ٔب‌ثب‌٘شبیح‌ٌضاسؽ‌‌،آٍ٘ؼششْٚ‌ٌضاسؽ‌ٕ٘ٛد‌29/2حذٚد‌

>،‌اِجشٝ‌سفبٚر‌خضئوی‌‌96=٘ظاد‌ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾ‌ٕٞیٗ‌ٔمذاس‌سا‌ٌضاسؽ‌ٕ٘ٛد٘ذ‌‌،‌ثشای‌ٔثبَ‌آلبی‌سحیٓداسد

اخشلاف‌ًَٛ‌دیٛ٘ذ‌ا٘شخبثی‌اِٚیوٝ‌یوب‌٘بؿوی‌اص‌سفوبٚر‌ووذٞب‌ٚ‌دبسأششٞوبی‌‌‌‌‌‌‌سٛا٘ذ‌ثٝ‌دِیُ‌‌دس‌٘شبیح‌ٔی

سػٓ‌ؿذٜ‌اػوز‌‌‌5-4ثش‌حؼت‌لٌش‌دس‌ؿىُ‌ی‌ٔحٛسی‌ٕٞچٙیٗ‌سغییشار‌ثبثز‌ؿجىٝ‌.ٔحبػجبسی‌ثبؿذ

‌ی‌آسٔچیوش‌سٚ٘وذ‌‌‌ٞوبی‌‌٘ؼجز‌ثٝ‌لٌش،‌ثشای‌٘ب‌c‌ِِٝٛٛ٘ساػشبی‌ی‌ز‌ؿجىٝثبث‌سغییشار‌وٝ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌آٖ

ٔٛدی‌ٚ‌ثٔوذ‌اص‌آٖ‌‌آٍ٘ؼششْٚ‌سٚ٘ذ‌كو‌‌8/6ثشذا‌سب‌حذٚد‌ٞبی‌صیٍضاي‌ا‌أب‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثبثشی‌داسد‌٘ؼجشب

‌یبثذ.‌سٚ٘ذ‌٘ؼجشب‌ثبثشی‌ٔی

‌

‌.ٞبی‌صیٍضاي‌خبِق‌ثشسػی‌ؿذٜ‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌ٞبی‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دبسأشش‌6-4خذَٚ
طَل تقریجی پیًَذ 

(Å) 

 ثبثت ضجکِ

(Å) 

 قطر تقریجی

(Å) 

ّبی سلَل  تؼذاد اتن

 ٍاحذ

 زیگساگ

(0،n) 

32/2‌54/6‌31/4‌12‌(3،0) 

28/2‌70/6‌54/6‌20‌(5،0) 

27/2‌70/6‌72/7‌24‌(6،0) 

31/2‌85/6‌16/9‌28‌(7،0) 

26/2‌77/6‌08/10‌32‌(8،0) 

31/2‌88/6‌62/11‌36‌(9،0) 

27/2‌77/6‌83/13‌44‌(11،0) 

26/2‌77/6‌05/15‌48‌(12،0) 

30/2‌92/6‌60/16‌52‌(13،0) 

30/2‌92/6‌85/17‌56‌(14،0) 

30/2‌93/6‌10/19‌60‌(15،0) 

30/2‌93/6‌34/20‌64‌(16،0) 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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‌.ٞبی‌آسٔچیش‌خبِق‌ثشسػی‌ؿذٜ‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌ٞبی‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دبسأشش‌7-4خذَٚ‌

طَل تقریجی پیًَذ 

(Å) 

 ثبثت ضجکِ

(Å) 

 قطر تقریجی

(Å) 

ّبی  تؼذاد اتن

 سلَل ٍاحذ

 آرهچیر

(n,n) 

28/2‌91/3‌70/6‌12‌(3،3) 

31/2‌99/3‌95/8‌16‌(4،4) 

26/2‌91/3‌85/10‌20‌(5،5) 

27/2‌91/3‌05/13‌24‌(6،6) 

30/2‌00/4‌41/15‌28‌(7،7) 

26/2‌91/3‌35/17‌32‌(8،8) 

30/2‌99/3‌81/19‌36‌(9،9) 

27/2‌92/3‌75/23‌44‌(11،11) 

26/2‌91/3‌98/25‌48‌(12،12) 

30/2‌99/3‌60/28‌52‌(13،13) 

‌

‌

‌‌.ػیّیىٛ٘ی‌خبِقٞبی‌‌‌لٌش‌آٖ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثٝ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌٘ؼجز‌یی‌ساػشبی‌ٔحٛس‌سغییشار‌ثبثز‌ؿجى5‌ٝ-4ؿىُ
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 خبلع سیلیکًَی ّبی ًبًَلَلِ 1یاًرشی کل ٍ اًرشی ثستگ 4-3-2

دبیذاسی‌سشیٗ‌دبسأشش‌‌ٟٔٓدشداصیٓ.‌‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثحث‌دس‌ٔٛسد‌دبیذاسی‌ػبخشبسٞبی‌خبِق‌ٔی‌‌‌‌‌‌‌

سوش‌ثبؿوذ‌آٖ‌ػیؼوشٓ‌‌‌‌‌ایٗ‌دبسأشش‌ثشای‌ٞوش‌ػیؼوشٓ‌ٞشچوٝ‌ٔٙفوی‌‌‌‌‌یه‌ػبخشبس‌ا٘شطی‌وُ‌آٖ‌اػز‌وٝ

‌9-8‌‌ٚ4-4ٞوبی‌‌خذَٚدس‌‌سا‌ی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌آسٔچیش‌ٚ‌صیٍضايٞب‌ا٘شطی‌وُ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سش‌اػز.‌دبیذاس

ثوشای‌ٞوش‌ٌوشٜٚ‌اص‌‌‌‌یوبثیٓ‌ووٝ‌‌‌‌ٔوی‌‌دس‌‌ٞب‌خذَٚ‌ایٗ‌ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دادٜثٙذی‌ٕ٘ٛدیٓ.‌‌دػشٝ

ؿوٛد‌ووٝ‌٘ـوبٖ‌‌‌‌‌سوش‌ٔوی‌‌‌ٔٙفی،‌ا٘شطی‌وn‌ُٞبی‌صیٍضاي‌یب‌آسٔچیش‌ثب‌افضایؾ‌لٌش‌یب‌وبیشاِیشی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ًجوك‌‌ٕٞچٙویٗ‌‌‌ثیـوشش(‌اػوز.‌‌‌nسوش‌)ووبیشاِیشی‌‌‌‌ٞبی‌ثب‌لٌوش‌ثوضسي‌‌‌دبیذاسی‌ثیـشش‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ی‌دٞٙذٜ

صیٍضاي‌ٚ‌یه‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌ٌشٜٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اصیه‌دبیذاسی‌اٌش‌ثخٛاٞیٓ‌‌ٞب،‌خذَٚ‌دس‌ٔحبػجبر‌ٚ‌٘شبیح‌ٔٛخٛد

‌.ثیـششی‌داسد‌دبیذاسسش‌اػوز‌‌nسٛاٖ‌ٌفز‌ٞش‌وذاْ‌وٝ‌وبیشاِیشی‌‌ٔی‌،ثب‌ٞٓ‌ثؼٙدیٓ‌اص‌ٌشٜٚ‌آسٔچیش‌سا

دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌‌ٞبی‌صیٍضاي‌ٞؼشٙذ.‌ٞبی‌آسٔچیش‌وٕی‌دبیذاس‌سش‌اص‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یىؼبٖ‌٘بn‌ِِٝٛٛ٘ثٝ‌اصای‌‌اِجشٝ

ثشای‌ٔثبَ‌آلوبی‌طا٘وً‌ٚ‌ٕٞىوبسا٘ؾ‌‌‌‌‌زؿذٜ‌سٛػي‌ػبیشیٗ‌دس‌سٌبثك‌اػ‌ح‌ٔب‌ثب‌٘شبیح‌ٌضاسؽ٘یض‌٘شبی

ٝ‌‌.>97=‌ٕٞیٗ‌٘شیدٝ‌سا‌ٌضاسؽ‌ٕ٘ٛد٘ذ ٞوٓ‌دٛؿوب٘ی‌ثٟشوش‌‌‌‌‌،آسٔچیوش‌ٞوبی‌‌‌دِیُ‌دبیذاسی‌ثیـشش‌٘بِِ٘ٛٛو

ثٔذ‌اص‌ثحث‌سٚی‌ا٘وشطی‌ووُ‌ثوٝ‌ػوشإ‌ا٘وشطی‌ثؼوشٍی‌‌‌‌‌‌‌‌.ثبؿذ‌ٔی‌‌πی‌ٚ‌٘ٛاس‌غیش‌خبیٍضیذp‌ٜاٚسثیشبَ‌

ی‌صیش‌ٔحبػجٝ‌‌ساثٌٝ(‌سا‌ثب‌اػشفبدٜ‌اص‌Ebِِٛٝ‌ثٝ‌اصای‌ٞش‌اسٓ‌)سٚیٓ‌،‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌ٞش‌٘ب٘ٛ‌ٔی‌ػبخشبسٞب

‌:>98=‌وٙیٓ‌ٔی

(4-4‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Eb = (N0ET{Si}-ET{SiNT})/N0‌

ا٘شطی‌یه‌سه‌اسٓ‌ػیّیىٖٛ‌دس‌حبِز‌آصاد‌‌ET{Si}،‌ی‌خبِق‌ا٘شطی‌وُ‌٘ب‌SiNT}>ET‌ِِٝٛٛ٘وٝ‌دس‌آٖ

‌ٚN0‌ًٓجوك‌٘شوبیح‌ٌوضاسؽ‌ؿوذٜ‌دس‌‌‌‌.‌ثبؿوذ‌‌ٔٛخوٛد‌دس‌ػوَّٛ‌ٚاحوذ‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌ٔوی‌‌‌‌‌‌ٞوبی‌‌سٔذاد‌وُ‌اس‌

‌افوضایؾ‌٘بِِ٘ٛٛوn‌‌‌‌‌ٝیوب‌ووبیشاِیشی‌‌‌‌،‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌٘یض‌‌ا٘ذوی‌ثب‌‌افضایؾ‌لٌوش‌‌9-8‌‌ٚ4-4ٞبی‌خذَٚ

دس‌ِ٘وش‌‌‌‌eV‌5/4ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ا٘شطی‌ثؼوشٍی‌سا‌دس‌حوذٚد‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝسٛاٖ‌ثشای‌‌ٔی‌ثٝ‌ًٛس‌وُ.‌یبثذ‌ٔی

‌.>98=‌ٌضاسؽ‌ؿذٜ‌اػز‌‌eV4 ز.‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌وٝ‌ایٗ‌ٔمذاس‌سٛػي‌آلبی‌دسٌبٖ‌ٚ‌ٕٞىبسا٘ؾٌشف

                                                 
1‌Binding Energy 
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‌.آسٔچیشٞبی‌‌ا٘شطی‌وُ‌ٚ‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌ثشای‌٘ب8‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

(13،13) (12،12) (11،11) (9،9) (8،8) (7،7) (6،6) (5،5) (4،4) (3،3) ‌

48/5522-‌37/5098-‌41/4673-‌87/3822-‌46/3398-‌97/2972-‌36/2548-‌23/2123-‌83/1698-‌63/1272-‌ET(eV) 

55/4‌56/4‌55/4‌54/4‌54/4‌53/4‌53/4‌51/4‌51/4‌40/4‌Eb(eV) 

‌

‌.صیٍضاي‌ٞبی‌ا٘شطی‌وُ‌ٚ‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌ثشای‌٘ب9‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

(0،16) (0،15) (0،14) (0،13) (0،12) (0،11) (0،9) (0،8) (0،7) (0،6) (0،5) (0،3) ‌

29/6796-‌34/6371-‌42/5946-‌47/5521-‌31/5097-‌26/4672-‌6/3821-‌06/3397-‌4/2971-‌84/2546-‌76/2121-‌78/1271-‌ET(eV)‌

53/4‌53/4‌53/4‌52/4‌53/4‌53/4‌50/4‌50/4‌47/4‌46/4‌44/4‌33/4‌Eb(eV)‌

‌

دشداصیٓ.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌‌ثشسػی‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ا٘شطی‌وُ‌ٚ‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌٘ؼجز‌ثٝ‌لٌش‌ٔیدس‌ادأٝ‌ثٝ‌‌‌‌‌‌‌

ٞبی‌صیٍوضاي‌ٚ‌آسٔچیوش‌ثوب‌‌‌‌‌یبثیٓ‌وٝ‌ا٘شطی‌وُ‌ثشای‌ٞش‌دٚ‌ٌشٜٚ‌اص‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دسٔی‌6-4ٕ٘ٛداسٞبی‌ؿىُ

ُ‌‌ؿٛد.‌ٕٞ‌سش‌ٔی‌افضایؾ‌لٌش‌ثٝ‌ًٛس‌٘ؼجشب‌خٌی‌ٔٙفی ٔشٛخو7‌‌‌ٝ-4چٙیٗ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌ٕ٘ٛداسٞوبی‌ؿوى

ؿٛیٓ‌وٝ‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌ثشای‌ٞش‌دٚ‌ٌشٜٚ‌ثب‌افضایؾ‌لٌش‌دس‌اثشذا‌سٚ٘ذ‌كؤٛدی‌ثیـوششی‌داسد‌ٚ‌دس‌‌‌‌ٔی

‌وٙذ.‌سشی‌دیذا‌ٔی‌ادأٝ‌سٚ٘ذ‌ثبثز

‌

‌

‌.ٞبی‌ػیّىٛ٘ی‌‌اِف(‌آسٔچیش‌‌ة(‌صیٍضاي‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ا٘شطی‌وُ‌ثب‌افضایؾ‌لٌش‌ثشای‌٘ب6‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ
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‌
‌

‌.ة(‌صیٍضايٞبی‌ػیّىٛ٘ی‌‌اِف(‌آسٔچیش‌‌ِِٛٛٝثب‌افضایؾ‌لٌش‌ثشای‌٘ب٘ثؼشٍی‌‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ا٘شطی‌7-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌

‌

 ّبی سیلیکًَی خبلع ّبی کلی ًبًَلَلِ خَاظ الکترًٍی ٍ چگبلی حبلت 4-3-3

‌

ٓ‌‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌ٔوی‌ٞبی‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌وّیٝثٝ‌ثشسػی‌‌اثشذا‌ایٗ‌لؼٕز‌دس‌‌‌‌‌‌ ٚ‌‌دوشداصی

وٙویٓ.‌لاصْ‌ثوٝ‌رووش‌اػوز‌‌‌‌‌‌سا‌ثشای‌ثشخی‌اص‌ایٗ‌ػوبخشبسٞب‌ثشسػوی‌ٔوی‌‌‌‌ٞبی‌وّی‌چٍبِی‌حبِزػذغ‌

ًلآبر‌ٟٕٔی‌دس‌اخشیبس‌ٔب‌لشاس‌دٞذ.‌ثشای‌ٔثبَ‌اًلآز‌ٟٕٔی‌دس‌ٔٛسد‌فّضی‌سٛا٘ذ‌ا‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ٔی

دٞوذ.‌‌‌ٔییب‌غیش‌فّضی‌ثٛدٖ‌ػبخشبس،‌ٔغٙبًیؼی‌یب‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌ثٛدٖ‌ػبخشبس‌ٚ‌...‌دس‌اخشیبس‌ٔب‌لشاس‌

ٞبی‌اِىششٚ٘ی‌دس‌دػششع‌دس‌ٚاحذ‌حدٓ‌دس‌ٚاحذ‌‌ٞبی‌یه‌ػبخشبس،‌سٔذاد‌حبِز‌چٍبِی‌حبِز‌ِٔٙٛس‌اص

ٞوب‌ثوشای‌‌‌‌ثبؿذ.‌چٍبِی‌حبِز‌ثبلا‌ثٝ‌ٔٔٙی‌صیبد‌ثٛدٖ‌سٔذاد‌حبِز‌یه‌ا٘شطی‌خبف‌ٔی‌دس‌اًشاف‌ا٘شطی

چٍبِی‌حبِز‌كفش‌ثذیٗ‌ٔٔٙی‌اػوز‌ووٝ‌حوبِشی‌‌‌‌ثبؿذ‌)ٚ‌ثشٓىغ(.‌‌اؿغبَ‌ؿذٖ‌دس‌یه‌٘ٛاس‌ا٘شطی‌ٔی

‌‌‌ای‌اؿغبَ‌ؿذٖ‌دس‌آٖ‌٘ٛاس‌ٚخٛد‌٘ذاسد.ثش

ٝ‌‌ٔحبػجبر‌ٔب‌دس.‌ثش‌ًجك‌ٓوٙی‌سا‌ثشسػی‌ٔی‌ی‌روش‌ؿذٜٞب‌دس‌ادأٝ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌‌‌‌‌ ‌ی‌وّیو

‌٘ٛاسٞوبی‌‌8،9،11،12،13،3،4،5،6،7ثشاثوش‌ثوب‌‌‌‌nاصای‌ووبیشاِیشی‌‌ثشسػی‌ؿوذٜ‌ثوٝ‌‌‌‌آسٔچیشػبخشبسٞبی‌

دٞوذ‌‌‌ٔوی‌فّضی‌سا‌٘شیدٝ‌‌خبكیز‌وٙٙذ‌وٝ‌یىذیٍش‌سا‌لٌْ‌ٔی‌خي‌فشٔی‌ٚ‌ٕٞچٙیٗ‌سػب٘ؾ‌ٚ‌ُشفیز

(‌12،12(‌ٚ‌)9،9(،‌)6،6(،‌)3،3)ٞبی‌‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌،ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌>.99=ؿٛد‌‌ٕ٘یٔـبٞذٜ‌ٌٚبفی‌

‌آٔذٜ‌اػز.‌9-4ٞب‌دس‌ؿىُ‌ٞبی‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌.‌ٕٞچٙیٗ‌ٕ٘ٛداس‌چٍبِی‌حبِزیٓاٜ‌آٚسد‌8-4سا‌دس‌ؿىُ
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‌

‌.=3،6،9،12nٞبی‌‌ٞبی‌آسٔچیش‌ثب‌وبیشاِیشی‌ِِٛٝػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب8‌ٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 

‌

‌

‌= n.12،3،6،9ٞبی‌‌آسٔچیش‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌ٞبی‌ٞبی‌وّی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌چٍبِی‌حبِز‌9-4ؿىُ‌‌‌

‌ٞبی‌‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌ػیّیىٛ٘ی‌‌ٞبی‌صیٍضاي‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌٘ٛاسی‌ٞبیػبخشبس‌،ٔب‌ٞبی‌ثشسػیًجك‌
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11،12،13،9،3،5،6،7‌n=دس‌ووٝ‌‌‌داد٘ذ،‌یدٝسا‌٘ش‌یفّض‌خبكیز‌یشآسٔچ‌ػیّیىٛ٘ی‌یٞب‌ٔب٘ٙذ‌ػبخشبس‌

‌ثشاثوش‌ثوب‌‌‌‌nٞوبی‌‌صیٍوضاي‌ثوب‌ووبیشاِیشی‌‌‌‌ػویّیىٛ٘ی‌‌ٞبی‌ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب10‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ

ٔـبٞذٜ‌ؿوذ‌ایوٗ‌‌‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌صیٍضاي،‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یوٝ‌دس‌سٕبٔ‌یأب‌ٔٛسد‌خبِج‌.آٔذٜ‌اػز‌3،6،9،12

،‌ٔحُ‌سمبًْ‌٘ٛاسٞبی‌سػب٘ؾ‌ٚ‌ُشفیز‌دس‌ساػشبی‌افك‌ثٝ‌سشسیت‌nثٛد‌وٝ‌ثب‌افضایؾ‌لٌش‌یب‌وبیشاِیشی‌

ٌوبف‌وٛچوه‌‌‌‌یوه‌‌یبثوذ‌لٌش‌ادأوٝ‌‌‌یؾافضا‌یٗاٌش‌ا‌‌یٓوٙ‌یٔ‌یٙیجیـِزا‌د‌.ؿٛد‌خبثدب‌ٔیΓ ثٝ‌ػٕز

ٝ‌.‌ثٙوبثشایٗ‌ثوٝ‌ثشسػوی‌ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌‌‌‌‌‌یوذ‌ٕ٘ب‌یؿشّٚ‌ثٝ‌ثبص‌ؿذٖ‌ٔ ثوب‌‌ٞوبی‌ثوب‌لٌوش‌ثضسٌشوش‌)‌‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛو

(‌یوه‌‌16،0ی‌صیٍضاي‌)‌(‌دشداخشیٓ‌ٚ‌ٔـبٞذٜ‌وشدیٓ‌وٝ‌دس‌٘ب‌14،15،16ِِٝٛٛ٘ثشاثش‌ثب‌nٞبی‌‌وبیشاِیشی

ٞبی‌صیٍضاي‌‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب11‌ِِٝٛٛ٘-4.‌دس‌ؿىُٕ٘ٛدؿشّٚ‌ثٝ‌ثبص‌ؿذeV ‌1/0‌‌ٖحذٚدٌبف‌وٛچه‌

‌ٞوبی‌وّووی‌ایوٗ‌ػووبخشبسٞب‌دس‌‌‌‌چٍوبِی‌حبِووز‌‌آٔوذٜ‌اػووز.‌‌‌14،15،16ثشاثوش‌ثووب‌‌‌nٞووبی‌ثوب‌ووبیشاِیشی‌‌

‌اػز.‌سػٓ‌ؿذ13‌ٜ-12‌‌ٚ4-4ٞبی‌ؿىُ

‌

‌

‌.‌n=3،6،9،12سش‌‌ٞبی‌وٛچه‌ٞبی‌صیٍضاي‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب10‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ
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‌

‌=n.14،15،16سش‌‌ٞبی‌ثضسي‌ٞبی‌صیٍضاي‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب11‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ

 

‌

‌.=3،6،9،12nسش‌‌ٞبی‌وٛچه‌اي‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشیٞبی‌صیٍض‌ٞبی‌وّی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌حبِزچٍبِی‌‌12-4ؿىُ‌‌‌‌‌
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‌

‌

‌.=14،15،16nسش‌‌ٞبی‌ثضسي‌ٞبی‌صیٍضاي‌ثٝ‌اصای‌وبیشاِیشی‌ٞبی‌وّی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌چٍبِی‌حبِز‌13-4ؿىُ

‌

( کپساَلِ  4،4سایلیکًَی ) ی  ثررسی خَاظ سبختبری، هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَلِ 4-4

 ّبی هجسای فلسات ٍاسطِ ضذُ ثب اتن

ووبس‌‌ٝ‌ثو‌لجُ‌اص‌ؿشّٚ‌ثحث،‌لاصْ‌اػز‌ثٝ‌ٔٔشفی‌ٕ٘بدٞبیی‌وٝ‌دس‌ایوٗ‌لؼوٕز‌ٚ‌ٔجبحوث‌ثٔوذی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ِٛ‌‌ثیبXN-FM-atom@(n,m)M‌ٖیب‌ٕ٘بد‌‌XN-AFM-atom@(n,m)M.‌ٕ٘بد‌ثذشداصیٓ‌،ثشیٓ‌ٔی ‌اػوز‌‌یٌش‌اثشػوّ

اص‌ی‌ٔدضا‌‌اسٓ‌ٚاػN‌ٌٝدس‌آٖ‌‌ایدبد‌ؿذٜ‌ٚ‌(n,m)ی‌ػیّیىٛ٘ی‌‌ثبس‌سىشاس‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌٘بM‌ِِٝٛٛ٘وٝ‌اص‌

ٔغٙوبًیغ‌وذؼوَٛ‌‌‌ٚفش‌دس‌حبِز‌فشٚٔغٙبًیغ‌یب‌آ٘شوی‌‌‌X‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni,Cu=)خٙغ

‌XN-AFM-chain@(n,m)M‌‌ٚXN-FM-chain@(n,m)Mٞوبی‌‌‌ٕ٘وبد‌‌ػوبخشبسٞبیی‌ووٝ‌ثوب‌‌‌‌سٛهویح‌‌ؿذٜ‌اػز.

ای‌‌ص٘دیوشٜ‌‌،ٞبی‌ٔدضا‌خبی‌اسٓٝ‌ػَّٛ‌ثٝ‌دٚ‌ٕ٘بد‌لجّی‌اػز‌فمي‌دسٖٚ‌اثشوبٔلا‌ٔـبث‌ؿٛ٘ذ،‌ٔیٔٔشفی‌
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‌یب‌اثشػَّٛ‌ٌش‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌ثیبSiNT‌ٖ(n,m)ٕ٘بد‌‌.‌دس‌ٟ٘بیزٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌اػز‌اص‌اسٓ

‌اػز.‌(n,m)ی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌ایٗ‌لؼٕز‌‌‌‌‌‌ ‌سٚی‌اثش‌دس ‌ایٗ‌اثش‌ٔی14-4ؿىُ‌ثب‌اسٕی‌ٌٔبثك‌34ػَّٛ‌ٔحبػجبر‌ٔب ‌ػَّٛثبؿذ.

‌ػیّیىٛ٘ی‌ی‌ِِٛٝ٘ب٘ٛدٚ‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌‌اص‌ٚ‌اػز‌آٍ٘ؼشش97/7‌ْٚثشاثش‌ثب‌‌‌cی‌ی‌اِٚیٝ‌داسای‌ثبثز‌ؿجىٝ

(4،4‌ ‌اػز( ‌‌)دٚ‌سـىیُ‌ؿذٜ ‌‌32ػَّٛ‌ٚاحذ‌ٔدٕٛٓب ‌دس ‌وٝ ‌اسٓاسٓ‌داس٘ذ( ‌‌آٖ‌دٚ ‌یه‌ّ٘ٛ فّض‌اص

‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ٔی‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni,Cu)‌‌ٚاػٌٝ ‌ثب‌‌وٙیٓ. ‌یه‌ثبس ‌سا ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ

‌ٚ‌فبص ‌سٚی‌دبدفشٚ‌فبص‌ثب‌دیٍش‌ثبس‌فشٚٔغٙبًیغ ‌‌ساػشبی‌ٔغٙبًیغ ‌‌cٔحٛسی ‌٘بِِ٘ٛٛٝ ‌دس ٔشوض‌ٚ

‌98/3وشدٖ‌ػبخشبس‌ٝ‌دٚ‌اسٓ‌لجُ‌اص‌ثٟیٙ‌ی‌ًٛسی‌وٝ‌فبكّٝ‌‌،‌ثٝدٞیٓ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌لشاس‌ٔی‌ٞبی‌ٚاحذ‌ػَّٛ

‌دٞیٓ‌وٝ‌ٜ‌سا‌دسٖٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ًٛسی‌لشاس‌ٔیٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذ‌اػز‌اسٓ‌روشلاصْ‌ثٝ‌‌آٍ٘ؼششْٚ‌اػز.

‌.ٞبی‌ٕٞؼبیٝ‌دیٛ٘ذ‌ثشلشاس‌٘ىٙٙذٓ‌ثب‌ٞٓ‌ٚ‌ثب‌ػبیش‌اس‌ٚ‌ثبؿٙذٔدضا‌

‌

‌ٚاػٌٝ.‌ارفّض‌ٔدضای‌ٞبی‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس4،4ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب14‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ

( کپساَلِ ضاذُ ثاب    4،4) آرهچیر ی سیلیکًَی ًبًَلَلِ پبراهترّبی سبختبری ثررسی 4-4-1

‌ٍاسطِ اتفلسهجسای ّبی  اتن

‌فّوضار‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌4،4)‌ػیّیىٛ٘ی‌ی‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یدبسأششٞبایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌دس‌‌‌‌‌‌‌

.‌دػشٝ‌ثٙذی‌ؿوذٜ‌اػوز‌‌‌10-4ػبصی‌ػبخشبسٞب‌٘شبیح‌دس‌خذَ‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝ‌ٚاػٌٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.

ٝ‌‌‌،(D)لٌش‌سمشیجی‌ػبخشبسٞب‌‌ؿبُٔ‌ثٝ‌سشسیت‌10-4ٞبی‌خذَٚ‌ػشٖٛ ًوَٛ‌سمشیجوی‌‌‌‌،cی‌‌ثبثوز‌ؿوى

َ‌ذ.‌ٙثبؿ‌ٔی‌(dx-x)ی‌دٚ‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌‌فبكّٝٚ‌‌(LSi-Si)دیٛ٘ذ‌ لٌوش‌سمشیجوی‌7‌‌‌‌ٚ-4ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خوذٚ
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ذػوز‌آٔوذٜ‌اػوز‌ووٝ‌‌‌‌‌شْٚ‌ثآٍ٘ؼوش‌‌95/8‌‌ٚ31/2ثوٝ‌سشسیوت‌‌‌‌SiNT(4,4)ػوبخشبس‌‌‌LSi-Siًَٛ‌دیٛ٘ذ‌

‌دٞذ.‌ٔیاًلآبر‌ٔفیذی‌ثٝ‌ٔب‌‌10-4ٔٛخٛد‌دسخذَٚ‌ٞبیػبخشبس‌دبسأششٞبیثب‌ٞب‌‌آٖ‌‌ی‌ٔمبیؼٝ

ی‌دٚ‌‌فبكّٝ‌ dx-xًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌ٚ‌ LSi-Siثبثز‌ؿجىٝ،‌ c لٌش‌سمشیجی،‌D)‌ٞبی‌ػبخشبسیدبسأشش‌10-4خذَٚ

‌.‌ی‌ٔدضا‌ٚاػٌٝ‌ٞبی‌فّضی‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس4،4ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اسٓ‌فّضی(

dx-x (Å) LSi-Si (Å) c (Å) D (Å) ‌

00/4‌29/2‌02/8‌82/8‌Sc2-FM-atom@(4,4)2 

93/3‌26/2‌84/7‌68/8‌Sc2-AFM-atom@(4,4)2 

93/3‌26/2‌88/7‌64/8‌Ti2-FM-atom@(4,4)2 

92/3‌26/2‌85/7‌67/8‌Ti2-AFM-atom@(4,4)2 

93/3‌26/2‌85/7‌65/8‌V2-FM-atom@(4,4)2 

92/3‌25/2‌84/7‌67/8‌V2-AFM-atom@(4,4)2 

92/3‌26/2‌82/7‌71/8‌Cr2-FM-atom@(4,4)2 

91/3‌26/2‌83/7‌71/8‌Cr2-AFM-atom@(4,4)2 

91/3‌26/2‌82/7‌71/8‌Mn2-FM-atom@(4,4)2 

90/3‌26/2‌82/7‌70/8‌Mn2-AFM-atom@(4,4)2 

90/3‌26/2‌82/7‌71/8‌Fe2-FM-atom@(4,4)2 

90/3‌26/2‌81/7‌71/8‌Fe2-AFM-atom@(4,4)2 

90/3‌25/2‌81/7‌70/8‌Co2-FM-atom@(4,4)2 

97/3‌30/2‌94/7‌92/8‌Co2-AFM-atom@(4,4)2 

91/3‌26/2‌83/7‌71/8‌Ni2-FM-atom@(4,4)2 

91/3‌26/2‌82/7‌71/8‌Ni2-AFM-atom@(4,4)2 

91/3‌26/2‌82/7‌70/8‌Cu2-FM-atom@(4,4)2 

91/3‌25/2‌81/7‌70/8‌Cu2-AFM-atom@(4,4)2 
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ثٔوذ‌اص‌وذؼوَٛ‌ؿوذD‌‌ٚLSi-Si‌‌‌‌‌‌ٖیٓ‌دبسأششٞوبی‌‌یوبث‌‌ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌دس‌ٔی‌ادٜثش‌اػبع‌د‌‌‌‌‌‌

فشٚٔغٙبًیغ‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌خبِق‌‌ٚ‌آ٘شی‌ٔغٙبًیغفشٚ‌فبصٞش‌دٚ‌‌ثبٞبی‌فّضی‌دس‌ػبخشبس‌‌ی‌اسٓ‌وّیٝ

ٞب‌ػبخشبس‌سا‌ا٘وذوی‌‌‌وٙؾ‌ثشٞٓ‌دٞذ‌وٝ‌یبثٙذ.‌اٌش‌چٝ‌ٔیضاٖ‌وبٞؾ‌٘بچیض‌اػز‌أب‌٘ـبٖ‌ٔی‌وبٞؾ‌ٔی

ٝ‌‌اص‌ثٔوذ‌‌‌dx-x‌‌ٚcٕٞچٙیٗ‌>.100ػٛق‌دادٜ‌اػز‌=‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ا٘مجبمثٝ‌ ػوبصی‌ػوبخشبس‌‌‌‌ثٟیٙو

ٖ‌وٝ‌ایٗ‌ا٘ذ‌فشٝوبٞؾ‌یب‌Sc2-FM-atom@(4,4)2ثدض‌‌ػبخشبسٞب‌سٕبٔی‌ٝ‌حبِز‌اِٚیٝ‌ثشای٘ؼجز‌ث ٌوش‌‌‌ثیوب

‌‌ثبؿذ.‌ٔی‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌ٚ‌ا٘مجبم‌ػبیش‌ػبخشبسٞبا٘جؼبى‌ایٗ‌ػبخشبس‌

( کپساَلِ  4،4) آرهچیر ی سیلیکًَی ثررسی خَاظ هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَل‌4-4-2‌ِ

 ّبی هجسای فلسات ٍاسطِ ضذُ ثب اتن

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ٝ (‌4،4ی‌ػویّیىٛ٘ی‌)‌‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼوی،‌اِىششٚ٘وی‌ٚ‌دبیوذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

‌11-4َٚػبخشبسٞب‌٘شوبیح‌دس‌خوذ‌‌ػبصی‌‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.

‌دا٘یٓ‌،‌ٔیثبؿذ‌ٔی)ا٘شطی‌وُ‌ػبخشبس(‌‌ETٞبی‌خذَٚ‌ؿبُٔ‌دبسأشش‌‌اص‌ػشٖٛ.‌یىی‌ا٘ذثٙذی‌ؿذٜ‌‌دػشٝ

8‌‌‌ٝ-4سش‌ثبؿذ‌ػبخشبس‌دبیذاسسش‌اػز.‌ًجك‌خذَ‌چٝ‌ٔٙفی‌ا٘شطی‌وُ‌ٞش‌ ،‌(4،4ی‌خوبِق‌)‌‌ثوشای‌٘بِِ٘ٛٛو

ٝ‌‌ٔی‌-eV‌83/1698ثشاثش‌‌ETدبسأشش‌ َ‌‌‌‌اس‌ٚ‌دادٜی‌ایوٗ‌ٔموذ‌‌‌ثبؿذ.‌ثب‌ٔمبیؼو -4ٞوبی‌ٔٛخوٛد‌دس‌خوذٚ

(‌دبیذاسی‌ػیؼشٓ‌ثوٝ‌ٔموذاس‌‌‌4،4ی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌یبثیٓ‌ثب‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دسٔی11

ساٞىبسٞوب‌ثوشای‌افوضایؾ‌دبیوذاسی‌‌‌‌‌سوٛاٖ‌ٌفوز‌یىوی‌اص‌ثٟشوشیٗ‌‌‌‌‌‌یبثوذ‌ٚ‌ٔوی‌‌‌لبثُ‌سٛخٟی‌افوضایؾ‌ٔوی‌‌

ٝ‌‌‌یّیىٛ٘ی‌ٕٞیٗ‌سٚؽ‌وذؼَٛ‌٘ب٘ٛػبخشبسٞبی‌ػ ی‌‌وشدٖ‌اػز.‌ٕٞچٙیٗ‌ٞشچٝ‌ٓذد‌اسٕوی‌فّوض‌ٚاػوٌ

ثوب‌‌‌‌ETیبثذ.‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌‌ؿٛد‌ٚ‌دبیذاسی‌اثشػَّٛ‌افضایؾ‌ٔی‌سش‌ٔی‌ٔٙفی‌ETَ‌ؿذٜ‌افضایؾ‌یبثذ‌وذؼٛ

٘ـب15‌‌ٖ-4دس‌ؿىX2-AFM-atom@(4,4)2‌‌‌ٚX2-FM-atom@(4,4)2‌ُافضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌ثشای‌ػبخشبسٞبی‌

ٞوبی‌فّوضی‌وذؼوَٛ‌‌‌‌‌ثشای‌ػبخشبسٞبیی‌وٝ‌اسET‌ٓثٝ‌اصای‌یه‌اسٓ‌فّضی‌خبف‌ٕٔٔٛلا‌اػز.‌‌دادٜ‌ؿذٜ

ٚ‌‌فشٚٔغٙبیغ‌ٔوی‌‌فبص‌آ٘شی‌ETثبؿٙذ‌٘ضدیه‌ثٝ‌‌ی‌آٖ‌دس‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٔی‌ؿذٜ ثوب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌ثبؿوذ‌

دبیوذاسسش‌‌‌ا٘ذوی‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ثبوذؼَٛ‌ؿذٜ‌‌ٞبی‌فّضی‌ؿبُٔ‌اسٓ‌ػَّٛاثشدس‌ٔٛاسدی‌‌11-4خذَٚ
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فبص‌‌ثبوذؼَٛ‌ؿذٜ‌ٞبی‌فّضی‌‌اسٓدس‌ٔٛاسدی‌ػبخشبس‌ؿبُٔ‌‌،‌ٚ(‌Sc2-FM-atom@(4,4)2ٔثبَ‌‌اػز‌)ثشای

‌(.‌V2-AFM-atom@(4,4)2ثشای‌ٔثبَ‌‌)‌دبیذاسسش‌اػز‌ا٘ذوی‌فشٚٔغٙبًیغ‌آ٘شی

TMMؿبُٔ‌دبسأشش‌‌11-4خذَٚػشٖٛ‌ثٔذی‌‌‌‌‌‌‌
شبس(‌اػوز.‌ًجوك‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌ووُ‌ػوبخ‌‌)‌1

ثبؿذ‌وٝ‌سمشیجب‌٘ضدیه‌‌ٔی‌µB‌00073/0ثشاثش‌‌SiNT(4,4)ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ػبخشبس‌ٔحبػجبر‌ٔب‌ٌـشبٚس‌

ثب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌(‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌اػز.4،4ی‌خبِق‌)‌سٛاٖ‌ٌفز‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثٝ‌كفش‌اػز‌ٚ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌آٖ‌ٔی

‌َ TMM‌‌ٓٔمووذاس‌‌11-4خوذٚ َ‌‌ثووشای‌ػوبخشبسٞبیی‌وووٝ‌اسوو ٖ‌‌ٞوبی‌فّووضی‌وذؼووٛ ‌فووبص‌ثووبٞووب‌‌ؿوذٜ‌دس‌آ

یبثوذ.‌دوغ‌ثوٝ‌ًوٛس‌ووُ‌ثوب‌‌‌‌‌‌‌‌ٟی‌ٔیثبؿٙذ،‌٘ؼجز‌ثٝ‌ػبخشبس‌خبِق‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخ‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٔی

ػوبخشبس‌خبكویز‌ٔغٙبًیؼوی‌دیوذا‌‌‌‌‌‌SiNT(4,4)‌ٚٔغٙوبًیغ‌دس‌فش‌ثب‌فوبص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌

ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌فبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػ11‌ٌٝ-4ثبسٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌وٙذ.‌ٔی

یبثذ‌وٝ‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌آٖ‌دس‌‌ٔیػذغ‌وبٞؾ‌‌اثشذا‌افضایؾ‌TMM‌ٚدس‌اثش‌ػَّٛ‌ػیّیىٛ٘ی‌لذس‌ٌّٔك‌

‌Cr2-FM-atom@(4,4)2‌‌ٓثوشای‌‌TMMسشیٗ‌ٔموذاس‌‌‌آٔذٜ‌اػز.‌دسایٗ‌حبِز‌ثیؾ‌16-4ؿىُ سوشیٗ‌‌‌ٚ‌وو

‌TMM‌‌‌ٝلذس‌ٌّٔوك‌‌.اػز‌Cu2-FM-atom@(4,4)2ػبخشبس‌‌ثشای‌‌TMMٔمذاس خشبسٞبی‌ی‌ػوب‌‌ثوشای‌وّیو

X2-AFM-atom@(4,4)2ٚ‌یب‌٘ضدیه‌ثٝ‌كفش‌اػز‌ٚ‌حشی‌دس‌ػبخشبسٞبیی‌وٝ‌دٚ‌اسٓ‌٘بچیض‌‌Cr‌‌‌ٓیب‌دٚ‌اسو

Mnٔمذاس‌‌ا٘ذ‌ؿذٜفشٚٔغٙبًیغ‌وذؼَٛ‌‌ثب‌فبص‌آ٘شی‌TMMؿٛد.‌ثٙوبثشایٗ‌ثوٝ‌ًوٛس‌ووُ‌‌‌‌‌‌ٔی‌وبٔلا‌كفش‌

َ‌‌‌‌ًجوك‌دادٜ‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌ٞؼوشٙذ.‌‌‌X2-AFM-atom@(4,4)2ػبخشبسٞبی‌ ‌11-4ٞوبی‌ٔٛخوٛد‌دس‌خوذٚ

ٝ‌فشٚٔغٙبًیغ‌‌ر‌ٚاػٌٝ‌ثب‌فبص‌آ٘شیوذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّضا (‌ٕٔىوٗ‌اػوز‌دس‌‌‌4،4ی‌ػویّیىٛ٘ی‌)‌‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

ٚ‌ٕٔٔوٛلا‌سوبثیش‌‌‌‌ٌوشدد‌ٙبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وبٞؾ‌دس‌ٌـش‌یبٔٛاسدی‌ٔٙدش‌ثٝ‌ا٘ذوی‌فضایؾ‌ٚ‌

ٞوبی‌ا٘دوبْ‌ؿوذٜ‌سٚی‌‌‌‌‌ًجوك‌ثشسػوی‌‌‌.لبثُ‌سٛخٟی‌سٚی‌خوٛاف‌ٔغٙبًیؼوی‌ػوبخشبس‌خوبِق‌٘وذاسد‌‌‌‌‌

فّضی‌داس٘وذ.‌ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌اػوذیٗ‌ثوبلا‌ٚ‌‌‌‌‌‌‌خبكیزروش‌ؿذٜ‌‌ٞبی‌اثشػَّٛ‌یٝ‌ٕٞ٘ٛاسی،‌‌ٞبیػبخشبس

ٞبی‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝٚ‌‌ٔشمبسٖ‌‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌ٞبی‌‌دبییٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

                                                 
1‌Total Magnetic Moment 
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ٞوبی‌‌‌اسٓٞبی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وّی‌ٞبی‌ٚ‌چٍبِی‌حبِز‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌.اػز‌٘بٔشمبسٖ

‌آٔذٜ‌اػز.‌‌18-17‌‌ٚ4-4ٞبی‌وشْ،‌دس‌ؿىُ

‌‌ٌـشبٚس‌سه‌اسXMM‌ٓوُ‌ػبخشبس،‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌ TMM)‌ٞبی‌ٔغٙبًیؼی‌دبسأشش‌ٚ(‌‌ETا٘شطی‌وُ‌)‌11-4خذَٚ

‌.ی‌ٔدضا‌ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس4،4ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌فّضی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ(

X2MM(µB) X1MM(µB) TMM (µB) ET (eV) ‌

259/1‌240/1‌4212/2‌52/3490-‌Sc2-FM-atom@(4,4)2 

877/1-‌876/1‌00084/0‌25/3490-‌Sc2-AFM-atom@(4,4)2 

100/3‌100/3‌21898/6‌38/3620-‌Ti2-FM-atom@(4,4)2 

836/2-‌836/2‌00042/0-‌20/3619-‌Ti2-AFM-atom@(4,4)2 

294/4‌361/4‌62722/8‌24/3723-‌V2-FM-atom@(4,4)2 

085/4-‌083/4‌07067/0‌55/3723-‌V2-AFM-atom@(4,4)2 

552/5‌552/5‌13153/11‌58/3916-‌Cr2-FM-atom@(4,4)2 

430/5-‌430/5‌00000/0‌30/3916-‌Cr2-AFM-atom@(4,4)2 

466/5‌466/5‌94292/10‌90/4162-‌Mn2-FM-atom@(4,4)2 

446/5-‌466/5‌00000/0‌92/4162-‌Mn2-AFM-atom@(4,4)2 

371/4‌371/4‌81099/8‌95/4465-‌Fe2-FM-atom@(4,4)2 

314/4-‌289/4‌03836/0-‌15/4466-‌Fe2-AFM-atom@(4,4)2 

278/3‌304/3‌70720/6‌06/4832-‌Co2-FM-atom@(4,4)2 

189/3-‌192/3‌00452/0‌10/4832-‌Co2-AFM-atom@(4,4)2 

241/2‌241/2‌64869/4‌43/5282-‌Ni2-FM-atom@(4,4)2 

107/2-‌110/2‌00522/0‌35/5282-‌Ni2-AFM-atom@(4,4)2 

478/0‌478/0‌94544/0‌73/5784-‌Cu2-FM-atom@(4,4)2 

624/0-‌624/0‌00033/0-‌65/5784-‌Cu2-AFM-atom@(4,4)2 
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‌

‌ػبخشبسٞبی‌ؿذٜ‌دس‌وذؼَٛ‌ی‌سٚ٘ذ‌سغیشار‌ا٘شطی‌وُ‌ثشحؼت‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػ15‌ٌٝ-4ؿىُ

‌X2-AFM-atom@(4,4)2.‌ة(‌‌‌X2-FM-atom@(4,4)2اِف(

‌

‌

ٞبی‌‌ؿذٜ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وذؼَٛ‌ی‌وُ‌ثشحؼت‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼیسٚ٘ذ‌سغیشار‌‌16-4ؿىُ

‌(.4،4ػیّیىٛ٘ی‌آسٔچیش‌)
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‌

‌.‌Cr2-AFM-atom@(4,4)2ة(‌‌‌Cr2-FM-atom@(4,4)2ٞبی‌‌اِف(‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اثشػ17‌َّٛ-4ؿىُ

‌

‌.‌Cr2-AFM-atom@(4,4)2ة(‌‌‌Cr2-FM-atom@(4,4)2ٞبی‌‌اِف(‌اثشػَّٛ‌یٞبی‌وّ‌چٍبِی‌حبِز‌18-4ُؿى‌‌‌‌

)ٌـوشبٚس‌‌‌X1MMووٝ‌ؿوبُٔ‌دبسأششٞوبی‌‌‌‌دوشداصیٓ‌‌‌ٔوی‌‌11-4دس‌ٟ٘بیز‌ثٝ‌دٚ‌ػشٖٛ‌آخش‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌

)ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌سوه‌اسوX2MM‌‌‌‌‌‌ٓٚ‌‌وذؼَٛ‌ؿذٜ(‌چذیٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌فّضی‌اَٚ‌یب‌ػٕز‌

َ‌ٚ‌دس‌فلُ‌اَٚ‌دسثبؿٙذ.‌‌ٔیوذؼَٛ‌ؿذٜ(‌‌ساػشیفّضی‌دْٚ‌یب‌ػٕز‌ ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌‌1-1خوذٚ

َ‌‌‌ی‌ثب‌ٔمبیؼٝسه‌اسٓ‌آصاد‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌آٔذٜ‌اػز.‌ ٚ‌لوذسٌّٔك‌ٔموبدیش‌‌‌‌1-1ٔمبدیش‌ٔٛخوٛد‌دس‌خوذٚ
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X1MM‌‌ٚX2MMٓ‌‌ثشای‌سٟٙب‌ؿٛد‌ٔیٔـبٞذ11‌‌ٜ-4خذَٚدس‌‌ ثٔوذ‌اص‌وذؼوCr‌،V‌‌ٚCu‌‌‌‌َٛٞوبی‌‌‌اسو

ه‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌س‌لذسٌّٔك‌فشٚٔغٙبًیغ‌(‌آ٘شی‌ٚ‌‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٞش‌دٚ‌ثب‌)‌ؿذٖ‌دس‌اثشػَّٛ

ػوبیش‌فّوضار‌‌‌ثوشای‌‌سه‌اسٓ‌آصاد‌ووبٞؾ‌یبفشوٝ‌اػوز‌ٚ‌‌‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌ثٝ‌٘ؼجز‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ

‌لوذسٌّٔك‌‌خوبف‌‌ثشای‌یه‌ػبخشبس‌ثٝ‌روش‌اػزدس‌ایٗ‌ٔٛسد‌افضایؾ‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌لاصْ‌‌ٚاػٌٝ

‌آیذ:‌ی‌صیش‌ثذػز‌ٔی‌اص‌ساثٌٝ‌ٞبی‌ػیّیىٖٛ‌اثش‌ػَّٛ‌اسٓ‌ًیؼیبٞبی‌ٔغٌٙـشبٚسٔدّٕٛ‌

(4-5)‌‌‌‌‌‌ TMM- X1MM- X2MM )       ‌)(‌;ٙٞبی‌ػیّیىٖٛ‌اثش‌ػَّٛ‌ًیؼی‌اسٓبٔدّٕٛ‌ٌـشبٚسٞبی‌ٔغ)‌

‌ػوبخشبسٞب‌لوذس‌ٌّٔوك‌‌‌ثوشای‌سٕوبٔی‌‌‌‌11-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌دادٜ‌ی‌فٛق‌ٚ‌ساثٌٝ‌دغ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ

‌‌.اػز‌٘بچیضٞبی‌ػیّیىٖٛ‌اثش‌ػَّٛ‌‌ٔدّٕٛ‌ٌـشبٚسٞبی‌ٔغٌٙیؼی‌اسٓ

ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌اثش‌ػَّٛ‌چٝ‌سبثیشی‌‌ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌دس‌ٟ٘بیز‌ثشای‌دا٘ؼشٗ‌ایٗ‌وٝ‌سٔذاد‌اسٓ‌‌‌‌‌

ٝ‌ثوٝ‌ثشسػوی‌‌‌‌،داسد‌(4،4)‌سٚی‌دبیذاسی‌ٚ‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌اثشػَّٛ آلایوؾ‌‌‌ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌٘بِِ٘ٛٛو

‌.دشداصیٓ‌ٔی‌(19-4ٌٔبثك‌ثب‌ؿىُ)‌‌‌Cr1-atom@(4,4)2‌‌ٚMn1-atom@(4,4)2ی‌یبفشٝ

‌

‌Mn.یب‌‌‌‌Cr(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌سه‌اس4،4ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب19‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌

‌

‌cسه‌اسٓ‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ٔشوض‌ساػشبی‌ٔحوٛسی‌‌‌19-4ؿىُ‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌دس‌ػبخشبس‌‌‌‌‌‌

ثشای‌ػوبخشبسٞبی‌‌)ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌اثشػَّٛ(‌‌TMMٔمذاس‌‌ٞبی‌ٔب‌دس‌ثشسػی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌لشاس‌داسد.

Cr1-atom@(4,4)2‌‌ٚMn1-atom@(4,4)2ٍٔٙشٖٛ‌ثٛٞش‌ثذػز‌‌29698/5‌‌ٚ22695/5 ثٝ‌سشسیت‌ثشاثش‌ثب‌‌

ثوشای‌‌‌‌)ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌ووُ‌اثشػوَّٛ(‌‌‌‌‌‌TMMوٝ‌ایٗ‌ٔمبدیش‌سمشیجوب‌٘لوف‌ٔموبدیش‌‌‌‌‌‌ٜ‌اػزآٔذ
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دوغ‌ثوب‌ووبٞؾ‌سٔوذاد‌فّوضار‌‌‌‌‌‌ثبؿوٙذ.‌‌‌ٔوی‌‌Cr2-FM-atom@(4,4)2‌‌ٚMn2-FM-atom@(4,4)2ػبخشبسٞبی‌

ٕٞچٙویٗ‌ثوب‌‌‌یبثوذ.‌‌‌ووبٞؾ‌ٔوی‌‌‌‌ٔغٙبًیؼی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٌـشبٚس‌ثب‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ٚاػٌٝ

ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿوذٜ‌دس‌اثشػوَّٛ‌‌‌‌ٚلشی‌سٔذاد‌اسٓ‌یبثیٓ‌دسٔیػبخشبسٞبی‌‌ایٗ‌ی‌وُا٘شط‌ی‌ٔحبػجٝ

Cr1-atom@(4,4)2‌‌ٚی‌ثوشای‌ػوبخشبسٞب‌‌‌‌ETا٘شطی‌وُ‌یبثذ‌)‌وبٞؾ‌یبثذ‌دبیذاسی‌ػبخشبس‌٘یض‌وبٞؾ‌ٔی

Mn1-atom@(4,4)2ٜ‌اػزاِىششٖٚ‌ِٚز‌ثذػز‌آٔذ‌-99/3778ٚ‌‌-65/3655ثٝ‌سشسیت‌‌‌‌.)‌

( 0،7) زیگاساگ  ی سایلیکًَی  سبختبری، هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَلِثررسی خَاظ  4-5

 ّبی هجسای فلسات ٍاسطِ کپسَلِ ضذُ ثب اتن

َ‌‌‌ٔی‌20-4ؿىُ‌ثب‌اسٕی‌ٌٔبثك‌58ػَّٛ‌ٔحبػجبر‌ٔب‌سٚی‌اثش‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌‌‌‌‌‌ ‌ثبؿذ.‌ایٗ‌اثوش‌ػوّٛ

ٝ‌٘ب٘ٛػَّٛ‌ٚاحوذ‌‌دٚ‌‌اص‌آٍ٘ؼششْٚ‌اػز‌8/13ٚثشاثش‌ثب‌‌‌cی‌اِٚیٝ‌ی‌داسای‌ثبثز‌ؿجىٝ ی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌ِِٛو

فّوض‌‌آٖ‌دٚ‌اسوٓ‌اص‌یوه‌٘وّٛ‌‌‌‌ووٝ‌دس‌‌‌اسٓ‌داس٘ذ(‌‌56)دٚ‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌ٔدٕٛٓب‌‌سـىیُ‌ؿذٜ‌اػز(‌0،7)

فوبص‌‌‌ثوب‌ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌سا‌یه‌ثوبس‌‌‌وٙیٓ.‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ٔی‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni)‌‌ٚاػٌٝ

َ‌٘بc‌‌ِِٝٛٛ٘ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌ٔغٙبًیغ‌سٚی‌دبدفشٚ‌فبص‌ثب‌ثبس‌دیٍش‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ ٞوبی‌‌‌ٚ‌دس‌ٔشوض‌ػوّٛ

ٖ‌ٝ‌ًٛسی‌وٝ‌فبكّٝ‌دٚ‌اسٓ‌لجُ‌اص‌ثٟیٙ‌،‌ثٝدٞیٓ‌ٚاحذ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌لشاس‌ٔی آٍ٘ؼوشش90/6‌‌‌ْٚػوبخشبس‌‌‌ٕ٘وٛد

ٝ‌‌‌ٜ‌سا‌دسٖٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ًٛسی‌لوشاس‌ٔوی‌‌ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذ‌روش‌اػز‌اسٓلاصْ‌ثٝ‌ثبؿذ.‌ ٔدوضا‌‌‌دٞویٓ‌وو

‌.ٕٞؼبیٝ‌دیٛ٘ذ‌ثشلشاس‌٘ىٙٙذٓ‌ٞبی‌ثب‌ٞٓ‌ٚ‌ثب‌ػبیش‌اس‌ثبؿٙذ‌ٚ

‌

‌

‌ٞبی‌ٔدضای‌فّضار‌ٚاػٌٝ.‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس0،7ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب20‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌
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( کپسَلِ ضاذُ ثاب   0،7) زیگساگ ی سیلیکًَی ًبًَلَلِ پبراهترّبی سبختبریثررسی  4-5-1

‌ٍاسطِ اتفلسهجسای ّبی  اتن

(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّوضار‌‌0،7ی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝػبخشبسی‌‌یدبسأششٞبدس‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌‌‌‌‌‌‌

ثٙذی‌ؿوذٜ‌اػوز.‌‌‌‌دػش‌12‌ٝ-4ػبخشبسٞب‌٘شبیح‌دس‌خذَػبصی‌‌ٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝٚاػٌ

12/9‌‌ٚثٝ‌سشسیوت‌‌‌SiNT(7,0)ػبخشبس‌‌LSi-Siدیٛ٘ذ‌‌سمشیجی‌لٌش‌سمشیجی‌6‌ًَٛ‌ٚ-4ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ

‌ٔٛخوٛد‌دس‌‌ٞوبی‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝػبخشبس‌دبسأششٞبیثب‌ٞب‌‌آٖی‌‌‌آٍ٘ؼششْٚ‌ثذػز‌آٔذٜ‌اػز‌وٝ‌ٔمبیؼ31/2‌ٝ

‌دٞذ.‌ٔیاًلآبر‌ٔفیذی‌ثٝ‌ٔب‌‌،‌12-4خذَٚ

‌‌‌ٚ‌)لٌوش‌سمشیجوی‌٘بِِ٘ٛٛوٝ(‌‌‌‌Dثیٓ‌دبسأششٞوبی‌‌یوب‌‌دس‌ٔی‌12-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌ثش‌اػبع‌دادٜ‌‌‌‌‌

LSi-Si‌‌‌)ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ(‌ٝ ٓ‌‌ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌وّیو ‌فوبص‌ٞوش‌دٚ‌‌‌ثوب‌ٞوبی‌فّوضی‌دس‌ػوبخشبس‌‌‌‌‌ی‌اسو

یبثٙذ.‌اٌش‌چٝ‌ٔیضاٖ‌وبٞؾ‌٘بچیض‌‌فشٚٔغٙبًیغ‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌خبِق‌وبٞؾ‌ٔی‌ٚ‌آ٘شی‌ٔغٙبًیغفشٚ

ػٛق‌دادٜ‌‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ا٘مجبم‌ٞب‌ػبخشبس‌سا‌ا٘ذوی‌ثٝ‌ػٕز‌وٙؾ‌دٞذ‌وٝ‌ثشٞٓ‌اػز‌أب‌٘ـبٖ‌ٔی

ٝ‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِوز‌اِٚیوٝ‌ثوشای‌‌‌‌‌ٞبػبصی‌ػبخشبس‌ثٔذ‌اص‌ثٟی‌c‌ٚ‌dx-x‌ٝٙیٞباػز.‌ٕٞچٙیٗ‌دبسأشش ‌ی‌ٕٞو

ٝ‌‌وٝ‌ایٗ‌ٞٓ‌ٔیا٘ذ‌‌بفشٝػبخشبسٞب‌وبٞؾ‌ی ی‌ػویّیىٛ٘ی‌سا‌ثٔوذ‌اص‌وذؼوَٛ‌ؿوذٖ‌‌‌‌‌‌سٛا٘ذ‌ا٘مجبم‌٘بِِ٘ٛٛو

‌سبییذ‌وٙذ.‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌دس‌،ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌اسٓ

ٝ‌‌‌‌‌سمشیجب‌ٞٓ‌لٌوش‌‌‌(7،0(‌ٚ‌)4،4ی‌)‌دٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌‌‌‌‌‌ ‌9ٞوب‌سمشیجوب‌‌‌‌ٞؼوشٙذ‌)‌لٌوش‌سمشیجوی‌ایوٗ‌٘بِِ٘ٛٛو

چٝ‌ثٔذ‌‌اٌش‌ؿٛد‌ٔیٔـبٞذ12‌‌ٜ-10‌ٚ‌4-4ٞبی‌ٝ‌ثٝ‌اًلآبر‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚآٍ٘ؼششْٚ‌اػز‌(.‌ثبسٛخ

‌یبثٙوذ‌‌ٔوی‌وبٞؾ‌‌ػبیش‌دبسأششٞبی‌ػبخشبسیاص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌ػبخشبسٞب‌ًَٛ‌دیٛ٘ذ‌ٚ‌

ٚ‌‌سٚی‌ٞوب‌‌ثشسػوی‌.‌اػوز‌‌(7،0)ی‌‌اص‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سش‌ثیؾ(‌4،4ی‌)ٝ‌ِٛأب‌ٔیضاٖ‌ایٗ‌وبٞؾ‌دس‌٘بِ٘ٛ ‌دبیوذاسی‌

وٝ‌‌سش‌اػز‌(‌و4،4ٓی‌)‌وٝ‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔـخق‌ٕ٘ٛدٞبی‌لجُ‌‌ا٘شطی‌وُ‌ایٗ‌دٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌لؼٕز

ٞوبی‌‌‌دس‌اثش‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌اسٓ‌(4،4)ی‌‌سش‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٚ‌ا٘مجبم‌ثیؾ‌سبثیشدزیشیسٛا٘ذ‌دِیُ‌‌احشٕبلا‌ایٗ‌ٔی

‌دس‌آٖ‌ثبؿذ.فّضار‌ٚاػٌٝ‌
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‌‌‌‌ی‌‌فبكّٝ‌ dx-xًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌ٚ‌ LSi-Siثبثز‌ؿجىٝ،‌ c لٌش‌سمشیجی،‌D)‌ٞبی‌ػبخشبسیدبسأشش‌12-4خذَٚ

‌.ی‌ٔدضا‌ٚاػٌٝ‌ٞبی‌فّضی‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس0،7ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝدٚ‌اسٓ‌فّضی(‌

dx-x (Å) LSi-Si (Å) c (Å) D (Å) ‌

86/6‌29/2‌74/13‌07/9‌Sc2-FM-atom@(7,0)2 

87/6‌30/2‌74/13‌06/9‌Sc2-AFM-atom@(7,0)2 

88/6‌30/2‌77/13‌04/9‌Ti2-FM-atom@(7,0)2 

88/6‌30/2‌77/13‌04/9‌Ti2-AFM-atom@(7,0)2 

87/6‌29/2‌75/13‌07/9‌V2-FM-atom@(7,0)2 

86/6‌29/2‌74/13‌08/9‌V2-AFM-atom@(7,0)2 

87/6‌30/2‌74/13‌08/9‌Cr2-FM-atom@(7,0)2 

87/6‌30/2‌74/13‌08/9‌Cr2-AFM-atom@(7,0)2 

86/6‌29/2‌74/13‌07/9‌Mn2-FM-atom@(7,0)2 

86/6‌29/2‌74/13‌07/9‌Mn2-AFM-atom@(7,0)2 

87/6‌29/2‌74/13‌07/9‌Fe2-FM-atom@(7,0)2 

89/6‌29/2‌79/13‌10/9‌Fe2-AFM-atom@(7,0)2 

88/6‌29/2‌77/13‌06/9‌Co2-FM-atom@(7,0)2 

89/6‌30/2‌72/13‌09/9‌Co2-AFM-atom@(7,0)2 

88/6‌30/2‌76/13‌08/9‌Ni2-FM-atom@(7,0)2 

86/6‌30/2‌72/13‌09/9‌Ni2-AFM-atom@(7,0)2 
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( کپساَلِ  0،7) زیگساگ ی سیلیکًَی ثررسی خَاظ هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَل4-5-2‌ِ

 ّبی هجسای فلسات ٍاسطِ ضذُ ثب اتن

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ٝ (‌0،7ی‌ػویّیىٛ٘ی‌)‌‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼوی،‌اِىششٚ٘وی‌ٚ‌دبیوذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

َ‌‌‌ػبصی‌‌ٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝوذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌ ‌‌13-4ػوبخشبسٞب‌٘شوبیح‌دس‌خوذ

‌-eV‌41/2971ثشاثوش‌‌‌ET(،‌دوبسأشش‌‌0،7ی‌خبِق‌)‌ثشای‌٘ب9‌ِِٝٛٛ٘-4ثٙذی‌ؿذٜ‌اػز.‌ًجك‌خذَ‌دػشٝ

یبثیٓ‌ثب‌وذؼَٛ‌ؿوذٖ‌فّوضار‌‌‌‌دسٔی‌13-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌ی‌ایٗ‌ٔمذاس‌ٚ‌دادٜ‌ثبؿذ.‌ثب‌ٔمبیؼٝ‌ٔی

یبثذ.‌ٕٞچٙیٗ‌‌(‌دبیذاسی‌ػیؼشٓ‌ثٝ‌ٔمذاس‌لبثُ‌سٛخٟی‌افضایؾ‌ٔی0،7ی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ

دبیذاسی‌اثشػَّٛ‌افضایؾ‌ؿٛد‌ٚ‌‌سش‌ٔی‌ٔٙفی‌ETی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌افضایؾ‌یبثذ‌‌ٞشچٝ‌ٓذد‌اسٕی‌فّض‌ٚاػٌٝ

ٝ‌‌‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕوی‌‌‌ETسٚ٘ذ‌سغییشار‌‌21-4دس‌ؿىُ‌یبثذ.‌ٔی ثوشای‌‌‌ی‌وذؼوَٛ‌ؿوذٜ‌‌‌فّوضار‌ٚاػوٌ

اػز.‌ثٝ‌اصای‌یه‌اسٓ‌فّوضی‌‌‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذX2-AFM-atom@(7,0)2‌‌ٚX2-FM-atom@(7,0)2‌ٜ ػبخشبسٞبی‌

ثبؿٙذ‌‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٔی‌ثب‌آٖی‌‌ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثشای‌ػبخشبسٞبیی‌وٝ‌اس‌ET‌ٓ،خبف‌ٕٔٔٛلا

ػَّٛ‌ؿوبُٔ‌فّوضار‌‌‌دس‌ٔٛاسدی‌اثش‌13-4ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌.ثبؿذ‌فشٚٔغٙبیغ‌ٔی‌فبص‌آ٘شی‌ET٘ضدیه‌ثٝ‌

ٗ‌‌ٚ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ا٘ذوی‌دبیذاسسش‌اػز دس‌ٔوٛاسدی‌ػوبخشبس‌ؿوبُٔ‌فّوضار‌‌‌‌‌‌ٕٞچٙوی

‌.فشٚٔغٙبًیغ‌ا٘ذوی‌دبیذاسسش‌اػز‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌فبص‌آ٘شی

ثبؿوذ‌ووٝ‌‌‌‌ٔی‌µB‌00503/0ثشاثش‌‌‌SiNT(7,0)ًجك‌ٔحبػجبر‌ٔب‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ػبخشبس‌‌‌‌‌‌‌

ٝ‌‌‌سمشیجب‌٘ضدیه‌ثٝ‌كفش‌اػز‌ٚ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌آٖ‌ٔی (‌غیوش‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌0،7ی‌خوبِق‌)‌‌سٛاٖ‌ٌفوز‌٘بِِ٘ٛٛو

ٖ‌‌ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ثشای‌ػبخشبسٞبیی‌وٝ‌اسTMM‌ٓٔمذاس‌‌13-4اػز.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ ٞوب‌‌‌ؿوذٜ‌دس‌آ

یبثذ.‌دغ‌ثٝ‌ًٛس‌وُ‌ثب‌‌ثبؿٙذ،‌٘ؼجز‌ثٝ‌ػبخشبس‌خبِق‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌ٔی‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٔی‌ثب‌فبص

ػوبخشبس‌خبكویز‌ٔغٙبًیؼوی‌دیوذا‌‌‌‌‌‌SiNT(7,0)ٚٔغٙوبًیغ‌دس‌‌ضار‌ٚاػٌٝ‌ثب‌فوبص‌فش‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّ

ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌فبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػ13‌ٌٝ-4ثبسٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚوٙذ.‌‌ٔی
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یبثذ‌وٝ‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌آٖ‌دس‌‌اثشذا‌افضایؾ‌ٚ‌ػذغ‌وبٞؾ‌ٔی‌TMMدس‌اثش‌ػَّٛ‌ػیّیىٛ٘ی‌لذس‌ٌّٔك‌

‌آٔذٜ‌اػز.‌22-4ؿىُ

ـشبٚس‌سه‌ٌ‌ XMMٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ػبخشبس،‌ TMMٞبی‌ٔغٙبًیؼی‌)‌(‌ٚ‌دبسأشش‌ETا٘شطی‌وُ‌)‌13-4خذَٚ

‌.ی‌ٔدضا‌ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس0،7ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌فّضی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ(‌‌اسٓ

X2MM(µB) X1MM(µB) TMM (µB) ET (eV) ‌

959/1‌876/1‌80373/3‌46/6037-‌Sc2-FM-atom@(4,4)2 

885/1-‌882/1‌02745/0-‌71/6037-‌Sc2-AFM-atom@(4,4)2 

132/3‌132/3‌17224/6‌99/6166-‌Ti2-FM-atom@(4,4)2 

038/3-‌163/3‌19751/0‌98/6166-‌Ti2-AFM-atom@(4,4)2 

390/4‌489/4‌70940/8‌19/6269-‌V2-FM-atom@(4,4)2 

392/4-‌393/4‌00918/0‌41/6269-‌V2-AFM-atom@(4,4)2 

396/5‌396/5‌55988/10‌71/6462-‌Cr2-FM-atom@(4,4)2 

397/5-‌397/5‌00008/0‌71/6462-‌Cr2-AFM-atom@(4,4)2 

993/5‌993/5‌01860/12‌54/6709-‌Mn2-FM-atom@(4,4)2 

993/5-‌993/5‌00000/0‌52/6709-‌Mn2-AFM-atom@(4,4)2 

227/4‌111/5‌26312/9‌67/7011-‌Fe2-FM-atom@(4,4)2 

497/4-‌475/4‌03133/0-‌70/7012-‌Fe2-AFM-atom@(4,4)2 

333/3‌333/3‌84029/6‌78/7378-‌Co2-FM-atom@(4,4)2 

321/3-‌319/3‌00118/0-‌09/7378-‌Co2-AFM-atom@(4,4)2 

211/2‌211/2‌55096/4‌58/7828-‌Ni2-FM-atom@(4,4)2 

210/2-‌213/2‌00292/0-‌73/7827-‌Ni2-AFM-atom@(4,4)2 
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ُ‌‌‌ثیـششیٗ‌ٔموذاس‌‌‌‌X2-FM-atom@(7,0)2ثیٗ‌ػبخشبسٞبی‌‌‌‌‌‌‌ ‌ػوبخشبس‌‌‌ثوشای‌‌،ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌وو

Mn2-FM-atom@(7,0)2‌ٜلذس‌ٌّٔك‌‌اػز‌ثذػز‌آٔذ‌.TMM‌،ُٝ‌ثوشای‌‌‌ثٝ‌ًٛس‌و َ‌‌ی‌ٕٞو ‌ٞوبی‌‌اثشػوّٛ

X2-AFM-atom@(7,0)2ووٝ‌دٚ‌اسوٓ‌‌‌‌ه‌ثٝ‌كفش‌اػوز‌ٚ‌حشوی‌دس‌ػوبخشبسی‌‌‌٘بچیض‌ٚ‌یب‌٘ضدی‌Mnثوب‌فوبص‌‌‌‌

ؿٛد.‌ثٙبثشایٗ‌ثٝ‌ًٛس‌ووُ‌ػوبخشبسٞبی‌‌‌‌وبٔلا‌كفش‌ٔی‌TMMٔمذاس‌‌ا٘ذ‌ؿذٜوذؼَٛ‌فشٚٔغٙبًیغ‌‌آ٘شی

X2-AFM-atom@(7,0)2‌َٜ‌‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌ٞؼشٙذ.‌ًجك‌داد وذؼوَٛ‌ؿوذ13‌‌‌‌ٖ-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خوذٚ

(‌ٕٔىٗ‌اػز‌دس‌ٔٛاسدی‌ٔٙدش‌ثو0،7‌‌ٝی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝفشٚٔغٙبًیغ‌‌ر‌ٚاػٌٝ‌ثب‌فبص‌آ٘شیفّضا

وٝ‌ٔیضاٖ‌ایٗ‌سغییشار‌لبثُ‌سٛخوٝ‌‌‌ٌشدد‌‌یؼی‌وُ‌٘بِِ٘ٛٛٝبٚس‌ٔغٙبًوبٞؾ‌دس‌ٌـش‌یبفضایؾ‌ٚ‌اا٘ذوی‌

‌خبكویز‌رووش‌ؿوذٜ‌‌‌‌ٞبی‌اثشػَّٛ‌ی‌ٕٞٝ٘ٛاسی،‌‌ٞبیٞبی‌ا٘دبْ‌ؿذٜ‌سٚی‌ػبخشبس‌ًجك‌ثشسػی.‌٘یؼز

ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌‌‌ٔشموبسٖ‌ٚ‌‌‌‌غیوش‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌ٞبی‌‌فّضی‌داس٘ذ.‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٖ‌ٞبی‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٝ‌‌‌.اػوز‌‌٘بٔشموبس ٚ‌چٍوبِی‌‌‌ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌‌‌،ثوشای‌ٕ٘ٛ٘و

‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿوذ24‌‌ٜ-23‌ٚ‌4-4ٞبی‌،‌دس‌ؿىMnُٞبی‌‌ٞبی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وّی‌ٞبی‌حبِز

‌اػز.

‌

‌ٞبیؿذٜ‌دس‌ػبخشبس‌وذؼَٛ‌ی‌فّضار‌ٚاػٌٝسٚ٘ذ‌سغیشار‌ا٘شطی‌وُ‌ثشحؼت‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌‌21-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌

‌X2-AFM-atom@(7,0)2.‌ة(‌‌‌X2-FM-atom@(7,0)2اِف(
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‌

ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌‌سٚ٘ذ‌سغیشار‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ثشحؼت‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػ22‌ٌٝ-4ؿىُ

‌(.0،7)‌صیٍضايٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌

‌

 

‌.‌Mn2-AFM-atom@(7,0)2ة(‌‌‌Mn2-FM-atom@(7,0)2ٞبی‌‌اِف(‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اثشػ23‌َّٛ-4ؿىُ‌



‌‌91 

 

‌

‌.‌Mn2-AFM-atom@(7,0)2ة(‌‌Mn2-FM-atom@(7,0)2اِف(ػبخشبسٞبی‌‌یٞبی‌وّ‌چٍبِی‌حبِز‌24-4ؿىُ

‌ذ.‌دس‌فلوُ‌اَٚ‌ٚ‌دس‌ثبؿو‌‌ٔوی‌‌X1MM‌‌ٚX2MMؿوبُٔ‌دبسأششٞوبی‌‌‌‌13-4دٚ‌ػشٖٛ‌آخش‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌

ثوب‌ٔمبیؼوٝ‌ٔموبدیش‌ٔٛخوٛد‌دس‌‌‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌آصاد‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌آٔذٜ‌اػوز.‌‌‌1-1خذَٚ

‌Cr‌ٚٞبی‌‌سٟٙب‌ثشای‌اسٓ‌،ٔـبٞذٜ‌ؿذ13-4دس‌خذX1MM‌‌ٚX2MM‌َٚٚ‌لذسٌّٔك‌ٔمبدیش‌‌1-1خذَٚ

V‌(‌َّٛلوذسٌّٔك‌‌‌‌آ٘شوی‌‌ٚفوبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌‌ٞوش‌دٚ‌‌ثوب‌‌ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌دس‌اثشػ‌)فشٚٔغٙوبًیغ‌

‌ًیؼی‌سه‌اسٓ‌آصاد‌وبٞؾ‌یبفشٝ‌اػز،ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌٘ؼجز‌ثٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙب

ٞوبی‌ٔٛخوٛد‌دس‌‌‌‌دادٜ.‌ثوب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌ثشای‌ػبیش‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌افضایؾ‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػوز‌

ٝ‌ثوشای‌سٕوبٔی‌‌‌٘شیدٝ‌ؿوذ‌‌‌‌5-4ی‌ساث13‌ٚ‌ٌٝ-4خذَٚ ‌،(‌آلاییوذٜ‌ؿوذ7،0‌‌ّٜیىٛ٘ی‌)ٞوبی‌ػوی‌‌‌٘بِِ٘ٛٛو

‌ٞبی‌ػیّیىٖٛ‌٘بچیض‌اػز.‌ًیؼی‌اسٓبٔغٙ‌ٞبیٌـشبٚس‌ٔدّٕٛ‌ٌّٔكلذس

ٝ‌‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌اثش‌ػَّٛ‌ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌سٔذاد‌اسٓ‌‌وٝ‌‌دس‌ٟ٘بیز‌ثشای‌دا٘ؼشٗ‌ایٗ‌‌‌‌‌ ی‌‌٘بِِ٘ٛٛو

ٝ‌‌داسد.‌ػبخشبسچٝ‌سبثیشی‌سٚی‌دبیذاسی‌ٚ‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌‌(7،0)ػیّیىٛ٘ی‌ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛو

Cr1-atom@(7,0)2‌‌ٚMn1-atom@(7,0)2‌ُلاصْ‌ثوٝ‌‌‌.دٞیٓ‌ٔی(‌سا‌ٔٛسد‌ثشسػی‌لشاس‌25-4)‌ٌٔبثك‌ثب‌ؿى

٘بِِ٘ٛٛوٝ‌لوشاس‌‌‌‌cسه‌اسٓ‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ٔشوض‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌25-4روش‌اػز‌دس‌ػبخشبس‌ؿىُ

22695/5‌‌ٚثٝ‌سشسیت‌‌‌Cr1-atom@(7,0)2‌ٚ‌Mn1-atom@(7,0)2ثشای‌TMMٔمذاس‌‌دس‌ٔحبػجبر‌ٔب‌داسد.
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ػبخشبسٞبی‌ثشای‌‌TMMٍٔٙشٖٛ‌ثٛٞش‌ثذػز‌آٔذٜ‌اػز‌وٝ‌ایٗ‌ٔمبدیش‌سمشیجب‌٘لف‌ٔمبدیش‌‌‌00484/6

Cr2-FM-atom@(7,0)2‌‌ٚMn2-FM-atom@(7,0)2َٛ‌ی‌وذؼو‌‌ثبؿٙذ.‌دغ‌ثب‌وبٞؾ‌سٔذاد‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٔی‌

ُ‌‌‌‌وبٞؾ‌ٔی‌‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌،ثب‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ؿذٜ ‌یبثذ.‌ٕٞچٙیٗ‌ثب‌ثشسػوی‌ا٘وشطی‌وو

ٞبی‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿوذٜ‌دس‌اثشػوَّٛ‌ووبٞؾ‌یبثوذ‌دبیوذاسی‌‌‌‌‌‌‌ٚلشی‌سٔذاد‌اسٓ‌یبثیٓ‌دسٔی‌ایٗ‌ػبخشبسٞب

ث‌Cr1-atom@(7,0)2‌‌ٚMn1-atom@(7,0)2‌‌‌ٝیثشای‌ػبخشبسٞب‌‌ETا٘شطی‌وُ‌یبثذ‌)‌ػبخشبس‌٘یض‌وبٞؾ‌ٔی

‌ثذػز‌آٔذٜ‌اػز‌(.اِىششٖٚ‌ِٚز‌‌-26/6326ٚ‌‌-81/6202سشسیت‌

‌

‌

‌Mn.یب‌‌‌‌Cr(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌سه‌اس0،7ٓی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب25‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌

( 4،4) آرهچیار  ی سایلیکًَی  ثررسی خَاظ سبختبری، هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَلِ 4-6

 ّبی فلسات ٍاسطِ ی اتن  کپسَلِ ضذُ ثب زًجیرُ

ثبؿذ.‌ایٗ‌اثش‌ػوَّٛ‌‌‌ٔی‌26-4ؿىُ‌ثب‌اسٕی‌ٌٔبثك‌70ٔحبػجبر‌ٔب‌سٚی‌اثش‌ػَّٛ‌‌دس‌ایٗ‌لؼٕز‌‌‌‌‌‌

ٝ‌٘ب٘ٛػَّٛ‌ٚاحذ‌‌‌4اص‌آٍ٘ؼششْٚ‌اػز‌93/15‌ٚثشاثش‌ثب‌‌‌cی‌اِٚیٝ‌ی‌داسای‌ثبثز‌ؿجىٝ ی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌ِِٛو

اص‌‌یاسٕو‌‌‌6ی‌یوه‌ص٘دیوشٜ‌‌‌آٖووٝ‌دس‌‌اسٓ‌داس٘ذ(‌‌64ػَّٛ‌ٚاحذ‌ٔدٕٛٓب‌‌4(‌سـىیُ‌ؿذٜ‌اػز‌)4،4)

‌وٙیٓ.‌وذؼَٛ‌ٔی‌‌Cr‌‌ٚMnی‌فّضار‌ٚاػٌٝ

‌

‌.Mnیب‌‌Crٞبی‌‌‌ی‌اسٓ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیش4،4ٜی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب26‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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‌ثوب‌فوبص‌‌‌دیٍوش‌‌ثوبس‌‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ‌ثب‌فبصفّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌سا‌یه‌ثبس‌‌ی‌ص٘دیشٜ‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌‌‌‌‌‌

ٝ‌‌،دٞیٓ‌لشاس‌ٔی٘بc‌‌ِِٝٛٛ٘ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌ٔغٙبًیغ‌سٚی‌دبدفشٚ ًوَٛ‌سمشیجوی‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌ًوٛسی‌ووٝ‌‌‌‌ثو

‌.ثبؿذآٍ٘ؼشش‌68/2‌‌ْٚحذٚدا‌ٝ‌وشدٖ‌ػبخشبسلجُ‌اص‌ثٟیٙ‌دیشٜٞبی‌ص٘‌اسٓ

ی‌فّوضار‌‌‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌ص٘دیوش4،4‌‌‌ٜی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌اثشذا‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌‌‌‌‌‌

ٓ‌ثٙذی‌‌دػش‌14ٝ-4بیح‌دس‌خذَػبصی‌ػبخشبسٞب‌٘ش‌.‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝدشداصیٓ‌ٚاػٌٝ‌ٔی دبسأششٞوبی‌‌‌.ٕ٘وٛدی

دس‌خوذَٚ‌ٕٞوبٖ‌ٔشٛػوي‌‌‌‌‌‌Lx-xلجلا‌ٔٔشفی‌ؿذٜ‌اػز‌فمي‌دبسأشش‌14-4ٞبی‌خذَٚ‌ػشٖٛ‌ٔٛخٛد‌دس

‌LSi-Siدیٛ٘وذ‌‌‌سمشیجی‌لٌش‌سمشیجی‌7‌ًَٛ‌ٚ-4ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌خذَٚ‌‌.ٞبی‌ص٘دیشٜ‌اػز‌ًَٛ‌دیٛ٘ذ‌ثیٗ‌اسٓ

ٝ‌‌‌‌‌آٍ٘ؼششْٚ‌ث‌95/8‌‌‌ٚ31/2ٝ‌سشسیت‌ث‌SiNT(4,4)ػبخشبس‌ ثوب‌‌ٞوب‌‌‌آٖی‌‌‌ذػوز‌آٔوذٜ‌اػوز‌ووٝ‌ٔمبیؼو

ی‌ٞوب‌‌ثوش‌اػوبع‌دادٜ‌‌‌دٞوذ.‌‌ٔیاًلآبر‌ٔفیذی‌ثٝ‌ٔب‌‌‌14-4خذَٚ‌ٔٛخٛد‌دس‌ٞبیػبخشبس‌دبسأششٞبی

‌فبصٞش‌دٚ‌‌ثب‌ص٘دیشٜثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذD‌‌ٚLSi-Si‌‌‌ٖدبسأششٞبی‌‌وٝ‌ؿٛد‌ٔیٔـخق‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌

یبثٙذ.‌اٌوش‌چوٝ‌ٔیوضاٖ‌‌‌‌‌دس‌ػبخشبس‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌خبِق‌وبٞؾ‌ٔی‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ‌آ٘شی‌ٔغٙبًیغفشٚ

دس‌ساػوشبی‌لٌوشی‌‌‌‌ٞب‌ػبخشبس‌سا‌ا٘ذوی‌ثٝ‌ا٘مجوبم‌‌وٙؾ‌دٞذ‌وٝ‌ثشٞٓ‌وبٞؾ‌٘بچیض‌اػز‌أب‌٘ـبٖ‌ٔی

ػبصی‌ػبخشبس‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌اِٚیٝ‌ثشای‌سٕوبٔی‌‌‌ثٔذ‌اص‌ثٟیLx-x‌‌‌ٚc‌ٝٙٞبی‌شػٛق‌دادٜ‌اػز.‌أب‌دبسأش

‌.ثبؿوذ‌‌ٔوی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسیٌش‌ا٘جؼبى‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌‌ثیبٖوٝ‌ایٗ‌‌ا٘ذ‌فشٝیب‌افضایؾػبخشبسٞب‌

ٓ‌‌‌‌‌وٝ‌ؿبُٔ‌اثشػ6‌َّٛ-5‌‌ٚ4-4ٞبی‌‌ػبخشبسٞبی‌ثشسػی‌ؿذٜ‌دس‌ثخؾ ٞوبی‌‌‌ٞبی‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌اسو

م‌ؿذٜ‌ثٛد٘ذ،‌أب‌بثبؿٙذ‌ٕٔٔٛلا‌دس‌ٞش‌دٚ‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ٚ‌لٌشی‌دچبس‌ا٘مج‌ٔدضای‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٔی

‌.یبفشٙذدس‌ساػشبی‌لٌشی‌ا٘مجبم‌‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ا٘جؼبى‌ٚٞبی‌ٔٛسد‌ثشسػی‌دس‌ایٗ‌ثخؾ‌ػبخشبس

Cr‌‌ٚٞوبی‌‌‌‌ػبخشبسٞبی‌وذؼِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌ص٘دیوشٜ‌‌‌ادأٝ‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیذاسی‌دس‌‌‌‌‌‌‌

Mnثٙذی‌‌دػش14‌ٝ-4ذػز‌آٔذٜ‌سا‌دس‌دٚ‌ػشٖٛ‌آخش‌خذَٚ.‌ثٔذ‌اص‌ا٘دبْ‌ٔحبػجبر‌٘شبیح‌ثدشداصیٓ‌ٔی‌

‌ثوب‌اػوز.‌‌‌-eV‌83/1698ثشاثوش‌‌‌SiNT(4,4)ثوشای‌ػوبخشبس‌‌‌‌ETدا٘یٓ‌‌اص‌ٔحبػجبر‌لجّی‌ٔی.‌ؿذٜ‌اػز

َ‌‌دادٜ‌ٚ‌ی‌ایٗ‌ٔمذاس‌ٔمبیؼٝ 14‌‌ٝ-4ٞبی‌خوذٚ ٝ‌‌‌ؿوٛد‌‌ٔوی‌‌٘شیدو ی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌‌‌‌اٌوش‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

،‌دبیذاسی‌(‌وذؼَٛ‌ؿٛدٚٔغٙبًیغفش‌آ٘شیٚ‌ٔغٙبًیغ‌فبص‌فشٚ‌ثب‌ٞش‌دٚ)‌Mnیب‌‌‌‌Crٞبی‌ای‌اص‌اسٓ‌‌ص٘دیشٜ
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دیوذیٓ‌دبیوذاسی‌اثوش‌‌‌‌‌6-5‌‌ٚ4-4ٞوبی‌‌‌دس‌ثخوؾ‌‌یبثوذ.‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌ٔی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

اثش‌‌خب‌٘یض‌‌یبثذ‌دس‌ایٗ‌ٞبی‌ٔدضای‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌افضایؾ‌ٔی‌ٞبی‌آلاییذٜ،‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌اسٓ‌ػَّٛ

‌دبیذاسسش٘ذ.‌ا٘ذ‌‌وذؼِٛٝ‌ؿذMn‌ٜٞبی‌‌٘دیشٜٞبیی‌وٝ‌ثب‌ص‌ػَّٛ

‌µB‌00073/0(‌ثشاثوش‌‌4،4ی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌)‌‌‌ثشای‌٘بTMM‌ِِٝٛٛ٘ٞبی‌دیـیٗ‌ٔمذاس‌‌اص‌ثشسػی‌‌‌‌‌

ی‌وذؼوَٛ‌ؿوذٜ‌ثوب‌فوبص‌‌‌‌‌‌اٌوش‌ص٘دیوشٜ‌‌‌ؿوٛد‌‌ٔیٔـبٞذ14‌‌ٜ-4ٞبی‌خذَٚ‌.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دادٜثذػز‌آٔذ

ٓ‌‌‌‌‌ٚٔغٙبًیغ‌ثبؿذ،‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌فش‌آ٘شی سوش‌‌‌ػبخشبس‌آلاییذٜ‌حشوی‌اص‌ػوبخشبس‌خوبِق‌ٞوٓ‌وو

ؿوٛد.‌‌‌وبٔلا‌كفش‌ٔی‌Cr6-FM-chain@(4,4)4ًٛسی‌وٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ثشای‌ػبخشبس‌‌ثٝ‌‌ؿٛد.‌ٔی

ٚٔغٙبًیغ‌ثبؿذ،‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ػبخشبس‌آلاییذٜ‌٘ؼجز‌فش‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌فبص‌‌ش‌ص٘دیشٜأب‌اٌ

دِیوُ‌ایوٗ‌‌‌‌ؿوٛد.‌‌ػبخشبس‌داسای‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼوی‌ٔوی‌‌‌یبثذ‌ٚ‌ٔیثٝ‌ػبخشبس‌خبِق‌ثٝ‌ؿذر‌افضایؾ‌

ؿوٛ٘ذ‌سٔوذاد‌‌‌‌ٔیٞبی‌فّضی‌ثٝ‌كٛسر‌ص٘دیشٜ‌دس‌اثشػَّٛ‌وذؼَٛ‌‌افضایؾ‌ؿذیذ‌ایٗ‌اػز‌وٝ‌ٚلشی‌اسٓ

سا‌‌TMMٚٔغٙبًیغ‌ثبؿوذ‌ٔموذاس‌‌‌شذ‌وٝ‌اٌش‌فبص‌ص٘دیشٜ‌فٌ٘یش‌صیبدی‌اسٓ‌فّضی‌دس‌یه‌اثشػَّٛ‌خب‌ٔی

وٝ‌سٕبٔی‌‌دٞذ‌ٔیٞب‌٘ـبٖ‌‌سٚی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ایٗ‌اثشػَّٛ‌ٞب‌اػز‌ثشسػی‌دٞذ.‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌افضایؾ‌ٔی

َ‌‌خبكیزایٗ‌ػبخشبسٞب‌ ٞوبی‌ٔغٙبًیؼوی‌ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌اػوذیٗ‌ثوبلا‌ٚ‌دوبییٗ‌‌‌‌‌‌‌‌‌فّضی‌داس٘ذ‌ٚ‌اثشػوّٛ

ٞبی‌غیش‌ٔغٙبًیؼی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌ٔشمبسٖ‌داس٘وذ.‌ثوشای‌‌‌‌٘بٔشمبسٖ‌داس٘ذ.‌أب‌اثشػَّٛ

ٚٔغٙوبًیغ‌ٚ‌‌ٞبی‌فش‌ٞبی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیشٜ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یٞبی‌وّ‌ٚ‌چٍبِی‌حبِز‌خشبس‌٘ٛاسیٕ٘ٛ٘ٝ‌ػب

‌ٕ٘بیؾ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌28-27‌‌ٚ4-4ٞبی‌دس‌ؿىُفشٚٔغٙبًیغ‌وشْٚ،‌‌آ٘شی

‌

‌

‌

‌

‌

‌

ای‌اص‌‌ی‌ػیّیىٛ٘ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیشٜ‌دبسأششٞبی‌ػبخشبسی‌،‌ٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیذاسی‌٘ب14‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

‌Cr‌‌ٚ.Mnٞبی‌‌اسٓ

TMM (µB) ET(eV) Lx-x (Å) LSi-Si (A
o
) c(Å) D(A

o
) ‌

818860/33‌15/8353-‌69/2‌30/2‌17/16‌83/8‌Cr6-FM-chain@(4,4)4 

000020/0‌11/8353-‌68/2‌30/2‌10/16‌83/8‌Cr6-AFM-chain@(4,4)4 

120960/31‌44/9093-‌71/2‌30/2‌25/16‌78/8‌Mn6-FM-chain@(4,4)4 

000000/0‌91/9093-‌70/2‌30/2‌25/16‌78/8‌Mn6-AFM-chain@(4,4)4 
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‌

‌.‌Cr6-AFM-chain@(4,4)4ة(‌‌Cr6-FM-chain@(4,4)4ٞبی‌‌اِف(‌‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اثشػ27‌َّٛ-4ُؿى‌‌‌‌‌‌‌‌

 

‌

‌

‌.‌Cr6-AFM-chain@(4,4)4ة(‌‌‌Cr6-FM-chain@(4,4)4اِف(ٞبی‌‌‌اثشػَّٛ‌ٞبی‌وّی‌چٍبِی‌حبِز‌28-4ؿىُ
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( 5،5) آرهچیار  ی سیلیکًَی ثررسی خَاظ سبختبری، هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَلِ  ‌4-7

 ّبی فلسات ٍاسطِ ی اتن  کپسَلِ ضذُ ثب زًجیرُ

ٞبی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌،فّضی‌خبف‌ثٝ‌اصای‌یه‌ّ٘ٛ‌اسٓدیـیٗ‌دسیبفشیٓ‌ٞبی‌‌دس‌ثخؾ‌‌‌‌‌‌

ٞبی‌فّوضی‌ثوٝ‌كوٛسر‌‌‌‌‌چٝ‌اسٓٔغٙبًیغ‌سمشیجب‌یىؼبٖ‌اػز‌)فشٚ‌آ٘شی‌ٚ‌فشٚٔغٙبًیغ‌فّضی‌ٞبی‌ثب‌اسٓ

ی‌وذؼوِٛٝ‌‌ٞب‌(.‌اص‌ًشفی‌٘بِِ٘ٛٛٝص٘دیشٜ‌وذؼَٛ‌ؿٛ٘ذ‌كٛسر‌ٞبی‌فّضی‌ثٝ‌ٔدضا‌وذؼَٛ‌ؿٛ٘ذ،‌چٝ‌اسٓ

خبكویز‌‌ٔشٔبلجب‌داسای‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌لبثُ‌سٛخٝ‌ٚٚٔغٙبًیغ‌داسای‌ٞبی‌فّضی‌فش‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓ

ٚٔغٙبًیغ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌فش‌ٞبی‌فّضی‌آ٘شی‌ِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓٞبی‌وذؼ‌أب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔغٙبًیؼی‌ٞؼشٙذ

وُ‌٘بچیضی‌داس٘ذ‌)دس‌ٔٛاسدی‌حشی‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌كفش‌داس٘ذ(‌ٚ‌غیش‌ٔغٙبًیؼوی‌ٞؼوشٙذ.‌اص‌‌‌

ٝ‌‌آٖ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ثوٝ‌ِٔٙوٛس‌افوضایؾ‌خوٛاف‌‌‌‌‌‌‌‌خب‌وٝ‌ٕٔٔٛلا‌وذؼَٛ‌وشدٖ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِّ٘ٛو

سٛا٘وذ‌‌‌غٙبًیغ‌ٔیٚاػٌٝ‌ثب‌فبص‌فشٚٔثبؿذ‌ِزا‌اػشفبدٜ‌اص‌فّضار‌‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌ٔیٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیذاسی‌

‌سش‌ثبؿذ.‌ٟٔٓ

ای‌ثوش‌‌،ی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌اص‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌یه‌ص٘دیشٜ‌ؿذٖاص‌ػٛی‌دیٍش‌دس‌ثحث‌وذؼَٛ‌‌‌‌‌‌‌

ای‌ثوب‌سٔوذاد‌‌‌‌لبر‌ٔدجوٛسیٓ‌ص٘دیوشٜ‌‌ٌٚبٞی‌ا‌،ثبؿذ‌٘بٔحذٚدی‌‌ىٝ‌٘شبیح‌ٔب‌لبثُ‌ٌضاسؽ‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝایٙ

فشٚٔغٙوبًیغ‌ثبؿوذ‌ثبیوذ‌ًوَٛ‌‌‌‌‌‌فبص‌آ٘شی‌ثببَ‌اٌش‌ثخٛاٞیٓ‌ص٘دیشٜ‌وبٔلا‌ح‌،ٞبی‌فشد‌ا٘شخبة‌وٙیٓ‌اسٓ

ٞبی‌آٖ‌صٚج‌ثـٛد.‌دسایٗ‌كوٛسر‌٘بچوبسیٓ‌ًوَٛ‌اثشػوَّٛ‌ٔوٛسد‌‌‌‌‌‌‌ص٘دیشٜ‌سا‌دٚ‌ثشاثش‌وٙیٓ‌سب‌سٔذاد‌اسٓ

‌ؿٛد.‌ثشسػی‌سا‌دٚ‌ثشاثش‌وٙیٓ‌وٝ‌ایٗ‌أش‌ٔٛخت‌ًٛلا٘ی‌ؿذٖ‌صٔبٖ‌ٔحبػجبر‌ٔی

ٝ‌‌‌‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دلایُ‌روش‌ؿذٜ‌‌‌‌‌‌ (‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌‌‌‌5،5ی‌ػویّیىٛ٘ی‌)‌‌‌،‌دس‌ایوٗ‌ثخوؾ‌فموي‌٘بِِ٘ٛٛو

ٔحبػجبر‌ٔوب‌‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌‌دٞیٓ.‌ای‌فشٚٔغٙبًیغ‌اص‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌سا‌ٔٛسد‌ثشسػی‌لشاس‌ٔی‌ص٘دیشٜ

ٝ‌‌‌‌ٔی‌29-4اسٕی‌ٌٔبثك‌ثب‌ؿى43‌ُسٚی‌اثش‌ػَّٛ‌ ٝ‌‌ی‌ثبؿذ.‌ایٗ‌اثش‌ػوَّٛ‌داسای‌ثبثوز‌ؿوجى ‌‌cی‌اِٚیو

‌2(‌سـوىیُ‌ؿوذٜ‌اػوز‌)‌‌‌5،5ی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌ِِٛٝ٘ب٘ٛػَّٛ‌ٚاحذ‌‌‌2اص‌‌آٍ٘ؼششْٚ‌اػز‌85/10‌ٚثشاثش‌ثب‌

ٝ‌‌‌اسٕووی‌اص‌3ی‌‌آٖ‌یووه‌ص٘دیووشٜ‌وووٝ‌دس‌‌اسووٓ‌داس٘ووذ(‌‌‌40ػووَّٛ‌ٚاحووذ‌ٔدٕٛٓووب‌‌ ‌فّووضار‌ٚاػووٌ
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(V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni)فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌ثوب‌فوبص‌‌‌فموي‌فّضی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌سا‌‌ی‌وٙیٓ.‌ص٘دیشٜ‌وذؼَٛ‌ٔی‌

لجوُ‌اص‌‌‌ٞبی‌ص٘دیشٜ‌ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌اسًٓٛسی‌وٝ‌‌،‌ثٝدٞیٓ‌لشاس‌ٔی٘بc‌‌ِِٝٛٛ٘ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌سٚی

‌.آٍ٘ؼششْٚ‌ثبؿذ‌68/2ٝ‌وشدٖ‌ػبخشبس‌ثٟیٙ
‌

‌

‌

‌.ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌‌ی‌اسٓ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیش5،5ٜی‌ػیّیىٛ٘ی‌)‌٘ب29‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌

‌ی‌فّوضار‌‌(‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌ص٘دیوش5،5‌‌‌‌ٜػویّیىٛ٘ی‌)‌ی‌‌اثشذا‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌‌‌‌‌

ثوب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌‌‌‌‌.ٌضاسؽ‌ؿذٜ‌اػز‌‌15-4ػبصی‌ػبخشبسٞب‌٘شبیح‌دس‌خذَ‌دشداصیٓ.‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝ‌ٚاػٌٝ‌ٔی

شْٚ‌آٍ٘ؼوش‌‌85/10‌‌ٚ26/2ثٝ‌سشسیوت‌‌‌SiNT(5,5)ػبخشبس‌‌LSi-Siلٌش‌سمشیجی‌ٚ‌ًَٛ‌دیٛ٘ذ‌‌7-4خذَٚ

َ‌‌‌ٞبیػوبخشبس‌‌بسأششٞوبی‌دثوب‌‌ٞب‌‌آٖ‌‌ی‌ذػز‌آٔذٜ‌اػز‌وٝ‌ٔمبیؼٝث اًلآوبر‌‌‌‌15-4ٔٛخوٛد‌دسخوذٚ

‌‌D‌‌ٚLSi-Siیٓ‌دبسأششٞوبی‌‌یوبث‌‌دس‌ٔوی‌‌15-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌ثش‌اػبع‌دادٜ‌دٞذ.‌ٔیٔفیذی‌ثٝ‌ٔب‌

‌افوضایؾ‌یبثٙذ.‌اٌش‌چٝ‌ٔیضاٖ‌‌ٔی‌افضایؾدس‌ػبخشبس‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌خبِق‌ص٘دیشٜ‌ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌

ا٘جؼبى‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ػٛق‌دادٜ‌ٞب‌ػبخشبس‌سا‌ا٘ذوی‌ثٝ‌‌وٙؾ‌دٞذ‌وٝ‌ثشٞٓ‌٘بچیض‌اػز‌أب‌٘ـبٖ‌ٔی

‌c‌‌‌ٝأششدبساػز.‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ثدوض‌‌ػوبصی‌ػوبخشبس‌٘ؼوجز‌ثوٝ‌حبِوز‌اِٚیوٝ‌ثوشای‌سٕوبٔی‌ػوبخشبسٞب‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ثٔوذ‌اص‌ثٟیٙو

Ni3-FM-chain@(5,5)2ی‌اسٓ‌‌ِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیشٜا٘مجبم‌اثشػَّٛ‌وذؼ‌ٌش‌وٝ‌ایٗ‌ثیبٖاػز‌‌‌یبفشٝ‌افضایؾ‌

Ni‌ٚثبؿذ‌ػبخشبسٞب‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔی‌ػبیشا٘جؼبى‌‌.‌

ّی‌سٔیویٗ‌‌ی‌ػبخشبسٞبی‌ثشسػی‌ؿوذٜ‌دس‌ایوٗ‌دوظٚٞؾ‌دوبسأشش‌اكو‌‌‌‌‌‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌ثشای‌وّیٝ‌‌‌‌‌‌

‌‌‌یوب‌‌‌Lx-xاػز‌ٚ‌ٕٔٔٛلا‌ٚ‌٘وٝ‌اِضأوب‌ٕٞیـوc‌‌‌‌‌ٝساػشبی‌ٔحٛسی‌سغییش‌دبسأشش‌سخذاد‌ا٘جؼبى‌یب‌ا٘مجبم‌
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dx-xثٝ‌ًٛس‌ٕٞبًٞٙ‌ثب‌‌cسوش(‌‌لٌوش‌وٛچوه‌‌‌ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ثوب‌‌‌)ثٝ‌خلٛف‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وٙذ‌سغییش‌ٔی‌‌.

اػز‌ٚ‌ثٝ‌ًٛس‌ووD‌‌‌ٚ‌ُٕٞچٙیٗ‌دبسأشش‌اكّی‌سٔییٗ‌سخذاد‌ا٘جؼبى‌یب‌ا٘مجبم‌ساػشبی‌لٌشی‌دبسأشش‌

‌ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ثوب‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ)ثٝ‌خلٛف‌دس‌‌وٙذ‌سغییش‌ٔی‌Dثٝ‌ًٛس‌ٕٞبًٞٙ‌ثب‌‌LSi-Si٘ٝ‌اِضأب‌ٕٞیـٝ‌

‌cٚ‌ووبٞؾ‌‌‌D‌‌ٚLSi-Siاؽ‌ثب‌افضایؾ‌‌دس‌ػبخشبسی‌وٝ‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌اِٚیٝ.‌ثشای‌ٔثبَ‌سش(‌لٌش‌وٛچه

ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ٔٛخوٛد‌دس‌ػوبخشبس‌‌‌‌‌‌ثٝ‌ٔٔٙی‌وبٞؾ‌سه‌سوه‌دیٛ٘وذ‌‌‌LSi-Siٔٛاخٝ‌ؿذٜ‌اػز،‌وبٞؾ‌

یبفوز.‌ِوزا‌ٚلشوی‌‌‌‌‌ٛسی‌ا٘جؼبى‌ٕ٘وی‌٘یؼز،‌صیشا‌دس‌كٛسر‌ثشٚص‌ایٗ‌اسفبق‌ٞشٌض‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌ساػشبی‌ٔح

ٞوبی‌خبكوی‌افوضایؾ‌‌‌‌‌ٞوبیی‌دس‌خٟوز‌‌‌ؿٛد‌حشٕب‌دیٛ٘ذ‌ای‌دچبس‌ا٘جؼبى‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ٔی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

فمي‌ثٝ‌ٔٔٙی‌وبٞؾ‌ٔشٛػي‌ًَٛ‌سٕبٔی‌دیٛ٘ذٞبی‌‌LSi-Siا٘ذ‌وٝ‌ا٘جؼبى‌سخ‌دادٜ‌اػز‌ٚ‌وبٞؾ‌‌یبفشٝ

‌.اػز،‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٔٛخٛد‌دس‌ػبخشبس

‌‌‌‌‌‌‌‌ٝ (‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌‌‌‌5،5ی‌ػویّیىٛ٘ی‌)‌‌دس‌ادأٝ‌ثٝ‌ثشسػی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیوذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

ثشای‌ػبخشبسٞب‌سا‌دس‌دٚ‌ػشٖٛ‌‌ذػز‌آٔذٜ.‌ثٔذ‌اص‌ا٘دبْ‌ٔحبػجبر‌٘شبیح‌ثدشداصیٓ‌ٞبی‌فّضار‌ٔی‌‌ص٘دیشٜ

ٝ‌ث‌‌ETا٘شطی‌وُ‌دا٘یٓ‌ثٙذی‌ٕ٘ٛدیٓ.‌اص‌ٔحبػجبر‌لجّی‌ٔی‌دػش15ٝ-4آخش‌خذَٚ ی‌خوبِق‌‌‌شای‌٘بِِ٘ٛٛو

(5,5)SiNTثشاثش‌‌eV‌24/2123-‌ٝیبثیٓ‌اٌش‌‌دس‌ٔی‌15-4ٞبی‌خذَٚ‌ی‌ایٗ‌ٔمذاس‌ٚ‌دادٜ‌اػز.‌ثب‌ٔمبیؼ

ٝ‌‌ای‌اص‌اسٓ‌‌ی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌ص٘دیشٜ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٞوبی‌‌‌ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌وذؼَٛ‌ؿٛد،‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞبی‌آلاییذٜ،‌‌ػَّٛدیذیٓ‌دبیذاسی‌اثش‌6-5‌‌ٚ4-4ٞبی‌‌یبثذ.‌دس‌ثخؾ‌ػیّیىٛ٘ی‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌ٔی

َ‌یبثذ‌دس‌ایٙدب‌٘یض‌‌اثش‌فضایؾ‌ٔیٞبی‌ٔدضای‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ا‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌اسٓ ٞوبیی‌ووٝ‌ثوب‌‌‌‌‌ػوّٛ

ا٘ذ‌دبیذاسسش٘ذ.‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ا٘وشطی‌ووُ‌ثوب‌‌‌‌‌ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ثب‌آذاد‌اسٕی‌ثبلاسش‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ص٘دیشٜ

‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌30-4افضایؾ‌آذاد‌اسٕی‌دس‌ؿىُ

‌µB‌00037/0(‌ثشاثوش‌‌5،5ی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌)‌‌‌ثشای‌٘بTMM‌ِِٝٛٛ٘ٞبی‌دیـیٗ‌ٔمذاس‌‌اص‌ثشسػی‌‌‌‌‌

ٞبی‌فّضی‌ٔٙدش‌ثوٝ‌‌‌ٔـبٞذٜ‌وشدیٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌ص٘دیش15‌ٜ-4ٞبی‌خذَٚ‌ثذػز‌آٔذ.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دادٜ

سشیٗ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌صٔوب٘ی‌‌‌‌ٚ‌ثیؾ‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌اثشػَّٛ‌ؿذٜ‌اػز

ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌‌TMMسٚ٘ذ‌سغییشار‌.‌وٙیٓ‌ثذػز‌آٔذٜ‌اػز‌ٞبی‌وشْ‌سا‌وذؼَٛ‌ٔی‌وٝ‌اسٓ
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ٞب‌سٚی‌ػبخشبس‌٘وٛاسی‌ایوٗ‌‌‌‌لاصْ‌ثٝ‌روش‌اػز‌ثشسػیآٔذٜ‌اػز.‌‌30-4ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ؿىُ‌ٚاػٌٝ

ٚ‌‌ٔغٙبًیؼیفّضی‌داس٘ذ،‌‌یزخبكوٝ‌سٕبٔی‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌‌دٞذ‌ٔیٞب‌٘ـبٖ‌‌اثشػَّٛ ػوبخشبس‌‌‌ٞؼوشٙذ‌

‌یٞوبی‌وّو‌‌‌٘ٛاسی‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دوبییٗ‌٘بٔشموبسٖ‌داس٘وذ.‌ثوشای‌ٕ٘ٛ٘وٝ‌ػوبخشبس‌٘وٛاسی‌ٚ‌چٍوبِی‌حبِوز‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌اػز.‌آٔذ32‌ٜ-31‌‌ٚ4-4ٞبی‌دس‌ؿىُ‌،Mn‌ٚ‌Crٞبی‌‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیشٜٞبی‌وذؼِٛٝ‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌

ای‌‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیشٜ‌(5،5)‌ی‌ػیّیىٛ٘ی‌دبسأششٞبی‌ػبخشبسی‌،‌ٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیذاسی‌٘ب15‌ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

‌.ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌اص‌اسٓ

TMM (µB) ET(eV) Lx-x (Å) LSi-Si (Å) C(Å) D(Å) ‌

82545/11‌32/4734-‌67/2‌30/2‌00/8‌99/10‌V3-FM-chain@(5,5)2 

37644/17‌60/5024-‌67/2‌30/2‌03/8‌00/11‌Cr3-FM-chain@(5,5)2 

5369/15‌39/5394-‌68/2‌30/2‌05/8‌97/10‌Mn3-FM-chain@(5,5)2 

32442/12‌53/5850-‌67/2‌30/2‌01/8‌99/10‌Fe3-FM-chain@(5,5)2 

27922/9‌25/6401-‌67/2‌30/2‌99/7‌02/11‌Co3-FM-chain@(5,5)2 

69630/5‌64/7074-‌65/2‌30/2‌96/7‌05/11‌Ni3-FM-chain@(5,5)2 

‌

‌

(‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثب‌5،5ّیىٛ٘ی‌)ی‌ػی‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌اِف(‌ا٘شطی‌وُ‌ة(‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌٘ب30‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ

‌.ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ای‌اص‌اسٜٓ‌ص٘دیش
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‌

‌.‌Mn3-FM-chain@(5,5)2ة(‌‌‌Cr3-FM-chain@(5,5)2ٞبی‌‌اِف(‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌اثشػ31‌َّٛ-4ؿىُ‌

‌

‌

‌
 

‌.Mn3-FM-chain@(5,5)2ة(‌‌‌Cr3-FM-chain@(5,5)2ٞبی‌‌اِف(‌‌اثشػَّٛ‌ٞبی‌وّی‌حبِزچٍبِی‌‌32-4ؿىُ‌‌‌‌‌

‌

4-8    ِ ( 0،11ی کرثٌای زیگاساگ )   ثررسی خَاظ سبختبری، هغٌبطیسی ٍ الکترًٍای ًبًَلَلا

 ّبی سیلیکًَی ی آى ثب ًبًَلَلِ ٍ هقبیسِ ّبی فلسات ٍاسطِ خبلع ٍکپسَلِ ضذُ ثب اتن
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‌

ٗ‌‌سفبٚر‌ٚٞب‌‌دس‌ٔٛسد‌ؿجبٞز‌‌‌‌‌ ٕٞچٙویٗ‌ػوبخشبسٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ٚ‌‌‌‌‌،ٞبی‌دٚ‌ٓٙلش‌ػیّیىٖٛ‌ٚووشث

ٝ‌‌‌ٞب‌ٚ‌لؼٕز‌وشثٙی‌دس‌فلُ ٝ‌‌ٞبی‌لجّی‌ثحث‌ؿذٜ‌اػز.‌ثٙوبثشایٗ‌ٔمبیؼو ٚ‌‌‌ی‌٘بِِ٘ٛٛو ‌ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌

سٛا٘ذ‌خبِت‌ثبؿذ‌ٚ‌اًلآبر‌ٔفیذی‌دس‌اخشیبس‌ٔب‌لشاس‌‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ٔیوشثٙی‌

بِق‌ٚ‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌‌‌‌(‌خو‌11،0ی‌وشثٙی‌)‌ی‌خٛاف‌فیضیىی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ز‌ثٝ‌ٌٔبِٔٝدٞذ.‌دس‌ایٗ‌لؼٕ

ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ٔمبیؼوٝ‌‌‌‌ؿذٜ‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝ٘شبیح‌وثت‌‌ٚ‌٘شبیح‌حبكّٝ‌سا‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ

ٞبی‌خبِق‌ٚ‌وذؼوِٛٝ‌‌‌ٞب‌سٚی‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌حبِز‌ٔمبیؼٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ٔحبػجبر‌ٚ‌ثشسػی

ُ‌‌‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni)ب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ثؿذٜ‌ ٓ‌ا٘دوبْ‌ؿوذ33‌‌‌‌ٜ-4ٌٔبثك‌ثوب‌ؿوى فّوضی‌‌‌‌ٚ‌اسو

سٕبٔی‌ػبخشبسٞبی‌ثشسػی‌ؿوذٜ‌‌‌.وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌دسػز‌دس‌ٔشوض‌آٖ‌لشاس‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز

ٝ‌‌ای‌ٔی‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌دٚسٜ (‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌ثوب‌ٓٙبكوش‌‌‌‌‌11،0ی‌وشثٙوی‌)‌‌ثبؿٙذ‌ِزا‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌٘بِِ٘ٛٛو

ٓ‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌‌ٚاػٌٝ‌لبثُ‌ٔمبیؼٝ‌ثب‌اثشػَّٛ ٞوبی‌فّوضی‌ٔدوضای‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌‌‌‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسو

‌ثبؿذ.‌ٔی

‌

‌

 

‌‌‌‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni).‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌اػٌٝ‌(‌خبِق‌11،0ٚی‌وشثٙی‌)‌٘ب33‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌‌
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دس‌ایٗ‌لؼٕز‌٘یض‌اص‌ٕ٘بدٞبیی‌اػشفبدٜ‌ؿذٜ‌اػز‌وٝ‌لجُ‌اص‌ؿشّٚ‌ثحث‌ثبیذ‌ٔٔشفی‌ؿوٛ٘ذ.‌ٕ٘وبد‌‌‌‌‌‌‌‌

(11,0)CNT‌ٖ11،0‌ٚی‌وشثٙی‌)‌ٌش‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثیب ػوَّٛ‌ٚاحوذ‌ایو‌X@(11,0)CNT‌‌‌‌‌ٗ(‌اػوز‌

وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ X‌(Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni=)وٙذ‌وٝ‌ثب‌یه‌ّ٘ٛ‌اسٓ‌اص‌خٙغ‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌سا‌سٛكیف‌ٔی

ثٝ‌سشسیت‌ٔٔوشف‌ا٘وشطی‌ووُ،‌ا٘وشطی‌ٌوبف‌‌‌‌‌‌‌ET،‌Eg(Up)،‌Eg(Down)،‌D‌،c‌ٚ‌LC-Cاػز.‌دبسأششٞبی‌

ٞبی‌اػذیٗ‌دوبییٗ،‌لٌوش‌سمشیجوی،‌ثبثوز‌ؿوجىٝ‌ساػوشبی‌‌‌‌‌‌‌‌ٞبی‌اػذیٗ‌ثبلا،‌ا٘شطی‌ٌبف‌اِىششٖٚ‌اِىششٖٚ

‌ثبؿٙذ.‌ٔی‌C-Cٔحٛسی‌ٚ‌ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ‌

‌

( کپساَلِ ضاذُ ثاب    0،11زیگاساگ )  کرثٌای ی  ثررسی پبراهترّبی سبختبری ًبًَلَلِ 4-8-1

‌ٍاسطِّبی فلسات  اتن

ٝ‌‌یدبسأششٞبدس‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ٚ‌‌(0،11)‌وشثٙوی‌ی‌‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛو وذؼوِٛٝ‌‌‌خوبِق‌

ثوٝ‌‌وD‌،c‌‌ٚLC-C‌‌ٝدبسأششٞبی‌‌ػبصی‌ػبخشبسٞب‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثٔذ‌اص‌ثٟیٙٝ

،‌ثوشای‌‌ثبؿوٙذ‌‌ٔوی‌‌C-Cسشسیت‌ٔٔشف‌لٌش‌سمشیجی،‌ثبثز‌ؿجىٝ‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ٚ‌ًَٛ‌سمشیجوی‌دیٛ٘وذ‌‌‌

‌.دػشٝ‌ثٙذی‌ؿذٜ‌اػز‌16-4دس‌خذَٚ‌٘شبیح‌ٞبی‌ٚاحذ‌ٔحبػجٝ‌ؿذٜ‌ٚ‌ی‌ػَّٛ‌ٕٞٝ

‌

‌وشثٙیی‌‌ًَٛ‌سمشیجی‌دیٛ٘ذ(‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ LC-Cثبثز‌ؿجىٝ،‌ c لٌش‌سمشیجی،‌Dدبسأششٞبی‌ػبخشبسی‌)‌16-4خذَٚ

‌ی.‌ٞبی‌فّضی‌ٚاػٌٝ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓ‌خبِق‌ٚ‌(0،11)

LC-C (Å) C(Å) D(Å) ‌

44/1‌329/4‌854/8‌(11,0)CNT 

44/1‌332/4‌847/8‌Sc@(11,0)CNT 

44/1‌331/4‌848/8‌Ti@(11,0)CNT 

44/1‌330/4‌848/8‌V@(11,0)CNT 

44/1‌329/4‌853/8‌Cr@(11,0)CNT 

44/1‌328/4‌850/8‌Mn@(11,0)CNT 

44/1‌328/4‌851/8‌Fe@(11,0)CNT 

44/1‌328/4‌851/8‌Co@(11,0)CNT 

44/1‌328/4‌851/8‌Ni@(11,0)CNT 
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ٝ‌‌‌‌‌ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خوذَٚ‌‌‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دادٜ‌‌‌‌‌ (‌دس‌11،0ی‌وشثٙوی‌)‌‌ًوَٛ‌سمشیجوی‌دیٛ٘وذ‌ثوشای‌٘بِِ٘ٛٛو

ٝ‌‌حبِز ‌44/1‌‌ْحوذٚدا‌‌،ٞبی‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػوٌ ووٝ‌٘ـوبٖ‌‌‌‌ثذػوز‌آٔوذ.‌‌‌آٍ٘ؼوششٚ

(‌سمشیجب‌سغییشی‌دس‌ًَٛ‌دیٛ٘وذ‌‌11،0ی‌وشثٙی‌)‌دٞذ‌ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔی

Si-Si‌‌ٝ،‌دس‌كوٛسسی‌ووٝ‌ٕٔٔوٛلا‌ًوَٛ‌سمشیجوی‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌‌‌‌ؿوٛد‌‌ایدبد‌ٕ٘ی‌C-Cٔشٛػي‌ ٞوبی‌‌‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

ی‌لٌوش‌‌‌‌ٔمبیؼٝثب‌‌ؿٛد.‌ٞب‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌دچبس‌وبٞؾ‌ٔی‌ػیّیىٛ٘ی‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ؿوٛد‌‌‌٘شیدٝ‌ٔوی‌‌16-4ٔٛخٛد‌دس‌خذX@(11,0)CNT‌َٚثب‌لٌشٞبی‌ػبخشبسٞبی‌‌CNT(11,0)سمشیجی

ٞوبی‌‌‌ثؼیبس‌٘بچیض‌اػز‌ٚ‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌٘شوبیح‌ٔٛخوٛد‌دس‌لؼوٕز‌‌‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌‌CNT(11,0)ا٘مجبم‌

‌‌‌‌ٝ ‌‌‌‌ٔٛخوٛد‌دس‌ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ؿوذیذسش‌ثوٛدٜ‌اػوز.‌ٔموبدیش‌‌‌‌‌‌‌‌لجُ‌ا٘مجبهوبسی‌اص‌ایوٗ‌دػوز‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

‌X@(11,0)CNTدٞوذ‌ػوبخشبسٞبی‌‌‌‌ی‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌٘ـبٖ‌ٔی‌ثشای‌دبسأشش‌ثبثز‌ؿجى16‌ٝ-4خذَٚ

دس‌ساػوشبی‌ٔحوٛسی‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌٘ؼوجز‌ثوٝ‌حبِوز‌خوبِق‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Sc‌،Ti‌‌ٚVی‌ٞبی‌وذؼَٛ‌ؿوذٜ‌‌اسٓ‌ثٝ‌اصای

ٓ‌ا٘جؼبًی‌ثؼیبس‌٘بچیض‌ٚ‌ بچیض‌ا٘مجبهوی‌ثؼویبس‌٘و‌‌‌‌Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚNiی‌‌ٞوبی‌وذؼوَٛ‌ؿوذٜ‌‌‌‌ثٝ‌اصای‌اسو

(‌وذؼوَٛ‌ؿوذ‌سمشیجوب‌سغییوشی‌دس‌‌‌‌‌11،0ی‌وشثٙی‌)‌یبثٙذ.‌دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌ٍٞٙبٔی‌وٝ‌وشْٚ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔی

ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌‌اِجشٝ‌سغییشار‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝساػشبی‌ٔحٛسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔـبٞذٜ‌٘ـذ.‌

ٖ‌‌ٕٔٔٛلا‌ؿذیذسش‌ثذػز‌آٔذٜ‌اػز.‌ثبسٛخٝ‌ایٗ‌سٛهیحبر‌٘شیدٝ‌ٔی فّوضار‌ٚاػوٌٝ‌‌‌‌ؿٛد‌وذؼَٛ‌ؿوذ

ٝ‌سش‌ٚ‌‌ٞبی‌وشثٙی‌سبثیشار‌وٓ‌سٚی‌دبسأششٞبی‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٞوبی‌‌‌سٚی‌دبسأششٞبی‌ػبخشبسی‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞوبی‌‌‌ثٝ‌دِیُ‌دبیذاسی‌ثبلاسش‌ػبخشبسٞب‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝسٛا٘ذ‌‌ٌزاسد‌وٝ‌ایٗ‌ٔی‌سشی‌ٔی‌ثیؾسبثیشار‌‌ػیّیىٛ٘ی

0،11‌‌ٓ)‌یٍضايص‌یوشثٙ‌ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اِجشٝ‌دبیذاسی‌وشثٙی‌ثبؿذ فّوضار‌‌‌یٞوب‌‌(‌خبِق‌ٚوذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثوب‌اسو

ٝ‌‌‌‌‌‌‌دس‌لؼٕز‌ثٔذی‌ثیؾ‌ٚاػٌٝ ی‌‌سش‌ٔٛسد‌ثحث‌لشاس‌خٛاٞذ‌ٌشفوز‌ٚ‌دبیوذاسی‌ایوٗ‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌ثوب‌٘بِِ٘ٛٛو

‌.ػیّیىٛ٘ی‌ٔمبیؼٝ‌خٛاٞذ‌ؿذ

‌4-8-2   ِ ( خابلع  0،11ی کرثٌای زیگاساگ )   ثررسی خَاظ هغٌبطیسی ٍ الکترًٍی ًبًَلَلا

‌ٍاسطِّبی فلسات  ٍکپسَلِ ضذُ ثب اتن
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ٝ‌‌‌‌‌‌دس‌‌‌‌‌‌ صیٍوضاي‌‌ی‌وشثٙوی‌‌‌ایٗ‌لؼٕز‌ثٝ‌ثشسػی‌خوٛاف‌ٔغٙبًیؼوی،‌اِىششٚ٘وی‌ٚ‌دبیوذاسی‌٘بِِ٘ٛٛو

ػبصی‌ػبخشبسٞب‌٘شوبیح‌‌‌(‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌دشداخشٝ‌ؿذٜ‌اػز.‌ثٔذ‌اص‌ثٟی11،0ٝٙ)

)ا٘وشطی‌ووET‌‌‌‌ُٞبی‌ایوٗ‌خوذَٚ‌ؿوبُٔ‌دوبسأشش‌‌‌‌‌‌ػشٖٛ‌یىی‌اصثٙذی‌ؿذٜ‌اػز.‌‌دػش17ٝ-4دس‌خذَٚ

ٞووبی‌وووُ‌ػووبخشبسٞبی‌‌ثووب‌ا٘ووشطی‌CNT(11,0)ی‌ا٘ووشطی‌وووُ‌ػووبخشبس‌‌ثبؿووذ.‌ٔمبیؼووٝ‌ػووبخشبس(‌ٔووی

X@(11,0)CNTثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌ٓٙبكش‌‌(11،0ی‌وشثٙی‌صیٍضاي‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝدبیذاسی‌‌دٞذ‌٘ـبٖ‌ٔی‌

ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ثشسػی‌ؿوذٜ‌‌‌ایؾ‌دبیذاسی‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝیبثذ.‌اِجشٝ‌ٔیضاٖ‌ایٗ‌افض‌ٚاػٌٝ‌دس‌آٖ‌افضایؾ‌ٔی

َ‌‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ‌خیّی‌ثیـشش‌ثٛدٜ‌اػز.‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌دادٜ ؿوٛد‌‌‌٘شیدوٝ‌ٔوی‌‌‌17-4ٞبی‌ٔٛخٛد‌دس‌خوذٚ

ٚ‌‌سش‌ثبؿذ‌ا٘شطی‌وُ‌ٔٙفوی‌‌ی‌وشثٙی‌ثیؾ‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٞشچٝ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌ٚاػٌٝ ‌سوش‌

٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿوذ34‌‌‌ٜ-4سغییشار‌ا٘شطی‌وُ‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌دس‌ؿىُؿٛد.‌سٚ٘ذ‌‌ػبخشبس‌دبیذاسسش‌ٔی

فّوضار‌‌‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ا٘شطی‌وُ‌ثوب‌افوضایؾ‌ٓوذد‌اسٕوی‌‌‌‌ؿٛد‌‌ثب‌سٛخٝ‌ثٝ‌ایٗ‌ٕ٘ٛداس‌ٔـخق‌ٔیاػز.‌

‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ٚ‌وشثٙی‌ٔـبثٝ‌اػز.‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٖ‌‌‌)‌Eg(Down)ؿبُٔ‌دبسأششٞوبی‌‌‌17-4دٚ‌ػشٖٛ‌دیٍش‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌ ٞوبی‌اػوذیٗ‌‌‌‌ا٘وشطی‌ٌوبف‌اِىشوشٚ

اػز.‌ثب‌سٛخوٝ‌ثوٝ‌ٔموبدیش‌ٔٛخوٛد‌دس‌خوذَٚ‌‌‌‌‌‌‌(ثبلا‌ٞبی‌اػذیٗ‌ا٘شطی‌ٌبف‌اِىششٖٚ)‌Eg(Up)ٚ‌‌(دبییٗ

(11,0)CNT‌ٓ٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػوز‌‌‌35-4سػب٘ب‌اػز‌ٚ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ایٗ‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌دس‌ؿىُ‌یه‌٘ی

ثٝ‌اصای‌‌X@(11,0)CNTٞبی‌‌ػبخشبسٞبی‌٘ٛاسی‌ػَّٛدٞذ.‌‌سػب٘ب‌ثٛدٖ‌ایٗ‌ػبخشبس‌سا‌٘ـبٖ‌ٔی‌وٝ‌٘یٓ

دٞوذ‌ایوٗ‌ػوبخشبسٞب‌فّوضی‌ا٘وذ.‌ٔموبدیش‌‌‌‌‌‌‌‌٘ـبٖ‌ٔوی‌‌35-4دس‌ؿىSc‌،Ti‌،V‌،Cr‌،Mn‌‌ٚFe‌ُٞبی‌‌اسٓ

ایٗ‌ػَّٛ‌ٚاحوذ‌ووٝ‌‌‌ٚ‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌‌Co@(11,0)CNTثشای‌‌17-4ٞبی‌ٌبف‌ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌ا٘شطی

سػب٘ب‌اػز‌ٚ‌ٓذْ‌سمبسٖ‌ػوبخشبس‌‌‌ػبخشبس‌٘یٓوٙذ‌ایٗ‌‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز‌ٔـخق‌ٔی‌35-4دس‌ؿىُ

ی‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌ایٗ‌ػبخشبس‌اػز.‌اِجشوٝ‌دس‌ایوٗ‌ػوبخشبس‌‌‌‌‌٘ٛاسی‌اػذیٗ‌ثبلا‌ٚ‌دبییٗ‌٘ـبٖ‌دٞٙذٜ

ٞوبی‌ٔٛخوٛد‌دس‌خوذَٚ‌ثوشای‌ػوبخشبس‌‌‌‌‌‌‌ا٘ذ.‌دادٜ‌ٞبی‌ػبخشبس‌خبِق‌وبٞؾ‌یبفشٝ‌ٞب‌٘ؼجز‌ثٝ‌ٌبف‌ٌبف

Ni@(11,0)CNT‌ٓٓ‌‌ٞٙوذ‌د‌فّضی‌سا‌٘شیدوٝ‌ٔوی‌‌‌خبكیز‌٘ی ‌‌فّوضی‌ایوٗ‌ػوَّٛ‌ٚاحوذ‌دس‌‌‌‌‌‌.‌خبكویز‌٘وی

فّوض‌‌‌لبثُ‌ٔـبٞذٜ‌اػز.‌ٔٛاد‌٘ی36‌ٓ-4ؿىُ‌سػٓ‌ؿذٜ‌سش‌دس‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ٚ‌ثٝ‌ًٛس‌ٚاهح‌35-4ؿىُ
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ثوٝ‌‌ثٟششیٗ‌وب٘ذیذا‌ثشای‌اػشفبدٜ‌دس‌كٙٔز‌اػذیٙششٚ٘یه‌ٞؼشٙذ‌أوب‌ٞٙوٛص‌ثوٝ‌كوٛسر‌ّٕٓوی‌ٔٛفوك‌‌‌‌‌‌‌

ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ثوٝ‌اصای‌‌‌ا٘ذ.‌دس‌ٔمبثُ‌ثشای‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌٘ـذٜی‌ایٗ‌ٔٛاد‌دس‌اثضاسٞبی‌اػذیٙششٚ٘یىی‌‌اػشفبدٜ

ٞبی‌ٔـبثٝ‌دس‌ٞش‌دٚ‌حبِز‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكوش‌ٚاػوٌٝ‌خبكویز‌‌‌‌‌لٌشٞب‌یب‌حشی‌وبیشاِیشی

‌فّضی‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز.

)ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ػبخشبس(‌اػوز.‌ػوبخشبس‌‌‌‌TMMؿبُٔ‌دبسأشش‌‌17-4ػشٖٛ‌ثٔذی‌خذَٚ‌‌‌‌‌‌

(11,0)CNTٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌٘وبچیض‌ٚ‌٘ضدیوه‌ثوٝ‌كوفش‌‌‌‌‌‌٘ٙذ‌٘بِِٕ٘ٛٛٝٞب‌

ٝ‌‌دٞذ.‌ثب‌داسد‌ٚ‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌اص‌خٛد‌٘ـبٖ‌ٕ٘ی ی‌وشثٙوی‌‌‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

ٝ‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌ٔی ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌ٞوٓ‌‌‌‌‌یبثذ‌وٝ‌ایٗ‌ٔٛسد‌ثوشای‌٘بِِ٘ٛٛو

ی‌وذؼَٛ‌‌ٚاػٌٝٓٙبكش‌اػز.‌سٚ٘ذ‌سغییشار‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ

ٝ‌‌‌٘ـبٖ‌دادٜ‌ؿذٜ‌اػز‌34-4ؿذٜ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌ؿىُ ی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌‌وٝ‌سمشیجب‌سٚ٘ذ‌ٔـبثٟی‌ثوب‌٘بِِ٘ٛٛو

داسد.‌ٕٞبٖ‌ًٛس‌وٝ‌دس‌ؿىُ‌لبثُ‌ٔـبٞذٜ‌اػز‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌دس‌اثشذا‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕوی‌‌

ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌یبثذ‌ٚ‌دس‌ادأٝ‌‌افضایؾ‌ٔی‌Cr‌‌ٚMnٞبی‌‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ػبخشبس‌سب‌اسٓ‌ٙبكش‌ٚاػٌٝٓ

ٝ‌‌ؿوٛد‌ًوٛسی‌ووٝ‌‌‌‌‌دچبس‌وبٞؾ‌ٔی‌ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ػبخشبس‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌اسٕی ی‌ٌـوشبٚس‌‌‌ثیـویٙ

‌ثبؿذ.‌ٔی‌Cr@(11,0)CNTٔغٙبًیؼی‌وُ‌ٔشثٛى‌ثٝ‌ػبخشبس‌

)‌ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌‌X1MMدشداصیٓ‌وٝ‌ؿبُٔ‌دبسأشش‌‌ٔی‌17-4دس‌ٟ٘بیز‌ثٝ‌ػشٖٛ‌آخش‌خذَٚ‌‌‌‌‌

‌‌ٝ (‌(‌اػوز.‌دس‌فلوُ‌اَٚ‌ٚ‌دس‌‌‌11،0ی‌وشثٙوی‌صیٍوضاي‌)‌‌‌سه‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌ػَّٛ‌ٚاحوذ‌٘بِِ٘ٛٛو

1‌‌ٝ-1خذَٚ دس‌ی‌ٔموبدیش‌ٔٛخوٛد‌‌‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌آصاد‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌آٔذٜ‌اػز.‌ثب‌ٔمبیؼو

ٝ‌‌‌‌ٚ‌لذس‌ٌّٔك‌ٔمبدیش‌‌1-1ذَٚخ ی‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿوذٜ‌دس‌ػوَّٛ‌ٚاحوذ‌٘بِِ٘ٛٛو

ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿوذCr‌‌ٚV‌‌‌ٖٞبی‌‌ؿٛد‌اسٓ‌ٔـخق‌ٔی‌17-4ٔٛخٛد‌دس‌خذَٚ‌(11،0وشثٙی‌صیٍضاي‌)

Sc‌،Ti‌،Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚٞبی‌‌دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌ثشای‌اسٓ‌یبثذ.‌ٞب‌وبٞؾ‌ٔی‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌آٖ

Ni‌ٓٞب‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌ایوٗ‌سٚ٘وذ‌سغییوشار‌‌‌‌‌افضایؾ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌٘ؼجز‌ثٝ‌حبِز‌آصاد‌ایٗ‌اس

‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌٘یض‌ثٝ‌ًٛس‌ٔـبثٝ‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز.‌ٞب‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ
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‌.ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌(‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب11،0ی‌وشثٙی‌)‌دبسأششٞبی‌ٔغٙبًیؼی‌ٚ‌دبیذاسی‌٘ب17ِِٝٛٛ٘-4خذَٚ

X1MM   

(µB)‌

TMM     

(µB)‌

Eg(Down) 

(eV) 

Eg(Up)   

(eV) 

ET           

(eV) 

‌

------‌000113/0-‌85/0‌85/0‌191/6809-‌(11,0)CNT 

352/1‌354855/1‌0‌0‌750/6854-‌Sc@(11,0)CNT 

587/2‌593989/2‌0‌0‌176/6919-‌Ti@(11,0)CNT 

680/4‌676219/4‌0‌0‌239/6971-‌V@(11,0)CNT 

837/5‌853564/5‌0‌0‌351/7068-‌Cr@(11,0)CNT 

171/5‌166006/5‌0‌0‌511/7191-‌Mn@(11,0)CNT 

155/4‌150174/4‌0‌0‌625/7342-‌Fe@(11,0)CNT 

015/3‌012294/3‌72/0‌81/0‌413/7526-‌Co@(11,0)CNT 

001/2‌999999/1‌0‌82/0‌351/7749-‌Ni@(11,0)CNT 

‌

‌

‌
‌

سغییشار‌اِف(‌ا٘شطی‌وُ‌ة(‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕی‌فّضار‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌سٚ٘ذ‌‌34-4ؿىُ

 (.11،0ی‌وشثٙی‌)‌دس‌ػَّٛ‌ٚاحذ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌
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‌
‌

‌
‌

‌

‌.(‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػ11،0ٌٝی‌وشثٙی‌)‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب35‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ‌‌‌‌
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‌

-(‌اِىششٖٚ-1،1ی‌ا٘شطی‌)‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثباسٓ‌٘یىُ‌دس‌ثبص11،0ٜی‌وشثٙی‌)‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘ب36‌ِِٝٛٛ٘-4ؿىُ

‌وٙذ.‌فّضی‌ایٗ‌ػبخشبس‌سا‌ٔـخق‌ٔی‌ِٚز‌وٝ‌خبكیز‌٘یٓ
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‌:ثٌذی جوغ *

ثوش‌‌‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌ٚ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكوش‌ٚاػوٌٝ،‌‌‌خٛاف‌فیضیىی‌٘بِِ٘ٛٛٝ دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ    

ثوش‌اػوبع‌سمشیوت‌ؿوجSIESTA‌‌‌‌‌‌ٝسٛػي‌ووذ‌ٔحبػوجبسی‌‌‌‌DFTسبثْ‌چٍبِی‌‌ی‌ٔجٙبی‌سٞیبفز‌ِ٘شیٝ

ٕٞجؼشٍی‌سجبدِی‌اص‌سمشیت‌ؿیت‌سٕٔویٓ‌یبفشوٝ‌دوشدٚ،‌ثوشن،‌‌‌‌‌‌یؿذٜ‌اػز.‌ثشای‌سبثٔ‌ثشسػیدشب٘ؼیُ‌

ایٓ‌ٚ‌ثٔذ‌‌سٔشیف‌ٕ٘ٛدDZP‌ٜدبیٝ‌سا‌ثٝ‌كٛسر‌‌ی‌ٔدٕٛٓٝ‌.(‌اػشفبدٜ‌ؿذٜ‌اػزPBE-GGAاسص٘شٞٛف‌)

ٝ‌‌‌اص‌ثٟیٙٝ‌ػبصی‌دبسأششٞب‌ا٘شطی‌لٌْ‌سا‌ثٝ‌خٟز‌ٔؾ ‌آسٔچیوش‌ٞوبی‌‌‌ثٙذی‌فوبی‌حمیمی‌ثوشای‌٘بِِ٘ٛٛو

Ry450ٚ‌ِِٝٛٛ٘ٞبی‌صیٍضاي‌‌ثشای‌٘بRy400‌‌ٚ٘مبى‌‌ثشداسKاَٚ‌ثشیّوٛئٗ‌‌‌ی‌ثٙذی‌ٌٔٙمٝ‌سا‌خٟز‌ٔؾ‌

‌.ذػز‌آٚسدیٓث1×1×30ٞبی‌صیٍضاي‌‌ٚ‌ثشای‌1ٕٝ٘ٛ٘×1×50آسٔچیشٞبی‌‌ثشای‌ٕ٘ٛ٘ٝ

(،‌4،4(،‌)3،3)ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خوبِق‌آسٔچیوش‌‌‌‌خٛاف‌ػبخشبسی،‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝاثشذا‌‌‌‌‌‌‌

(،‌0،6(،‌)0،5(،‌)0،3(‌ٚ‌صیٍووووضاي‌)13،13(،‌)12،12(،‌)11،11(،‌)9،9(،‌)8،8(،‌)7،7(،‌)6،6(،‌)5،5)

‌ػوذغ‌ .ٌٔبِٔٝ‌ؿوذٜ‌اػوز‌‌‌(16،0)‌(،15،0(،‌)0،14(،‌)0،13(،‌)0،12(،‌)0،11(،‌)0،9(،‌)0،8(،‌)0،7)

‌(7،0)‌(‌5،5ٚ(،‌)4،4)‌ی‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٜ‌‌‌ٞبی‌ػبخشبسی،‌اِىششٚ٘ی‌ٚ‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٔغٙبًیؼی،‌خٛاف

ٝ‌.‌ثشسػی‌لشاس‌ٌشفشٝ‌اػز‌ٔٛسد ٞوبی‌خوبِق‌ٚ‌‌‌‌(‌دس‌حبِوز‌11،0ی‌وشثٙوی‌صیٍوضاي‌)‌‌‌دس‌ٟ٘بیز‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌ٔمبیؼوٝ‌‌‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌ثشسػی‌ٚ‌٘شبیح‌حبكّٝ‌ثب‌٘شبیح‌ٔشثٛى‌ثٝ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌ثبؿٙذ:‌ثذػز‌آٔذٜ‌ثٝ‌لشاس‌صیش‌ٔی‌وٝ‌٘شبیحاػز‌ؿذٜ‌

‌یؾافضا‌‌nیشاِیشیوب‌یؾثب‌‌افضا‌ٚ‌آسٔچیشصیٍضاي‌‌خبِق‌یّیىٛ٘یػ‌یٞب‌ٞش‌دٚ‌ٌشٜٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یذاسیدب‌*

‌یٞوب‌‌اػز‌أب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یىؼبٖ‌یجبدٚ‌ٌشٜٚ‌سمش‌یٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یذاسیدب‌یىؼب‌n‌ٖیشاِیشیوب‌یٚ‌ثٝ‌اصا‌یبثذ‌یٔ

ٝ‌‌.ثبؿٙذ‌یٔ‌یٍضايص‌یٞب‌اص‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یذاسسشدب‌یوٕ‌یشآسٔچ ٞوبی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌داسای‌ًوَٛ‌‌‌‌‌‌٘بِِ٘ٛٛو

‌ثبؿٙذ‌ٚ‌داسای‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌٘یؼشٙذ.‌ٔی‌آٍ٘ؼشش29/2‌ْٚدیٛ٘ذی‌دس‌حذٚد‌

٘بِِ٘ٛٛوn‌‌‌‌ٝیوب‌ووبیشاِیشی‌‌‌‌ثب‌‌افضایؾ‌لٌوش‌‌ٚ‌آسٔچیش‌ٞبی‌صیٍضاي‌ا٘شطی‌ثؼشٍی‌ٞش‌دٚ‌ٌشٜٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*

ا٘وشطی‌ثؼوشٍی‌سا‌دس‌‌‌‌خوبِق‌‌ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌‌٘بِِ٘ٛٛٝسٛاٖ‌ثشای‌‌ٔی‌ثٝ‌ًٛس‌وُ.‌یبثذ‌افضایؾ‌ٔیا٘ذوی‌
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‌دس‌ِ٘ش‌ٌشفز. ‌eV‌5/4حذٚد

ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌آسٔچیش‌٘ـبٖ‌داد‌ووٝ‌سٕوبٔی‌ایوٗ‌‌‌‌‌ٞبی‌ٔب‌سٚی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثشسػی‌*

‌فّضی‌داس٘ذ.‌خبكیزٞب‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ

٘ـوبٖ‌‌‌سوش‌‌ثب‌لٌشٞبی‌وٛچه‌ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌صیٍضاي‌٘بِِ٘ٛٛٝسحمیمبر‌ٔب‌سٚی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌‌‌*

،‌ٔحوn‌‌ُثب‌افضایؾ‌لٌش‌یب‌وبیشاِیشی‌‌ٞب‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌یدس‌سٕبٔٞب‌حبِز‌فّضی‌داس٘ذ‌ٚ‌‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝداد‌وٝ‌

دیـوجیٙی‌‌‌ِوزا‌‌.ؿوٛد‌‌خبثدب‌ٔوی‌Γ سمبًْ‌٘ٛاسٞبی‌سػب٘ؾ‌ٚ‌ُشفیز‌دس‌ساػشبی‌افك‌ثٝ‌سشسیت‌ثٝ‌ػٕز

ػبخشبس‌٘ٛاسی‌‌وٝ‌دس‌ثشسػی‌سش‌داسای‌یه‌ٌبف‌٘ٛاسی‌وٛچه‌ثبؿٙذ‌ٞبی‌ثب‌لٌش‌ثضسي‌ایٓ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٕ٘ٛدٜ

‌.ٔـبٞذٜ‌ؿذاسی‌وٛچه‌(‌یه‌ٌبف‌16،0ٛ٘ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌فشٚٔغٙبًیغ(‌آ٘شیدٚ‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ‌‌ثب‌ٞش)ٔدضا‌‌دٚ‌اسٓ‌(‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب4،4ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*

ٞٓ‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ٚ‌ٞٓ‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌Ti‌،V‌،Cr‌،Mn‌،Fe‌،Co‌،Ni‌‌ٚCuی‌‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌اص

فشٚٔغٙوبًیغ‌‌‌آ٘شوی‌‌ثب‌فبص‌‌Scاسٓ‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌دٚایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثٔذ‌اص‌ؿٛد.‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دچبس‌ا٘مجبم‌ٔی

ثوب‌فوبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌دس‌‌‌‌‌Scؿوٛد‌أوب‌اٌوش‌دٚ‌اسوٓ‌‌‌‌‌‌٘یض‌دس‌ٞش‌دٚ‌ساػشبی‌روش‌ؿذٜ‌دچبس‌ا٘مجبم‌ٔوی‌

،‌ِٚوی‌دس‌ساػوشبی‌ٔحوٛسی‌‌‌‌یبثوذ‌‌(‌وذؼَٛ‌ؿٛ٘ذ،‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌‌ا٘مجبم‌ٔی4،4ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٝ‌‌‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌ص٘دیشٜ‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ٕٞچٙیٗ‌ؿٛد.‌ٔٙجؼي‌ٔی ‌Cr‌‌ٚMnی‌‌ای‌اص‌فّوضار‌ٚاػوٌ

ؿوٛد‌ِٚوی‌دس‌ساػوشبی‌‌‌‌‌فشٚٔغٙبًیغ(‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ٔٙمجن‌ٔی‌دٚ‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ‌آ٘شی‌)ثب‌ٞش

‌ؿٛد.‌‌ٔحٛسی‌ٔٙجؼي‌ٔی

(‌فشٚٔغٙبًیغ‌آ٘شیدٚ‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌ٚ‌‌ثب‌ٞش(‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌دٚ‌اسٓ‌ٔدضا‌)0،7ی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*

ٚ‌ٞٓ‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ٚ‌ٞٓ‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌‌Sc‌،Ti‌،V‌،Cr‌،Mn‌،Fe‌،Co‌،Niی‌‌اص‌فّضار‌ٚاػٌٝ

‌ؿٛد.‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دچبس‌ا٘مجبم‌ٔی

)ثب‌‌‌V‌،Cr‌،Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚNiی‌‌ای‌اص‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌(‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌ص٘دیش5،5ٜی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*
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ٓ‌‌٘یض‌ثشای‌وّیٝ.‌دس‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌ؿٛد‌ٔی‌ٔٙجؼيفبص‌فشٚٔغٙبًیغ(‌دس‌ساػشبی‌لٌشی‌ ٞوب‌‌‌ی‌ایٗ‌اسو

ؿوٛد‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌سا‌دس‌‌‌‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌وذؼوَٛ‌ٔوی‌‌‌Niی‌‌ٔی‌وٝ‌ص٘دیشٜا٘جؼبى‌ٔـبٞذٜ‌ؿذ‌أب‌ٍٞٙب‌Niدض‌ث

‌وٙذ.‌ساػشبی‌ٔحٛسی‌وٕی‌ٔٙمجن‌ٔی

ٝ‌‌‌‌‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اس7،0ٓ(‌ٚ‌)4،4ٞبی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌دبیذاسی‌* ٞوبی‌‌‌ٞبی‌ٔدوضای‌فّوضار‌ٚاػوٌٝ‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛو

ٞبی‌فّضی،‌‌ٞبی‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ثب‌اسٓ‌ای‌اص‌اسٓ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیش5،5ٜ(‌ٚ‌)4،4)

ٝ‌‌دبیذاسی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثب‌افضایؾ‌ٓذد‌اسٕو‌‌دس‌سٕبٔی‌ٔٛاسد‌یبثذ‌ٚ‌افضایؾ‌لبثُ‌سٛخٟی‌ٔی ی‌‌ی‌فّوضار‌ٚاػوٌ

ی‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌دس‌اثشػَّٛ‌وبٞؾ‌یبثذ‌دبیذاسی‌‌ٞبی‌ٚاػٌٝ‌اٌش‌سٔذاد‌اسٓیبثذ.‌‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌افضایؾ‌ٔی

‌.٘شیدٝ‌داد‌ثشای‌ٕٞٝ‌فّضی‌ساخبكیز‌‌ٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ایٗ‌ٞب‌سٚی‌ػبخشبس‌٘ٛاسی‌ثشسػی‌یبثذ.‌٘یض‌وبٞؾ‌ٔی

7،0‌‌ٓ(‌ٚ‌)4،4ٞبی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝسٚی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌‌ٔحبػجبر‌ٔب‌* ٞوبی‌ٔدوضای‌‌‌‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثوب‌اسو

ٝ‌‌‌ای‌اص‌اسٓ‌(‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌ص٘دیش5،5ٜ(‌ٚ‌)4،4ٞبی‌)‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٚ‌٘بِِ٘ٛٛٝ ٘ـوبٖ‌‌‌ٞبی‌فّوضار‌ٚاػوٌ

ی‌‌فشٚٔغٙوبًیغ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌وذؼوَٛ‌ؿوٛ٘ذ‌سغییوشار‌دس‌ا٘وذاصٜ‌‌‌‌‌‌‌اٌش‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ثب‌فبص‌آ٘شی‌‌-‌1:داد

ٞب‌ٔب٘ٙذ‌ػبخشبسٞبی‌خوبِق‌خبكویز‌ٔغٙبًیؼوی‌‌‌‌‌ٚ‌ایٗ‌اثشػَّٛ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌٘بچیض‌خٛاٞذ‌ثٛد

افوضایؾ‌لبثوُ‌سوٛخٟی‌دس‌‌‌‌‌وذؼِٛٝ‌ؿٛ٘ذ‌ثب‌فّضار‌ٚاػِٝ‌ثب‌فبص‌فشٚٔغٙبًیغ‌‌ٞب‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اٌش‌‌-2٘ذاس٘ذ.‌

‌-‌3.دٞٙوذ‌‌ٔیؿٛد‌ٚ‌ایٗ‌ػبخشبسٞب‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌اص‌خٛد‌٘ـبٖ‌‌ایدبد‌ٔیوُ‌ی‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼ

سشیٗ‌ٔموذاس‌ٌـوشبٚس‌ٔغٙبًیؼوی‌ووُ‌ثوٝ‌اصای‌‌‌‌‌‌‌ؿذٜ‌اص‌ٌشٜٚ‌صیٍضاي‌ثبؿذ‌ثیؾ‌ی‌وذؼِٛٝ‌اٌش‌٘بِِ٘ٛٛٝ

سوشیٗ‌ٔموذاس‌‌‌‌ثبؿوذ‌ثویؾ‌‌‌آسٔچیوش‌ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌اص‌ٌشٜٚ‌‌اٌش‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ؿٛد‌أب‌‌حبكُ‌ٔی‌Mnٞبی‌‌اسٓ

ٓ‌‌-4ؿٛد‌‌حبكُ‌ٔی‌Crٞبی‌‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ثٝ‌اصای‌اسٓ ٝ‌‌‌اٌش‌سٔذاد‌اسو ی‌وذؼوَٛ‌‌‌ٞوبی‌ٚاػوٌ

لوذس‌‌‌‌-‌5.یبثوذ‌‌دس‌اثشػَّٛ‌وبٞؾ‌یبثذ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌٘یض‌وبٞؾ‌ٔی‌غٙبًیغثب‌فبص‌فشٚٔ‌ؿذٜ

‌ٞبی‌ػیّیىٖٛ‌ٔٛخٛد‌دس‌یه‌ػبخشبس‌٘بچیض‌اػز.‌ٌّٔك‌ٔدّٕٛ‌ٌـشبٚسٞبی‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌اسٓ

ثٔوذ‌اص‌‌‌Cr‌،V‌ٚCuٞوبی‌‌‌ثشای‌اسٓ‌ٞبی‌ٔدضای‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ثب‌اسٓ(‌وذؼِٛٝ‌ؿذ4،4‌ٜی‌)‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*

(‌لوذسٌّٔك‌ٌـوشبٚس‌‌‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌ثوب‌ٞوش‌دٚ‌فوبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌ٚ‌آ٘شوی‌‌‌‌‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌دس‌اثشػوَّٛ‌)‌
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ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌٘ؼجز‌ثٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌آصاد‌وبٞؾ‌یبفشٝ‌اػز‌ٚ‌ثوشای‌‌

Sc‌،Ti‌،Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚNi‌.دس‌ایٗ‌ٔٛسد‌افضایؾ‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز‌

ٓ‌‌‌‌‌‌ِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌اسٓ(‌وذؼ0،7ی‌)‌دس‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌* ثٔوذ‌اص‌‌‌Crٚ‌V ٞوبی‌‌‌ٞبی‌ٔدوضای‌فّوضار‌ٚاػوٌٝ‌ثوشای‌اسو

(‌لوذسٌّٔك‌ٌـوشبٚس‌‌‌فشٚٔغٙوبًیغ‌‌ثوب‌ٞوش‌دٚ‌فوبص‌فشٚٔغٙوبًیغ‌ٚ‌آ٘شوی‌‌‌‌‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌دس‌اثشػوَّٛ‌)‌

ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌وذؼَٛ‌ؿذٜ‌٘ؼجز‌ثٝ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌سه‌اسٓ‌آصاد‌وبٞؾ‌یبفشٝ‌اػز‌ٚ‌ثوشای‌‌

Sc‌،Ti‌،Mn‌،Fe‌،Co‌‌ٚNiیٗ‌ٔٛسد‌افضایؾ‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌اػز.دس‌ا‌‌‌

*‌‌‌ٝ (‌سمشیجوب‌سغییوشی‌دس‌ًوَٛ‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌‌0،11ی‌وشثٙوی‌)‌‌ثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌ٓٙبكش‌ٚاػوٌٝ‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

Si-Si‌‌ٝؿوٛد،‌دس‌كوٛسسی‌ووٝ‌ٕٔٔوٛلا‌ًوَٛ‌سمشیجوی‌دیٛ٘وذ‌‌‌‌‌‌‌‌‌ایدبد‌ٕ٘ی‌C-Cٔشٛػي‌ ٞوبی‌‌‌دس‌٘بِِ٘ٛٛو

ٕٞچٙیٗ‌سغییشار‌.‌ؿٛد‌ٚاػٌٝ‌دچبس‌وبٞؾ‌ٔیٞب‌ثب‌ٓٙبكش‌‌ػیّیىٛ٘ی‌ثٔذ‌اص‌وذؼِٛٝ‌ؿذٖ‌ایٗ‌٘بِِ٘ٛٛٝ

ٝ‌‌‌ٔـبٞذٜ‌ؿذٜ‌دس‌ثبثز‌ؿجىٝ‌ٚ‌لٌش‌٘بِِ٘ٛٛٝ ی‌ػویّیىٛ٘ی‌دس‌اثوش‌وذؼوِٛٝ‌‌‌‌‌ی‌وشثٙی‌٘ؼجز‌ثوٝ‌٘بِِ٘ٛٛو

‌ثبؿذ.‌ؿذٖ‌ثب‌ٓٙبكش‌ٚاػٌٝ‌وٕشش‌ٔی

خبِق‌٘ـوبٖ‌داد‌ایوٗ‌٘بِِ٘ٛٛوٝ‌ٕٞب٘ٙوذ‌‌‌‌‌‌(11،0وشثٙی‌)ی‌‌ٞب‌سٚی‌خٛاف‌ٔغٙبًیؼی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ثشسػی‌*

دٞذ‌أوب‌ثٔوذ‌اص‌وذؼوِٛٝ‌ؿوذٖ‌ثوب‌‌‌‌‌‌‌ی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبِق‌خبكیز‌ٔغٙبًیؼی‌اص‌خٛد‌٘ـبٖ‌ٕ٘ی‌٘بِِ٘ٛٛٝ

‌ػٌٝ‌افضایؾ‌ٌـشبٚس‌ٔغٙبًیؼی‌وُ‌ایٗ‌ػبخشبس‌لبثُ‌سٛخٝ‌اػز.ٓٙبكش‌ٚا

سػوب٘ب‌اػوز.‌‌‌‌ایٗ‌ػبخشبس‌٘یٓ‌(‌خبِق‌٘ـبٖ‌داد11،0ی‌وشثٙی‌)‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌ػبخشبس‌٘ٛاسیٞب‌سٚی‌‌ثشسػی‌*

ؿٛد.‌ثٔذ‌‌سش‌ٔی‌ِٚی‌ٌبف‌٘ٛاسی‌آٖ‌وٛچه‌سػب٘ب‌اػز‌٘یٓػبخشبس‌ٕٞچٙب‌‌Co‌‌ٖثٔذ‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌اسٓ

وٙذ‌أب‌ثوب‌وذؼوَٛ‌‌‌‌ػبخشبس‌خبكیز‌فّضی‌دیذا‌ٔی‌Sc‌،Ti‌،V‌،Cr‌،Mn‌‌ٚFeٞبی‌‌اص‌وذؼَٛ‌ؿذٖ‌اسٓ

ٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌خبكیز‌فّضی‌اص‌خٛد‌‌ؿٛد.‌دس‌ایٗ‌ٔٛاسد‌ٕٔٔٛلا‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌فّض‌ٔی‌ػبخشبس‌٘ی‌‌Ni‌ٓؿذٖ‌اسٓ

‌دٞٙذ.‌ٔی٘ـبٖ‌

‌
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 :پیطٌْبدات ثرای آیٌذُ*

 

‌ی‌٘شبیح‌حبكّٝ‌ثب‌٘شبیح‌ثذػز‌آٔذٜ‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ.‌ٚ‌ٔمبیؼLDA‌ٝاػشفبدٜ‌اص‌سمشیت‌ *

‌...‌(‌QUANTUM  ESPRESSO‌‌،WIEN2k‌‌ٚٞبی‌ٔحبػوجبسی‌دیٍوش‌)‌ٔب٘ٙوذ‌ووذ‌‌‌‌اػشفبدٜ‌اص‌وذ‌*

‌ی‌٘شبیح‌حبكّٝ‌ثب‌٘شبیح‌ثذػز‌آٔذٜ‌دس‌ایٗ‌دظٚٞؾ.‌ٔمبیؼٝ

دس‌‌خٟز‌وبسثشدٞبی‌ػیّیىٛ٘ی‌وذؼِٛٝ‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌اػذیٙششٚ٘یىیخٛاف‌‌ی‌ٌٔبِٔٝ‌*

‌اػذیٙششٚ٘یه.‌كٙٔز

ٞبی‌ػویّیىٛ٘ی‌خوبِق‌ٚ‌وذؼوِٛٝ‌‌‌‌‌ثشسػی‌خٛاف‌سشاثشدی،‌ٔىب٘یىی‌ٚ‌ػبیش‌خٛاف‌فیضیىی‌٘بِِ٘ٛٛٝ‌*

‌ٞب‌دس‌كٙٔز.‌ؿذٜ‌ثب‌فّضار‌ٚاػٌٝ‌ٚ‌سحمیك‌دس‌ٔٛسد‌وبسثشدٞبی‌آٖ

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 114 

 

 :هٌبثغ* 

 

[1] Zhang. "Why silicon nanotubes stably exist in armchair structure?." Chemical 

physics letters, (2003). 

[2] Khan, and Broughton. "Relaxation of icosahedral-cage silicon clusters via tight-

binding molecular dynamics." Physical Review, (1991). 

[3] Menon, Madhu, and Subbaswamy. "Structure of Si 60. Cage versus network 

structures." Chemical physics letters,(1994). 

[4] Teo, and Boon. "Theoretical calculations of structures and properties of one-

dimensional silicon-based nanomaterials: particularities and peculiarities of silicon and 

silicon-containing nanowires and nanotubes." Coordination Chemistry Reviews (2009). 

[5] Silberberg, and Martin Stuart. Principles of general chemistry. New York: McGraw-

Hill Higher Education,( 2007). 

[6] Lister, Ted, and Renshaw. Understanding chemistry for advanced level. Nelson 

Thornes, (2000). 

[7] Sokal, Karol, and Sokal. "Earthing the human organism influences bioelectrical 

processes." The Journal of Alternative and Complementary Medicine, (2012). 

[8] Tro, and Nivaldo. Chemistry in focus: A molecular view of our world. Cengage 

Learning, (2012). 

[9] Treptow, and Richard. "Carbon footprint calculations: an application of chemical 

principles." Journal of Chemical Education, (2010). 

[10] Groot. "New class of materials: half-metallic ferromagnets." Physical Review 

Letters,  (1983). 
 

[11] Goldberger, Joshua, Fan, and Yang. "Inorganic nanotubes: a novel platform for 

nanofluidics." Accounts of chemical research, (2006). 

[12] Ni, and Ming. "First-principles study of hydrogen-passivated single-crystalline 

silicon nanotubes: electronic and optical properties." Nanotechnology, (2007). 

[13] Lithoxoos, George, Samios, and Carissan. "Investigation of silicon model 

nanotubes as potential candidate nanomaterials for efficient hydrogen storage: a 

combined ab initio/grand canonical Monte Carlo simulation study." The Journal of 

Physical Chemistry,(2008). 

[14] Fagan. "Stability investigation and thermal behavior of a hypothetical silicon 

nanotube." Journal of Molecular Structure, (2001). 



‌‌115 

 

[15] Zhang. "Why silicon nanotubes stably exist in armchair structure?." Chemical 

physics letters, (2003). 

[16] Durgun, Engin, Sefaattin, and Ciraci. "Silicon and III-V compound nanotubes: 

structural and electronic properties." Physical Review, (2005). 

[17] Zhang, Min, ZhongMin, and GuanHua. "Structure-dependent optical properties of 

single-walled silicon nanotubes." Physical Chemistry Chemical Physics, (2012). 

[18] Xie, and Ming. "Growth of p-type Si nanotubes by catalytic plasma treatments." 

Nanotechnology (2008). 

[19] Sha, and Jian. "Silicon nanotubes." Advanced Materials, (2002). 

[20] Jeong, and Seung. "Synthesis of silicon nanotubes on porous alumina using 

molecular beam epitaxy." Advanced Materials, (2003). 

[21] Hu, and Junqing. "Synthesis of crystalline silicon tubular nanostructures with ZnS 

nanowires as removable templates." Angewandte Chemie International Edition, (2004). 

[22] Tang. "Self-assembled silicon nanotubes under supercritically hydrothermal 

conditions." Physical review letters, (2005). 

[23] Mu, and Cheng. "Controlling growth and field emission properties of silicon 

nanotube arrays by multistep template replication and chemical vapor deposition." 

Applied Physics Letters, (2005). 

[24] Qiu. "From Si nanotubes to nanowires: Synthesis, characterization, and self-

assembly." Journal of crystal growth, (2005). 

[25] Yamada, Susumu, and Fujiki. "Experimental evidence for nanostructural tube 

formation of silicon atoms." Japanese journal of applied physics, (2006). 

 [26] Ishai, Ben, and Patolsky. "Shape-and dimension-controlled single-crystalline 

silicon and SiGe nanotubes: toward nanofluidic FET devices." Journal of the American 

Chemical Society, (2009). 

[27] Crescenzi, et al. "Experimental imaging of silicon nanotubes." Applied Physics 

Letters, (2005). 

[28] Sha, and Jian. "Silicon nanotubes." Advanced Materials, (2002). 

[29] Schmidt, Oliver, and Eberl. "Nanotechnology: Thin solid films roll up into 

nanotubes." Nature,(2001). 

[30] Jeong, and Seung. "Synthesis of silicon nanotubes on porous alumina using 

molecular beam epitaxy." Advanced Materials, (2003). 

[31] Chen. "Self‐Assembled Silicon Nanotubes Grown from Silicon Monoxide." 

Advanced Materials, (2005). 

[32] Verma, Veena, Dharamvir, and Jindal. "Structure and elastic modulii of silicon 

nanotubes." Journal of Nano Research, (2008). 



 116 

 

[33] Tang. "Self-assembled silicon nanotubes under supercritically hydrothermal 

conditions." Physical review letters, (2005). 

[34] Menon, Madhu, Antonis, Andriotis, and George. "Structure and stability of Ni-

encapsulated Si nanotube." Nano Letters, (2002). 

[35] Andriotis, and Antonis. "Stabilization of Si-based cage clusters and nanotubes by 

encapsulation of transition metal atoms." New Journal of Physics, (2002). 

[36] Hiura, Hidefumi, Miyazaki, and Kanayama. "Formation of metal-encapsulating Si 

cage clusters." Physical review letters, (2001). 

[37] Ohara. "Geometric and electronic structures of terbium-silicon mixed clusters 

(TbSi n; 6≤ n≤ 16)." The Journal of Physical Chemistry, (2002). 

 

[38] Ohara, and Michiaki. "Geometric and electronic structures of metal (M)-doped 

silicon clusters (M= Ti, Hf, Mo and W)." Chemical physics letters, (2003). 

[39]  Koyasu, and Kiichirou. "Selective Formation of MSi16 (M= Sc, Ti, and V)." 

Journal of the American Chemical Society, (2005). 

[40] Jaeger, and Duncan. "Photodissociation of metal-silicon clusters: encapsulated 

versus surface-bound metal." The Journal of Physical Chemistry, (2006). 

[41] Lewis, Laura, and Félix. "Perspectives on permanent magnetic materials for energy 

conversion and power generation." Metallurgical and Materials Transactions, (2013). 
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Abstract 

     In this research because of the uniqe and intresting properties of nanostructures, nanotubes 

and espesially silicon nanotubes pailled by transition metals and thair applications, in  

nanoelectronic and spintronic industry, the physical of these structures is investigated. The 

calculations are done based on density functional theory (DFT) approach using SIESTA code 

with the pseudo-potential approximation. The generalized gradient approximation for the 

exchange correlation function of the Prado, Burke, Arznerhof (PBE-GGA) is used. We have 

defined the Basic set to form of DZP (Doubl Zeta Polarize). 

     At first the structural, electronic and stability properties of pristin armchairs silicon 

nanotubes (3,3), (4,4), (5,5), (6,6), (7,7), (8,8 ), (9,9), (11,11), (12,12), (13,13) and zigzag 

silicon nanotubes (3,0), (5,0), (6,0), (7,0) , (8,0), (9,0), (11,0), (12,0), (13,0), (14,0) (15,0) 

(16,0) are studied. Results revealed the Stability of both zigzag and armchair silicon 

nanotubes increases with increasing chirality. For the same  chirality, the armchair nanotubes 

are slightly more stable than zigzag nanotubes. Studies on the band structure of pristin 

nanotubes showed that the armchair pristin nanotubes are metallic while zigzag nanotubes 

with smaller diameters are metalic whereas with larger diameters have a small band gap. 

     In continue the (4,4) and (7,0) silicon nanotubes pailled by Separate atoms of transition 

metals and (4,4) and (5,5) silicon nanotubes pailled by a chain of transition metal atoms have 

been investigated. As a result, the stability of pailled structures by metal atoms, have been 

increased. Also the stability of nanotubes increases by increasing the atomic number of 

transition metals. Studies on magnetic properties of structures showed that pristin silicon 

nanotubes are non magnetic material. If the transition metals  in antiferromagnetic phase are 

encapsulated in silicon nanotubes, will be negligible changes in the amount of the magnetic 

moment. But pailled nanotubes by transition metals in ferromagnetic phase show a significant 

increase in the total magnetic moment. Analysis of the band structure of these nanotubes also 

resulted the metallic properties. The silicon nanotubes pailled by transition metals are 

suggested for the spintronic and electronic applications. Finally (11,0) zigzag carbon 

nanotube in pristin state and in pailled state by transition metals studied then the results were 

compared to silicon nanotubes. 

Key words: SIESTA code, Transition metals, Density Functional Theory (DFT), Nano-

electronic, Spintronics, Silicon Nanotubes, Total Magnetic Moment. 
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