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 ع كاحب الضهاى، حضشت هْذی )ػج(پیـگاُ هقذ

 کِ ٍجَدؽ، خیش ٍ سحوت اػت بشای اّل صهیي

 ٍ ظَْسؽ، هَجب ػذل ٍ بشکت.
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 ػپاع ٍ قذسداًی: 

خایا٘ؾ سا  ی دیٍش اص خضا٘ٝ ّٓٓ تیا حٕذ تی خایاٖ خذای ّٓیٓ سا وٝ دٚتاسٜ زٛفیك وؼة رسٜ

ٌٓا فشٔٛد. ٞشچٙذ وٝ ؿىش ایٗ ٕ٘ٔر سا ٕ٘ی زٛاٖ تٝ خای آٚسد أا تٝ أیذ سهای زٛ ای كاحة 

 .ّٓٓ،  ؿىش ٚ ػداع

اػازیذ سإٞٙای ٌشا٘مذس،  واس تٝ خایاٖ سػیذٜ اػر، اص ٟٔشتاٖ ایٗ وٝ تٝ ٌِف خشٚسدٌاس حاَ

 ٞا ٚ یّٝ سٚد، تٝ خاع حٕایرػشواسخا٘ٓ دوسش ًیثٝ ٔٛلاسٚی ٚ خٙاب آلای دوسش ػٔیذ حؼأی خ

ٚیظٜ داسْ وٝ تٝ زحمیك ایٗ ٓضیضاٖ دس   ٘أٝ، زـىش ٚ ػداع ًَٛ ا٘داْ ایٗ خایاٖ ٞذایر ٞایـاٖ دس

 ُٕٓ، اػازیذ اخلاق ٚ ّٓٓ زٛأٔاٖ تٛد٘ذ.

وٝ  ساد ٟٔذی ا٘لاسیدوسش ٔحٕذ اتشاٞیٓ لاهی ٚ دوسش، اسخٕٙذ، آلایاٖ ٕٞچٙیٗ اص اػازیذ

، آلای ٔحسشْ زحلیلاذ زىٕیّی  ٕ٘ایٙذٜ ایٗ واس سا ٔسمثُ ؿذ٘ذ ٚ ٘یض صحٕر ٌٔأِٝ ٚ داٚسی

سا داسْ. ٘یض تشخٛد لاصْ ٔی دا٘ٓ، اص زٕأی اػازیذ  ػداع وٕاَ أسٙاٖ ٚٔدسثی ٞاؿٓ صادٜ  دوسش

زحلیّی ٔشا زـٛیك ٚ یاسی ٕ٘ٛد٘ذ  ی تضسٌٛاس ٌشٜٚ فیضیه ٚ زٕاْ ٓضیضا٘ی وٝ دس ًی ایٗ دٚسٜ

 ایٓ.زـىش ٚ لذسدا٘ی ٕ٘

                                                                           

 1394تٟٕٗ  –ٟٔذی ٌٟٔشی ٘ظاد                                                   
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آٚسی یٙدا٘ة ٟٔذی ٌٟٔشی ٘ظاد دا٘ـدٛی دٚسٜ واسؿٙاػی اسؿذ سؿسٝ ٘ا٘ٛ فٗا      

  :٘أٝ دا٘ـٍاٜ كٙٔسی ؿاٞشٚد ٘ٛیؼٙذٜ خایاٖ فیضیه دا٘ـىذٜ 

واستایذ ی ػیّیىٖٛ ٞای دٚ خذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٌٔأِٝ خایذاسی ٚخٛاف اِىسشٚ٘ی   

  ؿْٛ ٔسٟٔذ ٔی سٚد زحر سإٞٙائی خا٘ٓ دوسشًیثٝ ٔٛلاسٚی ٚآلای دوسشػٔیذحؼأی خیّٝ 

 ٚ اكاِر تشخٛسداس اػر. زحمیماذ دس ایٗ خایاٖ ٘أٝ زٛػي ایٙدا٘ة ا٘داْ ؿذٜ اػر ٚ اص كحر 

 .دس اػسفادٜ اص ٘سایح خظٚٞـٟای ٔحمماٖ دیٍش تٝ ٔشخْ ٔٛسد اػسفادٜ اػسٙاد ؿذٜ اػر 

  ٌٔاِة ٔٙذسج دس خایاٖ ٘أٝ زاوٖٙٛ زٛػي خٛد یا فشد دیٍشی تشای دسیافر ٞیچ ّ٘ٛ ٔذسن یا أسیاصی

 دس ٞیچ خا اسائٝ ٘ـذٜ اػر.

  دا٘ـٍاٜ » ٜ ؿاٞشٚد ٔی تاؿذ ٚ ٔمالاذ ٔؼسخشج تا ٘اْ وّیٝ حمٛق ٔٔٙٛی ایٗ اثش ٔسّٔك تٝ دا٘ـٍا

 تٝ چاج خٛاٞذ سػیذ.«   Shahrood  University» ٚ یا « ؿاٞشٚد 

  حمٛق ٔٔٙٛی زٕاْ افشادی وٝ دس تٝ دػر آٔذٖ ٘سایح اكّی خایاٖ ٘أٝ زأثیشٌزاس تٛدٜ ا٘ذ دس ٔمالاذ

 سٓایر ٔی ٌشدد. خایاٖ ٘أٝٔؼسخشج اص 

 ْایٗ خایاٖ ٘أٝ ، دس ٔٛاسدی وٝ اص ٔٛخٛد ص٘ذٜ ) یا تافسٟای آٟ٘ا ( اػسفادٜ ؿذٜ  دس وّیٝ ٔشاحُ ا٘دا

 اػر هٛاتي ٚ اكَٛ اخلالی سٓایر ؿذٜ اػر.

  دس وّیٝ ٔشاحُ ا٘داْ ایٗ خایاٖ ٘أٝ، دس ٔٛاسدی وٝ تٝ حٛصٜ اًلآاذ ؿخلی افشاد دػسشػی یافسٝ یا

ا٘ؼا٘ی سٓایر ؿذٜ اػر  اػسفادٜ ؿذٜ اػر اكُ ساصداسی ، هٛاتي ٚ اكَٛ اخلاق

.                                                                                                                        
                                                                                                              

 25/11/1394  تاسیخ                                                 

 اهضای داًـجَ                                                                                                                  

 

 

 

 

 

 

  

 هالکیت ًتایج ٍ حق ًـش

 ،وّیٝ حمٛق ٔٔٙٛی ایٗ اثش ٚ ٔحلٛلاذ آٖ )ٔمالاذ ٔؼسخشج، وساب، تش٘أٝ ٞای سایا٘ٝ ای

٘شْ افضاس ٞا ٚ زدٟیضاذ ػاخسٝ ؿذٜ اػر ( ٔسّٔك تٝ دا٘ـٍاٜ ؿاٞشٚد ٔی تاؿذ. ایٗ ٌّٔة 

 ٔمسوی دس زِٛیذاذ ّٕٓی ٔشتًٛٝ روش ؿٛد. تایذ تٝ ٘حٛ

اػسفادٜ اص اًلآاذ ٚ ٘سایح ٔٛخٛد دس خایاٖ ٘أٝ تذٖٚ روش ٔشخْ ٔداص ٕ٘ی تاؿذ. 

 

 تؼْذ ًاهِ
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 چکیذُ

تٛدٖ خٛاف خاِة اِىسشیىی،  تٝ دِیُ داسا SiCیٞا تخلٛف ٘اِِ٘ٛٛٝ ٚ ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔیاٖ ٘ا٘ٛٔٛاد، دس

واستشدٞای ٌؼسشدٜ ای دساتضاسٞای ٘ا٘ٛاِىسشٚ٘یىی داؿسٝ ٚتٝ  ٔماٚٔر ٔىا٘یىی تالا، حشاسزی ٚ اخسیىی،

داس٘ذ.  ػاصٌاسی آؿىاسی تا ٔیىشٚاِىسشٚ٘یه ػیّیىٛ٘ی ٘یض اٌ٘ٔاف دسٌاف ا٘شطی، دِیُ خایذاسی ٚ

زٛػي وذ  GGA دسزمشیة ؿیة زٕٔیٓ یافسٝ (DFT) زاتٔی چٍاِیِ٘شیٝ  اص تا اػسفادٜ دسایٗ خشٚطٜ

 دػسٝ كٙذِی  SiCدٚخذاسٜ خاِق یٞا اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ ٚ خلٛكیاذ ػاخساسی ،SIESTAٔحاػثازی

(n,n) @ (4،4( )14-6;n) ( ٚn,n) @ (5،5( )15-7;nٚ ) ( صیٍضايn,0) @ (5،0( )17-10;nٚ ) 

(n,0)@(6،0) (18-11;n) ٓٙلش تٛس افسٝ تاآلایؾ ی ٚ ٘یض (B) ٜ٘سایح.        ایٓ سا ٔٛسد تشسػی لشاسداد 

خذاسی تشای خایذاسی  ی خاِق ٘ـاٖ ٔی دٞذ ٌّٔٛتسشیٗ فاكّٝ دسٖٚٞا ٌٔأِٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘سایح حاكُ اص

آٍ٘ؼسشْٚ ٔی تاؿذ. تشسػی  5/3ٞای صیٍضاي  تشای ٕ٘ٛ٘ٝ آٍ٘ؼسشْٚ ٚ 6/3دػسٝ كٙذِیٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ

خاِق ٘یٕشػا٘ا تاٌاف غیشٔؼسمیٓ كٙذِی  دػسٝٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝزٕاْ  ،دٞذ ٟا ٘ـاٖ ٔیػاخساس ٘ٛاسی آ٘

 ّ٘ٛ صیٍضاي، . دسیاتذ زه خذاسٜ خاِق افضایؾ ٔیٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝتا افضایؾ لٌش، ٌاف ٘ٛاسی ٔا٘ٙذ  ٚتٛدٜ 

تا  ٚ( ٘یٕشػا٘ا تاٌاف ٔؼسمیٓ ٔی تاؿٙذ 6،0)@(n,0) دػسٝ ( ٍٕٞی سػا٘ا تٛدٜ 5،0ٚ)@ (n,0دػسٝ )

زه خذاسٜ آٖ ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝدٚخذاسٜ اص  ٞای ٌاف ٘اِِ٘ٛٛٝ ٕٞچٙیٌٗاف ٘یض صیاد ٔی ؿٛد.  افضایؾ لٌش،

ٙسایح حاكُ اص آلایؾ زتاؿذ. صیٍضاي ٔی اص تیـسش دػسٝ كٙذِیزغییشاذ ٌاف دس ٕ٘ٛ٘ٝ ٞای  ٚ وٕسش

آٟ٘ا ٘ؼثر تٝ حاِر  دسٖٚ خذاسی زغییش فٛاكُ صیٍضاي ٘ـاٖ اص كٙذِی ٚ دػسٝدٚخذاسٜ ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ

٘سایح ایٗ  .آلایؾ یافسٝ داسدٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝسػا٘ا ؿذٖ  ٚ واٞؾ ٌاف ا٘شطی ٘ٛاسی تٝ كفش ٘یض خاِق ٚ

ػٙؼٛسٞای وٛچه، خیُ ٞای ػٛخسی، زشا٘ضیؼسٛسٞا،  ٘ا٘ٛٔسشی ٔا٘ٙذ دسًشاحی لٌٔاذ ٔیسٛا٘ذ زحمیك

 تاؿذ .داؿسٝ ٔٙاػثی  واستشد ٞای ّٔىِٛی ٚ دیٍش لٌٔاذ ٘ا٘ٛاِىسشٚ٘یىی سایا٘ٝ ٘ا٘ٛاتضاسٞا،

 ٘اِِ٘ٛٛٝ ، خایذاسی ،SIESTA، ِ٘شیٝ زاتٔی چٍاِی ،وذ  SiCدٚخذاسٜ ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ  : کلوات کلیذی  

 ٘یٕشػا٘ای خاِق ٚسػا٘ای آلایؾ یافسٝ.
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 لیؼت هقالات هؼتخشج

ٝ ً  ی،ٔٛلاسٚ  ؛ٟٔذی، ٌٟٔشی ٘ظاد - 1 ٝ  ؛ یثه یهذاسی  ٌٔأِهٝ خا "(، 1394)  ،ػهٔیذ  ،سٚد حؼهأی خیّه

ٛ   ،"صیٍضاي واستایذ ی دٚخذاسٜ ػیّیىٖٛ ٞا ٚخٛاف اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ  ٚ اِٚیٗ وٙفشا٘غ ّٔی فیضیه ٘ها٘

 .فؼا  ،دا٘ـٍاٜ فؼا ،1394ٟٔشٔاٜ  22، كٙٔر ػاصی زا ؿثیٝ فشأٛاد اص

ٌٔأِٝ خایذاسی ٚخٛاف "(، 1394، )ػٔیذ ،سٚد حؼأی خیّٝ؛ یثًٝ  ی،؛ ٔٛلاسٟٚٔذی، ٌٟٔشی ٘ظاد - 2

ٖ   ٞا ِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝا ٝ  واستایهذ  ی دٚخهذاسٜ ػهیّیىٛ ٓ  ، "كهٙذِی  دػهس ٞهای تهغ رسٜ    وٙفهشا٘غ ػیؼهس

 .زٟشاٖ، كٙٔسی خٛاخٝ ٘لیشاِذیٗ ًٛػیدا٘ـٍاٜ ، 1394 آتاٖ ٔاٜ 21 ،ٔمیاع( ٘ا٘ٛ ی ٚا )ودٝای

اف تشسػی خایذاسی ٚ خٛ"(، 1394، )ػٔیذ ،سٚد حؼأی خیّٝ؛ یثًٝ ی،؛ ٔٛلاسٟٚٔذی، ٌٟٔشی ٘ظاد - 3

وٙفهشا٘غ   ،"(11-7 ;n)(4،4)@(n,n)واستایهذ   كٙذِی ػیّیىٖٛ دػسٝ  ی دٚخذاسٜٞا اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ، دا٘ـٍاٜ ؿٟیذ سخایی، زٟشاٖ.1394تٟٕٗ  1دی ٚ 30فیضیه ٔحاػثازی ایشاٖ، 
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 ذهِقه. 1-1

ٖ    1 ػا٘اٞاشیٕاػر وٝ تٝ ٌشٜٚ ٘ ییدٚزا یةزشو یه یذواستا یّیىٖٛػ  یهه  زّٔهك داسد ٚ تهٝ ٓٙهٛا

ٚ  Si یّیىٖٛػه IV ٌهشٜٚ  ٔادٜ ؿهأُ ٓٙاكهش    یٗ. اؿٛد یؿٙاخسٝ ٔ یویٓش یتا ٌاف ٘ٛاس ییػا٘اشیٕ٘

تهاس دس   یٗٔهادٜ اِٚه   یٗا٘ذ. ا دادٜ یٛ٘ذتّٛس تا ٞٓ خ یهوٝ دس  تاؿذ یٔ SiC یٕیاییَٛ ؿتا فشٔ C وشتٗ

 یٞٙهش  ا٘هذ یٙزٛػهي دوسهش فشد   یضٚ٘ها ٚالهْ دس آس  یوٛچه اص ؿٟاب ػٍٙ یتٝ ٓٙٛاٖ تخـ 1893ػاَ 

ُ ٌٔهاتك   .]1[یهذ ٌشد یٌزاس ٘اْ یذواستا یّیىٖٛتٝ ٓٙٛاٖ ػ1 905دسػاَ  ٚ ٜوـف ؿذ 2یؼأٖٛ  ؿهى

 یضاٖسً٘ اػر أا تؼسٝ تٝ ٔ یاػر وٝ دس حاِر خاِق ت یؼساِیٔادٜ وش یه یذ،واستا ىٖٛیّیػ (1-1)

َ  یهه SiC یهادیٗ  تٙ یػهاخساس  ٚاحذ .]2[دٞذ یسً٘ ٔ ییشزغ یاٜسد زا ػصآٞٗ، اص  ی٘اخاِل   3زسشاٞهذسا

 یذٜ،ٔداٚس چؼهث  ٞای تٝ ازٓ یٕاًوٝ ٔؼسم یٛ٘ذچٟاس خ .تاؿذ یٔ     یا       4یوٛٚالا٘ؼ یٛ٘ذتا خ یٝاِٚ

ٚ  یّیىٖٛػه  ٞهای  ازٓ یٗت یٛیداس٘ذ ٚ اص اخسلاف ٔٛخٛد دس اِىسشٍٚ٘از یخاِق وٛٚالا٘ؼ یثاًزمش یرٔاٞ

 .]3[ صد یٗسا زخٕ یدسكذ 12 یثاًزمش یٛ٘یٔـاسور  یه زٛاٖ یوشتٗ، ٔ
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 یذکاسبا یلیکَىػ یػاختاسّا. 1-2

 یحزا ی. خّؿٛد یٌفسٝ ٔ 1ٞا یحزا یداسد وٝ تٝ آٟ٘ا خّ یٔسٙٛٓ یتّٛس یػاخساسٞا یذواستا  یّیىٖٛػ

آٟ٘ا دس  یتؼسٝ تٙذ ی داس٘ذ أا د٘ثاِٝ یاتٟٔـ یٕیاییؿ یؾخاف اص ٔٛاد ٞؼسٙذ وٝ آسا یٞا ٌشٚٞ

 یٝلا یشیتا زٛخٝ تٝ ّ٘ٛ لشاسٌ .]4[وٙذ یٔ ییشزغ ٌٛیٙذ یٔ C وٝ تٝ آٖ ٔحٛس یتؼسٝ تٙذ یشٔؼ یساػسا

ٚ  یؿؾ هّٔ ی،ػاخساس ٔىٔث تا ٘اْ ی، ػٝ ّ٘ٛ ػاخساس تّٛس Cیدس ساػسا یىذیٍش یسٚ Si-C یٞا

وٝ ٘ـاٍ٘ش زٔذاد  یوٝ ؿأُ ٓذد ؿٛ٘ذ یٔ یفزٛك یئٓ خاكػاخساسٞا تا ٓلا یٗا ایداد ٔی ؿٛد. یِٛص

 یه( تٝ ٕٞشاٜ  C ٔحٛس یزىشاس ؿٛ٘ذٜ دس ساػسا دس ػَّٛ ٚاحذ )  Si ٚC یٞا اص ازٓ ییدٚزا یٞا یٝلا

. تاؿذ ی( ٔ 5سٔثٛٞذساَ :R  ٚ 4ٍٞضاٌٛ٘اَ :  H،  3ٔىٔثی :  C) 2ّ٘ٛ ؿثىٝ تشاٜٚ یقٓلأر خٟر زـخ

  3C -SiC  تٙاْ یحزا یخّ یه  زٟٙا ،ؿٛد یٔ ؿٙاخسٝ β -SiC وٝ زحر ٓٙٛاٖ SiC یٔىٔثػاخساس تّٛس 

𝛼 ٔدٕٛٓاً تٝ ٓٙٛاٖ(  سٔثٛٞذساَ ) ی( ٚ ِٛص ٍٞضاٌٛ٘اَ ) یتّٛس ؿؾ هّٔ یٞاػاخساس .اسدد   SiC  

 2H- SiC    6H - SiC یٞا  یحزا یخّ ٔا٘ٙذ  ]5[داس٘ذ یحزا یّ٘ٛ خّ 200اص  یؾوٝ ت ؿٛ٘ذ یٔ ؿٙاخسٝ

,  ، 15R - SiC  ٚ … ٝاص ػاخساس یىیؿٕاز ًشح (2-1)ؿىُ وH-SiC  6 د٘ثاِٝ  .دٞذ ی٘ـاٖ ٔ اس

 اػسفادٜ اص ٓلأر تا ٚ ]6[  6یٙؼىیخاٌٛد ص یـٟٙادیسا تا اػسفادٜ اص سٚؽ خ یحزا یٞش خّ یدػسٝ تٙذ

  ABC ٝوٝ ؿٛد یٔ ؿٙاخس A ٚ B ٚ C ی یٝكفحٝ اص لا یهوذاْ تٝ  ٞشSiC  ذٞشچٙ ،داسد اخسلاف 

 ٞا زایح تّٙذزشیٗ خّی ػاخساس زٛاٖ ٔی أا داؿسٝ تاؿذ ٕٔىٗ اػر تی ٟ٘ایر تؼسٝ تٙذی احسٕاِی ٚخٛد

دس  تٝ ٓٙٛاٖ ٔثاَ وٝ ِ٘شٌشفر، دس دٚسٞای وٛچىسش ٚاحذ چٙذ اص یه یا ٞایی تٝ كٛسذ د٘ثاِٝ سا

 یىی اص واستایذػیّیىٖٛ  ؿذٜ اػر. یآٖ ٌشدآٚسٞای زایح  خّیزشیٗ  سایحاص  ییٞا ٕ٘ٛ٘ٝ (1-1)خذَٚ

 وألا زٛهیح زحمیك، ػاِٟا سغٓ ّٓی أا خایذاسی داسد، ٚ ٞای صیاد زایح خّیزشویثاذ وٕیاتی اػر وٝ 

 ٘ذاسد. ٚخٛد SiC خّی زایح ٞای زـىیُ تؼیاسی اص خی خیذایؾ ٔٙـا ؿفافی دس

                                                 
1. Polytype 

2. Bravais lattice 

3. cubic 

4. Hexagonal 

5. Rambohedral 

6. Jagodzisky 
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 6H-sicیحزا یخّ ٕ٘ایی اص ػٌح ٔمٌْ: 2-1ؿىُ

 

 ]sic ]8 ّٞا دس تشخی ا٘ٛا اخساس وشیؼساِی ٚ ٘حٜٛ چیذٖ لایٝػ :1-1خذَٚ

 ًَع ػاختاس ػیؼتن ًوایـی ًحَُ چیذى لایِ ّا

ABCABC………  

ABAB……….. 

ABACABAC……..  

ABCACBABCACB…..  

(         

(𝛼        

(𝛼        

(𝛼        

 ٔىٔثی

 ؿؾ ٌٛؽ

 ؿؾ ٌٛؽ

 ؿؾ ٌٛؽ
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α ) یذواستا یّیىٖٛآِفا ػ  SiC) یفاص دس دٔا یٗ. ایٓاػر وٝ تٝ آٖ ٔٛاخٝ ٞؼس یؿىّ یٗزش سایح 

  ٚسزؼایر تٝ  یٝؿث  یؿؾ هّٔ یتّٛس  ػاخساسیه ٚ  ٌیشد یٔ ؿىُدسخٝ ػّؼیٛع  1700تالازش اص 

β یذواستا یّیىٖٛتسا ػ فاص .داسد  SiC تّٙذ یٙهتٝ إِاع ) ص یٝؿث یذٜخٕ یتّٛس ػاخساسی ( 
 داسد1

 یحزا یخّ یٗداسد. ٘ادسزش یوٕسش یٚ اػسفادٜ واستشد ٌیشد یزش اص فاص آِفا ؿىُ ٔ ییٗخا یوٝ دس دٔاٞا

 یٗزش یحخاِق داسد ٚ سا یتّٛس ػاخساس 2H-SiC یحزا یٚ زٟٙا خّ تاؿٙذ ی( ٔیٞا سٔثٛٞذساَ ٞا ) ِٛص

  . ]7[تاؿٙذ ٔی 3c-SiCٚ 4 H-SiC ٚ 6H-SiC  یىیاِىسشٚ٘ یدس دػسٍاٜ ٞاآٖ ّ٘ٛ اػسفادٜ ؿذٜ 

  یذکاسبا یلیکَىػ یخَاف ٍ کاسبشدّا یبشخ. 1-3

وهٝ   تاؿذ یٔ یىیاِىسشٚ٘ یدػسٍاٜ ٞا یٔٛاد ٔٙاػة تشا یٗص ػخر زشا یىیخاْ  یذواستا یّیىٖٛػ

 یٌٟهای دس تشاتهش ٔح  یٙشػهی ا یهض ٚ ٘ یىیٔىا٘ یتالا، ػخس یحشاسز ییسػا٘ا ین،ٓش ی٘ٛاس ٌاف یُتٝ دِ

سؿهذ   . ]9[دٞهذ  یٔادٜ ٔه  یٗػخر ٚ خٌش٘ان سا تٝ ا یٌٟایتالا ٚ ٔح یواس دس دٔاٞا ییخٛس٘ذٜ، زٛا٘ا

 ی،كٙٔس یٔٛزٛس ٞا ، SiC تش یٔثسٙ یذیخٛسؿ یأىاٖ زٛػٔٝ ٚ اسزماء ٔثذَ ٞا خاْ  sicتّٛس یفیرو

  ػاصی یٝزلف یتالا دٔای ٕٞچٙیٗ . ]10[ػاخسٝ اػر یؼشسا ٔ یٓػ یت یٞا ٚ دػسٍاٜ ٞا یىؼٛوٙٙذٜ

SiC زمش(ً0 یثاc 2700ا )ٗتهٝ ًٛس  ػهاصد  یزحُٕ حشاسذ دس وهٛسٜ ٞها ٔٙاػهة ٔه     یٔادٜ سا تشا ی ٝ  یىه

 یٞهٓ ته   یٕیاییٔادٜ اص ِحاٍ ؿ یٗٚ ا ؿٛد یرٚب ٕ٘ یفـاس ٔـخق ؿذٜ ا یچدس ٞ ذیواستا یّیىٖٛػ

ٌٔٔٛف  یهاِىسشٚ٘ یْػا٘ا دس كٙاشیٕ٘ یهزٛخٝ تٝ اػسفادٜ اص آٖ تٝ ٓٙٛاٖ  یـسشاوٖٙٛ تٞٓ  اثش اػر.

ٖ تالا ٚ اػسحىاْ ؿىؼر دس ٔ ییٌشٔا یرٞذا یشاؿذٜ اػر ص ٝ آٖ سا تهٝ ٌض  یىهی اِىسش یهذا ٌٕٔهنٗ   یٙه

ٔثهُ   یػاص یٗٔادٜ، اص آٖ دس كٙٔر ٔاؿ یٗا یتالا یػخس یُدِ تٝ]. 7 [وٙذ یٔ زثذیُ  Si٘ؼثر تٝ 

ٌ  . ]11[ؿٛد یٚ تشؽ اػسفادٜ ٔ یػًٙ، زشاؿىاس یٞا یٙذٜػا زٛػهي اوثهش    یٔماٚٔر دس تشاتهش خهٛسد

آٖ سا  ییٗ،خها  یهشب ا٘ثؼاى حشاسز یضتالا ٚ ٘ یاػسحىاْ آٖ دس دسخٝ حشاسذ ٞا یؾافضا  ٘یض ٚ یذٞااػ

 دس  SiCیىهی وهاستشد اِىسش  یٗاِٚه  .]12[ػهاصد  یٌٔشح ٔ یٌاص یٞا یٗٔٛسد اػسفادٜ دس زٛست خضء ٔٛاد

                                                 
1. Zinc blende 
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1سا٘ذ یٞٙش 1907دس ػاَ . ]13[تٛد یتشل یٞا یؼسٓدسٖٚ ػ ی٘ٛس یٛدٞاید
تا إٓهاَ   سا LED اِٚیٗ 

یؼه ٞهای  ػیّیىٖٛ تشای د وشتٗ زلفیٝ ؿذٜ تا-اصوأدٛصیر وشتٗ .]14[وشد زِٛیذ SiC ِٚساط تٝ تّٛس

 زحٕهُ وٙهذ.   دٔاٞهای صیهادی سا   وهٝ ٔهی زٛا٘هذ    چهشا  اػسفادٜ ٔی ؿٛد تالا ّٕٓىشد تا زشٔض ػشأیىی

 زمٛیر ؿهذٜ تها   تٝ ػیّیىٖٛ واستایذ زا ٌشافیر ٚاوٙؾ ٔی دٞذ وشتٗ تا-ػیّیىٖٛ دسوأدٛصیر وشتٗ

 یّیىٖٛػه  تشخی اتشٔاؿیٟٙای واسػخر اػسفادٜ ٔی ؿهٛد.  فیثشوشتٗ زثذیُ ؿٛدوٝ اص ایٗ كفحاذ دس

ٖ ٘  ی یّٝٚػ تٝ n  اص ّ٘ٛ زٛا٘ذ یػا٘اػر وٝ ٔشیٕ٘ یه یذواستا ٝ  p ٚ فؼهفش ٚ اص ٘هّٛ    یسهشٚط  یّٝٚػه  ته

 یؾآلا یكاص ًش یؿٛد، سػا٘ؾ فّض یرزمٛ یْٛتشِ یا یْٛتٛس، ٌاِ ،یٙیٓآِٛٔ
2

 یها  یٙیٓٚ آِهٛٔ  ٖٚتهٛس  تها  

 Bٛػيز SiC  6 -دس ٚ B ٚ AL زٛػي 3c - SiC دس SiC ییاتشسػا٘ا یرٚ خاك ؿٛد یحاكُ ٔ یسشٚطٖ٘

٘ٛاحی وشتٗ تشای خاكهیر   اص ٘ٛاحی ػیّیىٖٛ ٟٕٔسش ،حاكُ ؿذٜ اػر  دسخٝ وّٛیٗ 105 یدس دٔا 

خهایٍضیٗ   ٘یهض   AL، ؿهٛد  ٔهی خهایٍضیٗ وهشتٗ    دسحاِیىٝ تٛس ٞؼسٙذ، اتشسػا٘ایی دسػیّیىٖٛ واستایذ

 SiC یحزا یػٝ ّ٘ٛ خّ ىییٚ اِىسش یػاخساس ٞای ٞا ٚ ٔـخلٝ یظٌیٚ یتشخ. >15=ػیّیىٖٛ ٔی ؿٛد

 یذٙاآسػ یْٛٚ ٌاِ یّیىٖٛٔثُ ػ یٕیلذ یػا٘اٞاشیٕتا ٘
 .]7[ خْٕ آٚسی ؿذٜ اػر 2 -1 خذَٚدس  3

 

 ی ازاقسػا٘اٞا دس دٔا یٕٝتا ٘ sic یٞا یحزا یخّ یتشخ یضیىیف یشٞاسخاسأ یؼٝ: ٔما2-1خذَٚ

 si GaAs 3c-sic 4H-sic 6H-sic خَاف

(ev )3 2/3 3/2 42/1 1/1 یٌاف ٘ٛاس 

 --- --- 7/4 9/5 35/2  حشاسزی ؼاىثا٘ یةهش(          

(gr/     21/3 21/3 21/3 31/5 3/2 چٍاِی 

(
 0c) 2500 2500< 3830 1238 1415 ٘مٌٝ رٚب 

(Gpa) 18 18 21 2 7 ػسحىاْا 

 3-5 3-5 3-5 5/0 5/1 ٞذایر ٌشٔایی         ) 

                                                 
1. Henry Round 

2. Doping 

3. Gallium Arsenide 
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 یذکاسبا یلیکَىػ یػاختاسّا ًاًَ. 1-4

٘ا٘ٛ تٝ ػٕر ٘ا٘ٛ  یتا ٚسٚد تٝ ٓشكٝ فٙاٚس یّٕٓ یٚ خظٚٞؾ ٞا یذیزِٛ یْكٙا یشاخ یدس دٞٝ ٞا

ٗ وشدٜ اػهر وهٝ دس ا   یذاػٛق خ یىیشٚ٘لٌٔاذ اِىس یٔٛاد ٚ تٝ د٘ثاَ آٖ وٛچه ػاص یػاخساس ٞا  یه

ٍ    یلآذٜ ٔؼسثٙ یٗاص ا یض٘ SiC یأٖ تها   یهضی ٘ثٛدٜ اػر چشا وٝ خٛاف ٘ا٘ٛٔٛاد، تهٝ ًهٛس ؿهٍفر ا٘

 ٔٙحلهش تفهشد    یٞها  یظٌهی ٚ  .]16[ؿٛد یٔ 1 یٔسفاٚذ اص خٛاف حاِر ودٝ ا ،ػٌح تٝ حدٓ یؾافضا

SiC  ٚ ٜیهذ واستا یّیىٖٛػ یآٖ دس ٘ا٘ٛػاخساسٞا یا٘سٛٔاص اثشاذ ا٘ذاصٜ وٛ ی٘اؿ ٞای یظٌیخاْ تٝ ٕٞشا 

 یٞا یظٌیآٖ ٞا، ٚ یزه تٔذ یرٔاٞ یُتٝ دِ یدس ٔٛاسد یتاصزاب ؿذٜ اػر ٚ حس یضٔثُ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا ٘

، ]18[ ؿأُ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا SiC ی٘ا٘ٛػاخساسٞا .]17[ؿٛد یٔ 2ن٘اص یّٓف یاتٟسش اص حاِر خاْ  یىی،اِىسش

ُ وهٝ تهٝ دِ   تاؿهٙذ  یٔ] 22[ٚ ٘ا٘ٛفٙشٞا] 21[یزٛ خاِ ٞای ، ٘ا٘ٛوشٜ]20[ ٞا یّٝ، ٘ا٘ٛ ٔ]19[یٕٟا٘ا٘ٛػ  یه

واستشد دس ّْٓٛ  یُدس ّٓٓ ٘ا٘ٛ، خسا٘ؼ یذتٝ ٓٙٛاٖ ٓٙاكش خذ ین،ٓش یتضسي ٚ ٌاف ٘ٛاس یٛ٘ذیخ یا٘شط

، تٝ ٓٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝ ا٘سـهاس  ]23[ سا داس٘ذ 3یهٚ اِىسشٚٔىا٘ یهٚ اخس یذخذ یهػٙؼٛسٞا ٚ اِىسشٚ٘ یؼسی،ص

4ؼاعٙیفسِٛٛٔ
ٌضاسؽ ؿذٜ  ٕٞىاسا٘ؾ  ٚ طاً٘ ٌشٜٚ زٛػي  SiC یتٝ وٕه ٘ا٘ٛػٛصٖ ٞا یرلاتُ سؤ  

ُ )  تاؿهذ  یٔادٜ ٔ یٗا ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ،  SiC ی٘ا٘ٛ ػاخساس ٞای اص ؿىُ یىی]. 24[اػر ( وهٝ اص  3-1ؿهى

ُ آٟ٘ها، اص لث  یخاِ یاص فوا ی٘اؿ ٞای یظٌیٚ ی،فشْ ػاخساس یٗزٛخٝ تٝ ا یُدلا س د یـهسش اٌ٘ٔهاف ت  یه

 یػهاص  یهشٜ أىهاٖ رخ  یهض ٚ ٘ 6ٞایٛػٙؼٛسفوا، واستشد دس ت یٗدسا 5َِٔٛىٛ یكأىاٖ زضس یؾ،آلا حوٛس

خاِهة ٘اِِ٘ٛٛهٝ    یضیىیٚ ف یٕیاییخٛاف ؿ یُتٝ دِ زٛػي آٟ٘اػر.] 25[یاص ِ٘ش زنٛس یذسٚطٖتٟسش ٞ

 یسٚ یهادی ص یٚ ٔحاػثاز یٚ ٌٔأِاذ ِ٘ش یمازیزحم یٞا زلاؽ یه،٘ٛس ٚ اِىسشٚ٘ یْدس كٙا  SiCیٞا

ٔسّٙٛ ػٙسض ٘اِِ٘ٛٛٝ  یسٚؽ ٞا كٛسذ ٌشفسٝ اػر. یذواستا یّیىٖٛزه خذاسٜ ٚ دٚخذاسٜ ػ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ

ٚ خهٛاف   یذاسیخا ی٘أٝ تشسػ یاٖخا یٌٗضاسؽ ؿذٜ اػر ٚ اص آ٘دا وٝ ٞذف ٔا دس ا یٞا دس فلُ تٔذ

                                                 
1 Bulk 

2 Thin film 

3 Electromechanic 

4 Photo- luminesence 

5 Molecule injection 

6 Biosensor 
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 یاص ٌٔأِهاذ ِ٘هش   یذادزٔه  یدس ادأٝ فلُ تهٝ تشسػه   تاؿذ، یٔ SiC دٚخذاسٜ ی٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا یاِىسشٚ٘

 .ؿٛد  ٔی حٛصٜ خشداخسٝ یٗكٛسذ ٌشفسٝ دس ا

 ]sic ]26ٞای  ٚ ػٕر چح ٔیىشِِٚٛٝ    ٞای  ػٕر ساػر ٘اِِ٘ٛٛٝ :3-1ؿىُ

  SiCیّا ًاًَلَلِ یذاسیٍ پا یبش خَاف الکتشًٍ یهشٍس. 1-5

 یٍشاحسٕاَ ٚخٛد د ]27[1995دس ػاَ   (BN)یسشیذ٘ -ٖٚتٛس یػٙسض ٔٛفك ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا یٗاِٚ

٘اِِ٘ٛٛٝ  2002ػاٖ ٚ ٕٞىاسا٘ؾ دس ػاَ  تاس یٗاِٚ یتشا یٙىٝزا ا یذسا ؿذذ تخـ ای ِِٛٝ یػاخساس ٞا

 . ]28[لشاس داد٘ذ یآٟ٘ا سا ٔٛسد تشسػ یسا ػٙسض ٕ٘ٛدٜ ٚ خٛاف ػاخساس  SiC یٞا

ٛ    SiC ٞهای  خٛاف ٘اِِ٘ٛٛٝ یسٚ یٌٔأِاذ ٔحاػثاز یٗ، ا2004ِٚدس ػاَ  ٚ  1ٖزٛػهي ٔهادٞٛٔٙ

 یذواستا یّیىٖٛػ یٞا كٛسذ ٌشفر. آٖ ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ 2یِٔٛىِٛ یٙأیهد یٛ٘ذخ یافرٕٞىاسا٘ؾ زٛػي سٞ

لشاس داد٘هذ ٚ ٕٞاٍ٘ٛ٘هٝ وهٝ دس     یسا ٔٛسد تشسػ 2ٚ  1ّ٘ٛ  (6,6) چیشآسٔ (12,0)ٚ  یٍضايزه خذاسٜ ص

ٓ  یٛیاخسلاف دس اِىسشٍٚ٘هاز  یُ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػر تٝ دِ 4-1ؿىُ ٟ  ، Si  ٚC ٞهای  ازه ٝ خهغ اص ت  یٙه

دٚ  یُؿهذٜ ٚ زـهى   یذٜتٝ ػٕر خاسج وـ  C ٞای ازٓتٝ ػٕر داخُ ٚ   Si ٞای ازٓػاخساس ٞا،  یػاص

ؿهٔاّ   یٗٚ اخهسلاف ته   وٙٙذ ی٘اِِ٘ٛٛٝ ٔ یػٌح ٔٛج داس تشا یه یدادٚ ا دٞٙذ یٓ ٔشوض سا ٔاػسٛا٘ٝ ٞ

                                                 
1 Madhu Menon  

2 Binding Molecular Dynamic 
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 1٘هّٛ   ٝ دسوه  دٞذ یوُ ػاخساس ٞا ٘ـاٖ ٔ ی. ٔحاػثاذ ا٘شط٘أٙذ یدٚ اػسٛا٘ٝ سا ؿٔاّ خٕؾ ٔ یٞا

٘اِِ٘ٛٛهٝ   تها  یشٔٛههّٛ ٔغها   یٗوٝ ا تاؿذ ی( 12,0ٔ) یٍضايص ی اص ٘اِِ٘ٛٛٝ یذاسزش( خا6,6) SiC ی ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ،2أها دس ٘هّٛ    تاؿهذ،  یٔه  چیشآسٔ یؾاص آسا یذاسزشخا یٍضايص یؾتٛد وٝ دس آٖ آسا یسشیذ٘ -تٛسٖٚ یٞا

 یهذاسی خا یٝؿث یدٝ٘س یٗوٝ ا تاؿذ یٔ  (6,6) چیشاص آسٔ یذاسزش( خا12,0) یٍضايزه خذاسٜ ص ی٘اِِ٘ٛٛٝ 

 .]29[ٌضاسؽ ؿذٜ اػر یسشیذ٘ -زه خذاسٜ تٛسٖٚ ی٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا

( وشٜ ٞای زیشٜ ٚ 6،6ش )چی( ٚ ب( آس0،12ٔاِف( صیٍضاي ) 1زه خذاسٜ ّ٘ٛ     : ػاخساسٞای تٟیٙٝ ؿذٜ 4-1ؿىُ

 ]29[سٚؿٗ تٝ زشزیة ٘ـاٍ٘ش ازٓ ٞای وشتٗ ٚ ػیّیىٖٛ ٔی تاؿٙذ

ٝ  یهة ٚ ٕٞىاسا٘ؾ تا اػهسفادٜ اص زمش  1یىاسیدٞا ٞ  ی  خٛؿه ٝ  یٔسٙها  یدػهسٝ كهٙذِ   SiC یٞها  ٘اِِ٘ٛٛه

ٝ دس ٔدٕٛٓهٝ خا  (HF) فٛن یٞاسزش یٚ زاتْ زثادِ  (DFT)یچٍاِ یزاتٔ یٝدٚخذاسٜ سا تٝ وٕه ِ٘ش  یه

ِِٛٝ  یٌشٜٚ ٞش دٚ ا٘سٟا یٗلشاسداد٘ذ. ا ػیٔٛسد تشس GAUSSIAN یوذ ٔحاػثاز زٛػي یزٕاْ اِىسشٚ٘

تٔهذ اص  . ]30[یٙهذ ٕ٘ا یػاص یٝ٘أحذٚد سا ؿث یٞا ذ زا اثش ٘اِِ٘ٛٛٝاؿثاّ ٕ٘ٛد٘ یذسٚطٖٞ یٞا ٞا سا تا ازٓ

 یح٘سها  ٌضاسؽ ؿذٜ اػر، یػاخساس یٞا یظٌیٚ یتشخ 3 -1 ، ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ دس خذَٚٞا ٚاّٞؾ ػاخساس

٘ٝ زٟٙها   اصػاخساسٞای دٚخذاسٜ ٔٛسدتشسػی، (  )  ٞش ازٓ یٛ٘ذیخ یوٝ ا٘شط دٞذ ی٘ـاٖ ٔ ایٗ خذَٚ،

ٍ  یضزه خذاسٜ ٘ ی ، تّىٝ تٝ ٔضدٚج ٘اِِ٘ٛٛٝتٝ زٔذاد ازٓ ٞا  ی( صٔها٘ E∆) یُزـهى  یداسد ٚ ا٘هشط  یتؼهس

 تاؿذ. آٍ٘ؼسشْ 5/3 حذٚد یخٛاٞذ ؿذ وٝ فاكّٝ دسٖٚ خذاس یـیٙٝت

                                                 
1 Adhikari 
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 ]30[ٞای دٚخذاسٜ ػیّیىٖٛ واستایذ دػسٝ كٙذِی خاسأسشٞای ٔحاػثازی ٘اِِ٘ٛٛٝ :3 -1خذَٚ

Aجذاسی)  فاكلِ دسٍى تؼذاد اتن    ًاًَ لَلِ دٍ جذاسُ
0) Eb(ev)        Eg(ev) 

(5,5) @ (8,8) 312 2.67 5.02 1.28 1.56 

(5,5) @ (9,9) 336 3.57 5.06 1.08 1.97 

(5,5)@ (10,10)  360 4.26 5.04 4.46 3.27 

(5,5) @ (11,11) 384 5.15 5.04 4.23 3.23 

(5,5) @(12,12) 408 6.02 5.03 -0.06 3.30 

 

 ی دػسٝ یٗػاخساس دس ا یذاسزشیٗ( خا5,5)@(9,9تٝ ًٛس خاف ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚخذاسٜ ) ،3 -1ٌٔاتك خذَٚ 

 تاؿذ یٔ سا داساev 97/1 یتٛدٜ ٚ ٌاف ٘ٛاس ev 06/5ٞش ازٓ آٖ یٛ٘ذیخ یوٝ ا٘شط تاؿذ یٔ یٔٛسد تشسػ

 ٘ذاس٘ذ. یٞا اخسلاف چٙذا٘    داسد أا  یـیسٚ٘ذ افضا    لٌش ِِٛٝ ٞا ٔمذاس  یؾتا افضا یضٚ ٘

 یٍُسادچ
سا  یهه ( ٘هّٛ  8,0) یٍضاي( ٚ ص6,6) شچیآسٔ ٞای دػسٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ 2008ٚ ٕٞىاسا٘ؾ دس ػاَ  1

 یچٍاِ یةتا زمش 2 رٔٛاج زخا یٞا یٝتش اػاع خا  DFT  یافرزٛػي سٞ یٚ اِىسشٚ٘ یتٝ ِحاٍ ػاخساس

ٝ ٔٛسد ٌٔأِٝ لشاس داد٘هذ تهٝ ًٛس   WIEN2K  یدس وذ ٔحاػثاز  LDA یٔٛهٔ  یهه ٞهش ِِٛهٝ دس    یىه

ٗ ا یح٘سها تا ِِٛٝ ٔداٚسؽ اسزثاى داؿهر.   زایی ؿؾ ی تؼسٝ  یهذاسی اص آٖ اػهر وهٝ خا   یٌهشٜٚ حهاو   یه

تهٝ   ی. ػاخساس ٘ٛاستاؿذ یٔ یددس حاِر ا٘فشا یذاسیاص خا یـسشتؼسٝ ت یهزه خذاسٜ دس  SiC ی ٘اِِ٘ٛٛٝ

 یٓ٘ه  یه( 6,6) ی ٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ یّٓ٘ٛ ٔؼسم یشػا٘ایٕ٘ یه( 8,0) ی وٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ دٞذ یدػر آٔذٜ ٘ـاٖ ٔ

ٔحاػهثٝ ؿهذٜ    ev 95/0ٚ  ev78/1 یهة تهٝ زشز  یهه ٞهش   یٚ ٌاف ٘ٛاس تاؿذ یٔ یٓٔؼسم یشغ یسػا٘ا

 8- 5) (n,n)@(11،11)ٞای  ِِٛٝ٘ا٘ٛ 2009 ٌشٜٚ دس ػاَ یٗزٛػي ٕٞ یٍشید یكدس زحم  .]31[اػر

 ;n)  ّٛ٘1 5حاِهر   دٚ یتهشا  ،ؿذٜ خغ اص ٚاّٞهؾ  یٙٝتٟ یلشاس ٌشفر وٝ ػاخساسٞا یٔٛسد تشسػ ;n 

                                                 
1 Radd Chegel 

2 Plane- Wave basis 
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ٚ7;n ُیػهاخساس ٘هٛاس   ٘یهض  ٚ 5 -1 دس ؿى  ٝ  ( ٚ دٚخهذاسٜ 11,11) ( 5,5ٚ) زهه خهذاسٜ   یٞها  ٘اِِ٘ٛٛه

 .]32[٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػر  6 -1ؿىُ دس (5,5) @(11,11)

 

 >.32=(7،7)@(11،11)ب(  (5،5)@(11،11)اِف( ٞای دٚخذاسٜ تٟیٙٝ ؿذٜ ِِٛٝ: ٕ٘ای ٔمٌٔی اص ٘ا5ٛ٘-1ؿىُ

 

 

 >.32= (5،5)@(11،11)ٚ ج( (11,11)ب( ( 5,5)اِف(  ٞای زه خذاسٜ : ػاخساسٞای ٘ٛاسی ٘ا6ِِٝٛٛ٘ -1ؿىُ 
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ٟ  Si-C یٛ٘ذوٝ ًَٛ خ دٞذ یخظٚٞؾ ٘ـاٖ ٔ یٗا یح٘سا ٝ خهغ اص ت آٍ٘ؼهسشْٚ   79/1 حهذٚد  ی،ػهاص  یٙه

آَ  یهذٜ ( ا6,6) یٔـخق ؿذ وٝ ِِٛهٝ داخّه   (E∆) ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا یُزـى یتا ٔحاػثٝ ا٘شط یضٚ ٘ تاؿذ یٔ

ٝ تهٝ ًٛس  تاؿهذ  یٔ یذاسیتٝ ِحاٍ خا (11,11) ی٘اِِ٘ٛٛٝ خاسخ یتشا ٘اِِ٘ٛٛٝ یٗزش  آٖ حهذٚداً  (E∆) یىه

آٍ٘ؼهسشْ    3/4 آٖ ییٞش ازٓ تهٝ دػهر آٔهذٜ اػهر ٚ فاكهّٝ دسٖٚ خهذا       یتٝ اصا اِىسشٖٚ ِٚر -01/0

 یٞها  SWSiCNT داد وٝ زٕاْ  دػسٝ اص ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا ٘ـاٖ یٗا یٔحاػثاذ ػاخساس .ٜ اػرٔحاػثٝ ؿذ

 ٚ (5,5) ٞهای  ٘اِِ٘ٛٛٝ یتٛدٜ ٚ ٌاف ٔحاػثٝ ؿذٜ تشا یٓٔؼسم یشتا ٌاف غ ییشػا٘اٞایٕ٘  ،ِیكٙذ دػسٝ

تها  ٘ـاٖ ٔی دٞهذ  وٝ  تذػر آٔذٜ اػر، ev 06/2 87/1ٚ ٚ 75/1 تشاتش تا  یة( تٝ زشز11,11) ٚ (6,6)

ٚ   زشویة ِِٛٝ ٞای تا ، أااػر یافسٝ یؾافضأمذاس ٌاف ا٘شطی ٘یض ، ٞا لٌش ٘اِِ٘ٛٛٝ یؾافضا  زهه خهذاسٜ 

ٝ اػر تٝ ًٛس یافسٝواٞؾ ، ٔمذاس ٌاف ٘ٛاسی،دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ یُزـى  حاِهر دٚخهذاسٜ   یتهشا  یىه

  .ٔحاػثٝ ؿذٜ اػر ev 79/1 ٚ 55/1 یةتٝ زشز( 7,7) @ (11,11)  ٚ (5,5) @ (11,11)

 خاٖ یچٖٛ ِ
1
ٓ زهه خهذاسٜ ا   ٞهای  ٘اِِ٘ٛٛٝ یٚ خٛاف اِىسشٚ٘ یذاسیخا 2006دس ػاَ    سشیهذ ی٘ -یٙهذی

(InN) یچٍاِ یزاتٔ یزنٛس یسا تش ٔثٙا (DFT)  تا اػسفادٜ اص سٚؽ أٛاج زخهر ٚ (VASP تها زمش ) یهة 

GGA ِیٕٞثؼسٍ -یٚ زاتْ زثاد (PW91) 2 .ٔٛسد ٌٔأِٝ لشاس داد 

 یوــ یٞا یوٝ ا٘شط دٞذ یلؼٕر اِف آٔذٜ اػر ٘ـاٖ ٔ 7 -1واس اٚ ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ دس ؿىُ یح٘سا  

واٞؾ  ٞا لٌش ِِٛٝ یؾ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا، تا افضا ٌیشی خٟر ؿىُ یٙیشدٖ كفحاذ ٌشافٞش ازٓ ٍٞٙاْ ِِٛٝ و

ٔٛهّٛ  یٗوٛچه اػر وٝ ا یّیخ یوشتٙ ٞای تا ٘اِِ٘ٛٛٝ یؼٝدس ٔما ٞا ٚ زفاٚذ دس ٔمذاس آٖ یافسٝ

 یسشیذ٘ -یٙذیٓا ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ یضٚ ٘ ]33[تاؿذ یٔ یوشتٙ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ یسٚ یلثّ یٔٛافك تا ٌضاسؽ ٞا

 یػاخساس ٘ٛاس یٞا داسا آٖ یٍضايّ٘ٛ ص یىٝدسحاِا٘ذ  یٓٔؼسمیشتا ٌاف غ ییػا٘اٞاشیٕ٘ ،كٙذِی  دػسٝ

،  ٞا لٌش ِِٛٝ یؾتا افضا ،ؿٛد یلؼٕر ب ٔـاٞذٜ ٔ 7 -1ؿىُ ٚ ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ دس  تاؿٙذ یٔ یٓٔؼسم

 .]34[تاؿذ یٔ GaN ٚ  SiC ٞای ٔـاتٝ تا ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای وٝ ٌٔاتك تا ٌضاسؽ یاتذ یواٞؾ ٔ یٌاف ٘ٛاس

                                                 
1 Chen Li-Juan 

2 Perdew- Wang 
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 حؼة لٌش ٘ا٘ٛب( زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی تش  InNٞای  ا٘شطی وــی تش حؼة لٌش ٘اِِ٘ٛٛٝاِف( زغییشاذ  :7 -1ؿىُ

 ]34[.ٞای وشتٙی ٚ ٔمایؼٝ تا ٘اِِ٘ٛٛٝ InNٞای  ِِٛٝ

 

ٌشٜٚ ٚ  2ی( زٛػي اznoِٟ) 1یسٚ یذاوؼ یٍضايٚ ص دػسٝ كٙذِیدٚخذاسٜ  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ 2012دس ػاَ 

ٔهٛسد ٌٔأِهٝ لهشاس     WIEN2K  یدس وذ ٔحاػهثاز  GGA یةتا زمش DFT یافرسٞ یتش ٔثٙا واسی اٚ،

ٗ ا یح٘سها   .]35[ٌشفسٝ اػر ُ     یه دػهسٝ  ٘اِِ٘ٛٛهٝ دٚخهذاسٜ    یتهشا  8-1خهظٚٞؾ ٕٞاٍ٘ٛ٘هٝ وهٝ دس ؿهى

زهه ٘ها٘ٛ    زهه وهٝ   دٞذ ی٘ـاٖ ٔ  ،آٔذٜ اػر اوؼیذ سٚی (5،0)@(12،0ٚ) (8,8)@(12,12)كٙذِی

 یهض ٘ دٞهذ  یٔه ـهىُ  زوٝ ػهاخساس دٚخهذاسٜ سا    ٞا آٖ یحػا٘ا تٛدٜ ٚ زضٚشیٕ٘ ی،ٚ خاسخ یداخّ ٞای ِِٛٝ

دستاسٜ  یدٝ٘س یٗوٝ ا یاتذ یاص زه خذاسٜ تٝ دٚخذاسٜ واٞؾ ٔآٟ٘ا  یٌاف ٘ٛاس أا ٔا٘ذ یٔ یػا٘ا تالشیٕ٘

 یػهاخساسٞا  یٌاف ٘ٛاساص ًشفی  ٚ وٙذ یكذق ٔ یض٘ تشسػی دسایٗ زحمیك، صیٍضاي ٔٛسدٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ

آٖ اػهر وهٝ دس ٔهٛسد    زـهىیُ دٞٙهذٜ   زه خذاسٜ  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝزه زه  ٛاسیدٚخذاسٜ وٕسش اص ٌاف ٘

 ٌضاسؽ ؿذٜ اػر. ٌٛ٘ٝٗ یٕٞ یض٘  SiC یٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ

                                                 
1 Zinc oxide 

2 Elahi 
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 ]35[ اوؼیذ سٚی ب(صیٍضاي دػسٝ كٙذِیاِف(   ی زه خذاسٜ ٚ دٚخذاسٜ ٞای ِِٛٝ٘ا٘ٛ ر ٞایچٍاِی حاِ :8 -1ؿىُ 

 

،  دس ٔدٕٛٓٝ خایٝ >GAUSSIAN =36چٍاِی، دسوذ ٔحاػثازی  تٝ وٕه ِ٘شیٝ زاتٔی 2011دس ػاَ 

زٛػي  3ٚ  2ٚ  1واستایذ ّ٘ٛ  ٞای دٚخذاسٜ ػیّیىٖٛ ِِٛٝ خایذاسی ٚ خٛاف اِىسشٚ٘ی ٘ا٘ٛ  زٕاْ اِىسشٚ٘ی،

حاوی اص  4 - 1ٌٔاتك خذَٚ  ٘سایح ایٗ خظٚٞؾ  >.37دٞیىاسی ٔٛسد تشسػی لشاس ٌشفسٝ اػر =ا  ٌشٜٚ

ٞای خیٛ٘ذی تالازشی داس٘ذ وٝ ایٗ خاكیر سا  ا٘شطی 3ٚ  2٘ؼثر تٝ ّ٘ٛ  1ٞای ّ٘ٛ  ِِٝٛ آٖ اػر وٝ ٘ا٘ٛ

داس٘ذ وٝ لٛیسش اص   Si – Cٞای داد وٝ زٟٙا خیٛ٘ذ ٘ؼثر 1ٞای ّ٘ٛ  ِِٛٝ ٘ا٘ٛزٛاٖ تٝ زماسٖ وّی  ٔی

 ػاصد. ٔی زش ٚ هٔیف ٘اخایذاسزش سا 3ٚ  2ٞای ّ٘ٛ  ِِٛٝ تاؿذ ٚ ایٗ ٔٛهّٛ ٘ا٘ٛ ٔیSi – Si  خیٛ٘ذٞای 
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 ]37[دػسٝ كٙذِی SiCٞای دٚخذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ ا٘ٛاّ خیٛ٘ذی هایخذاسی ٚ ا٘شطی فٛاكُ دسٖٚ: 4-1خذَٚ    

 

 

تشاتشی داس٘هذ ٚ   زمشیثا ٞای خیٛ٘ذی ا٘شطی 3 ٚ 2ٞای ّ٘ٛ  دٞذ وٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٕٞچٙیٗ خذَٚ تالا ٘ـاٖ ٔی

ٚ دس وٕسش اص آٖ تٝ ػٕر  آٍ٘ؼسشْٚ خایذاس٘ذ 5/3خذاسی حذٚد  دس فٛاكُ دسٖٚ 1 ٞای ّ٘ٛ ِِٛٝ ٘یض ٘ا٘ٛ

ٞهای   تاؿذ ٚ ایٗ یٔٙی ٘اِِ٘ٛٛٝ ایٗ ٓذد تضسٌسش ٔی 3ٚ  2ا٘ذ. تشای ّ٘ٛ  ٔیُ وشدٜ 1٘اخایذاسی ٚ فشٚخاؿی

ای ٞهٓ ٔحهٛس    تاؿٙذ، ؿىُ ِِٛٝ ٘أٝ ٘یض ٔی وٝ ٔٛسد تشسػی دس ایٗ خایاٖ 1كٙذِی ّ٘ٛ  دٚخذاسٜ دػسٝ

وألا ٔـٟٛد  2ٞای ّ٘ٛ  . ایٗ ٔٛهّٛ دس ٘اِِ٘ٛٛٝوٙٙذ خذاسی وٛچىسش حفَ ٔی خٛد سا دس فٛاكُ دسٖٚ

ٝ  3/5خذاسی وٕسش اص  اػر وٝ دس فٛاكُ دسٖٚ ایهٗ   3ا٘هذ ٚ دس ٘هّٛ    آٍ٘ؼسشْٚ تٝ ػٕر ٘اخایذاسی سفسه

ٝ  سػذ وٝ تیاٍ٘ش تضسٌسش تٛدٖ فٛاكُ دسٖٚ آٍ٘ؼسشْٚ ٔی 3/4ٓذد تٝ  ٞهای دٚ خهذاسٜ    خذاسی دس ٘اِِ٘ٛٛه

ٝ . ٘سایح حاكُ اص ٔحاػثٝ ٌاف ٘هٛاسی  تاؿذ. ٔی 3ٚ  1٘ؼثر تٝ ّ٘ٛ   2كٙذِی ّ٘ٛ  دػسٝ ٞهای   ٘اِِ٘ٛٛه

ٛ  10 - 1ٚ ؿىُ   5 - 1دس ایٗ خظٚٞؾ دس خذَٚ  كٙذِی دٚخذاسٜ دػسٝ ّ آٔذٜ اػر وٝ ٘ـاٖ اص زٙه

ٞای آٖ داؿسٝ ٚ ٌاف ٘ٛاسی زٕاْ  ازٓ كٙذِی تا زٛخٝ تٝ زٔذاد ٞای دٚ خذاسٜ دػسٝ DWNTٌاف ٘ٛاسی 

ٞا، ٌهاف   دس زٕاْ ػاخساسٞا، تا افضایؾ لٌش ٘اِِ٘ٛٛٝوٝ تاؿذ  ٔی 3ٚ  2تضسٌسش اص ّ٘ٛ  1ٞای ّ٘ٛ  ٘اِِ٘ٛٛٝ

                                                 
                                                                   1 Collapsed                                                    
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ؿذٜ  ٌاف ٘ٛاسی زمشیثا ثاتر دٞذ وٝ دس لٌشٞای تالا ٘یض ٘ـاٖ ٔی 10 -1ؿىُ  یاتذ. افضایؾ ٔی ،٘ٛاسی

ٚ ٞیثشیذاػیٗ تیٗ  وٙؾ ٞای دٚخذاسٜ  ٚ افضایؾ تشٞٓ زش تٛدٖ ازٓ تٝ دِیُ ٘ضدیه  خاییٗ لٌشٞای ٚ دس

 ٌیشد. كٛسذ ٔیآٟ٘ا  زغییشاذ تیـسشی 

 

 ]37[ 3ٚ  2ٚ  1ّ٘ٛ  دػسٝ كٙذِی  SiCٞای دٚخذاسٜ ٘اٌِِ٘ٛٛٝاف ٘ٛاسی : 5-1خذَٚ

 
 

 

 > SiC =37دٚخذاسٜ  1ٞای ّ٘ٛ  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ : زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی تشحؼة زٔذاد ازٓ 9 -1ؿىُ 
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   هقذهِ. 2-1

اػهسفادٜ   یروٕ یه یّیاسدْٔ یهٔمذاس  ییٗزٔ یوٛچه ٚ تشا یاػر تٝ ٔٔٙا یٛ٘ا٘ی ای ٘ا٘ٛ وّٕٝ

تهٝ وهاس    یٚ ِٔٛىِٛ یرساذ ازٕ یاكٌلاح ٕٓٛٔاً سٚ یٗدٜ ٘ا٘ٛٔسش اػر، ا یثاًازٓ زمش یه. چٖٛ ؿٛد یٔ

سهش اػهر وهٝ    یىشٚٔٔ یهه دس اتٔهاد وٕسهش اص    یٔٛاد یا ٞا ّٓٓ، ٟٔاس دػسٍاٜ یٗا یٛهّٛ اكّ. ٔسٚد یٔ

ٗ  یٚ ٌؼسشؿ یـشفرتا خ  .تاؿٙذ ی٘ا٘ٛٔسش ٔ 100 زا 1ٕٔٔٛلاً دس ٔحذٚدٜ   ی٘ها٘ٛ ًه  آٚسی  وٝ ّٓٓ ٚ فه

شاس خٛد ل ثیشّْٓٛ سا زحر زا یٞا یٙٝصٔ یزٕأ یوٝ تٝ صٚد سٚد یداؿسٝ اػر ا٘سِاس ٔ یشچٙذ ػاَ اخ

ٛ  یضیىهی اص ٔٛاد اػر وٝ اثشاذ ف یذیخٛاف خذ یشیفٟٓ ٚ تٝ واسٌ ی. دس ٚالْ ٘ا٘ٛ زىِٙٛٛطدٞذ   یٙی٘ه

٘ا٘ٛ وٝ ٌهاٜ   آٚسی فٗ. دٞٙذ یاص خٛد ٘ـاٖ ٔ یىیتش خٛاف ولاػ یاص غّثٝ خٛاف وٛا٘سٛٔ اثشٕٓذزاً ٔس

ا ًشاحهی ٚ ػهاخر   ٟٔٙذػی اػر وٝ ت ای اص ؿٛد، ؿاخٝ ػاخر ِٔٛىِٛی ٘یض ٌفسٝ ٔی آٚسی فٗتٝ آٖ 

 ،یمهر دس حموٝ  تٔاد ِٔٛىِٛی( ػش ٚ واس داسدأذاساذ اِىسشٚ٘یىی ٚ اداٚاذ ٔىا٘یىی تؼیاس وٛچه )دس

زاصٜ دس زٕاْ سؿسٝ ٞا آٓ  یىشدیٚ سٚ ٞا آٚسی فٗ دس یذخذ یاعٔم یهتّىٝ  یؼر،٘ یذخذ آٚسی فٗ یه

سا تهٝ   ییزٛا٘ها  یٗٚ ا تاؿذ یٔ  ... ٚ یؿٙاػ یؼرص ی،واستشد یضیهتشق، ف ی،خضؿى یٕی،ؿ ی،اص ٟٔٙذػ

تٝ ػاخر ٚ  یض،س یاسدخاِر خٛد سا دس ػاخساس ٔٛاد ٌؼسشؽ دٞذ ٚ دس اتٔاد تؼوٝ تسٛا٘ذ  دٞذ، یتـش ٔ

  .یذالذاْ ٕ٘ا یًشاح

 آٍسی ًاًَ فياّویت . 2-1-1
1
   

تها وٙسهشَ ؿهىُ ٚ ا٘هذاصٜ دس      ییٞها  یؼسٓٚ واستشد ٔٛاد ٚ ػ یذٞا، زِٛ یظٌیٚ ییٗزٔ ی،تٝ ًشاح       

 ییشازهی دچاس زغ ی٘ا٘ٛٔسش یٔٛاد دس ا٘ذاصٜ ٞا یاذخلٛك >.38=ؿٛد یٌفسٝ ٔ آٚسی فٗ ٘ا٘ٛ، ٘ا٘ٛ یاعٔم

...  رٚب ٚ یادٔ یؼی،ٔادٜ ٔا٘ٙذ سً٘، خٛاف ٔغٙاً یهٔاوشٚػىٛخ یٞا یظٌیوٝ خٛد سا دس ٚ ؿٛد یٔ

ػاخر تـش سا  ی٘ا٘ٛ اتٔاد یذاذوٝ زِٛ دٞذ یتٝ ٔا أىاٖ ٔ آٚسی فٗ٘ا٘ٛ  یٙٝ. زٛػٔٝ دس صٔدٞذ یٔ ٘ـاٖ

ػاخسٝ ؿذٜ اص ٘ا٘ٛػهاخساسٞا   یهٔاوشٚػىٛخ یٞا یؼسٓػ یٕٗٞچٙ  .یٓص٘ذٜ لشاس دٞ یداخُ ػَّٛ ٞا

داؿهسٝ تاؿهٙذ. تها اػهسفادٜ اص      یىشٚػاخساسٞا٘ؼثر تٝ ٔٛاد ػاخسٝ ؿذٜ اص ٔ یـسشیت یچٍاِ زٛا٘ٙذ یٔ
                                                 
1 Nanotechnology 
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ٝ خ ییواسا یٔسش،وٛچىسش ٚ ػش یٔا٘ٙذ ٔذاسٞا یىی،اِىسشٚ٘ یوٙؾ ٘ا٘ٛػاخساسٞا، دس اتضاسٞا تشٞٓ  یـهشفس

 یأىهاٖ دػهسىاس   ی. اص آ٘دا وٝ ٘ا٘ٛزىِٙٛٛطآیذ یٔ یذخذ یذیخذ یٓوٕسش، ٔفاٞ یاسزش تا ٔلشف تشق تؼ

زش ٚ تها دلهر   یض، زٕزش ٔحىٓ زش، اسصاٖ ىسش،ػث یٔٛاد زٛاٖ یِزا ٔ دٞذ، یصٜ ازٓ ٞا سا تٝ ٔا ٔٔٛاد دس حٛ

دس وّیٝ ّْٓٛ خضؿىی، خسشٚؿهیٕی، ّٓهْٛ ٔهٛاد،     ٚسیآ أشٚصٜ اػسفادٜ اصایٗ فٗ تالازش سا ػاخر. یاتٔاد

ٛ   غیشٜ تآث ؿذٜ وٝ زحمیمهاذ دس  كٙایْ دفآی، اِىسشٚ٘یه، وأدیٛزشٞای وٛا٘سٛٔی ٚ تهٝ   صٔیٙهٝ ٘ها٘

 ٕی ٚ كٙٔسی خیؾ سٚی خٟا٘یاٖ تاؿذ.ٓٙٛاٖ یه چاِؾ اكّی ّٓ

 آٍسی ًاًَ . تاسیخچِ في2-2

ٞها ٚ ػهاخر اخؼهاْ تها      یٙذدس تٟثٛد فشآ آٚسی فٗ یٗا یسٚؽ ٞا یتـش اص تشخ یؾكذ ٞا ػاَ خ

ٔ  یأشٚص یـشفرخ یي٘ثٛد ؿشا یُتٟشٜ خؼسٝ اػر، أا تٝ دِ یفیرو ٛ ٔثهُ   یهشٜ ٚ غ یازٕه  جیىشٚػهى

 1959دػأثش ػاَ  29تاس دس  یٗوٙذ. تا ٌزؿر صٔاٖ، ٘خؼس ییٗآٖ زٔ یتشا ی٘سٛا٘ؼسٝ حٛصٜ ٔـخل

 یٕٙٗسد فایچاس
1

 یفوها  ییٗآٖ خها  "٘ٛتُ دس ٌ٘ك ٔـٟٛسؽ زحر ٓٙهٛاٖ   یضٜتش٘ذٜ خا ( 1-2 ) ؿىُ 

ٖ  یوٝ: ٔه  ٕ٘ٛد یحٌٛ٘ٝ زـش یٗ٘ا٘ٛ سا ٌٔشح ػاخر ٚ ا آٚسی فٗ یذٜا" ٚخٛد داسد  یاسیتؼ لٛآهذ   زهٛا

ِٔٛىهَٛ   یها سا تٝ كهٛسذ ازهٓ    ییداد ٚ ػاصٜ ٞا یٓزٕٔ یض٘ یضس یاسسا تٝ اتٔاد تؼ یٔرحاوٓ تش ًث یخاس

تٝ تٔذ ا٘داْ ؿذٜ،  یلادی٘ا٘ٛ رساذ اص دٞٝ ٞـساد ٔ یذزِٛ ی یٙٝوٝ دس صٔ یٚ اوسـافاز یماذػاخر. زحم

ٛ تهاس زٛػهي ٘ٛس   یٗ٘ا٘ٛ اِٚ آٚسی فٗ ی ٚاطٜ 1974. دس ػاَ وٙٙذ یٔ ییذسا زا یٚ یادٓاٞا  یٍٙٛچیزها  یه

زٛػهي دوسهش دسوؼهسش )     زهشی  یْٚػه  یفزٔش 1977. دس ػاَ یذٌٔشح ٌشد یٛاػساد دا٘ـٍاٜ ّْٓٛ زٛو

ُ ٔاػاچٛػر اسائٝ ؿذ. دس اٚا یفٗ آٚس یسٛیؼٙذٜ وساب ٔٛزٛس خّمر( دس ا٘ؼسی٘ٛ ٝ  یه تها   1980 ی دٞه

ٝ ص تهٝ وهاسوشد زها ا   ٘ا٘ٛ آغها  آٚسی فٗ ی،سٚتـ یزّٛ٘ یىشٚػىٛجاخسشاّ ٔ  یچهاسد س 1985دس ػهاَ   یٙىه

 وٝ وشتٗ خهاِق دس  ؿٛد یٔ یادآٚسیػاخر.  یضستاَ سا تٝ وٕه ِ ی( ػاخساس تاو1-2 )ؿىُ  2یاػٕاِ

ؿىُ  یوشٌٚشافٗ، ٌشافیر، ،  3: ػاخساس إِاع ٌٛ٘ٝ وٝ ٓثاسزٙذ اص ؿٛد یٌٛ٘اٌٖٛ ُاٞش ٔ یػاخساسٞا

                                                 
1 Richard P. Feynman 

2 Richard E.Smalley 

3 Diamond 
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ٚ تٝ كٛسذ  MWNTٚ چٙذ خذاسٜ  SWNTا٘ٛ ِِٛٝ زه خذاسٜ تٝ كٛسذ ٘ ، یٗفِٛش یاتاَ  یتاو ٕٞاٖ یا

 . >39=اص ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا دس وٙاس ٞٓ  یٚ دػسٝ ا یسؿسٝ ا

طاخٗ ٘اِِ٘ٛٛٝ چٙذ خذاسٜ سا وـف وهشد    NEG ( دس ٔإػؼ1ٝ-2 ) ؿىُ 1یٛایدیٕاػٛٔ 1991دس ػاَ  

ؿهذ   یذتالا زِٛ یفیرتا و ی٘ماى وٛا٘سٛٔ یٗاِٚ 1993دس ػاَ   .>40= ٘ا٘ٛ ؿذ آٚسی فٗٚ آغاصٌش ا٘ملاب 

ٚ تٔهذ اص ػهاخر    1996٘اِِ٘ٛٛٝ زه خذاسٜ ػاخسٝ ؿذ. دس ػاَ  IBM ٚ NECدٚ ٔإػؼٝ  یٚ تا ٕٞىاس

وهٝ دس   یهاصی دس خاػخ تٝ ٘ ٘ا٘ٛ تشٌضاس ؿذ. یآٚس فٗ ییوٙفشا٘غ اسٚخا یٗاِٚ ی،ازٕ یشٚی٘ یىشٚػىٛجٔ

ّٓهْٛ ٚ فهٗ    یّٔه  یؿهٛسا  1998ػاَ  دس ؿذ یاحؼاع ٔ یٙذٜدس آ آٚسی فٗ یِٗضْٚ واستشد ا ی یٙٝصٔ

سا IWGN   ستهٝ اخسلها   یا 2ٛ٘ا٘ آٚسی ٚ فٗ یتٝ ٘اْ دا٘ؾ ٘ا٘ٛ، ٟٔٙذػ یا یظٜٚ یٌشٜٚ واس یىا،آٔش یآٚس

دس ػشاػهش خٟهاٖ    یٙهه ٚ ا یذسػه  یدس ٘ؼاخ یاف٘ا٘ٛ اِ یخٟاٖ تٝ زىِٙٛٛط 2004ٟ٘اد. دس ػاَ  یاٖتٙ

ایٗ زىِٙٛٛطی زٛا٘ایی زِٛیذ ٔٛاد  ٞؼسٙذ. یرٝ فٔآِشكٝ ٔـغَٛ ت یٗاص ٞضاساٖ ؿشور فٔاَ دس ا یـسشت

ٔی  زش ازٕی سا داسا ٔی تاؿذ، ِزا تٝ زٔثیشی دلیك دسدػر ٌشفسٗ وٙسشَ ّٔىِٛی ٚ اتضاسٞایی خذیذ تا ٚ

ؿایذ تسٛاٖ ٌفهر   سا فشاٌشفسٝ اػر ٚ خذیذی اػر وٝ زٕاْ د٘یاآٚسی  فٗزىِٙٛٛطی،  زٛاٖ ٌفر وٝ ٘ا٘ٛ

 تّىٝ ٕٞٝ آیٙذٜ اػر.وٝ تخـی اص آیٙذٜ ٘یؼر، 

 

 
 .فایٕٙٗ اػٕاِی،  ج( : زلٛیش  اِف( ایدیٕا ،  ب(1-2ؿىُ 

                                                 
1. Iijima Sumiuo 

2. Intergency working group on Nano science, Engineerind 
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 بٌذی ًاًَ هَاد دػتِ. 2-3

تٝ چٟهاس   1-2ٌٔاتك ؿىُ  آٟ٘ا سا تش ًثك اتٔاد، یٓ،ٛ ٔٛاد تشػاص ٘ا٘ یتٝ فٟٓ ٚ دسن دسػس یٙىٝا یتشا

 .>41=وٙیٓ یٔ یتٙذ یٓدػسٝ زمؼ

   : ٘ا٘ٛرساذیكفش تٔذ -1

     ٞا یّٝٚ ٘ا٘ٛٔ ٞا ِِ٘ٛٛٝا٘  یٕٟا،: ٘ا٘ٛػیتٔذ یه -2

 ٞا  یّٓٚ ٘ا٘ٛفػٌح ٞا : ٘ا٘ٛسٚیدٚ تٔذ - 3

  ٞا یرٞا ٚ ٘ا٘ٛوأدٛص یؼساَ: ٘ا٘ٛسیػٝ تٔذ - 4

 
 ، دٚ تٔذی، ػٝ تٔذی.: تٝ زشزیة اص چح تٝ ساػر: كفش تٔذی، یه تٔذیتٙذی ٘ا٘ٛ ٔٛاد ًثمٝ :2 -2ؿىُ

 

 ّا ًاًَلَلِ. 2-4

ٚ لٌش آٖ  ٘ا٘ٛ ٞؼسٙذ یاعاص ٔمتٔذ خاسج  یهوٝ دس  ؿٛد یاًلاق ٔ ییتٝ ٘ا٘ٛ ػاخساسٞا ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ      

ٝ   یاص اػهسحىاْ وــه   ِ٘ش . كشفتاؿذ ی٘ا٘ٛٔسش ٔ 100ٞا زا حذٚد   یىهی خهٛاف اِىسش  ٞها  تهالا، ٘اِِ٘ٛٛه

فشْ  یُٗ زٛخٝ تٝ ای، اص دلاٞا دسٖٚ آٖ یخاِ یاص فوا ی٘اؿ ٞای یظٌی. ٚدٞٙذ یاص خٛد ٘ـاٖ ٔ یٔخسّف

 سٚد یتٝ واس ٔ یوشتٙ یٞا دس ٔٛسد ٘اِِ٘ٛٛٝ یحاِر ٓاداص ٘ا٘ٛ ٔٛاد ؿذٜ اػر. ِفَ ٘اِِ٘ٛٛٝ دس  یػاخساس

ٝ    یٍشاؿىاَ د یشاخ یٞا أا دس ػاَ ٚ  یسشایهذ ٘ -یْٛتهٛس ٚ ٌهاِ   -یسشیهذ ٘ یٞها  ٘اِِ٘ٛٛهٝ ٕٞچهٖٛ ٘اِِ٘ٛٛه

 یُزـهى  یٞا یٛ٘ذخ یٔرتٝ ًث ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ یػاخسٝ ؿذٜ ا٘ذ. ػاخساس ِٔٛىِٛ یض٘ ... ٚ  یذواستا -یّیىٖٛػ
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 یسهی ٞا سا تٝ كٛسذ كفحاذ ٌشاف آٖ زٛاٖ یٔ یٞا ٚاتؼسٝ اػر ٚ دس حاِر وّ ّ آٖازٓ ٞا ٚ ٘ٛ یٗؿذٜ ت

كهفحٝ سا دٚس   یهه اٌش زٟٙها   ( 3 -2. ٌٔاتك ؿىُ )ؿذٜ تاؿٙذ یچیذٜاػسٛا٘ٝ خ یهدا٘ؼر وٝ تٝ دٚس 

ؿهٛ٘ذ ٘اِِ٘ٛٛهٝ    یـسش٘اِِ٘ٛٛٝ زه خذاسٜ خٛاٞذ تٛد ٚ اٌش كفحاذ ت كُؿىُ حا یٓاػسٛا٘ٝ چشخؾ دٞ

 . ؿٛد یٔ یُخذاسٜ زـىچٙذ  یادٚ 

 

 .ٞای زه خذاسٜ ٚ چٙذ خذاسٜ ٘ا٘ٛ ِِٛٝ : ٕ٘ایی اص3-2ؿىُ

 یىیزا  خیچا٘یٓ ٔی سا كفحٝ ٚ ا٘سخابسا تٝ ٓٙٛاٖ ٔثذا  o ازٓ ،یدس كفحٝ ٌشافٙ (،4 -2ٌٔاتك ؿىُ )

ٝ سا  كههفحٝ  سٚی حشوههر تههشداس. ٌههشدد ٌٔٙثههكازههٓ ٔثههذا   یسٚكههفحٝ  یاص ازههٓ ٞهها    وههٝ تهه

               كٛسذ
٘اِِ٘ٛٛهٝ   یيوٝ ًهَٛ آٖ تشاتهش ٔحه    ٘أیٓ یٔ یشاَتشداس وا ،ؿٛد یٔ یفزٔش 

 یرٞهذا  یهش ِ٘ فیضیىهی  خهٛاف ٔسفهاٚذ   یٔسفهاٚذ، داسا  یشاَوها  یتها تشداسٞها   ٞا وٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ تاؿذ یٔ

 یحآهذاد كهح   n ٚ m دسآٖ وٝ >42تاؿذ = ٔیٔسفاٚذ  یٚ خٛاف ٘ٛس 2یىیٔىا٘اػسمأر  ،1یىیاِىسش

ٝ تشداس خا ٞای ٔإِفٝ ی ٔـخق وٙٙذٜ یهٚ ٞش  تاؿذ یٔ m <= nتٛدٜ  دٚ خٟهر ؿهثىٝ    یدس ساػهسا  یه

 . تاؿٙذ یٌشافٗ ٔ یؿؾ ٌٛؿ

                                                 
1. The electrical conductivity 

2. strength 
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1 دٚ تهشداس  

3 1
( , )

2 2
a aٚ    ⃗⃗⃗⃗     

√ 

 
  

  

 
ٝ خا یتهشداس ٞها      ٚ  یه ثاتهر ؿهثىٝ    aا٘هذ 

 :یٙذآ یتٝ دػر ٔ یش( اص سٚاتي صd) ٘اِِ٘ٛٛٝ ٚ لٌش ( L) یشاَ. ا٘ذاصٜ تشداس واتاؿذ یٔ

(2-1) 
    

1

2 2 2( )nL c a n m nm     

(2-2)                                                                                                          L
d


     

 ؿٛد ی٘ـاٖ دادٜ ٔ  ٚ تا ٕ٘اد یفزٔش یشاَٚ تشداس وا یٍضائحٛس ص یٗت یٝكٛسذ صاٚتٝ  ، یشاَوا یٝصاٚ 

(2-3)                                                                              
2 2

2
cos

2 ( )

n m

n m mn





 
                                                 

كفش  یٔٙی یٝصاٚ یٗوٕسش یٍشايوٝ تشداس ص ٌیشد یدسخٝ لشاس ٔ 30زا  0 یٗدس ٌؼسشٜ ت یٝصاٚ یٗٔمذاس ا

 .وٙذ یسا ازخار ٔ یٝصاٚ یـسشیٗت یچشسا داسد ٚ تشداس آسٔ

 

دٞذ  سا ٘ـاٖ ٔی (4،8) یاخسٝ ٚاحذ یه ٘ا٘ٛ ِِٛٝ سدا٘ٛاّ ٘ا٘ٛ ِِٛٝ. وٙٙذٜ: زلٛیش ؿٕازیه تشداسٞای زِٛیذ4-2ؿىُ

 ( Tٚ   )ٔؼسٌیّی تا اتٔاد 
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ىٝ اٌش دس خٟر ٔحٛس ٘اِِ٘ٛٛٝ تٌٛسی٘اِِ٘ٛٛٝ اػر  یٔذت یهؿثىٝ  یٕٝٞاٖ تشداس خا یض٘  Tتشداس ا٘سماَ

ٞ  یٞٙذػ یرتٝ ٔٛلٔ یٓٓمة تشٚ یاتٝ ا٘ذاصٜ تشداس ا٘سماَ خّٛ ای  اص ٞش ٘مٌٝ ػهٝ   .یذسػه  یٓٔـاتٝ خهٛا

 یشاَدس تهشداس وها   وهشد. اٌهش   یذزِٛ یشاَتش حؼة ٘حٜٛ ا٘سخاب تشداس وا زٛاٖ یٌٛ٘ٝ ٔخسّف ٘اِِ٘ٛٛٝ سا ٔ

ٝ   m = 0 ٚ اٌش ٘أٙذ ی( ٔی)دػسٝ كٙذِ 1شچیِِٛٛٝ سا آسٔتاؿذ ٘ا٘ n = m ٔمذاس  2یٍهشاي ص تاؿهذ ٘اِِ٘ٛٛه

سا ٘ـاٖ  یدػسٝ تٙذ یٗا (5-2) وٝ ؿىُ ٘أٙذ ی٘ازماسٖ ٔ یا 3یشاَحالاذ ٘اِِ٘ٛٛٝ سا وا یٝاػر ٚ دس تم

 .دٞذ یٔ

   

 

 صاٚیٝ وایشاَ آٟ٘ا ِٚٔٛفٝ وایشاَ  ،ٚ دسٚ٘ی ٕ٘ای تیشٚ٘ی ،: ا٘ٛاّ ٘ا٘ٛ ِِٛٝ تش اػاع خٟر ِِٛٝ ؿذٖ كفحٝ خای5ٝ-2ؿىُ

 

 

                                                 
1 Armchair 

2 Zigzag 

3 Chiral 
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 ّای غیش کشبٌی ًاًَ لَلِ .2-5

اص  یٙسض ا٘ٛاّ ٔسفاٚزػ یتشا ای ٌؼسشدٜ یزلاؽ ٞا یدیٕازٛػي ا یوشتٙ یخغ اص وـف ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا

دس  ٚ فّضاذ ٚاػٌٝ تٛد٘ذ. یٓٙاكش ٔٔذ٘ ی،فّض یٞا یذاص خٙغ اوؼ آٟ٘ا یـسشا٘داْ ؿذ وٝ ت ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ

ؿذٜ  یةٚ زشو یٝزدض یٔسفاٚز ٞای تا سٚؽ BN ٚ ALN ٚ GaN ٔثُ  III ٌشٜٚ یٞا یسشیذ٘ یأٖ یٗا

 یّیىٛ٘ی( ٚ ػMgo)یذ(، ٍٔٙٙض اوؼNicl)یذوّش یىُٔثُ ٘ یٍشد ٞایی ػٙسض ٘اِِ٘ٛٛٝ یٕٗٞچٙ .>43=ا٘ذ

(Siٌضاسؽ ؿذٜ اػر )=وـف  یلادیٔ 90دس اٚاػي دٞٝ  1تٛس یسشیذ٘ ٞای تٝ ٓٙٛاٖ ٔثاَ ٘اِِ٘ٛٛٝ. >44

 ی٘ٛاس ٌاف اص خّٕٝ یخٛاف تا اسصؿ یداس٘ذ ٚ داسا یوشتٙ یتا ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا یٔـاتٟ یاسؿذ وٝ خٛاف تؼ

 2یضٚاِىسشیهخ ٚ >(c099) یظٖوؼا دس ٔماتُ یٗ ٔادٜی اتالا یحشاسز ٔماٚٔر ،>45=(ev5/5 )ینٓش

اَ ٞٓ اػسفادٜ ؿٛد، ٔٙدش تٝ  یذٜا یشغ یيدس ؿشا یوٝ حس یٔثشْ تٝ ٔٛاد یاص. ٘تاؿٙذ یٔ >46تٛدٖ =

 یّیىٖٛػ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ یأٖ یٗؿذ وٝ دس ا یوشتٙ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ یتشا یتٟسش یٍضیٙیخؼسدٛ دس ٔٛسد خا

 ییسػا٘ؾ ٌشٔا ین،ٓش یخاِة اص خّٕٝ ٌاف ٘ٛاس یضیىیٚ ف یٕیاییؿ خٛاف یُ( تٝ دSiCِ) یذواستا

 یهاِىسشٚ٘ یْداسد، زٛخٝ كٙا یاثش وٛا٘سٛٔ یُوٝ تٝ دِ ٞایی یظٌیتالا، ٔماٚٔر دس تشاتش اؿٔٝ تٝ ٕٞشاٜ ٚ

 .>47اػر=سا تٝ خٛد خّة ٕ٘ٛدٜ تالا  یدٔاٞا

 ّای ػیلیکَى کاسبایذ ػٌتض ًاًَ لَلِ. 2-5-1

 یٚ ٘اِِ٘ٛٛهٝ ٞها   یذاس٘هذ ٘اخا یسهی ػاخساس ٌشاف یشوٓ، ِ٘ یٙاػیٖٛتا ٓذد وٛسد یّیىٛ٘یػ یػاخساسٞا

ٛ  C-C ٚ Si-C یٛ٘هذ تشخلاف آٖ خ یِٚ یذاس٘ذ٘اخاSi   Si–یفهٔ یٛ٘ذخ یُتٝ دِ یض٘ یّیىٛ٘یػ اص  زهش  یله

ٟ   یشتٗ، ٓٙاكش ٌشٜٚ چٟاس، اخسلاف ا٘شط. تٝ خض وتاؿذ یٔ  Si - Siیٛ٘ذخ       یٛ٘هذ خ یٗته  یلاتهُ زهٛخ

 ٞهای  ٘اِِ٘ٛٛٝ دس وشتٗ ٞای ازٓدس ٔىاٖ  Si ٞای ازٓ یٙیتا خا٘ـ یض٘ SiC یداس٘ذ وٝ دس ٘اِِ٘ٛٛٝ ا     تا

ٗ ا یهذاسزش، خا یهذ واستا یّیىٖٛ٘اِِ٘ٛٛٝ ػه  یه یدادٚ ا یوشتٙ دس  ev 25/1 زها حهذٚد   یاخهسلاف ا٘هشط   یه

 ػاصد یدؿٛاس ٔ یاسسا تؼ SiC یٙیفٟٓ فاص ٌشاف ٔٛهّٛ،  یٗوٝ ا >48=ٌضاسؽ ؿذٜ اػر Si-C ٞای ٘ذیٛخ

                                                 
1 Boron nitride nanotubes(BNNTS( 
2 Piezeoelectric 



 

 
26 

ٔخسّف ٔٛسد ػٙسض  یٌشٜٚ ٞا یماذوأُ دس زحم یرتا ٔٛفم SiC ی٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا  ٔٛهّٛ، یٗا سغٓ یأا ّٓ

 .>49=لشاس ٌشفسٝ اػر

چٙذ خذاسٜ  ٞای ( تا ٘اSiOِِٝٛٛ٘) یذؼٔٙٛو یّیىٖٛدس اثش ٚاوٙؾ ػ یذواستا یّیىٖٛػ ی٘ا٘ٛ ػاخساسٞا

 یيدإ زحر ؿشا یدس وٛسٜ ٞا ،ٌشاد دسخٝ ػا٘سی 1000 – 1500یتالا یدٔاٞا ( دسMWCNT) یوشتٙ

 .>50=ػٙسض ؿذٜ ا٘ذ یٙٝٔسفاٚذ خٟر حلَٛ ٔحلٛلاذ تٟ ٞای دس حوٛس ٌاص آسٌٖٛ، دس صٔاٖ یاخلا 

٘ا٘ٛ  یُزـى یتشا SiO ٚ CNTتخاس یٗؾ تٚاوٙ یدٝٚ دس ٘س SiO خٛدس یذزلٔ ی تالا اخاصٜ یدٔاٞا

 .(4-2) ساتٌٝ ػاصد، یسا فشاٞٓ ٔ SiC یػاخساسٞا

Sio(vapor)+2c (solid)  sic(solid)+co (vapor)                                                            (2-4)   

ٌضاسؽ  SiCٚ خٛدس  ٘ییّیىٛٔادٜ ػ یسؿذ وشدٜ سٚ یٞا MWCNT یٗسا ت یٚاوٙـ 1ؾٚ ٕٞىاسا٘ػاٖ 

 2ٚ ٕٞىاسا٘ؾ یزاٌٛچ .>51=ؿذٜ اػر فاص  SiC ٞای یٓٚ ٘ا٘ٛػ ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ یذا٘ذ وٝ ٔٙدش تٝ زِٛ وشدٜ

٘اِِ٘ٛٛهٝ  تسٛا٘ٙهذ  ػآر اخهشا وشد٘هذ زها     100تٝ ٔذذ  ٌشاد،  دسخٝ ػا٘سی 1200 یدس دٔاسا  یٚاوٙـ

سا  SiC ی٘ا٘ٛػاخساسٞا یةٚ زشو یٝسٚؽ، زدض یٗتٝ ا یض٘ یٍشٔحمماٖ د  .>52=وٙٙذ یذسا زِٛ SiC  یٞا

 یٞها  اػر وٝ ٘ؼهثر تهٝ سٚؽ   (CVD)یٕیایی٘ـر تخاس ؿ ػٙسض،  یٍشسٚؽ د .>50= ٌضاسؽ وشدٜ ا٘ذ

ٝ  یٙی٘ـ زش اػر أا أىاٖ وٙسشَ ٚاوٙؾ دس خٟر زٝ یچیذٜخ یلثّ ٛ  ٔادٜ تا خّٛف تالازش ٚ كهشف  ییخه

3 طئٛ  .>53=ذوٙ یسا فشاٞٓ ٔ یالسلاد
4ییٚ لا >55= 

 ی٘اِِ٘ٛٛهٝ ٞها   یهذ سٚؽ ٔٛفك تٝ زِٛ یٗتٝ ا >55= 

SiC ٞهای  اص سٚؽ یهش تهٝ غ  یؿذٜ ا٘ذ. دس سٚؿ  ٚ  یٗاص ٚاوهٙؾ ته   5، ِهٛ ٚ ٕٞىهاسا٘ؾ  CVD وهٛسٜ دإ 

 400 دٔهای  واٞٙهذٜ دس یضٚستهٝ ٓٙهٛاٖ وازاِ   یٓدس حوٛس فّض ػذ یذٚوشتٗ زسشاوّش یذزسشاوّش یّیىٖٛػ

ٝ 5 -2ٌٔاتك ساتٌهٝ )  دسخٝ ػا٘سی ٌشاد َ    β  فهاص  SiC ٞهای  (، ٘اِِ٘ٛٛه ٔخسّهف   ٞهای  سا تها لٌهش ٚ ًهٛ

 . ا٘ذٜ ػٙسضوشد

                                                 
1 Sun et al 
2 Taguchi et al 
3 Zhou 
4 Lai 
5 Lu et al 
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     +            SiC+ 8 Nacl                                                                              (2-5)  

 یحاٚ یآِ یثاذزشو یٓٔؼسم یٕیاییٚاوٙؾ ؿٚ  2دس فشوا٘غ تالا1ییحشاسذ اِما یشِ٘ یٍشید ٞای سٚؽ

 ٌیش٘ذ یأا وٕسش ٔٛسد اػسفادٜ لشاس ٔ ؿٛ٘ذ یٔ SiC ی٘ا٘ٛػاخساس ٞا  یذٔٙدش تٝ زِٛ یض٘ >56= یّیىٖٛػ

 داس٘ذ. یاص٘ یـسشیت یٙذٚ وٙسشَ فشا یٕیاییؿ یثاذٚ تٝ زشو یچیذٜآٖ خ یٙذٞایفشا یشاص

 ّای ػیلیکَى کاسبایذ ػاختاس ًاًَلَلِ 2-5-2

احسٕاَ چٙذ  ی ٘ـاٖ دٞٙذٜ یذواستا یّیىٖٛػ ٞای دس ٔٛسد ػٙسض ٘اِِ٘ٛٛٝ یـٍاٞیآصٔا یح٘سا یتشخ

ٔـاٞذٜ ٘ـذٜ  یـٍاٞیزه خذاسٜ ٞٙٛص تٝ كٛسذ آصٔا یٞا SiCNT .تاؿذ یٞا ٔ  SiCNT خذاسٜ تٛدٖ

 یض٘ یوٕ یاس٘ذاسد ٚ ٌٔأِاذ تؼ یچٙذ خذاسٜ ٞٙٛص خاػخ وأّ یٞا SiCNT ذاسییخا یٗتٙاتشا .>38=ا٘ذ

MWNTتٛدٖ  یچیذٜخ یُزه خذاسٜ ٚخٛد داسد وٝ ٕٓذزاً تٝ دِ یٞا SiCNT تا یؼٝدس ٔما
ٞا دس  4

SWNT تا یؼٝٔما
دٚ  یٞا ٞا، ٌٔأِٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ MWNT یتشسػ یدس ساػسا یٌاْ ٌٔٙم یٗٞاػر. اِٚ 5

DWNT) خذاسٜ
6

. دٚ آیٙذ یخٛد ٔٚ ٝ ت یٍشد ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ تٝ دسٖٚ یهػر وٝ تا اهافٝ وشدٖ ا (

SWNT 2 (ٞٓ ٔحٛس n2 , m  (ٚ ) n1 , m1 (  ُیهزـىی  DWNT( 2 n2 , m ( @ ) n1 , m1 (  سا

ٚ  تاؿذ یٔ یخاسخ ی ـاٖ دٞٙذٜ ِِٛٝ٘  ) n2 , m 2 ( ٚ ی٘ـاٖ دٞٙذٜ ِِٛٝ داخّ ) n1 , m1 ( وٝ ذدٞ یٔ

دػسٝ ػٝ ّ٘ٛ ٔسفاٚذ  دادٜ ؿذ، یحفلُ زٛه یآٖ، وٝ اتسذا یكفحٝ ٌشافٙ یچؾتٝ ّ٘ٛ خ تؼسٝ

 n =  m یا دٚخذاسٜ داسیٓ. اٌش دس تشداس وایشاَ ٔمذاس  زه خذاسٜ وایشاَٚ  یٍضايص ،)آسٔچیش(كٙذِی

 ٘أٙذ. ٔی )آسٔچیش( تاؿذ ٘اِِ٘ٛٛٝ سا دػسٝ كٙذِی

                                                 
1 Induction heating 

2 High Frequency 

3 Nanotubes, silicon carbide 

4 Multi-walled nanotubes 

5 Single-walled nanotubes 

6 Double-wall nanotubes 
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ی  ػاخساسٞا اػر. (سماسٖٔ ٘ا) یشاَوا ،حالاذ ٘اِِ٘ٛٛٝ یٝماػر ٚدس ت یٍشايتاؿذ ٘اِِ٘ٛٛٝ ص m = 0اٌش 

SiC  ؿىُ ٔی ٌیش٘ذدس ػٝ ّ٘ٛ ٔسفاٚذ ، یكفحاذ ٌشافٙ یازٕ یؾزٛخٝ تٝ آسا تا. 

ٞش  تٝ ًٛسیىٝ، دس وٙاس ٞٓ لشاس داس٘ذ ٔسماسٖ كٛسذ تٝ Si  ٚ Cیٞا ازٓ یىشتٙذیخ یٗ: دس ا1 ّ٘ٛاِف( 

 یهتٝ  یه C تٝ  Si كٛسذ ٘ؼثر یٗتٗ داسد ٚ تشٓىغ، دس ادس ٔداٚسذ خٛد ػٝ ازٓ وش یّیىٖٛازٓ ػ

 (.7 -2ٚ (6 -2) یٞا . ؿىُتاؿذ یٔ

داسد  یّیىٖٛازٓ ػه  یهدس ٔداٚسذ خٛد دٚ ازٓ وشتٗ ٚ  یّیىٖٛٞش ازٓ ػ یىشتٙذیخ یٗ: دس ا2 ّ٘ٛب( 

 .(7 -2)ٚ (6 -2) یٞا ؿىُ .داسد ازٓ ػیّیىٖٛ دٚ ٞشازٓ وشتٗ دسٔداٚسذ خٛد یه ازٓ وشتٗ ٚٚ 

ٝ ٞٓ تشاتش اػر  ات Si  ٚ Cیٞا زٔذاد ازٓ یىشتٙذیخ یٗ: دس ا3 ّ٘ٛج(  دس  یّیىٖٛٞهش ازهٓ ػه    تٝ ًٛسیىه

ٚ   ٔداٚسذ خٛد ازٓ وشتٗ ٘یض دس ٚ ٞش داسد  Si  ازٓ یه ٚ C  اٚسذ خٛد دٚ ازٓٔد ازهٓ   دٚ یهه وهشتٗ 

  .(7 -2)ٚ (6 -2) یٞا ؿىُ ػیّیىٖٛ داسد.

 

. ازٓ ٞای ػیّیىٖٛ تٝ سً٘ آتی ٚ ازٓ ٞای  SiCی ٞاػاخساس ٘ا٘ٛ ػیّیىٖٛ دس: ٕ٘ایی اص ػٝ آسایؾ وشتٗ ٚ 6-2ؿىُ

 [58]وشتٗ تٝ سً٘ لشٔضا٘ذ.
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 وشتٗ ٚػیّیىٖٛ سفاٚذتا ػٝ آسایؾ ٔ (4،4) دػسٝ كٙذِیزه خذاسٜ  SiC  ِِٛٝػاخساسٞای ٘ا٘ٛ: 7-2ؿىُ

 

ٝ  1ّ٘ٛ  دس7 -2ٌٔاتك ؿىُ  ا٘هذ تهذٖٚ    ازٓ ٞای ػیّیىٖٛ ٚوشتٗ تٝ ًٛس ٔسٙاٚب دسوٙاسٞٓ لشاسٌشفسه

 زشیٗ ٕٞؼایٝ تٝ ازٓ ػیّیىٖٛ، دٚزا ضدیه٘ 2ٚ3وشتٗ دسوٙاس ٞٓ تاؿٙذ. دسّ٘ٛ  ػیّیىٖٛ یا دٚ آ٘ىٝ دٚ

ٓ    2ٚ3تشٓىغ. زفهاٚذ تهیٗ آسایهؾ     یه ازٓ ػیّیىٖٛ دیٍشاػر ٚ ازٓ وشتٗ ٚ  دسٔٛلٔیهر فوهایی ازه

اص ِحهاٍ   یٔسفهاٚز  یٞها  یظٌهی ٚ یٔخسّهف داسا  یٞها  یهة ٞا تا زشز ٘اِِ٘ٛٛٝ یٗاٟ٘فسٝ اػر.  Si  ٚCیٞا

وهٝ تهٝ ٓٙهٛاٖ ٕ٘ٛ٘هٝ      تاؿهٙذ  یٞها ٔه   ازٓ یٗت ٛ٘ذییخ یٚ ا٘شط یساِیاٚست یذاسی،خا ی،اِىسشٚ٘ ی،ػاخساس
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ّ   یٞا تشا ازٓ یٗت یٛ٘ذیخ یا٘شط زغییشاذ (1-2)خذَٚ دس دػهسٝ   یهذ واستا یّیىٖٛ٘اِِ٘ٛٛهٝ ػه    ػهٝ ٘هٛ

 ٘ـاٖ دادٜ اػر.خذاسٜ  كٙذِی زه

 SiC  =58<1 دػسٝ كٙذِی ی٘ا٘ٛ ِِٛٝ ٞا یازٓ ٞا تشا 1یٛ٘ذیخ ی: ا٘شط1-2خذَٚ

 

 

 

 

 

 

 

 

 یثاًوٝ زمش 3ٚ  2٘ؼثر تٝ ّ٘ٛ  1ّ٘ٛ  دػسٝ كٙذِی ٞای وٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ دٞذ یٔ ٘ـاٖ (1-2) خذَٚ٘سایح 

> 59= ٚ >37= ٚ >45ا٘داْ ؿذٜ دس= 2ػایش زحمیماذ ِ٘شی یحوٝ ٌٔٙثك تش ٘سا ٘ذایذاسزشا٘ذ، خا یٞٓ ا٘شط

تٝ  ٘ؼثر Si-C یٛ٘ذزش تٛدٖ خ یٚ لٛ 1اس ّ٘ٛ زماسٖ وأُ دسػاخس یُتٝ دِ زٛا٘ذ ٔی أش یٗا ٚ تاؿذ ٔی

 ٞا ِِٛٝ٘ا٘ٛ لٌش یؾاػر ٚ تا افضا یـسشت یٍش٘ؼثر تٝ دٚ ّ٘ٛ د 1وٝ دس ّ٘ٛ  تاؿذ  Si - Si ٚ  C-C یٛ٘ذخ

   .ؿٛد یٔ یرٞا زمٛ زٔذاد ازٓ یؾٚ افضا

ػاخساس ِحاٍ  سا تٝ یه ّ٘ٛ (DWNTSiC) یذواس تا یّیىٖٛدٚخذاسٜ ػ ٞای ٘أٝ، ٘اِِ٘ٛٛٝ یاٖخا یٗا دس

 .یٓا لشاس دادٜ یٔٛسد تشسػ 4یذاسیخاٚ 3یاِىسشٚ٘

 
                                                 

                                                                                                                            Binding Energy   1 

          2 TheorizationTheoretical            

          3 Electronic structure 

                                                                       4 Stability                                                                            
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 هقذهِ. 3-1

زا  یٓداس یاص٘ یچٟاسچٛب ِ٘ش یهتٝ   ی،ٚ ازٕ یاِىسشٚ٘ یفٔحاػثٝ خٛاف ٔٛاد تش اػاع زٛك تشای

ٔ  یٝ. ِ٘شیٓ٘ـاٖ دٞ یآٟ٘ا سا دس لاِة ٔٙاػث ٗ 1یچٍهاِ  یزهات  سا فهشاٞٓ وهشدٜ اػهر.    یچٟهاسچٛت  چٙهی

ٚ تهشآٚسد   یهذ ٔهٛاد خذ  یـٍٛیی٘ا٘ٛ دس خ یٔادٜ چٍاَ ٚ ّْٓٛ ٔحاػثاز یضیهدس ف یِٝ٘ش یٗاص ا اػسفادٜ

 .تٛدٜ اػر ثیشٌزاسزا یاسخٛاف آٟ٘ا تؼ

. اػهر  2یا چٙهذ رسٜ  یٞا یؼسٓػ یفزٛك یتشا یاصٔٛسد ٘ یزٔذاد خاسأسشٞا یٔٔشف ، DFT یاكّ ٞذف

وٝ ٞهش وهذاْ تها ػهٝ ٔخسلهٝ       رسٜ      زا 2 آٖ یوٝ ٕٔىٗ اػر دس ٞش خا ییٞا یؼسٓػ یٗدس چٙ

 ییٞها  دػسٍاٜ یٗاػر حُ ٔٔادلاذ چٙ یٟی. تذؿٛد یٔ یفزٛك یٙیٔخسلٝ اػد یه یذؿا یاٚ  ییفوا

وٝ  یش٘ذ٘اخز یضرساذ زٕ ی،وٛا٘سٛٔ یهتاؿذ. ٓلاٜٚ تش آٖ اص آ٘دا وٝ دس ٔىا٘ ٕٔىٗ یشغ یا وٙٙذٜ یذأ ٘ا

اػهر.   یٟهٛدٜ رسٜ ٔٙفشد، وهألاً ت  یهٚ دسن  ٖٔىا ییٗزٔ یتٛصٖٚ، خغ زلاؽ ٔا تشا یاا٘ذ  یٖٛفشٔ یاآ

 یسأسشٞاٌاص، خا یهازٓ ٔٙفشد دس  یاٞش ِٔٛىَٛ  یشخي ػ ییٗزٔ یوٝ تدا یٙأیهٔـاتٝ آٖ دس زشٔٛد

زٟٙا ٔؼهائُ زهه    ی. اص ًشفوٙیٓ یٔ یسا تشسػ یٚ آ٘سشٚخ یٔثُ دٔا، حدٓ، چٍاِ یٔاوشٚػىٛخ یزٔادِ

 یهك دل یّهی حُ زحّ یداسا ی،ٚ وٛا٘سٛٔ یهولاػ یهٔىا٘ یٞا یٝدس چٟاسچٛب ِ٘ش یا رسٜ ٚٚ د یرسٜ ا

اص  یهذ خذ یٔحاػهثاز  یٞا ٚ سٚؽ یافسٝزٛػٔٝ  یٞا یةٞا ٚ زمش یٝاص ِ٘ش یذتا یٞؼسٙذ. ِزا دس حاِر وّ

ٔ  ِ٘شیٝ اػر، وٕه ٌشفر. یاػاػ یشٔسغ یهرساذ  یوٝ دس آٖ چٍاِ یچٍاِ یزاتٔ یٝخّٕٝ ِ٘ش  یزهات

ؿذٜ اػر وهٝ   تٙا 4ٗوٛٞ -ٞٛٞٙثشي ی یٝدٚ لو یٝٚ تش خا داسد 3یفشٔ -دس ٔذَ زٛٔاع یـٝس ی،چٍاِ

سا تٝ كهٛسذ زهه    یا تغ رسٜ یؼسٓػ یهاص آٖ،  یشیٚ ٚسدؽ ٌ یخٟاٖ ؿَٕٛ ا٘شط یزاتٔ یتا ٔٔشف

 .ؿٛد یػشٓر ٔحاػثاذ ٔ یؾٚ افضا یوشدٜ وٝ ٔٙدش تٝ ػادٜ ػاص یفزٛك یرسٜ ا

 

                                                 
1 Density functional theory 

2 Many body system 

3 Thomas- Fermi 

4 Hohenberg- Kohn 
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 ًظشیِ تابؼی چگالی. 3-2

 ای ّای بغ رسُ ػیؼتن. 3-2-1

ؿذٜ  یُتش ٞٓ وٙؾ وٙٙذٜ زـى ی اص ػٝ رسٜ ( رسٜ یؾ) ت یادیزٔذاد صاص  یا رسٜ تغ  یؼسٓػ یه     

ٓ  یا ٔدٕٛٓٝ یاازٓ، ِٔٛىَٛ، ا٘ثٛٞٝ  یه زٛا٘ذ یٔ یؼسٕیػ چٙیٗ اػر. َ   اص ازه ٞها، ٌاصٞها،    ٞها، ِٔٛىهٛ

ٓ  ػیؼسٓ  یه یفزٛك تشای تّٛس تاؿذ. یه یا یٔاذٔا ُ  یوٙـه  تهشٞ ٖ  n اص ٔسـهى  ٞؼهسٝ،  N ٚ اِىسهشٚ

  اػر. ػیؼس1ٓیّسٛ٘یٌاْ ٘ٛؿسٗ ٞأ یٗاِٚ

                                                                                              (3-1)  

ٔ  یٚ ٍّٕٓشٞها  تاؿهذ  یٔه  یا٘هشط  یشٔماد ٚیظEٜ  ٚ یٝدس حاِر خا یاِىسشٚ٘ 2ٔٛج زاتْ    وٝ  یّسٛ٘یٞها

 صٓثاسذ اػر ا یؼسٓػ

(3-2)  ̂  ∑   
  

  
 

  
     

  ∑   
  

  

    
     

   
 

 
∑

  

|     |
    ∑

   
 

|     |
 

 

 
∑

     
 

|     |
        

  ٔىاٖ دس    تاس ٚ M ٞا تا خشْ ٞؼسٝ ٚ     ٔىاٖ دس e تاس ٚ m ٞا تا خشْ سشٖٚاِى (2-3)  ٔٔادِٝ دس

 یخٙثـ یٞا یا٘شط زشزیةچح تٝ  تٝ . خٕلاذ اص ػٕر ساػرتاؿذ یٔ 3خلا٘ه ثاتر h داس٘ذ ٚ لشاس     

 یٗت یٞا وٙؾ تشٞٓاِىسشٖٚ،  -اِىسشٖٚ یٗت یٞا وٙؾ ٞا، تشٞٓ ٞؼسٝ یخٙثـ یٞا، ا٘شط اِىسشٖٚ

 یشِ٘ یخاسخ یٞا یذاٖٚ ٔ 4یسیآثاس ٘ؼث اص یّسٛ٘یٞأ یٗدسا .تاؿٙذ یٞؼسٝ ٔ -ٚ ٞؼسٝ ٞؼسٝ -اِىسشٖٚ

  ِ٘ش ؿذٜ اػر. كشف یض٘ یؼیٚ ٔغٙا52ًیىیاِىسش یذأٖ

 لاططتغ3وٕش

                                                 
1 Hamiltoni     

2 Wave function 

3    3 Planck constant 

4 Relativity  

5 Electric field 
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 حل هؼادلِ ؿشٍدیٌگش .3-2-2

تهاس   یهآٖ ٔا٘ٙذ  ی  وٝ تٝ ٞؼسٝ ی(، دس كٛسز یٚالٔ یش) غ یذسٚطٖازٓ ٞ یشات فمي  (2-3)  ٔٔادِٝ    

لاتهُ   یٞا خٛاب یة،تا زمش یٍشد یٞا ازٓ یلاتُ حُ اػر ٚ تشا یّیؿٛد، تٝ ًٛس زحّ یؼسٍٝ٘ش ای ٘مٌٝ

ٚخٛد داسد. ٘خؼر  یا تغ رسٜ یٞا یؼسٓػ ی ِٝحُ ٔؼا یٕٓذٜ تشا یافرسٞ دٚ .دٞذ یسا اسائٝ ٔ یلثِٛ

 یهة ٔشتٛى تٝ آٖ، تا دس ِ٘هش ٌهشفسٗ زمش   یٍٙشسا تا حُ ٔٔادِٝ ؿشٚد ای زاتْ ٔٛج دػسٍاٜ تغ رسٜآ٘ىٝ 

 ٔٛسد ِ٘ش سا ٔحاػثٝ ٕ٘ٛد. یٍّٕٓشٞا یا٘سِاس یشلاصْ ٔحاػثٝ وشدٜ ٚ ػدغ ٔماد یٞا

ٔ   یؼسٓوُ ػ یسٚؽ ا٘شط یٗاػر. دس ا یچٍاِ یزاتٔ یٝدْٚ اػسفادٜ اص ِ٘ش سٞیافر اص  یتٝ كهٛسذ زهات

. دس آیذ یتٝ دػر ٔ یٝحاِر خا یوشدٖ آٖ، چٍاِ یٙٝٚ ػدغ تا وٕ ؿٛد ی٘ٛؿسٝ ٔ یتاس اِىسشٚ٘ یچٍاِ

ٝ ٞش ٍّٕٓش دس حاِر خا یزثٍٟٗ داس٘ذ، ٔمذاس ا٘سِاس ٘ا ی یٝوٝ حاِر خا ییٞا یؼسٓػ ٖ  یٔه  سا یه تهٝ   زهٛا

ٝ خهٛاف حاِهر خا   ی یٝوّ زٛاٖ، یٔ یةزشز یٗداد. تذ یؾٕ٘ا یاص چٍاِ یىسا یكٛسذ زاتٔ سٍاٜ سا دػه  یه

ٔؼنّٝ تٝ  یػادٜ ػاص یٚ دؿٛاس اػر ِزا تشا یچیذٜخ یاستؼ یا رسٜ N یٞا یؼسٓوشد أا حُ ػ یاتیاسص

 .اػر 1یٕشتٛسٖ ٚ اٚخٟٙا یةآٖ زمش یٗوٝ ؿٙاخسٝ ؿذٜ زش ؿٛیٓ یٔسٛػُ ٔ ییٞا یةزمش

 شاٍپٌْایو .تقشیب بَسى ـ3-2-3

ْ  یاسٞها تؼه   ؿىُ ٌشفسٝ اػر وٝ خشْ ٞؼسٝ یرٚالٔ یٗتش اػاع ا یةزمش ایٗ       ٖ  اص خهش ٞها   اِىسهشٚ

ٝ   اِىسشٖٚ یػشٓر ٘ٛٓ یدٝ( ٚ دس ٘ستشاتش 2000تضسٌسش تٛدٜ ) حذٚد  ٖ ٞها )  ٞا ٘ؼثر تهٝ ٞؼهس ٞها (   یهٛ

ٖ ٔحؼٛب دس حاَ ػىٛ یٞا اص ِ٘ش زحَٛ صٔا٘ ٘ؼثر تٝ اِىسشٖٚ ٞا  ٞؼسٝ تٙاتشایٗ،  اػر یـسشت یّیخ

ٞا  اِىسشٖٚ یىٝداس٘ذ دس حاِ یثاتس یٍاٜوٝ ٞؼسٝ ٞا خا ؿٛد یٞؼسٙذ. ِزا فشم ٔ یؿذٜ ٚ لاتُ خذاػاص

ٝ   وٙٙذ یتاسداس حشور ٔ یٞا ٞؼسٝ یذاٖدس ٔ   ههشیة   (2-3)  . ِزا زٟٙا خّٕهٝ وٛچهه دس ٔٔادِه
 

  
 

دس ِ٘هش ٌشفهر ٚ وهُ     یخّٕهٝ اخسلاِه   یهه آٖ سا تهٝ كهٛسذ    زٛاٖ یتٝ خّٕٝ دْٚ اػر وٝ ٔ ٔشتٛى

ٞها سا ٘ؼهثر    یٖٛ)خشْ  ٌیشیٓ یٌاْ آٖ سا كفش دس ِ٘ش ٔ یٗسا تش حؼة آٖ تؼي داد. دس اِٚ یّسٛ٘یٞأ

                                                 
1 Born- Oppenheimer 
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ٓ  یٞها كهشف ِ٘هش ٔه     ٌشفسٝ ٚ اص حشور آٖ یرٟ٘ا یت ٞا اِىسشٖٚتٝ خشْ  ٔ   وٙهی ٝ  ̂  یّسٛ٘ی( ِهزا ٞها  ته

   خٛاٞذ ؿذ. وٝ دس آٖ كٛسذ یُزثذ یتغ اِىسشٚ٘ یّسٛ٘یٞأ
ٞا وهألاً   یٖٛؿذٜ ٚ  یُخاسأسش زثذ تٝ  ⃗⃗⃗⃗

لشاس داس٘ذ  یٝدس حاِر خا ٞا ٞا، اِىسشٖٚ یٖٛ یتشسػ ٍٞٙاْ T= 0 دس یة،زمش یًٗثك ا یًشف اص ا٘ذ. ػاوٗ

، وٕاواٖ دس حاِر  ٞا اِىسشٖٚٞا ٚ حشور  یٖٛتا حشور  یحس وٙٙذ یخٛد سا حفَ ٔ یٚ حاِر وٛا٘سٛٔ

 وٙذ. ییشٕٔىٗ اػر زغ یٝحاِر خا یاس ا٘شطٞش چٙذ ٔمذ ٔا٘ٙذ یٔ یخٛد تال یٝخا

دس وهاٞؾ حدهٓ    ییتؼهضا  ثیشأا زا یؼر٘ یمیاثثاذ دل یداسا یتٝ ِحاٍ ِ٘ش یٕشاٚخٟٙا -تٛسٖ زمشیة

ٝ  یتٝ كٛسذ دٚ تخهؾ اِىسشٚ٘ه   یتا إٓاَ آٖ زاتْ ٔٛج وّ وٝ >60=ٔحاػثاذ داسد ٘ٛؿهسٝ   یا  ٚ ٞؼهس

ٚ فمهي    وٙهذ  یٔ یذاخ یسأسش تٝ ٔىاٖ ٞؼسٝ ٞا تؼسٍتٝ كٛسذ خا یوٝ دس آٖ زاتْ ٔٛج اِىسشٚ٘ ؿٛد یٔ

 یخهاسخ  یُخسا٘ؼ یه یكٞا فمي اص ًش ٚ ٞؼسٝ ٔا٘ٙذ یٔ یٞا دس آٖ ػٟٓ داس٘ذ تال وٝ اِىسشٖٚ یخٕلاز

٘ٛؿهسٝ   یهش تٝ كٛسذ ص یةزمش یٗتا إٓاَ ا ی،اِىسشٚ٘ یّسٛ٘یٍّٕٓش ٞأ یدٝٚ دس ٘س ؿٛ٘ذ یٔ ُٚاسد ٕٓ

  :ؿٛد یٔ

(3-3)  ̂  ∑  
  

  
  

  
 

 
∑

  

|     |
    

  
    ̂                             

اِىسهشٖٚ   یٗٞا ٚ تش ٞهٓ وهٙؾ دافٔهٝ ته     اِىسشٖٚ یخٙثـ یا٘شط یةدس آٖ خّٕٝ اَٚ ٚ دْٚ تٝ زشز وٝ 

 یهه وهٝ تهٝ ٓٙهٛاٖ     وٙهذ  یٔه ٞا ُٕٓ   اِىسشٖٚ یٞا سٚ اػر وٝ زٛػي ٞؼسٝ خسا٘ؼیّی    ̂  ٞاػر ٚ 

ٓ ػ یزٔهذاد دسخهاذ آصاد   یٕش،تٛسٖ اٚخٟٙا یة. ٞش چٙذ تا إٓاَ زمشؿٛد یخاسأسش ٚاسد ٔ وهاٞؾ   یؼهس

أا چٖٛ زٔذاد اِىسشٖٚ ٞها   یاتذ یواٞؾ ٔ یتغ اِىسشٚ٘ یّسٛ٘یتٝ ٞأ یتغ رسٜ ا یّسٛ٘یٚ ٞأ یاتذ یٔ

تٝ ٔخسلاذ اِىسشٖٚ  یآٖ زاتْ ٔٛج اِىسشٚ٘ ٞاػر ٚ ٓلاٜٚ تش اص زٔذاد ٞؼسٝ یـسشت یلاتُ زٛخٟ ستٝ ًٛ

 ایٗوٝ دس ٚالْ ٔٙـا  ػاصد یٔـىُ ٔ ٘یض سا اِىسشٖٚ -اِىسشٖٚ وٙؾ ٞٓ تش ِٝداسد، حُ ٔؼا یٞا تؼسٍ

اِىسشٖٚ اػر وٝ دس كٛسذ حزف آٖ  -تشٞٓ وٙؾ اِىسشٖٚ یٔٙی  (3-3)  خّٕٝ دْٚ ساتٌٝ یچیذٌیخ

ٗ ٘ٛؿسٝ ؿذٜ ٚ تا ا یه اِىسشٚ٘ز یٞا یّسٛ٘یفٛق تٝ كٛسذ خْٕ ٞأ یّسٛ٘یٞأ حهُ   یػهادٜ ػهاص   یه

تهش ٞهٓ   أا اص آ٘دها وهٝ   . یاتذ یواٞؾ ٔ یزه اِىسشٚ٘ ػیؼسٓ N یؼسٓتٝ حُ ػ اِىسشٚ٘ی  N یؼسٓػ
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 یك،ٓها  -ٌهزاس فهاص فّهض    یهش ِ٘ یٟٕٔ یضیىیف یٞا یذٜخذ خیذایؾاِىسشٖٚ ٔٙـا  -وٙؾ خفر اِىسشٖٚ

َ  یلا، اثهش وٛا٘سهٛٔ  تها  یدٔها  ییاتشسػا٘ا ،1یٗػٍٙ یٛ٘یفشٔ یٞا یؼسٓػ   ... 3ٚی٘ٛػها٘اذ وٛا٘سهٛٔ   ،2ٞها

ؿذٜ  یاٖچٍاَ ت یزاتٔ یٝدس لاِة ِ٘ش یٍشید یٞا یةؿذٜ زمش یاٖت یضیىیِزا تا حفَ اثشاذ ف ؿٛد، ٔی

آٖ، وهاٞؾ لاتهُ    یأذزاتْ ٔٛج ؿذٜ ٚ خ یٍضیٗخا یاكّ یشتٝ ٓٙٛاٖ ٔسغ یاِىسشٚ٘ یٞا چٍاِ وٝ دس آٖ

تها   آٖٚ ٔحاػهثٝ خهٛاف    زهش ؿهذٜ    ػادٜ یؼسٓػ  یدٝ،ػر ٚ دس ٘سا یؼسٓػ یاص دسخاذ آصاد یزٛخٟ

 .ؿٛد یٔ یشأىاٖ خز یـسشیػِٟٛر ت

 4تقشیب الکتشٍى هؼتقل. 3-2-4

تشٞٓ  یٍشد یٞا اِىسشٖٚ یٝاص تم یٔإثش ٘اؿ یُوٝ ٞش اِىسشٖٚ تا خسا٘ؼ ؿٛد یفشم ٔ یةزمش یٗا دس     

ٝ  1928ػهاَ   دس 5یزٛػي ٞاسزش یةزمش یٗٔذَ ا یٗوٝ اِٚ وٙذ یوٙؾ ٔ وهٝ دس آٖ   ٜ اػهر ؿهذ  اسائه

٘اْ داسد  یٞاسزش یُوٝ خسا٘ؼ یه،ولاػ یغاِىسشٖٚ تا ٔٔادَ آٖ دس اِىسشٚٔغٙاً -تشٞٓ وٙؾ اِىسشٖٚ

 ؿٛد یٔ یٍضیٗخا

(3-4)  ̂  ∑  
  

  
  

   ∑            ∑          

(3-5)        ∫     
     ́ 

   ́
  

 تاؿهذ  یٔه  یٖٛ -وٙؾ اِىسشٖٚ تشٞٓ  یّسٛ٘ی،ٚ خّٕٝ دْٚ ٞأ تاؿذ یٔ یاِىسشٚ٘ چٍاِی       دس آٖ وٝ

ٔ  یٓأُ خاسخ یهٞا تٝ ٓٙٛاٖ  یٖٛوٝ  زهه   یٞها  تهٝ تخهؾ   یّسٛ٘یدس ِ٘ش ٌشفسٝ ؿذٜ اػر. خغ ٞها

تهش   ی،ٞهاسزش  یّسٛ٘ی. ٞأیٙذاِىسشٖٚ ٔؼسمُ ٌٛ یةتٝ آٖ، زمش یُدِ یٗٝ ٕٞت ؿٛد یٔ یٓزمؼ یاِىسشٚ٘

أا چٖٛ  یؼر٘ یؼسٓػ یٚالٔ زاتْ ٔٛج  یذِزا لادس تٝ زِٛ وٙذ یاِىسشٖٚ سا حزف ٔ -ِىسشٖٚٞٓ وٙؾ ا

وُ  یا٘سِاس داؿر وٝ ا٘شط زٛاٖ یخغ ٔ ؿٛد یاِىسشٖٚ سا ؿأُ ٔ -اِىسشٖٚ  وٙؾ تش ٞٓ  لؼٕر آِٓ

                                                 
1 Heavy fermion systems 

2 Hall quantum effect 

3 Quantum fluctuations 

4 Indipendent electron approximation 

5 Hartree 
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ٔ   یاخسلاف وٕ یٚالٔ یشحاكُ اص آٖ، تا ٔماد یِىسشٚ٘ا یٚ چٍاِ ُ و یّسٛ٘یداؿسٝ تاؿذ. أهشٚصٜ، ٞها  أه

 یٚ ٔحاػثاز یِ٘ش یاص واسٞا یاسیتؼ یاِىسشٖٚ ٔؼسمُ اسائٝ ؿذٜ ٚ ٔثٙا یةوٝ دس چاسچٛب زمش یزش

 >.61=  ؿٓ اػر -وٛٞٗ یّسٛ٘یاػر، ٞأ

 1کَّي ـ قضایای ٌَّّبشگ. 3-2-5

تهش   یچٍهاِ  یزاتٔ یٝسا ٌٔشح وشد٘ذ وٝ ِ٘ش یادیتٙ یٝٚ وٛٞٗ دٚ لو ٞٛٞٙثشي 1964 ػاَ دس       

 یؼهسٓ، ػ یهه  یٝحاِر خا یاِىسشٚ٘ یاَٚ ثاتر وشد وٝ چٍاِ لویٝ .>62- 63=ؿذ یضیس یٝاػاع آٖ خا

تش  یؼسٓػ یه یٝحاِر خا یا٘شط یٔٙی یٗداسد ٚ ا یؼسٓآٖ ػ یٝتا زاتْ ٔٛج حاِر خا یهتٝ  یهاسزثاى 

اػهر   یٗاَٚ دس ا یٝلو یاػر. اسصؽ اكّ یتاس اِىسشٚ٘ یچٍاِ اص 2یىسا یاص اِىسشٖٚ ٞا، زاتٔ یٞٓ وٙـ

وٝ  یاتیٓسا ت یؼسٓػ ی یٝحاِر خا یاِىسشٚ٘ یچٍاِ ی،تغ رسٜ ا یؼسٓزٛاتْ ٔٛج ػ یافسٗ یوٝ ٔا تٝ خا

اِىسهشٖٚ ٞها تهٝ دػهر      یْاص زٛص زٛاٖ یسا ٔ یؼسٓػ یِٝر خاخٛاف حا ی زش اػر ٚ ٕٞٝ تٝ ٔشازة ػادٜ

لاتُ ٔـاٞذٜ  یسیتاس وٕ یاػر وٝ، اٚلاً تش خلاف زاتْ ٔٛج، چٍاِ یٗسٚؽ، ا یٗا یایخّٕٝ ٔضا اص آٚسد.

 ی،چٍهاِ   یهاً سد وهشد. ثا٘  یا زاییذ...   ٚ X خشاؽ یحتا ٘سا یؼٝدس ٔما زٛاٖ یاػر ٚ كحر ٔحاػثاذ سا ٔ

اػر وهٝ ٔهاْ٘    ٔإِفٝ N3 یوٝ زاتْ ٔٛج ٞش اِىسشٖٚ داسا یػٝ ٔإِفٝ اػر دس حاِ زاتْ ٔىاٖ ٚ ؿأُ

 .ؿٛد یٔ یػٝ تٔذ یمیحم یزدؼٓ آٖ دس فوا

 ی٘ؼثر تٝ چٍاِ یاِىسشٚ٘ تغ  یؼسٓوُ ٞش ػ یوٝ ا٘شط ؿٛد یوٛٞٗ اثثاذ ٔ -دْٚ ٞٛٞٙثشي یٝلو اص

َ  یزاتْ ا٘شط یه یٔٙی یٗٚ ا وٙذ یٔ زثٔیر 3یاكُ ٚسدؿ یهآٖ اص  ی یٝحاِر خا  تهشای  4خٟاٖ ؿهٕٛ

ٕ   یاِىسشٚ٘ یتش حؼة چٍاِ یتغ اِىسشٚ٘  یؼسٓٞش ػ ٝ ٚخٛد داسد وهٝ و  یٌّٔهك آٖ، تهٝ ا٘هشط    ی یٙه

 یچٍهاِ ٕٞهاٖ  ٙهذ،  و ٔهی  یٙٝسا وٕ یا٘شط یوٝ زاتٔ یاِىسشٚ٘ یٔشتٛى اػر ٚ چٍاِ یؼسٓػ یٝحاِر خا

 .>64= اػر یؼسٓػ یٝحاِر خا

                                                 
1 Hohenberg- Kohn theorems 

2 Unique functional 

3 Variational principle 

4 Universal functional energy 
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 ٘ٛؿر: یشتٝ كٛسذ ص زٛاٖ یٔ سا  (2-3) دس ٔٔادِٝ ییّسٛ٘ٞأ یٔمذاس چـٓ داؿس تٙاتشایٗ

(3-6) ⟨ | ̂| ⟩   [    ]  

زٔهذاد اِىسهشٖٚ    اٌش اػر. یاِىسشٚ٘ چٍاِی      اػر ٚ یؼسٓوُ ػ یا٘شط زاتٔی[    ]    دس آٖ وٝ

سا زها   یاِىسشٚ٘ه  یچٍهاِ  یزٛػي اكهُ ٚسدؿه   زٛاٖ یٔـخق تاؿذ، ٔ یا٘شط یٚ ؿىُ زاتٔ یٓٞا سا تذا٘

 ؿٛد.  یٙٝوٕ یا٘شط یداد وٝ زاتٔ ییشزغ ییخا

(3-7)   [    ]

  
|
    

    

آٖ  یٗخٛاٞذ ؿذ وٝ ساتٌٝ ته  ؿٙاخسٝ         یا٘شط ٚ        یٝحاِر خا چٍاِی (7-3)  اص ٔٔادِٝ ٚ

 ٘ٛؿر: زٛاٖ یٞا سا ٔ

(3-8)    ⟨  | ̂|  ⟩   [     ]       

 ؿن ـ سّیافت کَّي. 3-2-6

ٔـىُ ٚخٛد  یٗا یٚ اص ًشف ٌزاس٘ذ یٔا ٕ٘ یاسسا دس اخس یٞٛٞٙثشي ٚوٛٞٗ، زاتْ ٔٛخ یٞا ِ٘شیٝ       

 یاِىسشٚ٘ یچٍاِ زٛا٘ذ یٕ٘ ی،ا٘شط یػاخسٗ زاتٔ یٙٝتا وٕ ی،دِخٛاٞ یاِىسشٚ٘ یداؿر وٝ ٞش چٍاِ

 یٚ ؿٓ تٝ ِٔٙٛس واستشد وٛٞٗ 1965 اسائٝ دٞذ ِزا، دس ػاَ یسا تٝ كٛسذ ٚالٔ یٝاِر خاح یضیىیف

 >65=  ٌٔشح وشد٘ذ اِىسشٚ٘ی تغ ِٝحُ ٔؼا یتشا سا یوٕى یؼسٓػ یه ی،چٍاِ یزاتٔ یٝوشدٖ ِ٘ش

 یٙوِٛ یا٘شط ٚ    یتش ٞٓ وٙـ یشغ یٌاص اِىسشٚ٘ یخٙثـ یا٘شط یتش اػاع آٖ تا اػسفادٜ اص زاتٔ وٝ

ٔؼسمُ تٝ  یا تغ رسٜ یؼسٓػ یهوُ وٝ اص  یا٘شط یتشا یخٟا٘ یزاتٔ یه ،    اِىسشٖٚ یٗت یىیولاػ

 اسائٝ وشد٘ذ: یش٘اٚسداػر سا تٝ كٛسذ ص یٍشٔؼسمُ د یتغ رسٜ ا یؼسٓػ

(3-9)  [    ]    [    ]  
 

 
∬

          

            ∫                 [    ]  
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 یخّٕهٝ دْٚ ا٘هشط   ی،تش ٞٓ وٙـه  یشغ یاِىسشٚ٘ یؼسٓػ یخٙثـ ا٘شطی[    ]     ، (9-3)  ٔٔادِٝ دس

ٝ  ی٘اؿه  یخهاسخ  یٚ خّٕٝ ػْٛ ا٘شط یٞاسزش یا٘شط یا یىیاِىسشٚػساز ٚ خّٕهٝ   تاؿهٙذ  یٞها ٔه   اص ٞؼهس

 یخٙثـ یاص زفاٚذ ا٘شط ی٘اؿ یا٘شط یححوٝ زل ؿٛد یٔ ٘أیذٜ 1یٕٞثؼسٍ -یزثادِ ا٘شطی  [    ]   

تش  یا٘شط یىیولاػ یشتخؾ غ یض٘ ٚ (T) یٚالٔ یتش ٞٓ وٙـ یؼسٓتا ػ یتش ٞٓ وٙـ یشغ یٌاص اِىسشٚ٘

 اِىسشٖٚ اػر. -اِىسشٖٚ یٞٓ وٙـ

   (3-10)    [    ]     [    ]    [    ]     [    ]    [    ]   

 .آیذ یؿٓ تٝ دػر ٔ -وٛٞٗ یٔٔادلاذ زه رسٜ ا ی،تٝ چٍاِ ٘ؼثر (9-3) ٔٔادِٝ وشدٖ یٙٝوٕ تا

(3-11) [ 
  
 

 
        ]               

وٝ  ٌیشیٓ، یوٕه ٔ یٞاسزش یةدسن تٟسش آٖ اص زمش یوٝ تشا اػر 2ٔإثش خسا٘ؼیُ          دس آٖ وٝ

دس ِ٘ش ٌشفسٝ ؿهذٜ   یا تٝ كٛسذ حاكُ هشب زٛاتْ ٔٛج زه رسٜ یغ رسٜ ات یؼسٓدس آٖ زاتْ ٔٛج ػ

ٝ   اِىسشٖٚ یشاص ػا یٔإثش ٘اؿ یُوٝ ٞش اِىسشٖٚ زحر اثش خسا٘ؼ ؿٛد یٚ فشم ٔ ٞاػهر ٚ تها    ٞها ٚ ٞؼهس

ٝ   (11-3) شٚدیٍٙشفشم، ٔٔادِٝ ؿ یٗزٛخٝ تٝ ا ُ  4زىهشاس   سٚؽ زٛػهي  3كهٛسذ خهٛد ػهاصٌاس    ته  حه

 :یىٝتٝ ًٛس ؿٛ٘ذ یٔ

 .ؿٛد یٔ یفزٔش یٝحذع اِٚ یهتا  ،     یاِىسشٚ٘ چٍاِی اِف(

 .ؿٛد یتٝ وٕه ٔٛسد اِف، ٔحاػثٝ ٔ ،        ٔإثش  خسا٘ؼیُب( 

 آیذ یؿٓ تٝ دػر ٔ -تا حُ ٔٔادلاذ وٛٞٗ ،      ؿٓ -ٔٛج وٛٞٗ زاتْج( 

 :ؿٛد یاص زاتْ ٔٛج ٔحاػثٝ ٔ ،[    ] یاِىسشٚ٘ چٍاِید( 

(3-12)      ∑ |     |
  

     

                                                 
1 Exchange and correlation energy 

2 Effect pot 

3 Self- consistance 

4 Zterative method 
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زها   ؿهٛد  یٔشاحُ اػهسفادٜ ٔه   یٗزىشاس ا یتشا یٝاِٚ یٔحاػثٝ ؿذٜ، تٝ ٓٙٛاٖ چٍاِ یاِىسشٚ٘ چٍاِیٜ( 

 ٍٕٞشا ؿٛد. یاِىسشٚ٘ یوٝ چٍاِ ییخا

 یشٚ ػها  یٔحاػثٝ ا٘هشط  یاػر وٝ تشا یٝحاِر خا یاِىسشٚ٘ یحاِر ٍٕٞشا ؿذٜ، ٕٞاٖ چٍاِ چٍاِیٚ( 

  .ؿٛد یاػسفادٜ ٔ یٚ ػاخساس یخٛاف اِىسشٚ٘

 ّوبؼتگی ـ ّای تابؼی تبادلی .تقشیب3-2-7

دس حاَ تشٞٓ وٙؾ  یا چٙذ رسٜ یؼسٓػ یٝحاِر خا یا٘شط یٓلثُ اص آ٘ىٝ تسٛا٘  تالیٕا٘ذٜ  ِٝٔؼا یه    

 یٓؿهذٜ، ٔحاػهثٝ وٙه    یُزثهذ  یا زهه رسٜ  یاِىسشٚ٘ه  سٓیؼه تهٝ ػ  ؿٓ  -سا وٝ زٛػي ٔٔادلاذ وٛٞٗ

 ٘یهض       تا ٔـهخق ؿهذٖ    یوٝ حس تاؿذ ٔی   [    ]   یزثادِ -یٕٞثؼسٍ ا٘شطی ٘اؿٙاخسٝ تٛدٖ

صدٖ آٖ تهٝ وهاس    یةزمش یتشا یٔسفاٚز یٞا آٖ ٞٙٛص اسائٝ ٘ـذٜ اػر. أا سٚؽ یافسٗ یتشا یمیسٚؽ دل

  وٝ ٓثاسزٙذ اص: سٚد یٔ

 سٍؽ ًیوِ تجشبی. 3-2-7-1

 یزدشته  یٞا ٚ ػدغ تا دادٜ ؿٛد یصدٜ ٔ یتٝ كٛسذ خاسأسش یحذع ٌٔٙم یهسٚؽ اتسذا  یٗا دس     

ٞها ٓثاسزٙهذ اص )زٛاتهْ دٌٚا٘هٝ      ازٓ ٞا ٚ ِٔٛىَٛ یاسائٝ ؿذٜ تشا یحذػ یٞا ی. زاتٔؿٛد یتشاصؽ دادٜ ٔ

ٝ  BLYP ٚ B3LYP ( 2خاس -یاً٘ -یِ یٕٞثؼسٍ ٚ 1ته یأسشػٝ خاس یزثادِ ٗ ا یهك دل یفزٛكه  وه  یه

دادٜ  ٘ـاٖ 3ٞا یٞاد یٕٝ٘ یا٘داْ ؿذٜ سٚ یٞا یؿذٜ اػر، تشسػ اسائٝ >67= ٚ >66= دس ٔشاخْ یةزماس

 یٞها  یظٌیدس ٔحاػثٝ ٚ ییٗخا یٙٝزٛاتْ تا ٞض یٗاص ٔإثشزش یىی  B3LYP یظٜاػر وٝ زٛاتْ دٌٚا٘ٝ تٝ ٚ

 شػا٘اٞا اػر.یٕ٘ یٚ ػاخساس یىیٚ٘اِىسش

                                                 
1 Beckes three- parameter exchange 

2 Lee- Yang- Parr correlation 

3 Semiconductors 
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ٞا ٚ  یذػِٛف یٛ٘ی، یٕٝٚ ٘ یٛ٘ی یٞا یذاوؼ یزاتْ، ٌاف ٘ٛاس یٗوٕه ا تٝ >68= 1ٚ ٕٞىاسا٘ؾ ٔٛػىاذ

ٝ  یٞها  ا٘هشطی  [69]یچشسا ٔحاػثٝ ٕ٘ٛد٘ذ. تاػىّ یفّض یٞا یذاوؼ ٚ  یازٕه  یٞها  یكهفش ٚ ا٘هشط   ی ٘مٌه

 2ٚ ٕٞىهاسا٘ؾ   یهسٚؽ ٔحاػثٝ ٕ٘ٛد. زأ یٗااص ػٌٛح ٔخسّف سا تٝ  یفسد یٗٚ دٚٔ یٗاِٚ یِٔٛىِٛ

  داسد. یـاذتٝ دػر آٔذٜ دس آصٔا یتا ٌاف ٘ٛاس یخٛت یاستؼ زٛافك  B3LYP داد٘ذ وٝ زاتْ ٘ـاٖ >70=

 ّای ًظشی . سٍؽ3-2-7-2

 یسا تهٝ چٍهاِ   یـهسشی ، اخهضاء ت ٚ ٔـهخق  یهك دل یٞها  یذسٚؽ تا اػسفادٜ اص تٝ واس تشدٖ ل یٗا دس    

. یٓٔحاػهثٝ خهٛاف ٔهٛاد تشػه     یٔٙهی تٝ ٞذف خٛد  یثیزمش یٞا زا تا تٟثٛد سٚؽ افضائیٓ یٔ یاِىسشٚ٘

 سٚؽ ٓثاسزٙذ اص: یٕٗٓذٜ ا یٞا  یةزمش

         (LDA) 3 یٔٛهٔ یچٍاِ زمشیة اِف(

ٍ  -یزثادِ یدس ا٘شط یٔٛهٔ یشغ یٞا وٙؾ تشٞٓ ٚخٛد ٗ دس  ریه ّٓهر ٓهذْ ٔٛفم   ی،ٕٞثؼهس  یهافس

 یتٝ كٛسذ ٔٛهٔ یآساْ چٍاِ ییشآٖ زغ یاسٔٔ وٝ LDAػادٜ  یة. زمشسٚد یتٝ ؿٕاس ٔ یزاتٔ یٗؿىُ ا

 یشٚ غ یوٙـ تشٞٓ یؼسٓوُ ػ زٛاٖ یحاِر ٔ یٗدس ا ٚ >71=واٞذ یٔ ٞا اِىسشٖٚ یٗت یاػر اص ٕٞثؼسٍ

اػهر،   یصد، ِهزا زٟٙها وهاف    زمشیة      یتا چٍاِ یوٙـ  ٍٕٞٗ أا تشٞٓ یٍٕٞٗ سا ٔـاتٝ ٌاص اِىسشٚ٘

ٍ  -یٔحاػثٝ ؿٛد ػهدغ زهاتْ زثهادِ    یكٍٕٞٗ، دل یٌاص اِىسشٚ٘ یزثادِ -یٕٞثؼسٍ یا٘شط  یٕٞثؼهس

LDA ٝؿٛد یٔ ٘ٛؿسٝ (13-3) كٛسذ ٔٔادِٝ ت 

(3-13)    
   [    ]  ∫        

    (    )    

وٝ  تاؿذ ٔی      یاِىسشٚ٘ یٍٕٞٗ تا چٍاِ یٌاص اِىسشٚ٘ یچٍاِ یزثادِ -یٕٞثؼسٍ یا٘شط        ، وٝ

ٍٕٞهٗ تها اػهسفادٜ اص سٚؽ ٔٛ٘سهٝ      یٌاص اِىسشٚ٘ه  یتشا ی،چٍاِ تٝ  (    )      یك٘ؼثساً دل یٚاتؼسٍ

                                                 
1 Muscate et al 

2 Tomic et al 

3 Local density approximation 
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ٗ  .>72=آیذ یدػر ٔ تٝ 1یواسِٛ وٛا٘سٛٔ َ  یهة زمش ایه ٗ  زٛػهي  1965 دس ػها ٜ ؿهٓ اسائهٝ ؿهذ    -وهٛٞ

 یٞها  یچٍهاِ  یأا تهٝ اصا  دٞذ یٔ یدٝخٛب ٘س یا خأذاذ ودٝ تشای LDA  یةزمشچٝ  اٌش  .>73=اػر

 .>74=یٓٚ خش ػشٓر ا٘سِاس خٌا داس ییشٔسغ

2یافسٝ  یٓزٕٔ یةؿ زمشیة ب(
( GGA) 

 -یزثادِ یا٘شط یة،زمش یٗدس ا یشاص تاؿذ ٔی GGA یةزمش ،LDA  یافسٝٚ تٟثٛد  یافسٝ یٓزٕٔ ٘ؼخٝ    

ٚاتؼسٝ اػر. تٝ  یضدس آٖ ٘مٌٝ ٘ یچٍاِ ییشاذدس ٞش ٘مٌٝ تٝ زغ ی،اِىسشٚ٘ یٓلاٜٚ تش چٍاِ ی،ٕٞثؼسٍ

 :ؿٛد ی٘ٛؿسٝ ٔ یشكٛسذ ص تٝ  (13-3) ساتٌٝ یةزشز یٗا

 (3-14)      
    ∫              ∣      ∣      ∫        

          ∣   ∣     

 :ؿٛد ی٘ٛؿسٝ ٔ یشتذٖٚ تٔذ اػر ٚ تٝ كٛسذ ص زاتْ یه      ٓثاسذ (14-3)  دس ساتٌٝ وٝ

(3-15)       ∣   ∣         ∣   ∣         ∣   ∣     

 یٞا یٞا زاتٔ ٔحاػثٝ آٖ یاػر وٝ تشا یزثادِ یطشا٘ ػٟٓ     ٚ یٕٞثؼسٍ یا٘شط ػٟٓ     وٝ

  (pw1) 3ًٚ٘  -خشدٚ یزاتٔ یة،زمش یٗٞا دس ا آٖ یٗزش اسائٝ ؿذٜ اػر وٝ دٚ زا اص خش اػسفادٜ یٔسفاٚز

 .تاؿذ ٔی >76=(PBE) 4اس٘ض سٞٛف -تٛسي -خشدٚ ٚ  >75=

 دس ٔحاػثاذ تٟشٜ ٌشفسٝ ؿذٜ اػر. یةزمش یٗا یزاتٔ یٗ٘أٝ اص دٚٔ یاٖخا یٗا دس

 

 

 

                                                 
1 Quantum monte carlo 

2 Generalized gradient approximation 

3 Predew- Wang 

4 Perdew- Burke- Ernzerhof 
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 ؿن ـ ای کَّي حل هؼادلات تک رسُ. 3-2-8

داد زها   تؼهي        ی یٝخا یٞا دس ٔدٕٛٓٝ سا        زاتْ ٔٛج  یذؿٓ تا -حُ سٚاتي وٛٞٗ شایت

 ذ:یتٝ دػر آ یشساتٌٝ ص

(3-16)       ∑   
  

          

   دس ساتٌٝ فٛق  وٝ
 دس (Ilmn) یازٕ یٞا یساَاٚست یٞا یغتؼي اػر. ٔدٕٛٓٝ ا٘ذ یةهشا ٔدٕٛٓٝ 

 یٗفوا تا تٔذ ٘أحذٚد اػر تٙاتشا یهؿٓ  -ا٘ذ. اص آ٘دا وٝ زاتْ ٔٛج وٛٞٗ ؿذٜ خلاكٝ  jیغذا٘

 :داسیٓ (13-3)  ساتٌٝ دس (16-3) ساتٌٝ یٍزاسیوشد. تا خا یفزٛك یماًدل زٛاٖ یٕ٘ سا       

(3-17) ∑   
  

   [ 
  
 

 
        ]      ∑   

  
              

    یٝٔضدٚج زاتْ خا دس (17-3) ٔٔادِٝ یةتا هشا ٚ
  یمی داسیٓ:حم یوُ فوا یسٚ یشیٌ ا٘سٍشاَ ٚ     

(3-18) ∑   
  

   ∫  
    [ 

  
 

 
        ]        ∑   

  
     ∫  

             

ساػر ٕٞاٖ  ػٕر        ؿٓ ٚ -وٛٞٗ یّسٛ٘یا٘سٍشاَ ػٕر چح ٕٞاٖ ٞأ ،یدس آٖ ٓثاساذ داسا وٝ

 یزهاتْ ٔهٛج زهه رسٜ ا    ،      1تهاس  یچٍهاِ  یغٔازش یافسٗ ی. تشاتاؿٙذ ٔی       یٕٞدٛؿا٘ یغٔازش

   (12-3) ي دادٜ ٚ تا لشاس دادٖ دس ساتٌٝ تؼ یٝخا یازٕ یٞا یساَتش حؼة اٚست سا        ؿٓ  -وٛٞٗ

 :آیذ یتٝ دػر ٔ یشكٛسذ ص تٝ       یچٍاِ ٔازشیغ

(3-19)      ∑        
              

تْ تؼي زٛا یٔٙاػة تشا یٝخا یهٚ واٞؾ صٔاٖ ٔحاػثاذ، ا٘سخاب  یكدل یحتٝ دػر آٚسدٖ ٘سا تشای

ا٘ذ  ٔسفاٚذ ؿٛد یتٝ واس ٌشفسٝ ٔ یدٚسٜ ا یٞا یؼسٓػ یوٝ تشا ییٞا یٝاػر، ٔدٕٛٓٝ خا یٔٛج هشٚس

 . >77=ذ٘خاف خٛد سا داس یةٚ ٔٔا یاوٝ ٞش وذاْ ٔضا

                                                 
1 Charge density matrix 
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ٚ زٛاتْ ٔٛسد اػهسفادٜ دس   تاؿذ ٔی  SIESTA٘أٝ  یاٖخا یٗاػسفادٜ ؿذٜ دس ا یآ٘دا وٝ وذ ٔحاػثاز اص

َ اٚست یخٌه  یهة زشو یٔثٙها  تش 1وذ تش حؼة أٛاج زخر یٗا ٖ تهٝ   خایٍضیهذٜ  2یازٕه  یٞها  یسها  ٓٙهٛا

 .ؿٛد یٔ اسائٝ SIESIA  اص یٔخسلش یفِزا زٛك ؿٛد، یخٟر تؼي، اػسفادٜ ٔ یٝخا ی ٔدٕٛٓٝ

 SIESTAکذ . 3-2-9

 SIESTA     یچٍاِ یزاتٔ یٝى تٝ ِ٘شاػر وٝ ٔؼائُ ٔشتٛ یٛزشیوذ وأد یهٚ  یسٚؽ ٔحاػثاز یه 

وذ ٕٞا٘ٙذ  یٗٔشزثي اػر. ا یؼسٓٞش ػ ی یٝحاِر خا یٞا یظٌیوٝ ٕٔٔٛلاً تٝ ٚ یٔؼائّ وٙذ، یسا حُ ٔ

 TBLMTO،  WIEN2K، CRYSTAL ،  FPLO ،  VASP ،   ABINITٚ  ٔا٘ٙذDFT  یوذٞا یشػا

   PWSCF ٝیٞا تشا اص وذ یداسد. تٔو اِىسشٖٚ ػشٚواس ی٘ذاسد ٚ تا چٍاِ یزاتْ ٔٛج اِىسشٖٚ دػسشػ ت 

ٖ  یض. زٕها وٙهذ  یٕٓهُ ٔه   یشیٗاص ٔؼائُ ٚ ٔٛاد تٟسش اص ػها  یا٘ٛاّ خاك زٕهاْ   یٞها  ٞها دس سٚؽ  ٟٔهٓ آ

ٗ   یٝدس ا٘سخاب ّ٘ٛ زٛاتْ خا یض٘ ٚ یُؿثٝ خسا٘ؼ ٚ  3یاِىسشٚ٘  .تاؿهذ  یؿهٓ ٔه   -خٟر تؼي أهٛاج وهٛٞ

TBLMTO ،  WIEN2K ، CRYSTALٚ  FPLO یٞؼهسٙذ ٚ زٛاتهْ ٔهٛخ    یزٕاْ اِىسشٚ٘ه  یٞا سٚؽ 

وذ ٞها خهضء سٚؽ    یٍشٕٞشاٜ د تٝ SIESTA وٝ یتٝ تالاػر. دس حاِ سٚ s 1ٞش ازٓ اص دس یزٕاْ اِىسشٚ٘

 >.78-82= تاؿٙذ یٔ یُؿثٝ خسا٘ؼ یٞا

 ؿبِ پتاًؼیل. 3-2-9-1

حهُ   یٓٞا سا وهاٞؾ دٞه   دس ازٓ یذتٝ ؿذذ ٔم یٞا اص اِىسشٖٚ یٔحاػثاذ ٘اؿ یضأٖ یٓتسٛا٘ اٌش      

 یٞها  یٛ٘هذ خ یهف دس زٔش یٟٕٔه  ٘مهؾ  4یٔغهض  یٞا ؿٓ آػاٖ زش خٛاٞذ ؿذ. اِىسشٖٚ -وٛٞٗ ی ٔٔادِٝ

اِىسشٖٚ  ی یّٝٞا تٝ ٚػ یظٌیٚ یٗچشا وٝ ا وٙٙذ یٕ٘ یتاص یشٔسغ یضیىیف یٞا یظٌیٚ یشػا یاٚ  یٕیاییؿ

ٞا وهٝ   دس ازٓ یٔغض یٞا اِىسشٖٚ یلٛ یٛ٘ذسزٕٙذ ٚ خلذ یوِٛٙ یُ. خسا٘ؼؿٛ٘ذ یٔ یفزٛك یرُشف یٞا

 یذٞا تا آٖ یفزٛك یتشا یٗتٙاتشا  وٙٙذ یٔ ییشزغ شٓرٌشٜ ٞؼسٙذ تٝ ػ یادیتا زٔذاد ص  زٛاتْ ٔٛج یداسا

                                                 
1 Plane wave (PW) 

2 Atomic orbitals 

3 Full electron 

4 Core electrons 
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اػر.  یُؿثٝ خسا٘ؼ یٝ،واٞؾ زٔذاد زٛاتْ خا یٞا یىشداص سٚ یىیاػسفادٜ وشد.  یٝزاتْ خا یادیاص زٔذاد ص

اص ٞؼسٝ ٚ اِىسشٖٚ  ی٘اؿ یُسا اص ٔحاػثاذ حزف ٕ٘ٛدٜ ٚ خسا٘ؼ یٔغض یٞا اِىسشٖٚ آٖ یدادا یوٝ تشا

ٓذْ اثش آٖ  یُٞؼسٝ تٝ دِ یهتاس ٘ضد یٚ اص چٍاِ وٙیٓ یٔ خایٍضیٗ     سا٘ؼیُسا تا ؿثٝ خ یٔغض یٞا

ٖ   ییٞا . دس ؿثٝ ازٓوٙیٓ یِ٘ش ٔ ػاخساسٞا كشف یخٛاف اِىسشٚ٘ یفدس زٛك  یاٞه  وٝ ٞؼهسٝ ٚ اِىسهشٚ

ٞؼهسٝ   یهه دس ٘ضد یؿٛد، زٛاتْ ؿثٝ ٔٛج تا زٛاتهْ ٔهٛج ازٕه    یٍضیٗخا یُآٖ زٛػي ؿثٝ خسا٘ؼ یٔغض

 ٞؼسٙذ. یىؼاٖ( یٛ٘ذیخ یٝاص ازٓ ) ٘اح دٚسا٘ذ أا دس خٛاف  ٔسفاٚذ

  SIESTAٔحاػثاذدس >.73=اسائٝ ؿذٜ اػر یٔخسّف یٞا ٞا، دػسٛسإُِٔ یُٔحاػثٝ ؿثٝ خسا٘ؼ تشای

ٔشتٛى تٝ  یٞا یُ. ؿثٝ خسا٘ؼؿٛد یٔ اػسفادٜ >85=ٚ >84=1یٗٔاسز -یشزشِٚ یٞا یُاص ؿثٝ خسا٘ؼ ٕٔٔٛلاً

داس٘ذ  یٚاتؼسٍ ٘یض   یٓذد وٛا٘سٛٔ تٝ r  اص یشتٝ غ یٔٙی اؿٙذت یٔ یٔٛهٔ ی،ٔغض یٞا ٞؼسٝ ٚ اِىسشٖٚ

ٝ  یٞا سٚ یُؿثٝ خسا٘ؼ یشزلٛ یٗتٙاتشا ْ  L ی ٔإِفه ٔ  یهش ٔهٛج تهٝ كهٛسذ غ    زهات اػهر ٚ زٛػهي    یٔٛهه

 یضٚ ٘ یزاتْ ٔٛج ٚ زاتْ ٔٛج زٕاْ اِىسشٚ٘ ؿثٝ  (1-3)  ؿىُ >.86=ؿذٜ اػر اسائٝ 2ِٙذس یتا -ٗیٕٙوّ

 دادٜ اػر. یؾٕ٘ا یٖٛٔشوض  اص             فاكّٝ دس3=   یوأُ تشا یُٚ خسا٘ؼ یُؿثٝ خسا٘ؼ

 

 
 l =3 یُ حمیمی تشای: اِف( ؿثٝ زاتْ ٔٛج ٚ زاتْ ٔٛج زٕاْ اِىسشٚ٘ی ب( ؿثٝ خسا٘ؼیُ ٚ خسا٘ؼ1-3ؿىُ

                                                 
1 Troullier- Martins 

2 Kleinman- Bylander 
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 :ػاص٘ذ یسا تشآٚسدٜ ٔ یشص یٞا یظٌیٚ ٕٞٛاس ٚ یكدل یٞا  یُخسا٘ؼ ؿثٝ

 تاؿٙذ یٔٛج ؿثٝ ازٕدس زٌاتك تا زٛاتْ  یزٛاتْ ٔٛج زٕاْ اِىسشٚ٘ یا٘شط یشٔماد ٚیظٜ  -1

 (ٚخاسج اص آٖ  ی)ؿٔاّ ٔغض       دس یُٚ ؿثٝ خسا٘ؼ یُخسا٘ؼ یضٔٛج ٚ ؿثٝ زاتْ ٔٛج ٚ ٘ زاتْ  -2

 تش ٞٓ ٌٔٙثك تاؿٙذ

ٚ ؿثٝ زٛاتْ ٔهٛج   یزٛاتْ ٔٛج زٕاْ اِىسشٚ٘ یتٝ اصا ،        یٔغض یٝتاس دس ٘اح یؼسٍیخا ؿشى  -3

 تشلشاس تاؿذ

(3-20) ∫   
  

 
|  

     |    ∫   
  

 
|  

  
   |

 
      

فاص  ییشتاؿٙذ زا زغ یىی        ٚ ؿثٝ زاتْ ٔٛج دس  یزٛاتْ ٔٛج زٕاْ اِىسشٚ٘ یسٕیٍِاس ٔـسك  -4

 یخٛاف ٔشتٛى تٝ خشاوٙذٌ یُؿثٝ خسا٘ؼ یٔٙیتاؿذ،  یىؼاٖ یُٚ ؿثٝ خسا٘ؼ یمیحم یُاص خسا٘ؼ ٘اؿی

 یذٕ٘ا یٙیت یؾسا دسػر خ

(3-21)  

  
     

     |     
 

  
     

     |      

 هجوَػِ پایِ. 3-2-9-2

ٞها دس   آٖ یٗزهش  یهح اػهر. سا  یاِضأه  یهك دل یحتٝ دػر آٚسدٖ ٘سا یٔٙاػة تشا ی یٝخا یه ا٘سخاب     

 یهای اػهر ٚ ٞهٓ ٔضا   یٔهی ا٘سخهاب ًث  یهه ٚ ٔسٙاٚب ، أٛاج زخر اػر وٝ ٞهٓ   یا دٚسٜ یٞا یؼسٓػ

زٔهذاد   یؾدلر تالا تا افهضا  ،1 یٝخا ی ٔدٕٛٓٝ یتش ٞٓ ٟ٘ یداسد اص خّٕٝ، ٓذْ ٚخٛد خٌا یض٘ یٔسٔذد

أهٛاج زخهر دس ٔشوهض     یٞها، اص ًشفه   ػادٜ آٖ یشیٚ تٝ واسٌ یزٙاٚت یؼسٓػ یيتا ؿشا یأٛاج، ػاصٌاس

 یشزىث یتاس یچا٘ذ تّىٝ دس ػشزاػش فوا خخؾ ؿذٜ ا٘ذ ٚ دس وُ ػَّٛ تذٖٚ حوٛس ٞ ٘ـذٜ ٚالْ ٞؼسٝ

دس  یػاخساس اِىسشٚ٘ه  یٔحاػثاذ ؿثىٝ ا یأٛاج زخر تشا ی یٝاػسفادٜ اص ٔدٕٛٓٝ خا یٗتٙاتشا ؿٛ٘ذ یٔ

 وٝ 2یلٛ یٔذَ تؼسٍ یٗتٙاتش ا دٞذ یٔ یؾافضا یذاًتضسي، حدٓ ٔحاػثاذ سا ؿذ یدٚسٜ ا یؼسٓػ یه

                                                 
1 Basis set superposition Error 

2 Strongly correlated model 
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 اػهر.  یا٘سخاب ٔٙاػهث  ٌیشد یِ٘ش ٔ دس (LCAO) یٍضیذٜخا یٝتٝ ٓٙٛاٖ زٛاتْ خا سا یازٕ یٞا یساَتاٚس

 یتؼي ؿٔآ یه یذتاؿٙذ، أا تا یتٝ ٞش ؿىّ زٛا٘ٙذ یٔ یٝاػر وٝ زٛاتْ خا ایٗ SIESTA  واس دس اػاع

 یهه ٚ  یٓاص زٛاتهْ ؿهٔا   یثهی تهٝ كهٛسذ زشو   یازٕه  یٞا یساَداؿسٝ تاؿٙذ. خغ اٚست یٔحذٚد ٚ ٔسٙاٞ

 :ؿٛد ی٘ٛؿسٝ ٔ یٕٞاًٞٙ وشٚ

(3-22)                                        

 یا یٝزىا٘ٝ صاٚ یتشا یمیحم یٕٞاًٞٙ وشٚ یه        ٚ   یساَاٚست یتشا یزاتْ ؿٔآ یه      وٝ

دس فشازش اص ؿٔاّ خاف  یچٖٛ زاتْ ؿٔآاص ًشفی . تاؿذ ٔی   یؼیٔغٙاً یٓذد وٛا٘سٛٔ ٚ   یساِیاٚست

rc  ؿٛد یتؼي زٛاتْ ِحاٍ ٔ خغ ؿشى ٔحذٚد تٛدٖ ؿٛد یٔ كفش. 

 ّا تؼذاد پایِ .3-9-2-3

 زٛاٖ یسا ٔٞا  یٝٚاتؼسٝ اػر. زٔذاد خا یضٞا ٘ یٝتش ؿىُ، تٝ زٔذاد خا  ٓلاٜٚ یؼسٓػ یهدس  یح٘سا دلر      

ٟ  یٕٞاًٞٙ وهشٚ  تٝ    یساَداد. ٞش اٚست تؼي  (  ) چٙذٌا٘ٝ صزا یٝخا ی تا اػسفادٜ اص ٔدٕٛٓٝ  یٔـهات

 تٝ  3 ٚ 2 ٚ 1 یزٛاتْ ؿٔآ یتٝ اصا یٔٙیداس٘ذ،  یٔخسّف یزفاٚذ وٝ زٛاتْ ؿٔآ یٗتا ا ؿٛد یٔشتٛى ٔ

 .>87= ٞؼسٙذ TZ یاٌا٘ٝ  ػٝ صزای ٚ DZ یا دٌٚا٘ٝ صزای ٚ SZ یا یٍا٘ٝ صزای یةزشز

 یٞها  وٝ ؿأُ خٛػسٝ دٞٙذ یسا خٛؿؾ ٔ یرُشف یٝلا یٞا  اِىسشٖٚ یؾآسا ،1یٍا٘ٝ صزای  یٞا اٚستیساَ

 یُتٝ دِ ،3دٌٚا٘ٝ   یٞا یساَاٚست ٚ .ؿٛ٘ذ یٓٙاكش ٚاػٌٝ ٔ دس  d یٝتؼسٝ ٔا٘ٙذ لا یٞا ٌاٜ خٛػسٝ ٚ 2تاص

اص  یؿىُ ٘اؿه  ییشزغ یتشا ٖازٛ یٔ یٗتش ا ٜٚٓلا .ؿٛ٘ذ یٔ ػاخسٝ Gaussian ی یٝخا ی ؿىافر ٔدٕٛٓٝ

 یه یضاػیٖٛدس ِ٘ش ٌشفر. زاتْ خٛلاس یض٘ سا 4 یضاػیٖٛتّٛسٞا، زٛاتْ خٛلاس یاٞا  دس ِٔٛىَٛ یٛ٘ذخ یُزـى

 یساَاص اٚست یٔٙی تاؿذ یاؿغاَ ؿذٜ دس ازٓ ٔ یٚاحذ تالازش اص حذاوثش فوا یهوٝ  ذ٘داس 5یا یٝزىا٘ٝ صاٚ

                                                 
1 Single zeta 

2 Open shells 

3 Double shells 

4 Polarization function 

5 Angular mo  
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َ اص اٚست ٚ s یٞا یساَوشدٖ اٚست یٌثل یتشا زٛاٖ ٔی p یٞا ٖ  ٔهی  d یٞها  یسها وهشدٖ   یلٌثه  یتهشا  زهٛا

لاً ث. ٔه دٞٙهذ  یٔه  ٕ٘ایؾ P سا تا یٝدس خا یضاػیٖٕٛ٘ٛد. اهافٝ وشدٖ زٛاتْ خٛلاس اػسفادٜ p یٞا یساَاٚست

DZP ػ یوٝ ٕٔٔٛلاً دس ٔحاػثاذ ػهاخساس  دٌٚا٘ٝ      یضاػیٖٛزٛاتْ خٛلاس یٔٙی ٓ تها   یحٞها ٘سها   یؼهس

 .دٞذ یسا ٔ یشز یفیرو

 1 گیشی دس هٌطقِ بشیلَئي اًتگشال. 3-2-9-4

اتشػَّٛ، ػَّٛ ٚاحذ آٖ سا دس ػهٝ تٔهذ ٚ تها اػهسفادٜ اص      یه یػاص یٝخٟر ؿث تٝ SIESTA وذ     

ٝ ٔثه  یتٔهذ  یهه  ی. دس ػهاخساسٞا دٞهذ  یزىشاس ٔ یا دٚسٜ یٔشص یيؿشا  دس ٔٙاػهة ٞها، خهلا    ُ ٘اِِ٘ٛٛه

 یٞا دس ِ٘ش ٌشفسٝ ٚ فمي دس ساػهسا  وٙؾ دس آٖ ساػسا اص تشٞٓ یشیتٝ خٟر خٌّٛ یرٔحذٚد ساػساٞای

 SIESTA  یظٌی. ٚؿٛد یٔٙاػة، اتش ػَّٛ ػاخسٝ ٔ یٔشص یيتا إٓاَ ؿشا یا دٚسٜ كٛسذتٝ  ی،آصاد

 فاكهّٝ ٔـهخق تهٝ     یهٞا اص  آٖ یٗتٌٝ تٚ كفش ؿذٖ سا یٝٔحذٚد تٛدٖ زٛاتْ خا یُاػر وٝ تٝ دِ ایٗ

ٜ  SIESTA  یٔٙی دٞذ یٕ٘ ییشسا زغ یضیا٘ذاصٜ ػَّٛ چ یؾتٔذ، افضا ٓ ػ یٕٓهُ سٚ  ی اخهاص  یٞها  یؼهس

ٞها( ٚ   یهش )ص٘د یتٔهذ  یه یض)كفحاذ ( ٚ ٘ یدٚ تٔذ یا  دٚسٜ یٞا یؼسٓ)تّٛسٞا(، ػ یػٝ تٔذ یا دٚسٜ

 .دٞذ یٞا سا تٝ كٛسذ خٛدواس ا٘داْ ٔ آٖ یٗت یضٚ زٕا دٞذ یٞا( سا ٔ ِٔٛىَٛ یاٞا  )خٛؿٝ یكفش تٔذ

  تهلا   یٝسا ًثهك لوه   یؿٓ زه رسٜ ا -زٛاتْ ٔٛج وٛٞٗ زٛاٖ یٔ ،اػر یا  آ٘دا وٝ ػاخساسٞا دٚسٜ اص

 ٘ٛؿر: یشػَّٛ تٝ كٛسذ ٔٔادِٝ ص یا ٚ تخؾ دٚسٜ یتخؾ ٔٛخ اص یثیكٛسذ زشو تٝ> 85=

(3-23)    
        

           

وٝ ٕٓلاً وٛچه اػر چهٖٛ زٔهذاد    تاؿذ یٌؼؼسٝ ٔ ٘ٛاس n  ٚ (BZ) یّٛئٗٔٛج دس ٌٔمٝ تش تشداس k  وٝ

تٝ كٛسذ  یّٛئٌٗٔٙمٝ تش یفوا دس  f(r)زاتْ ا٘سٍشاَ ،  ⃗  ٔداص یشٔماد یخش، ٔحذٚد اػر. تٝ اصا ی٘ٛاسٞا

 :ؿٛد ی٘ٛؿسٝ ٔ یشص

                                                 
1 Brillouin zone mentum 
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(3-24)      
     

     
∫       ∑  

 

 (  ) 

 

 اػر. یمیحم یدس فوا یيػَّٛ تؼ حدٓ         ٚ یٝفٛس زثذیُ         وٝ

 گیشی دس ًاحیِ بشیلَئي اّویت اًتگشال. 3-2-10

صٌاس ٔٔهادلاذ وهٛٞٗ   ٔٙٛى تٝ حُ خٛد ػها  یؼسٓػ یهاػسخشاج خٛاف  یچٍاِ یزاتٔ یِٝ٘ش دس     

ٓ  یٔه  سٚتهشٚ         ∫ اص ّ٘ٛ ییٞا ٔٔادلاذ ٔا ٕٔٔٛلاً تا ا٘سٍشاَ یٗحُ ا یؿٓ اػر. تشا ٝ  ؿهٛی     وه

 تشای  .              یٔٙیتشداس ا٘سماَ ؿثىٝ اػر  یتا دٚسٜ زٙاٚب ٔؼاٚ یزاتْ زٙاٚت یه      

ٟٔهٓ   یاسد وٝ دس دلر ٚ ػشٓر ٔحاػهثاذ تؼه  وش یرسٓا یؼسیسا تا یٞا ٘ىاز ٌٛ٘ٝ ا٘سٍشاَ یٗٔحاػثٝ ا

زٛاتهْ   یهذایؾ لثُ اص آٖ ٔٔادِٝ وٛٞٗ ؿهٓ ٚ ٘حهٜٛ خ   یىٗخشداخر. ِ یٓٞا خٛاٞ اػر ٚ دس ادأٝ تٝ آٖ

 .وٙیٓ یٔشٚس ٔ سا       یزٙاٚت

 اػر: یشزه رسٜ وٛٞٗ ؿٓ تٝ كٛسذ ص ٔٔادِٝ

(3-25)  [ 
  

  
  

            ]              

 :ؿٛد یٔ یفزٔش یشٔإثش تٝ كٛسذ ص یُٞا اػر وٝ خسا٘ؼ وُ اِىسشٖٚ زٔذاد i=1…,Nٚ  N  وٝ

(3-26)                 
 

    
∫

        

|    |
 

    [ ]

     
  

 

(3-27) 𝜌    ∑ |     |
   

      

 .تاؿذ یٔ یؼسٓػ یٞا وُ اِىسشٖٚ یچٍاِ ،   𝜌 وٝ
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    )ؿٕاسٜ ٘ٛاس( ٚ  n   یغدٚ ا٘ذ تٝ i  یغا٘ذ  تٛدٖ تّٛس اػر یاص زٙاٚت ی٘اؿ وٝ 1 تّٛ  یٝإٓاَ لو تا

  k   یٔٙی ؿٛد یٔ یُ( زثذ یّٛئٗاَٚ تش یٝ) تشداس ٔٛج دس ٘اح: 

        

 ٔـخق خٛاٞذ ؿذ: یشساتٌٝ ص تا     𝜌  یاتش اِىسشٚ٘ چٍاِی   

(3-28) ρ    
 

     
∫ρ        

 ٘ٛؿر: زٛاٖ ٔی  (27-3)اػر ٚ تا زٛخٝ تٝ ساتٌٝ   2یيتؼ یاخسٝ حدٓ       

(3-29) ρ     ∑ |       |
    

   

 ٚ      یٞهاسزش  یُاػر ٚ خسا٘ؼ یٔحٛس یروٕ یهًشف  یه اص     ρ   وٝ ؿٛد یٔلاحِٝ ٔ تٙاتشایٗ

 یٗٔحاػثٝ ا یتشا یٍشداس٘ذ ٚ اص ًشف د یتؼسٍ یروٕ یٗدٚ تٝ ا ٞش        یٕٞثؼسٍ یزثادِ یُخسا٘ؼ

 .یٓداس یّٛئٗاَٚ تش یٝدس ٘اح یزاتْ زٙاٚت یهتٝ ٔحاػثٝ ا٘سٍشاَ اص  یاص٘ یروٕ

ٗ تٝ ا یٍشید یٝزش ؿٛد اص صاٚ سٚؿٗ یّٛئٗاَٚ تش یٝدس ٘اح یشیا٘سٍشاَ ٌ یرآٖ وٝ إٞ تشای ٔٛههّٛ   یه

 دس K ٔذاد ٘مهاى ز یٚاحذ( ٔؼاٚ یزٔذاد ٘ماى ؿثىٝ ) زٔذاد ػَّٛ ٞا تّٛس یهدس  دا٘یٓ ی. ٍٔ٘شیٓ یٔ

 یسا تهٝ اصاء ٞهش ػهَّٛ ٚاحهذ دس فوها      یهر وٕ یه یاٍ٘یٗٔ یٓاػر. ِزا اٌش تخٛاٞ یّٛئٗاَٚ تش یٝ٘اح

 یراص آٖ وٕ یؼسی( تا یيتؼ یاخسٝتٝ اصاء ٞش  یا٘شط یاٍ٘یٗ) فشهاً ٔ یٓ( ٔحاػثٝ وٙ rی)فوا یِٕٔٔٛ

آٖ تهٝ   یاٍ٘یٗٔ یشیذدس ِ٘ش تٍ سا      یشِ٘ یروٕ یه. فشهاً یٓوٙ یشیٌ یاٍ٘یٗٔ اصٔد K یهتٝ اصاء 

 اصاء ٞش ػَّٛ ٚاحذ ٓثاسذ اػر اص:

(3-30)  ̅  
 

  
∑       

 

  
∑ ρ       

 یهش صسا تٝ كٛسذ ا٘سٍهشاَ   یشساتٌٝ اخ زٛاٖ یاػر. حاَ ٔ یّٛئٗاَٚ تش یٝدس ٘اح ٞاK  وُ زٔذاد       

 ٘ٛؿر: یض٘

                                                 
1 Bloch theorem 

2 Primitive cell 
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(3-31)  ̅  
 

   
∫        

     

     
∫         

اص  یاسیٔحاػهثٝ تؼه   یوٝ ٔا تهشا  ؿٛد یٔ یذٜد یةزشز یٗا اػر ٚ تٝ یّٛئٗاَٚ تش یٝ٘اح حدٓ    وٝ 

 یٗٔحاػثٝ ا یتشا ی. دس ادأٝ تٝ ٘ىازیٓػش ٚ واس داس یّٛئٗاَٚ تش یٝدس ٘اح ییخٛاف تّٛس تا ا٘سٍشاَ ٞا

 یؼهسی ٘ىسهٝ تا  ٝٞها ػه   ٌٛ٘ٝ ا٘سٍشاَ یٗٔحاػثٝ ا یتشا .خشداصیٓ یؿٛد ٔ یرسٓا یؼسیٞا تا ٌٛ٘ٝ ا٘سٍشاَ

 ؿٛ٘ذ وٝ ٓثاسزٙذ اص: یرسٓا

       1 ٗیّٛئتش یشواٞؾ ٘اخز یٝدس ٘اح یشیٌ ٘سٍشاَا   -1

   یٝفٛس ی( ٔٙاػة فوای) ٔؾ تٙذ یتٙذ ػَّٛ  -2

 k 2  یظٜٔٙاػة ٘ماى ٚ سخاب٘ ا -3 

 :خشداصیٓ یٔ یهٞش  یحتٝ زٛه حاَ

  ًاحیِ کاّؾ ًاپزیش بشیلَئي. 3-2-10-1

ٗ اَٚ تش یٝدس وُ ٘اح یشیٌ ا٘سٍشاَ یوٝ تٝ خا ؿٛد یٔٛخٛد دس تّٛس ٔٛخة آٖ ٔ زماسٖ        ٔها   یّهٛئ

ٗ اَٚ تش یٝاص ٘اح تخـی  IBZیٍش. تٝ ٓثاسذ دیشیَٓ تٍا٘سٍشا یٝ٘اح یٗاص ا یفمي دس تخؾ وٛچى  یّهٛئ

  IBZتاؿهذ  یـهسش اػر وٝ ٞش چٝ زمهاسٖ تّهٛس ت   یٟیاػر. تذ یؼسٓاًلآاذ ػ یزٕأ یاػر وٝ حاٚ

 :یٓػادٜ داس یتّٛس ٔىٔث یهفشهاً دس  ٌیشد یدس تش ٔ ساBZ اص  یوٛچىسش تخؾ

(3-32)                       
   

  
 = 

 

  
 

 اػر؟BZ اًلآاذ ٔٛخٛد دس  یزٕأ حاٚی IBZچشا 

اػهر وهٝ تها     ٍّٕٓشی R .ٌیشیٓ یدس ِ٘ش ٔ سا R یشتّٛس ِ٘ یٍّٕٓش زماس٘ یهػإاَ  یٗخاػخ تٝ ا تشای

 .ٌشدد یتش ٔ یٝإٓاَ آٖ تّٛس تٝ حاِر اِٚ

 ٔشزثي اػر: یشًثك ساتٌٝ ص تّٛس  ̂   یّسٛ٘یٍّٕٓش تا ٞأ ایٗ
                                                 
1 Irreducible Brillioan zone (IBZ) 

2 Kpoint sampling 
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(3-33)   ̂    ̂  |   ̂|      

(3-34)        =       

 (3-35)                            =                                    

  

ٔ  یظٜٚ ٘یض         تٙاتشایٗ ٚ  تها   ̂   یّسٛ٘یزاتْ ٔشتٛى تٝ ٞها ٗ . ااػهر     ٔمهذاس  یهظٜ ٕٞهاٖ  تهذاٖ   یه

ٝ   یٓداؿسٝ تاؿ سا     ٚ      یٔٙی ،اَٚ ٘احیٝ دس 1  ذ ٘مٌٝٔٔٙاػر وٝ اٌش اًلآا  2  اًلآهاذ ٘مٌه

 وٝ: ؿٛد یآٖ ٔ یدٝ٘س تٙاتشایٗ ّْٔٔٛ ٞؼسٙذ. ٘یض       ٚ       یٔٙی

(3-36) ∑      ∑               

 ٌیشد یا٘داْ ٔ یّٛئٗتش شیواٞؾ ٘اخز یٝ٘اح ی( فمي تٝ سٚ یشیٌ ٚصٖ اػر ٚ خْٕ ) ا٘سٍشاَ زاتْ    وٝ

 .ؿٛد یدس ِ٘ش ٌشفسٝ ٔ یٞش ٘مٌٝ لاصْ اػر ٚصٖ ٔٙاػث یتشا یىِٗ

 ػلَل بٌذی )هؾ بٌذی( هٌاػب. 3-2-10-2

   :ؼیٓ٘ٛی یٚ ٔ وٙیٓ یٔ زثذیSUMُ   ا٘سٍشاَ دس ُٕٓ آٖ سا تٝ خْٕ یه یٔحاػثٝ ٓذد تشای     

        ∫    ∑

   

 

 یوٛچه ٚ ٔؼاٚ یٞا یاخسٝآٖ سا تٝ  یافسٝتخؾ واٞؾ  یاٚ  یّٛئٗاَٚ تش ٘احیٝ دس ∑ٔحاػثٝ  یتشا ٚ

 .وٙیٓ یٞا ٔحاػثٝ ٔ یاخسٝ یٗاص ا یهٚ حاكُ ٓثاسذ ٔشتًٛٝ سا دس دسٖٚ ٞش  وٙیٓ یٔ یتٙذ یٓزمؼ

ٝ  یذٔٙاػة تا یتٙذ وٝ ٔؾؿٛد آٖ اػر  یرٔشحّٝ سٓا یٗدس ا یؼسیوٝ تا یا ٘ىسٝ ا٘سخهاب   یا تٝ ٌٛ٘ه

 وٝ تٝ زٔذاد ٘ماى ؿٛد یواس تآث ٔ یٗ٘ثاؿذ. ا ی٘ماى ا٘سخات خضء        یٔٙیؿٛد وٝ ٘مٌٝ ٔثذا 

k  یٔ یؼٝسا تا ٞٓ ٔما یىؼاٖ یْتا زٛص یتٙذ دٚ ٔؾ 2-3تاؿذ. دس ؿىُ  یاص٘ وٕسشی  ٓ وهٝ زٟٙها    وٙهی
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اِف ٚ  (2-3 )اػر، ؿىُ ا٘سخاتی K خضء ٘ماى  ٘یض    ٘مٌٝ حاِر یهٞا دس آٖ اػر وٝ دس  زفاٚذ آٖ

 .یؼر،٘ یٗچٙ ب (2-3)  ؿىُدس حاِر دْٚ 

 

 . Γ ٌشفسٗ ٔثذا ٚ ب( تذٖٚ دس ِ٘ش Γ تٙذی دس ٘احیٝ اَٚ تشیّٛئٗ، اِف( تا دس ِ٘ش ٌشفسٗ ٔثذا : اِف( ٕ٘ایی اص ٔؾ2 -3ؿىُ

دس  ٞها  K . ِزا زٔذادداسیٓ  IBZ  ٔٔادَ دسٖٚ یشغ ٘مٌٝ  6  فمي  (2-3) لؼٕر اِف دس ؿىُ ٌٔاتك  

ٓ  یسا تٝ وهاس ٔه   یتٙذ ٔؾ یٕٗٞ لؼٕر ب، دس .اػر  6 ٔؼاٚی IBZ یٝ٘اح  یآٖ سا لهذس  یىِٗه  ٌیهشی

 یهش حاِر زٟٙا ػهٝ ٘مٌهٝ غ   یٗا دس ٘ثاؿذ. ا٘سخاتی K ٘ماى خضء   وٝ ٔثذاء یا تٝ ٌٛ٘ٝدٞیٓ  ا٘سماَ ٔی

تهٝ   یاٌش ػَّٛ تٙهذ  تٙاتشایٗ .یاتذ یحدٓ ٔحاػثاذ واٞؾ ٔ یةزشز یٗٚ تٝ ا داسیٓ IBZدسٖٚ ٔٔادَ 

 ٘ـٛد حدٓ ٔحاػثاذ وٕسش خٛاٞذ ؿذ.( سا ؿأُ   ) ٘مٌٝ k  فواءوٝ ٔثذا  یشدا٘داْ ٌ یٌٛ٘ٝ ا

 Kًقاط ٍیظُ . 3-2-10-3

تٝ ٔحاػثٝ ا٘سٍشاَ زٛاتْ  یاص٘ یٚ ا٘شط یچٍاِ یشاص خٛاف تّٛس ِ٘ یاسیاػسخشاج تؼ یوٝ تشا ٌفسیٓ     

 اػر: یشوٝ تٝ كٛسذ ص یٓداس یّٛئٗاَٚ تش یٝػشزاػش ٘اح دس               یشِ٘ یزٙاٚت

(3-37)  ̅  
 

   
∫        

     

     
∫       =

 

  
∑       

 r یدس فوا یيتؼ یاخسٝ: حدٓ        ٚ  زٔذاد ٘ماى :    ٚ  kیدس فوا یيتؼ یاخسٝ: حدٓ        وٝ

  ٚd یاٍ٘یٗ: ٔ̅   ٚ : زٔذاد اتٔاد تّٛس  f  ٝاصاء  ٞش تK  ٚ یاٍ٘یٗٔٔادَ آٖ ٔ یا   fٝیيتؼ یاخسٝاصاء ٞش  ت 

 اػر. یِٕٔٔٛ یدس فوا
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زٟٙا تهٝ اصاء   ییٕٓ٘ا ٔحاػثٝ  BZ  آٖ وٝ دس وُ یسا تٝ خا یشا٘سٍشاَ اخ زٛاٖ یآٖ اػر وٝ ٔ ٚالٔیر 

 یحا زٛهه ٔٛههّٛ س  یتا ٔثهاِ  یلاً. ریٓدػر آٚس تٝ سا ̅    ٕٞاٖ یخٛت یةٔحاػثٝ ٚ تا زمش خاف  k چٙذ

 تاؿذ: یشٞذف ٔحاػثٝ ا٘سٍشاَ ص یذ. فشم وٙدٞیٓ یٔ

(3-38)    ∫                
  

 
=                        

 .ؿٛد یٔ حاكُ       ا٘سٍشاَ یٗخٛاب ا یكتا ٔحاػثٝ دل تٙاتشایٗ

ٝ  یض٘ یٍشید یكتٝ ًش اس      خٛاب یٕٗٞ زٛاٖ یٔ حاَ ٗ دػهر آٚسد ٚ آٖ ا  ته ٝ ٔمهذاس  اػهر وه   یه

 :ییٕٓ٘ا ٔحاػثٝ     ٔیاٍ٘یٗ  K  یهٓلأر ا٘سٍشاَ( سا تٝ اصاء  یشا٘سٍشا٘ذ )ٓثاسذ ص

(3-39)                          

ٔحاػثٝ  یسا تٝ خا یزٙاٚت یٞا ا٘سٍشاَ ٓثاسذ زٛا٘یٓ یدسػر اػر ٚ ٔا ٔ یض٘ یلآذٜ دس حاِر وّ ایٗ

 SIESTA   . دسوذییٓٔحاػثٝ ٕ٘ا یخٛت یةتا زمش ،خافK  ا٘سخاب چٙذ تا زٟٙا،  Kیدسفوا یكدل

ٚ  ؿٛد یاػسفادٜ ٔ یّٛئٗتش یدس فواٌیشی  ٕ٘ٛ٘ٝ تشای >88=1خه -٘ماى اصسٚؽ ٔٙخاسػر ا٘سخاب

سٚؽ دس  یٗدس ا ی. ؿثىٝ تٙذؿٛد یصدٜ ٔ زمشیةW  یؿاخق ٚص٘ تا k  ٘ماى یزٔذاد وٕ یا٘سٍشاَ سٚ

ٚ تٝ  تاؿٙذ ٔی          ٚ یحاسأسشٞا ٓذد كحوٝ خ تاؿذ ٔی       تٝ كٛسذ یحاِر وّ

ٔثُ  یتٔذ یه یػاخساسٞا یتشا .سٚ٘ذ یٔخسّف تٝ واس ٔ یٚاسٖٚ دس ساػساٞا یفوا یتٙذ ِٔٙٛس ؿثىٝ

 ٚ        تٝ كٛسذ  یٍشد یدس دٚ ساػسا یرٔحذٚد ٚ     یدس ساػسا یدسخٝ آصادیه ٞا تا  ٘اِِ٘ٛٛٝ

⃗⃗⃗  ٚ  ⃗  یساػسا ػٝ دس  یرتا ػٝ دسخٝ ٔحذٚد ییػاخساسٞا یتشا  ٞا تٝ كٛسذ ِٔٛىَٛ ٔا٘ٙذ    ٚ  

ٞش چٝ ػَّٛ ٚ ػاخساس  یٗ. تٙاتشاتاؿذ یٔ یّٛئٌٗٔٙمٝ تشدس  وٝ ٕٞاٖ ٘مٌٝ  ؿٛد یٔ ا٘داْ       

( اتٔاد یّٛئٗٚاسٖٚ آٖ )ٌٔٙمٝ تش یداؿسٝ تاؿذ، فوا یمیحم یدسفوا یتضسٌسش اتٔاد  ،یٔٛسد تشسػ

ٚ ٘ماى  یتٙذ ٚاسٖٚ تٝ زٔذاد ٔؾ یؿذٖ فوا سشتا وٛچى تٙاتشایٗىغ. ٚ تأِ خٛاٞذ داؿر یوٛچىسش

K یاصٔٙذیٓ٘ یّٛئٗدس ٌٔٙمٝ تش وٕسشی. 

                                                 
1 Monkhorst- Pack 
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 هقذهِ. 4-1

 ػٕر تٝ زٛخٟاذ ٞا ، اشػا٘یٕكٙٔر ٘ اِىسشٚ٘یىی دس لٌٔاذ ػاصی وٛچه سٚ٘ذ تٝ زٛخٝ تا     

 لٌٔاذ ػاص٘ذٜ اخضای ٓٙٛاٖ آٟ٘ا، تٝ فیضیىی خلٛكیاذ دس زغییش دِیُ تٝ اتٔاد، ٘ا٘ٛ ػاخساسٞای

 ٘ا٘ٛ تٔذی ٕٞچٖٛ یه ؿثٝ تٔذی ٚ  یه ػاخساسٞای ٔیاٖ، ایٗ دس اػر وٝ وشدٜ خیذا ػٛق اِىسشٚ٘یىی

 زشیٗ ٟٔٓ اص یىی( SiC)تایذ  واس ػیّیىٖٛ وٝ آ٘دا اص. تاؿٙذ ٔی كٙٔر ایٗ دس ٔٙاػثی ٞا، ٌضیٙٝ ِِٛٝ

 ػخسی تالا، حشاسزی سػا٘ایی ٘ٛاسی خٟٗ، ٌاف لثیُ اص فشدی  تٝ خٛاف ٔٙحلش تا ٕشػا٘اٞای زشویثیی٘

 ٚ تالا، ػخر دٔای ٞای ٔحیي دس واس زٛا٘ایی ،تاؿذ ٔی خٛس٘ذٜ ٞای ٔحیي تشاتش دس ٔماْٚ ٚ ٔىا٘یىی

 سا واستایذ، آٖ ػیّیىٖٛ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ وٛا٘سٛٔی آٖ دس ا٘ذاصٜ اثشاذ اص ٘اؿی ٞای ٚیظٌی .داسد سا نخٌش٘ا

 اِىسشٖٚ اخسیه ، ٔذسٖ ، اِىسشٚ٘یه تالا دس واستشدی خسا٘ؼیُ تا ٘ا٘ٛ ّٓٓ خذیذ دس ٓٙلش ٓٙٛاٖ یه تٝ

 واس ػیّیىٖٛ تٔذی زه ٘ا٘ٛػاخساسٞای تٝ زٛخٝ دلایُ دیٍش اص .اػر وشدٜ ٔٔشفی ػٙؼٛسٞا ٔىا٘یه ٚ

 زؼٟیُ دس ٔٛخة اػر وٝ وشتٙی ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تٝ خاسخی، ٘ؼثر ػٌح تیـسش دس خزیشی تایذ، ٚاوٙؾ

 ٕٞٝ اص ٚ آلایؾ حوٛس دس تیـسش اٌ٘ٔاف تالا ٚ دٔای دس صیاد خایذاسی ٘یض خا٘ثی ٚ ٞای خذاسٜ زِٙیٓ

 اص ػاخر ٚ ٔوآف سا اٌ٘ٔاف ایٗ ذ وٝتاؿ ٔی آٖ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ خاِی فوای اص ٘اؿی ٞای ٚیظٌی ،زش ٟٔٓ

 أىاٖ داسٚٞا ٚ ِ٘یش ؿیٕیایی ٔٛاد ِٔٛىِٛی ، زضسیك ِٔٙٛس خیداد ، تٝ ٞای ػیؼسٓ ٓٙٛاٖ تٝ آٟ٘ا

 ٚ ػٙسض ٔٛفمیر تا SiCٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ. تشد ٘اْ زٛاٖ ٞا ٔیCNTتٝ  ٘ؼثر ٞیذسٚطٖ تٟسش ػاصی رخیشٜ

 للذ فلُ ایٗ دس ٔا .اػر ؿذٜ ٞای ٔسّٙٛ تشسػی ؿیٜٛ آٟ٘ا تٝ اِىسشٚ٘ی ٚ ػاخساسی خٛاف ٚ خایذاسی

 ضاي ( ٚ ٘یضٍش ٚ صیچیآسٔ ) یه ّ٘ٛ  SiCدٚخذاسٜ خاِق ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ اِىسشٚ٘ی خٛاف ٚ خایذاسی داسیٓ

 ِ٘شیٝ ٔثٙای تش ٔا ٔحاػثاذ. ٕ٘اییٓ تشسػی سا (B)ازٓ تٛسٖٚ  تا یافسٝ آلایؾ دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ

ٚزمشیة ؿیة زٕٔیٓ یافسٝ  تش خایٝ زمشیة ؿثٝ خسا٘ؼیُ SIESTAثازی ٔحاػ وذ چٍاِی تا زاتٔی

(GGA تشای زاتْ زثادِی )- ضا٘ –تشن –خشدٚ  ٕٞثؼسٍی( سٞٛفPBE كٛسذ ) ٝاػر ٌشفس.  
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 ّا هحذٍدیت ٍ ػاصی بْیٌِ .4-2

 تشخی ػشٓر ٔحاػثاذ افضایؾ صٔاٖ واٞؾ ٕٞشاٜ تٝ ٘سایح دس كحر ٚ دلر افضایؾ ِٔٙٛس تٝ 

 اص تاؿذ وٝ ٔی ٔحاػثاذ ا٘داْ تشای خسا٘ؼیُ ٔٙاػة ؿثٝ ا٘سخاب ٌاْ تٟیٙٝ ؿٛ٘ذ. اِٚیٗ خاسأسشٞا تایذ

 یه ٞای ازٓ سفسٝ تشای واس تٝ ٞای خسا٘ؼیُ ؿثٝ وٝ داؿر زٛخٝ تایذ ٚ اػر واس ا٘داْ ٔشاحُ زشیٗ ٟٔٓ

 ؿذٜ تا ٔحاػثٝ ٘ٛاسی ػاخساس تاؿٙذ زا ٕٞثؼسٍی - زثادِی خّٕٝ سد یىؼا٘ی زأثیش ػاخساس داسای

لٌْ ٚ  ا٘شطی ٌشایی ٞٓ ٌٔأِٝ ٔحاػثاذ ا٘داْ تاؿٙذ. ٌاْ دْٚ دس داؿسٝ خٛتی زدشتی ٕٞخٛا٘ی ٔثا٘ی

 وُ ا٘شطی زغییشاذ ،    ٔحاػثاذ دس صیشا تاؿذ زٔذاد ٘ماى دس فوای ٚاسٖٚ( ٔی)تٙذی  تشداس ؿثىٝ

 صٔاٖ افضایؾ اػسفادٜ، ٔٛسد ٘ماى لٌْ ٚ زٔذاد ا٘شطی افضایؾ .ؿٛد  ٔی تشسػی اسأسشخ دٚ ایٗ تٝ ٘ؼثر

 شاییٍٕٞ ٌٔأِٝ)ٞا  دادٜ ػاصی تٟیٙٝ تا دِیُ ٕٞیٗ داؿر ، تٝ خٛاٞذ دسخی سا ٘یاص حافِٝ ٔٛسد ٚ اخشا

 ٌیشیٓ ٚ ٔی ِ٘ش دس اخشا تالای ػشٓر تا ْأكحیح زٛ ٘سیدة یه داؿسٗ تشای سا ٔمذاس وٕسشیٗ (ٞا دادٜ

دس  ٘ماى ا٘شطی لٌْ ٚ زٔذاد ٔمذاس ٕٞیٗ تا سا تٔذ ٔشاحُ ٔحاػثاذ زٕاْ ،صٔا٘ی ٔحذٚدیر دِیُ تٝ

  .دٞیٓ ٔی ادأٝ فوای ٚاسٖٚ

 اًشطی قطغ ٍسٍدی پاساهتش تؼییي ٍ ػاصی بْیٌِ. 4-2-1

 SIESTAهشایة تؼي أٛاج زخر ٔی تاؿذ ٚ دس وذ  وشدٖ ٔحذٚد ا٘شطی لٌْ تشای ٖوشد تٟیٙٝ  

 ػاخساسٞایدس یطٔحاػثٝ ا٘ش تشای. تاؿذ  ٔی ازٕی ٞای خٌی اٚستیساَ زشویة حؼة ؼي زاتْ ٔٛج تشت

 تأِىغ تٝ ٚاسٖٚ ٚ حمیمی فوای فیضیىی اص  ٞای زثذیُ فٛسیٝ وٕیر ٘یض ٞا ٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ ِ٘یش ای دٚسٜ

 تٙذی ؿثىٝ سا فواٞا ٌیشی، ا٘سٍشاَ دلر ِٔٙٛس تٝ . ٞؼسیٓ فواٞا ایٗ ٞایی دس ا٘سٍشاَ ٔحاػثٝ تٝ ٘یاص

  :داسیٓ  ؿٛد فشم ∆x فوای حمیمی دس ؿذٜ تٙذی ؿثىٝ ٘ماى فاكّة وٙیٓ اٌش ٔی

    
 

  
       

    

   
              

 

√     
                                                 1)  (4-                                                

 



 

 
58 

تاؿذ،  زش تضسي آٖ ٔمذاس چٝ ٞش وٝ تاؿذ ا٘شطی لٌْ ٔی     لٌْ ٚ   زخر ٔٛج تشداسKc   آٖ دس وٝ

 آٟ٘ا زٔذاد ٚاسٖٚ فوای دس أا ). ؿٛد ٔی وٕسش ٞا آٖ فاكّٝ ٚ ؿذٜ تیـسش آٟ٘ا زٔذاد حمیمی ؿثىٝ دس

حمیمی  ؿثىٝ دس دلر افضایؾ ٔٛخة وٝ ا٘سٍشاَ دس تیـسش ٘ماى ٔـاسور یٔٙی ایٗ ٚ (ؿٛد  ٔی وٕسش

ٟ٘ایر زٔییٗ ا٘شطی لٌْ  دس دسفوای ٚاسٖٚ ٚ ٔحاػثاذ)ػشٓر تالای ٔحاػثاذ( صٔاٖ واٞؾ ٚ

 ِزا .٘ثٛد خزیش أىاٖ ػاخساسٞا زٕاْ تشسػی ٌٔأِٝ، ٔٛسد ػاخساسٞای وثشذ تٝ زٛخٝ تا ؿٛد. ٔٙاػة ٔی

ٚ  (n,n)@(m,m) كٙذِی دػسٝ دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ اص ٌشٜٚ دٚا٘داْ ٌشفسٝ سٚی تشسػی  تٝ زٛخٝ تا

 زه خاِقكٙذِی  دػسٝی  ٘اِِ٘ٛٛٝ یه اصای تٝ سا لٌْ ٔٙاػة خاسأسشا٘شطی ،(n,0 ) @ (m,0)صیٍضان 

ٚ دٚ  (0،13)زه خذاسٜ  خاِق ِِٛٛٝ صیٍضان٘ا٘ یه ٘یض ٚ (4،4) @(8،8)ٚدٚخذاسٜ  (4،4)خذاسٜ 

٘اخاِق  ٚ خاِق آٓ اص دیٍش ػاخساسٞا ٔحاػثاذ تشای ٚ ٕ٘ٛدٜ زٔییٗ (5،0)@(13،0)خذاسٜ صیٍضان 

 ٚ ٚسٚدی دلیك فایُ دس ا٘شطی لٌْ ، اص غیش تٝ خاسأسشٞا زٕاْ ِٔٙٛس ایٗ تشای .اػر ؿذٜ اػسفادٜ آٖ اص

دادٜ  زغییش ٔشحّٝ ٞش دس لٌْ سا ا٘شطی ػدغ .یاتذ واٞؾ حذالُ تٝ خٌا تشٚص أىاٖ ؿذ زا ا٘سخاب تالا

 ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای آٔذٜ دػر  تٝ ٘سایح .ٍٕٞشا ؿٛد لٌْ ٔسفاٚذ ٞای  ا٘شطی اصای ػاخساس تٝ وُ ا٘شطی زا

 ٌضاسؽ 2-4ؿىُ  ٚ خذَٚ دٚ خذاسٜ دس ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ٚ 1-4ؿىُ  ٚ خذَٚ زه خذاسٜ خاِق دس

 ٘ا٘ٛ زٕأی ی وُطا٘ش وٝ دٞذ ٔی ٘ـاٖ 2-4ٚ  1-4ٕ٘ٛداسٞای ٚ خذاَٚ اص حاكُ ٘سایح اػر. ؿذٜ

 زمشیثاً اص واستایذ، ٚ صیٍضان ) زه خذاسٜ ٚ دٚ خذاسٜ( ػیّیىٖٛ دػسٝ كٙذِیتشسػی  ٔٛسد ٞای ِِٛٝ

 تٝ ٔمذاس ایٗ اػر، ِزا ٘یفسادٜ ازفاق ا٘شطی صیاد زغییشاذ ٚ ثاتسی داؿسٝ سٚ٘ذ تٝ تٔذ Ry 500ٔمذاس 

  .اػر ٌشفسٝ كٛسذ آٖ ی ٔثٙا تش ٔحاػثاذ ٚ لٌْ ا٘سخاب ا٘شطی تٟیٙٝ خاسأسش ٓٙٛاٖ

 (0،13( ٚصیٍضاي )4،4ش )چیخاِق زه خذاسٜ آسٔ ِِٛٝ ٘ا٘ٛ لٌْ تشای ا٘شطی حؼة وُ تش : ا٘شطی1-4خذَٚ 

 (RY)اًشطی قطغ 200 300 400 500 600 700 800

 (4،4) (eV)اًشطی کل -091/1564 -094/1564 -096/1564 -097/1564 -097/1564 -097/1564 -097/1564

 (13،0) (eV)اًشطی کل -344/6265 -365/6265 -373/6265 -376/6265 -377/6265 -377/6265 -377/6265
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 (13-0) صیٍضاي ( ب( ٘ا٘ٛ 4ِِٝٛ-4ش )چی: ٘ا٘ٛ ِِٛٝ آسٔاِفلٌْ ا٘شطی  تشحؼةا٘شطی وُ  : ٕ٘ٛداس1-4ؿىُ    

 

                         (4،4) @ (8،8)ش چیآسٔخاِق دٚ خذاسٜ  ِِٛٝ ٘ا٘ٛ لٌْ تشای ا٘شطی حؼة : ا٘شطی وُ تش2-4خذَٚ   

 (5،0) @ (13،0) صیٍضاي ٚ

اًشطی  200 300 400 500 600 700 800

 (RY)قطغ

 (eV)اًشطی کل -587/5742 -603/5742 609/5742 -612/5742 -612/5742 -613/5742 -613/5742

(8،8)@(4،4) 

 (eV)اًشطی کل -033/9396 -065/9396 -078/9396 -083/9396 -083/9396 -084/9396 -084/9396

(13،0)@(5،0) 

 

 

                                                            ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚخذاسٜ لٌْتشحؼة ا٘شطی   وُ ا٘شطی ٕ٘ٛداس :2-4ؿىُ   

 (5،0) @ (13،0) صیٍضاي ب( (4،4) @ (8،8) شچیآسٔ اِف(
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 ٍاسٍى فضای دس  Kًقاط تؼذاد تؼییي ٍ ػاصی بْیٌِ. 4-2-2

 ٔحاػثاذ تٟیٙٝ دس خٌا واٞؾ ٚ ٌشایی ٞٓ افضایؾ ػشٓر خٟر تٝ وٝ ٚسٚدی خاسأسشٞای دیٍش اص    

 SIESTAٔحاػثازی  وذ دس وٝ تاؿذ ٔی K ای ٚاسٖٚفو ٚ تشداسٔؾ تٙذی دس ٘ماى زٔذاد ؿٛد، ٔی

 وٝ آ٘دا اصٚ  ٌیشد ٔی كٛسذ ٞاای ػاخساس دٚسٜ آصادی ساػسای دس خه ٚ سٚؽ ٔٙخاسػر زٛػي

اػر  ای ٌٛ٘ٝ تٝ ؿذٜ إٓاَ ٔشصی ؿشایي تاؿٙذ، ٔی تٔذی زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشسػی ٔٛسد ػاخساسٞای

 تٝ Cساػسای  تٙذی دس ٔؾ ؿٛد ٚ ٔی ٌشفسٝ ِ٘ش دس ای دٚسٜ سفساس ٞا ِِٛٝ ٔحٛس ساػسای دس فمي وٝ

 ا٘ذاصٜ تٝ ٞا وٙؾ تشٞٓ اص خٌّٛیشی خٟر تa ٚ bٝساػسای  دس دٚ ٚ ؿٛد ٔی ا٘سخاب  N×1×1كٛسذ 

 زٕأیٔمذاس اتسذا ،لٌْ ا٘شطی ػاصی تٟیٙٝ ٔـاتٝ ٘یض ٔشحّٝ ایٗ دس .اػر ؿذٜ ِٔٙٛس وافی خلاء

 دس Nٔمذاس  زغییش تا ٕ٘ٛدٜ ٚ ٚسٚدی ٚاسد فایُ دس سا ؿذٜ ٟیٙٝا٘شطی لٌْ ت خاسأسش خّٕٝ اص خاسأسشٞا

 دس آ٘چٝ وٝ ٌٔاتك ٔحاػثاذ، ا٘داْ اص خغ ٞای ٔسفاٚذNاصای  تٝ وُ ا٘شطی ثثر ٚ ٔشحّٝ ٞش

 ٘ا٘ٛ دٚ تشای ٕ٘ٛ٘ٝ ٓٙٛاٖ تٝ خاسأسش ایٗی  ؿذٜ تٟیٙٝ ٌضاسؽ ؿذٜ اػر، ٔمذاس 4-4  ؿىُ ٚ 3-4خذَٚ

 كٙذِی دػسِِٝٛٝ دٚخذاسٜ خاِق ٘ٛدٚ ٘ا ٘یض ٚ (13-0) ٚ (4-4)ی كٙذِ دػسٝ خذاسٜ زه ِِٛٝ

 كٛسذ ٞا آٖ سٚی لٌْ ٘یض ا٘شطی ػاصی  تٟیٙٝ ٔحاػثاذ وٝ (5،0)@(13،0) ٚ صیٍضاي (4،4)@(8،8)

 .ٜ اػرآٔذ دػر تٝ ،تٛد ٌشفسٝ

 

 (0،13خاِق ) ِِٛٝ ا٘ٛ( ب( 4،4٘دس فوای ٚاسٖٚ اِف( ٘ا٘ٛ ِِٛٝ خاِق ) K٘ماى حؼة  ا٘شطی وُ تش : تٟی3ٝٙ-4ؿىُ
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 (0،13( ٚ)4،4)خذاس زه خاِق ِِٛٝ ٘ا٘ٛ دٚ تشای K٘ماى  زٔذاد حؼة تش وُ ا٘شطی :3-4خذَٚ 

 kتؼذاد ًقاط  9 19 39 59 79 99

 (eV)اًشطی کل -095/1564 -095/1564 -097/1564 -097/1564 -097/1564 -097/1564

 (4،4) 

 (eV)اًشطی کل -368/6265 -376/6265 -376/6265 -376/6265 -376/6265 -376/6265

(13،0) 

 

 

  

                                   دٚخذاسٜ خاِق ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشایدس فوای ٚاسٖٚ  Kحؼة ٘ماى  ا٘شطی وُ تش تٟیٙٝ :4-4ؿىُ

 (5،0) @ (13،0) صیٍضاي ٚ ب( (4،4) @ (8،8) شچیآسٔ اِف(

 

 

                                  دٚخذاسٜ  خاِق دٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای K٘ماى  حؼة تشٔحاػثٝ ؿذٜ  وُ : ا٘شطی4-4خذَٚ 

 (5،0) @ (13،0) صیٍضاي ب(ٚ  (4،4) @ (8،8) شچیآسٔ اِف(

 kتؼذاد ًقاط 19 29 39 59 79 99

 (eV)اًشطی کل -610/5742 -611/5742 -611/5742 -612/5742 -612/5742 -612/5742

(8،8)@(4،4) 

 (eV)اًشطی کل -087/9396 -083/9396 -082/9396 -082/9396 -082/9396 -082/9396

(13،0)@(5،0) 
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زه  ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای K ٘ماى  زٔذاد حؼة تش ُو ا٘شطی زغییشاذ ،3-4ؿىُ  ٕ٘ٛداس ٚ خذَٚ تٝ زٛخٝ تا 

 ٔمذاس اص (13،0)صیٍضاي  خذاسٜ زه ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای تٝ تٔذ ٚ 39 ٔمذاس اص (4،4)ش چیخذاسٜ ی خاِق آسٔ

 ٘ا٘ٛ تشای Kتٟیٙٝ  ٔمذاس ،4-4ؿىُ  ٕ٘ٛداس ٚ خذَٚ تٝ زٛخٝ تا ٘یض ٚ اػر ؿذٜ ثاتر زمشیثاً تٔذ، تٝ 19

خاِق صیٍضاي  دٚ خذاسٜ ِِٛٝ ٘ا٘ٛ تشای ٚ 59 ٔمذاس (4،4)@(8،8)كٙذِی  ِِٛٝ دٚخذاسٜ خاِق دػسٝ

 ٕٞیٗ ا،ػاخساسٞ وثشذ صٔا٘ی ٚ ٔحذٚدیر دِیُ تٝ اػر وٝ آٔذٜ دػر تٝ 39 ٔمذاس (5،0)@(13،0)

  .اػر ؿذٜ اػسفادٜ یافسٝ لایؾآ خاِق ٚ یٞاػاخساس ٔحاػثاذ زٕاْ ؿذٜ تشای تٟیٙٝ ٔمادیش

 ّا پایِ هجوَػِ بْیٌِ. 4-2-3

 دس كحر ٔحاػثاذ ٚ دس دلر افضایؾ ٔٛخة آٖ ا٘سخاب ٔٙاػة ٞایی وٝ وٕیر اص دیٍش یىی     

 ٔٛسد ی ػاخساس دٞٙذٜ  زـىیُ ٞای ازٓ ٞای اٚستیساَ اصای ٔٙاػة تٝ خایٝ یه ا٘سخاب ؿٛد ٘سایح ٔی

 اص خٌی زشویة حؼة تش ؿٓ سا –وٛٞٗ  ای رسٜ زه ٔٛج زٛاتْ SIESTAوذ  .تاؿذ ٔی تشسػی

 زاتْ ؿٔآی دس هشب حاكُ كٛسذ تٝ ازٕی ٞای دٞذ. اٚستیساَ تؼي ٔی ازٕی ٞای اٚستیساَ ٞای خایٝ

 ؿٛد ٔی ٔحذٚد rcخاسأسش  زٛػي ٟاؿٔآی آ٘ لؼٕر ذ وٝ٘ؿٛ ٔی ٌشفسٝ ِ٘ش وشٚی دس ایٞ ٕٞاًٞٙ

ٞای  اص اٚستیساَ زٔذادی زٛػي ازٕی ٞای خایٕٝٞچٙیٗ . اػر كفش ؿٔاّ ایٗ اص آٖ خاسج ٔمذاس یٔٙی

 (DZ)حاِر صزای دٌٚا٘ٝ  اص ٘أٝ خایاٖ ایٗ ٘یض دس ٔحاػثاذ ا٘داْتشای ؿٛد.  صزا تؼي دادٜ ٔی

  .اػر ؿذٜ تشدٜ تٟشٜ ازٕی ٞای تیساَاٚس

  ؿبکِ ػاختاسی پاساهتشّای ی بْیٌِ. 4-2-4

  ؿبکِ ثابت. 4-2-4-1

 خٛاف تٝ خشداخسٗ اص لثُ ْٔحاػثاذ، اِٚیٗ ٌا ا٘داْ تشای ٚسٚدی خاسأسشٞای ػاصی تٟیٙٝ اص تٔذ

 دیٙأیه سٞیافر زٛػي لؼٕر ایٗ دس .تاؿذ ٔی ٞا ازٓ ٔٛلٔیر ٚ ػاخساس ػاصی تٟیٙٝ اِىسشٚ٘ی،

 دس وٙٙذ زا ٔی زغییش دائٕاً ٞای ازٕی خایٍاٜ ٚ ٔٛلٔیر (CG)ؿیة ٕٞیٕٛ  سٚؽ تٝ (MD)ِٔٛىِٛی 
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 ػاخساس تٝ وُ ا٘شطی وٝ صٔا٘ی فایٕٙٗ زا –سٚؽ ّٕٞٗ  زٛػي آٟ٘ا تیٗ ٔسفاٚذ، ٘یشٚی ٞای ٚهٔیر

 ٞای ازٕی، ثاتر ٞای خایٍاٜ تٝ كٛسذ ایٗ دس .وٙذ زغییش ؿٛد، ٞا، وٕیٙٝ یٖٛ ٚ ٞا ازٓ ٔٛلٔیر اصای

 آ٘دا اص .سػیٓ ٔی اِىسشٚ٘ی خٛاف تشسػی ِٔٙٛس ٔٙاػة تٝ ازٕی خیٛ٘ذٞای ًَٛ ٘یض زٔادِی ٚ ؿثىٝ

 ٔحٛسی خاسأسش زٟٙا ِزا تاؿذ ٔی a ٚbاٞای ساػس دس اتٔادی ٔحذٚدیر داسای تشسػی ٔٛسد ػیؼسٓ وٝ

 ٚاّٞؾ ػاخساسٞا اص سٚؽ ؿیة ٕٞیٕٛ زا .اػر ؿذٜ ٌشفسٝ ِ٘ش دس ای دٚسٜ ساػسای (،c)ٞا  ٘اِِ٘ٛٛٝ

 خاسأسشٞای زغییش ٌضیٙٝ ؿذٖ فٔاَ ؿٛ٘ذ تاev/Ang 990/9ازٕی وٕسش اص  تیٗ ٘یشٚٞای وٝ خایی

 ٌشفسٝ ِ٘ش دس ٚسٚدی خاسأسشٞای زشیٗ ( 5ٟٓٔ-4َ )خذٚ دس. اػر ٌشفسٝ كٛسذ ٚسٚدی فایُ ؿثىٝ دس

 .اػر ؿذٜ ٚ صیٍضاي ( آٚسدٜ كٙذِی دٚخذاسٜ )دػسٝ قخاِ ٞای ِِٛٝ ٘ا٘ٛ ٔحاػثاذ تشای ؿذٜ

 اِىسشٚ٘ی ٚ ػاخساسی ٔحاػثاذ ٚسٚدی : خاسأسشٞای5-4خذَٚ 

 (CG) (          ؿیة ٕٞیMDٕٛ) سٚؽ دیٙأیه ِٔٛىِٛی                              siآسایؾ لایٝ ُشفیر ازٓ

 RY                                     500ا٘شطی لٌْ                                  cآسایؾ لایٝ ُشفیر ازٓ

 <ev/A004/0                ٍٕٞشایی ٘یشٚ                     ؿثٝ خسا٘ؼیُ                                     زمشیة وذ

 (DZP) ٔدٕٛٓٝ خایٝ ٞا                           دٌٚا٘ٝ لٌثیذٜ GGA (PBE)                  ادِی  ثز -زاتٔی ٕٞثؼسٍی

 

ٚ   =n 9-15تا  (5،5)@(n,n) كٙذِی دػسٝ دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ 5-4 خذَٚ خاسأسشٞای تشٔثٙای

 خاسأسشٞای .ٌشفسٙذ لشاس تشسػی ٔٛسد =n 12-18 ( تا0،5)@(n,0)صیٍضاي  دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ٘یض 

 خذَٚ دس صیٍضاي ٚ كٙذِی دػسٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ خاسخی ٚ داخّی ٞای ِِٛٝ لٌش ٔیاٍ٘یٗ ٘یض Cٚ ی  ؿثىٝ

 ٞای ِِٛٝ لٌش حؼة تش ٔحٛسی ساػسای دسثىٝ ؿ ثاتر زغییشاذ ٕ٘ٛداس ٚ اػر ؿذٜ ٌضاسؽ 4-6

 ٔـاٞذٜ وٝ ًٛس ٕٞاٖ .اػر آٔذٜ 5-4ٚ صیٍضاي دس ؿىُ  كٙذِی دػسٝ ّ٘ٛ دٚ ٞش تشای خاسخی

صیٍضاي  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس ٚآٍ٘ؼسشْ  112/3 حذٚد دس كٙذِی دػسٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس ؿثىٝ خاسأسش ؿٛد ٔی

لٌشٞای  دس ،كٙذِی دػسٝصیٍضاي ٚ  ّ٘ٛ دٚ ٞش دس ٚ تاؿٙذ ٔی شإٍٞآٍ٘ؼسشْ  375/5 حذٚد دس

 سٚ٘ذتٝ تٔذ  ٔٔیٗ لٌش یه اص وٝ ًٛسی تٝ تاؿیٓ، ٔی C خاسأسش ٔمذاسسش دس وٕ زغییشاذ ؿاٞذتضسٌسش،  

 داخّی ٞای ِِٛٝ لٌش وٝ ؿٛد ٔی ٔـاٞذٜ 6-4 خذَٚ تٝ زٛخٝ تا  .اػر ؿذٜ ثاتر زمشیثاً زغییشاذ



 

 
64 

 لٌش ٔیاٍ٘یٗ زٛاٖ ٔی كٙذِیٝ دػس تشای وٝ ًٛسی تٝ ٘ذاس٘ذ صیادی زغییشاذٚ صیٍضاي  ػسٝ كٙذِید

 لٌش أا ٌشفر ِ٘ش دسآٍ٘ؼسشْ  1/5 زمشیثاًصیٍضاي  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ٚآٍ٘ؼسشْ  5/8 سا داخّی ِِٛٝ

 تٝ داس٘ذ افضایـی سٚ٘ذ، كٙذِی دػسٝصیٍضاي ٚ  ّ٘ٛ دٚ ٞش دس ٞا ازٓ زٔذاد افضایؾ تا خاسخی ٞای ِِٛٝ

 كٙذِی دػسٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای خاسخی ٞای ِِٛٝ لٌش زشیٗ تضسي ٚ زشیٗ وٛچه اخسلاف وٝ ًٛسی

 دس دٞذ ٔی ٘ـاٖ وٝ تاؿذ ٔیآٍ٘ؼسشْ  6صیٍضاي حذٚد  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ٚآٍ٘ؼسشْ  10 حذٚد

 دس أا تاؿذ ٔی كٙذِی دػسٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ اص وٕسش خاسخی ٞای ِِٛٝ لٌش زغییشاذصیٍضاي  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ِحاٍ تٝ ػاخساسٞا ؿذٖ تضسي ٚ ٞا ازٓ زٔذاد افضایؾ تاٚ صیٍضاي  كٙذِی دػسٝ ی اِِ٘ٛٛٝ٘ دٚ ٞش

 . ا٘ذ داؿسٝ سا ٔـٟٛدی ٌشل افضایؾ خاسخی ٞای ِِٛٝ أا ٔا٘ذٜ ثاتر زمشیثاً داخّی ٞای ِِٛٝ لٌش اتٔادی،

  

                     ، خاسخی ٚ داخّی ِِٛٝ لٌش ٔیاٍ٘یٗ ، ِِٛٝ ٘اCٛ٘ ٔحٛس  ساػسای دس ؿثىٝ ثاتر : خاسأسش6-4خذَٚ  

 آٍ٘ؼسشْ  تشحؼة ٚصیٍضاي كٙذِی دػسٝ دٚخذاسٜ خاِق ٞای ِِٛٝازٕٟای ٘ا٘ٛ زٔذاد

 Cپاساهتش

(   ) 

 هیاًگیي قطش لَلِ ی 

 (   خاسجی)

 هیاًگیي قطش لَلِ 

 (   داخلی)

 تؼذاد اتن دس 

 ػلَل ٍاحذ

 دٍجذاسُ ًاًَ لَلِ ی

 دػتِ كٌذلی 

1150/3 

1153/3 

1146/3 

1120/3 

1121/3 

1124/3 

1127/3 

900/15 

186/17 

784/18 

620/20 

337/22 

258 /24 

781/25 

609/8 

817/8 

628/8 

541/8 

557/8 

741/8 

555/8 

56 

60 

64 

68 

72 

76 

80 

(9،9 )@ (5،5) 

(10،10)@(5،5) 

(11،11)@ (5،5) 

(12،12)@ (5،5) 

(13،13)@ (5،5) 

(14،14)@ (5،5) 

(15،15)@ (5،5) 

 Cپاساهتش       

 (   ) 

 هیاًگیي قطش لَلِ ی 

 (   خاسجی)

 هیاًگیي قطش لَلِ 

 (   داخلی)

 تؼذاد اتن دس 

 ػلَل ٍاحذ

 دٍجذاسًُاًَ لَلِ ی 

 صیگضاگ

3600/5 

3727/5 

3756/5 

3760/5 

3760/5 

3762/5 

3761/5 

955/11 

964/12 

859/13 

865/14 

859/15 

907/16 

850/17 

931/4 

121/5 

112/5 

150/5 

093/5 

232/5 

194/5 

68 

72 

76 

80 

84 

88 

92 

(12،0 )@ (0،5) 

(13،0)@ (5،0) 

(14،0)@ (5،0) 

(15،0)@ (5،0) 

(16،0)@ (5،0) 

(17،0)@ (5،0) 

(18،0)@ (5،0) 
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               ٞای ِِٛٝ ٘ا٘ٛ خاسخی دس ِِٛٝ لٌش حؼة تش ٔحٛسی ساػسای ؿثىٝ دس ثاتر زغییشاذ : ٕ٘ٛداس5-4ؿىُ 

 ب( صیٍضاي دػسٝ كٙذِی دٚخذاسٜ خاِق ػیّیىٖٛ واستایذ اِف(

 

  پیًَذ طَل. 4-2-4-2

ؿىُ  ٌٔاتك داس٘ذ ِزا ػاخساسی تاؿٙذ ٚ زماسٖ ٔی 1ّ٘ٛ  ٘أٝ خایاٖ ایٗ دس تشسػی ٔٛسد ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ

ػَّٛ ٚاحذ  ػاخساس( ب 6-4)ٚ  كٙذِی دػسٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ یه اص (9،9) ػَّٛ ٚاحذاِف( ػاخساس 4-6)

 تاػیّیىٖٛ دس ّ٘ٛ صیٍضاي ٞشازٓ  ،آٖ تا ٌٔاتكوٝ  ؿٛد ٔی ٔـاٞذٜ ِِٛٝ صیٍضاي،٘ا٘ٛ یه اص (0،12)

 خٛد اًشاف دس( C)وشتٗ ازٓ دٚ ( تاSiػیّیىٖٛ)ٞشازٓ  (كٙذِی  )دػسة چیشّ٘ٛ آسٔ دس ٚ وشتٗ ازٓ ػٝ

 دٚ تا( Si)ٞشازٓ ػیّیىٖٛ ، صیٍضاي ی ٕ٘ٛ٘ٝ دس ،دٞذ ٔی ٘ـاٖ ٔحاػثاذ وٝ اػر وشدٜ تشلشاس خیٛ٘ذ

 أا وٙذ ٔی تشلشاس ٔسفاٚذ خیٛ٘ذ ًَٛ( c2)دیٍشی  تا ٚ (c1) ٔـاتٝ خیٛ٘ذ ًَٛ خٛد اًشاف وشتٗازٓ 

 ٔسفاٚذ ٔی تاؿذ. اؽ ی ٕٞؼایٝتیٗ ػیّیىٖٛ ٚوشتٟٙا ًَٛ خیٛ٘ذ كٙذِیٝ دػسٕ٘ٛ٘ٝ  دس

 

 

 (0،12)ِِٛٝ صیٍضاي  ب( ٘ا٘ٛ (9،9) دػسٝ كٙذِیِِٛٝ  ٚاحذ اِف : ٘ا٘ٛ : ػ6َّٛ-4ؿىُ
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A تشحؼةSiC خاِق ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دسSiٚ  C   تیٗ ٘ذخیٛ ًَٛ: 7-4خذَٚ
◦ 

 ًاًَ لَلِ خالق (   ) طَل پیًَذ

 صیگضاگ 

 ًاًَ لَلِ خالق (   ) طَل پیًَذ

 شچیآسه 
si- C1           si- C2 si- C1                 si- C2 

8001/1           7990/1 (12،0) 8020/1                8030/1  (9،9) 

7984/1           7972/1 (13،0) 8000/1              8010/1 (10،10) 

7981/1          7960/1 (14،0) 7970/1              7989/1 (11،11) 

7980/1          7959/1 (15،0) 7963/1              7964/1 (12،12) 

7981/1          7957/1 (0،16) 7961/1              7959/1 (13،13) 

7984/1          7957/1 (17،0) 7961/1              7958/1 (14،14) 

7984/1          7952/1 (18،0) 7962/1             7951/1 (15،15) 
 

 

 ٘ا٘ٛ تیشٚ٘ی ی ِِٛٝ ٚاحذ ػَّٛ تشای (Si - C) ػیّیىٖٛ ٚوشتٗ تیٗ یزٔادِ خیٛ٘ذ ًَٛ خاسأسش

 واس دس ایٗ ٘سایح ٚ ٕ٘ٛدٜ ٔحاػثٝ ( سادػسٝ كٙذِی)صیٍضاي ٚ  واستایذ ػیّیىٖٛدٚ خذاسٜ  ٞای ِِٛٝ

 تا كٙذِی دػسٝصیٍضاي ٚ  ّ٘ٛ دٚ ٞش دس Si  ٚ Cتیٗ  خیٛ٘ذ ًَٛ . اػر ٌشدآٚسی ؿذٜ 7-4خذَٚ 

 وشتٗدٚ ٚ ػیّیىٖٛ تیٗ خیٛ٘ذ ًَٛ زغییشاذ .دٞذ ٔی ٘ـاٖ سا واٞؾ سٚ٘ذ اٞ ِِٛٝ لٌش افضایؾ

 79/1خاییٗ  زا  لٌشٞای آٍ٘ؼسشْ دس80/1حذٚد  اص كٙذِی دػسٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس (Si - 2C)اؽ ٕٞؼایٝ

 ؿىُ ٕٞیٗ تٝ زمشیثاً ٞای  صیٍضاي ٘یض دس ٘اِِ٘ٛٛٝ سٚ٘ذ ایٗ اػر. ٔسغیش تالا لٌشٞای آٍ٘ؼسشْ دس

 .اػر زش تضسي دػسٝ كٙذِی ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ( تشای7-4خذَٚ ) ٌٔاتك تاصٜ زغییشاذ اػر أا ؿذٜ ٔـاٞذٜ

 ؿذٜ سػٓ آٟ٘ا لٌش زغییش اصای ٞا تٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ دس Si  ٚC خیٛ٘ذ تیٗ ًَٛ زغییشاذ ٕ٘ٛداس 7-4 ؿىُدس

 واٞؾ ٞذٚ صیٍضاي ؿا دػسٝ كٙذِی ٕ٘ٛ٘ٝ دٚ ٞش ٞا دس ٘اِِ٘ٛٛٝ لٌش افضایؾ تا ،آٖ ٌٔاتكوٝ اػر 

 دس اػر ٚ تیـسش لٌش افضایؾ تا واٞؾ سٚ٘ذ زش وٛچه لٌشٞای دس تاؿیٓ. ٔی  Si - Cخیٛ٘ذ ًَٛ

 تشای سا زٔادِی خیٛ٘ذ ًَٛ زٛاٖ ٔی .اػر افسادٜ ازفاق وٕسشی واٞؾ تالا سٚ٘ذ ٔسٛػٌٝ ٚ ٞای لٌش

 .تاؿذ ٔی >32= ایح٘س تا دس زٌاتك ِ٘شٌشفر وٝ آٍ٘ؼسشْ دس 79/1حذٚد  ٔیاٍ٘یٗ ًٛس ٘اِِ٘ٛٛٝ تٝ ٞشدٚ
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                                     خاِق ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ لٌش دس حؼة تش اؽ ٞای ٕٞؼایSi  ٚ  Cٝخیٛ٘ذ ًَٛ زغییش : سٚ٘ذ7-4ؿىُ   

 كٙذِی ب( صیٍضاي اِف( دػسٝ

 

  صیگضاگ( – كٌذلی دػتِ) SiC خالق دٍجذاسُ ّای ًاًَلَلِ 1پایذاسی بشسػی. 4-3

كفحاذ  وشدٖ ِِٛٝ تا ،ذایواست ٖٛػیّیى ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ،ٜ اػرؿذ اؿاسٜ 2فلُ دس وٝ ٌٛ٘ٝ ٕٞاٖ

 Si ٚ C ٔسغیش ٞای ازٓ اص ٔسـىُ هّٔی ؿؾی ا ؿثىٝ آٟ٘ا 1 ّ٘ٛ وٝ آیٙذ ٔی تذػرSiC ٌشافٙی 

 ٚ داسد سا C ٞای ازٓ زٟٙا خٛد ٕٞؼایٍی زشیٗ ٘ضدیه دسSi  ٞای ازٓ اص یه ٞش وٝ ًٛسی تٝ ٞؼسٙذ

 یه ٝت  یه Cتٝ   Si٘ؼثر آٖ سد وٝ ؿٛد ٔی ٌفسٝ یه ّ٘ٛ SiCٌشافسی  كفحٝ ایٗ تٝ .تشٓىغ

 زٟٙا كفحاذ ّ٘ٛ ایٗ چSi-Si ٚ C- Cٖٛ تٝ ٘ؼثرSi-C   خیٛ٘ذ تٛدٖ زش لٛی تٝ زٛخٝ تا ٚ تاؿذ ٔی

 دس ،اثش ایٗ تاؿٙذ ٚ ٔی خایذاسزش 3ٚ 2 ّ٘ٛتٝ  كفحاذ ٌشافٙی ٘ؼثر ایٗ داس٘ذ ِزا Si - Cخیٛ٘ذٞای 

    ّ٘ٛ  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ زماسٖ وّی تٝ زٛاٖ ٔی سا رخاكی ایٗ اػر وٝ ؿذٜ ٔـاٞذٜ ٘یض آٟ٘ا ٞای ِِٛٝ فشْ

 دس أا >.37= دٞٙذ ٔی زشخیح سا تالازش 2خیٛ٘ذی ٞای ا٘شطی ٔسماسٖ، ػاخساسٞای وٝ داد چشا ٘ؼثر 1

دس  زفاٚذ ٘یض ٚ خاسخی ِِٛٝ تا داخّی ِِٛٝ ٞای ازٓ زٔذاد زفاٚذ دِیُ تٝ دٚخذاسٜ ای ِِٛٝ ػاخساسٞای

ٞا ٔی ؿٛ٘ذ ٚ ٘یض اثش  یه ػٌح ٔٛخذاس دس ٔحیي ِِٛٝ ایداد تآث وٝ Si  ٚ Cٞای اِىسشٍٚ٘ازیٛی ازٓ

دسٖٚ خذاسی ٞای وٛچه ٚ تضسي ٚ دس فٛاكُ شخیٛ٘ذی تیٗ ازٕٟای ِِٛٝ خاسخی ٚ داخّی وٝ دس لٌ

                                                 
1 Stability 

2 Binding Energy 
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 .تاؿذ ٕی٘ یىؼاٖ ٞای دٚ خذاسٜ ٘یض ٔسفاٚذ ٔی تاؿٙذ ، ِزا خایذاسی زٕاْ ػاخساسٞای دٚ خذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ؿٛد، تایذ ٔحؼٛب ػاخساس خایذاسی ِحاٍ تٝ دٚخذاسٜ ی ٘اِِ٘ٛٛٝ زشیٗ آَ ایذٜ DWNTیه  آ٘ىٝ تشای

 ا٘شطی ٘یض ٚ (Eb) ازٓ ٞش اصای تٝ خیٛ٘ذی ا٘شطی داسای خٛد، ٔحٛس ٞٓ ای ِِٛٝ ؿىُ حفَ هٕٗ

 ساتٌٝ تٝ زٛخٝ تا ٞا ازٓ خیٛ٘ذی ا٘شطی .تاؿذ ٘ؼثر تٝ دیٍش ػاخساسٞا زش تضسي ٚ ٔثثر، (E∆) 1زـىیُ

 >.37>ٚ=30= ؿٛد ٔی ٔحاػثٝ (4-1)

(4-1)Eb=[aE(si) +bE(c) – E (sic)]  ∕ (a+b)                                                                             

 اص خغ دٚخذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ وُ ا٘شطی  Si ٚ C ٚ E(SiC) ٞای ازٓ زٔذاد زشزیة تaٚ bٝ  ساتٌٝ ایٗ دس وٝ    

  >.37= ٚ >30=آیذ ٔی دػر تٝ (2-4) ساتٌٝ اص ػاخساس ٞش زـىیُ ا٘شطی ٘یض ٚ تاؿذ ٔی صیػا تٟیٙٝ

(4-2)∆E = E(m,m) + E (n,n) – E[(m,m) @ ( n,n) ]                                                             

 ٚ خاسخی ٚ داخّی ذاسٜخ زه ٞای ِِٛٝ٘ا٘ٛ وُ ا٘شطی زشزیة تٝ چح ػٕر اص دْٚ ٚ اَٚ خٕلاذ وٝ   

 اص ٔذت ٔی تاؿذوٝ  DWNTیٔٙی آٟ٘ا ٔضدٚج وُ ا٘شطی  E[(m,m) @( n,n) ]  یٔٙی ػْٛ خّٕة

 زش تضسي ٚ ٔثثر تایذ زـىیُ ا٘شطی ٚ خیٛ٘ذی ا٘شطی زٔشیف ٔا ًثك .آیٙذ ٔی تذػر  ٞاػاخساس اّٞؾٚ

 .ِِٛٝ دٚخذاسٜ ٔحؼٛب ؿٛد یٗ ٘ا٘ٛخایذاسزش ،DWNT  یه زا تاؿذ

 SiCدػتِ كٌذلیخالق  دٍجذاسُ ّای ًاًَلَلِ پایذاسی .4-3-1

ٚ  =n 6-14تا  (4،4)@(n,n) كٙذِی دػسٝ ی خاِق دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ لؼٕرایٗ دس 

(n,n)@(5،5)  7-15تاn= (18دٚخذاسٜ ػاخساس) خیٛ٘ذی ٞای ا٘شطی زّٙٛ 8-4 خذَٚ .ؿذ تشسػی ٚ 

 اػر ٔـخق .دٞذ ٔی ٘ـاٖ خذاسی ػاخساسٞا دسٖٚ فاكّٝ ٞا ٚ ازٓ زٔذاد تٝ زٛخٝ تا سا زـىیُ ا٘شطی

 اتسذا ٞا، ازٓ زٔذاد افضایؾ تشسػی تا ٔٛسد دػسٝ دٚ ٞش دس ٘ذاس٘ذ ٚ چٙذا٘ی زفاٚذ خیٛ٘ذی ٞای ا٘شطی وٝ

 ٞای ا٘شطی ٔحذٚدٜ (4،4)@(n,n) دػسٝ دٞٙذ. دس ٔی ٘ـاٖ سا خضئی افضایؾ سٚ٘ذ ٚػدغ یواٞـ سٚ٘ذ

 سا ev 87/5 زا 85/5 اص فاكّٝ ایٗ (5،5)@(n,n) دػسٝ دس ٚ تاؿذ یٔ ev 86/5 زا ev 84/5 اص خیٛ٘ذی

                                                 
1 Frmation Energy 
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 دس خیٛ٘ذی ا٘شطی یـیٙٝت .تاؿذ ٔی ev 02/0حذٚد ی دػسٝ دٚ ٞش دس زغییشاذ ی تاصٜ وٝ دٞذ ٔی ٘ـاٖ

 ev  86/5 ٚev 87/5اص ٓثاسزٙذ زشزیة تٝ وٝ آٔذٜ دػر تٝ (5،5)@(9،9) ٚ (4،4)@(8،8) ػاخساس دٚ

 فاكّٝ ػاخساس دٚ ٞش دس تاؿذ وٝ ٔی ػاخساسٞا دیٍش تٝ ٘ؼثر ػاخساس دٚ ایٗ سیخایذا اص ٘ـاٖ وٝ 

 اصای تٝ ، 8-4ٚ ؿىُ  8-4خذَٚ ٌٔاتك  ، تاؿذ ٔی آٍ٘ؼسشْ 65/3حذٚد  ؿذٜ ٔحاػثٝ  خذاسی دسٖٚ

 اص سا ٔحٛسخٛد ٞٓ ای ِِٛٝ فشْدٚخذاسٜ آسٔچیش  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ،6/3 حذٚد  اص وٕسش یخذاس دسٖٚ فٛاكُ

 ؿذٖ زش ٘ضدیه دِیُ تٝ یا ٚ ؿٛد ٔی ٌؼیخسٝ ٞٓ ٞا اص ازٓ تیٗ خیٛ٘ذ یا وٝ ًٛسی دٞٙذ تٝ ٔی دػر

 فشٚخاؿی دسٖٚ تٝ ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ ٌشفسٝ ٚ كٛسذ دٞی خیٛ٘ذ آٟ٘ا ٞای ازٓ تیٗ خاسخی، ٚ داخّی ٞای ِِٛٝ

 8-4ىُؿ، >30=٘یؼسٙذ DWNT ا٘ذ دیٍش داؿسٝ وٝ ؿىّی زغییش دِیُ تٝ ػاخساسٞا ایٗ وٙٙذ وٝ ٔی

 وٝ (5،5)@(8،8) ٚ (5،5)@(7،7) ٚ (4،4)@(7،7) ٚ (4،4)@(6،6) دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘اخایذاسی

 ٚ (4،4)@(8،8) دٚخذاسٜ ٞای خایذاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘یض ٚ 6/3اص وٕسش آٟ٘ا خذاسی دسٖٚ فٛاكُ

 آٖ اص شتضسٌس ٚ 6/3 آٟ٘ا خذاسی دسٖٚ فٛاكُ وٝ (5،5)@(10،10) ٚ (5،5)@(9،9) ٚ (4،4)@(9،9)

 فلُ اَٚ ٘یض داسد. 4-1> ٚ خذَٚ 37٘سایح ایٗ تخؾ زٌاتك تا ٘سایح = .دٞذ ٔی ٘ـاٖ سا تاؿذ ٔی

 

  

 SiCدٚخذاسٜ  كٙذِی دػسٝ ٘اخایذاس ٚ خایذاس ػاخساسٞای ٔمٌٔی اص ٕ٘ای: 8-4ؿىُ 
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                 ٞای ِِٛٝ ٘ا٘ٛ زـىیُ ا٘شطی ٚ خیٛ٘ذی ا٘شطی خذاسی، دسٖٚ فٛاكُ ،ٞا ازٓ زٔذاد: 8-4 خذَٚ                  

 كٙذِی دػسٝ خاِق دٚخذاسٜ          

 اًشطی تـکیل

(ev) 

 اًشطی پیًَذی

(ev) 

فاكلِ دسٍى 

 (A0جذاسی)

 ًاًَ لَلِ خالق تؼذاد اتن ٍضؼیت

(n،n)@(m،m) 

- 

- 

8756/1 

3769/1 

5381/0 

0008/0 

0013/0- 

0018/0- 

0016/0- 

 

- 

- 

9885/1 

6967/1 

5067/1 

0024/0 

0040/0- 

0043/0- 

0046/0- 

- 

- 

863/5 

858/5 

846/5 

843/5 

848/5 

851/5 

854/5 

 

- 

- 

879/5 

876/5 

861/5 

857/5 

858/5 

862/5 

863/5 

- 

- 

651/3 

265/4 

0714/5 

107/6 

891/6 

854/7 

709/8 

 

- 

- 

646/3 

184/4 

078/5 

039/6 

890/6 

758/7 

613/8 

 ٘اخایذاس

 ٘اخایذاس

 خایذاسزشیٗ

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 

 س٘اخایذا

 ٘اخایذاس

 خایذاسزشیٗ

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

40 

44 

48 

52 

56 

60 

64 

68 

72 

 

48 

52 

56 

60 

64 

68 

72 

76 

80 

(6،6)@(4،4) 

(7،7)@(4،4) 

(8،8)@(4،4) 

(9،9)@(4،4) 

(10،10)@(4،4) 

(11،11)@(4،4) 

(12،12)@(4،4) 

(13،13)@(4،4) 

(14،14)@(4،4) 

 

(7،7)@(5،5) 

(8،8)@(5،5) 

(9،9)@(5،5) 

(10،10)@(5،5) 

(11،11)@(5،5) 

(12،12)@(5،5) 

(13،13)@(5،5) 

(14،14)@(5،5) 

(15،15)@(5،5) 

 

 خذاسی دسٖٚ فاكّٝ تٝ زٛخٝ تا ػاخساسٞا زـىیُ ا٘شطی زّٙٛ دٞٙذٜ ٘ـاٖ 8-4 خذَٚ ٘سایح

 (4،4)@(8،8)اخساسٞایػ اػر، ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ خایذاسی اص ٔٔیاسی زـىیُ ا٘شطی وٝ آ٘دا اص ػر ٚا ٞا آٖ

 تاؿذ ٔی98/1  ٚ 87/1زشزیة  تٝ آٟ٘ا ٔمذاس وٝ داس٘ذ سا زـىیُ ا٘شطی تالازشیٗ  (5،5)@(9،9)ٚ

 ٘ا٘ٛ ٘یض ٚ (4،4) دػسٝ تشای خایذاسی ِحاٍ تٝ ٔضدٚج زشیٗ آَ ایذٜ (8،8) خاسخی ٘اِِ٘ٛٛٝ یٔٙی ایٗ وٝ

 دسٖٚ فاكّٝ ػاخساس دٚ ٞش وٝ تاؿٙذ ٔی (5،5) دػسٝ تشای ٔضدٚج زشیٗ آَ ایذٜ (9،9) خاسخی ِِٛٝ

 ػاخساسٞای تشای خذاسی دسٖٚ فاكّٝ زشیٗ ٌّٔٛب ٌیشیٓ ٔی ٘سیدٝ خغ ،داس٘ذ سا 6/3خذاسی حذٚد 
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 ٕٞچٙیٗ .داسد خٛتی زٌاتك ٘یض  (3-1)خذَٚ  >30= ٘سایح تا تاؿذوٝ ٔی 6/3  كٙذِی دػسٝ دٚخذاسٜ

 ٘ـاٖ سا واٞـی سٚ٘ذ یُـىز ا٘شطی سػی اتسذاتش ٔٛسد دػسٝ دٚ ٞش دس خاسخی ِِٛٝ ؿذٖ تضسي تا

 دػسٝ دس (12،12) ٘یض ٚ (4،4)دػسٝ  دس (11،11)زش اص  هخیٓخاسخی  ٞای ِِٛٝ اصای تٝ دٞذ أا ٔی

 ؿٛد وٝ ٔی ٔٙفی آٟ٘ا زـىیُ ا٘شطی وٝ چشا ؿٛ٘ذ ٔی ا٘شطی ازلاف تآث دٚخذاسٜ ػاخساسٞای (5،5)

 حاَ ایٗ تا. داس٘ذ  لشاس زشی خاییٗ سزثٝ دس ا٘شطی ِ٘ش اصٞا  SWNTتا  ٔمایؼٝ ٞا دس DWNTیٔٙی  ایٗ

 خٛد ٞٓ ٔحٛس ای ِِٛٝ ػاخساس ،زشاػر تضسي آٟ٘ا خاسخی لٌشِِٛٝ وٝ ییٞا دٞذ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔی ٘ـاٖ ٘سایح

 دِیُ تٝ ٚ ؿٛد ٔی زش وٛچه خذاسی دسٖٚ وٛچه فاكّٝ ٞای لٌش دس وٝ وٙٙذ چشا ٔی حفَ تٟسش سا

  ی تّىٝ حٛصٜ ،ٚا٘ذسٚاِغ ٘یشٚی اص ٔسأثش زٟٙا ٘ٝ وٝ خاسخی ٚ داخّی ِِٛٝ تیٗ ای لایٝ دسٖٚ ٚاوٙؾ

 دٚ ایٗ تشسػی .ؿٛد ٔی دٚخذاسٜ ػاخساس1فشٚخاؿی ٚ ٘اخایذاسی تٝ ٔٙدش ٚ ٌیشد ٔی دستش ٘یض وِٛٙی سا

٘اخایذاسا٘ذ  ػاخساسٞا تاؿذ،(  (n-m≤ 3ٚلسی وٝ دٞذ ٔی ش ٘ـاٖچیآسٔٞای دٚخذاسٜ  ٘اِِ٘ٛٛٝ اصدػسٝ 

-n) ;4دس ٚ خایذاس ػاخساسٞا( n-m) ≥4 اصای تٝ ٚ تاؿذ ٔی (4-1)خذَٚ  >37= تا زٌاتك دس ایٗوٝ 

m) ٗوٝ چشا. آیذ ٔی دػر تٝ ذٙتاؿ ٔی (5،5)@(9،9)ٚ (4،4)@(8،8) ٕٞاٖ وٝ ػاخساسٞا خایذاسزشی 

 تش ذیزأوی خٛد وٝ داس٘ذ ٔمذاس سا تیـیٙٝ ٘یض ػاخساس دٚ ایٗ زـىیُ ا٘شطی خیٛ٘ذی، ا٘شطی ٕٞا٘ٙذ

 خاِق دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ازٕٟای زٔذاد تا خیٛ٘ذی زغییشاذ ا٘شطی 9-4ؿىُ .  تاؿذ ٔی آٟ٘ا خایذاسی

افضایؾ لٌشِِٛٝ خاسخی وٝ ٍٕٞاْ  تا وٝ ٌشفر ٘سیدٝ زٛاٖ ٔی آٖ اص دٞذ وٝ ٔی ٘ـاٖ سا كٙذِی ػسٝد

ػدغ اٍِٛی  ٚ یاتذ یا٘شطی خیٛ٘ذی واٞؾ ٔ اتسذا ازٕٟای ٞش ػاخساسٔی تاؿذ، افضایؾ زٔذاد تا

 (4،4)@(n،n) دسدػسٝخساسٞا ػا  ٔحاػثٝ ؿذٜ تشایخیٛ٘ذی   ا٘شطی وٕیٙٝ .دٞذ ٔی ٘ـاٖ افضایـی سا

حاكُ ؿذٜ  ٔی تاؿذ 60آٖ دٚخذاسٜ ازٕٟای ػاخساس زٔذاد وٝ (11،11)ٔضدٚج تیشٚ٘ی یٔٙی  n;11دس

 ازٕٟای وٝ زٔذاد n;12تا  (12،12) تیشٚ٘ی دسٔضدٚج (5،5)@(n،n) تشای دػسٝ دسحاِیىٝ اػر،

اخسلاف ا٘شطی  8-4زٛخٝ تٝ ٘سایح خذَٚ  تا حاكُ ؿذٜ اػر ٚ ٔی تاؿذ 68خذاسٜ آٖ  دٚ ػاخساس

 ٔیثاؿذ.ev2/0ا٘شطی خیٛ٘ذی ٔیٙیٕٓ حذٚد  تا )تیـیٙٝ ا٘شطی خیٛ٘ذی( خیٛ٘ذی خایذاسزشیٗ ػاخساس

                                                 
Collapsed1 
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 دٚخذاسٜ دػسٝ كٙذِیذاس خایٞای  ازٕٟای ٘اِِ٘ٛٛٝ زٔذاد : زغییشاذ ا٘شطی خیٛ٘ذی تا9-4ؿىُ

 SiC خالق صیگضاگ دٍجذاسُ ّای ًاًَلَلِ پایذاسی.4-3-2

 n  ٚ(0،n)@(0،6);10-17 تا (0،5)@(n،0) دٚخذاسٜ صیٍضاي ٘اِِ٘ٛٛٝ دػسٝ دٚ ٘یض لؼٕر دسایٗ

 ػاخساسٞای 10-4ؿىُ  .ٌشفر لشاس تشسػی ٔٛسد (دٚخذاسٜ ػاخساس16 زٔذاد تٝ )خٕٔاً n;11-18تا 

 .دٞذ ٔی ٘ـاٖ ٚهٛح تٝ دػسٝ دٚ ٞش تشای سا ٘اخایذاس ٚ خایذاس

 

 SiCخذاسٜ صیٍضاي  دٚ ٘اخایذاس ٚ خایذاس ػاخساسٞای اص : ٕ٘ای ٔمٌٔی10-4 ؿىُ
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ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ ٚ فشٚخاؿیذٜ (0،6) @ (0،11) ٚ (0،5)@(0،10) دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ 10-4ؿىُ-ٌٔاتك

٘ـاٖ ٔی  ا٘ذ وٝ ٔا٘ذٜخایذاس  أا دیٍشػاخساسٞا ،خایذاس( ٘ا0،6)@(0،12) ٚ (5،0)@(11،0) دٚخذاسٜ

زٛخٝ تٝ  تا ٚ ؿٛ٘ذ ٔی ٘اخایذاس ػاخساسٞا( n-m) ≤ 6اصای  دٚخذاسٜ صیٍضاي تٝ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس دٞذ،

 دٞذ، ٘ـاٖ ٔی خذاسی ػاخساسٞا سا فاكّٝ دسٖٚ ٚزـىیُ  وٝ زّٙٛ ا٘شطیٟای خیٛ٘ذی ٚ 9-4 خذَٚ

 فشٚخاؿی ٘اخایذاسی ٚ ػٕر تٝ ػاخساسٞا 5/3اص  خذاسی وٕسش دسٖٚ فٛاكُ اصای تٝ وٝ ٌفر زٛاٖ ٔی

 صیٍضاي دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ  (،n-m) ≥ 7اصای تٝ دٞذ ٔی ٘ـاٖ ٔا ٕٞچٙیٗ ٔحاػثاذ .وٙٙذ ٔی ٔیُ

 .ٔا٘ٙذ ٔی تالی خایذاسDWNT ٚ ا٘ذ ٕ٘ٛدٜ حفَ وألاً سا خٛد ٔحٛس ای ٕٞٝ ِِٛٝ ؿىُ

. 

      ٘ا٘ٛ ِِٛٝ ٞای  دسٖٚ خذاسی فاكّٝ ٞا ٚ ازٓ زٔذاد تٝ زٛخٝ تا، زـىیُ ٚ خیٛ٘ذی ٞای ا٘شطی زّٙٛ: 9-4خذَٚ    

 ضايدٚخذاسٜ خاِق صیٍ

 اًشطی تـکیل

(ev) 

 اًشطی پیًَذی

(ev) 

فاكلِ دسٍى 

 (A0)جذاسی

تؼذاد  ٍضؼیت

 اتن

 ًاًَ لَلِ خالق

(0 ، n)@(0 ،m ) 

- 

- 

4425/2  

4933/2  

8077/1  

9251/0  

1827/0  

0136/0  

 

- 

- 

4679/2 

5674/2 

9595/1 

0336/1 

3261/0 

0089/0 

- 

- 

816/5  

818/5  

816/5  

811/5  

807/5  

814/5  

 

- 

- 

836/5 

842/5 

839/5 

833/5 

828/5 

829/5 

- 

- 

511/3  

921/3  

373/4  

857/4  

383/5  

930/5  

 

- 

- 

532/3 

920/3 

395/4 

886/4 

392/5 

914/5 

 ٘اخایذاس

خایذاس٘ا  

 خایذاس

 خایذاسزشیٗ

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 

 ٘اخایذاس

 ٘اخایذاس

 خایذاس

 خایذاسزشیٗ

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

 خایذاس

60 

64 

68 

72 

76 

80 

84 

88 

 

68 

72 

76 

80 

84 

88 

92 

96 

(0،10)@(0،5)  

(0،11)@(0 ،5)  

(0،12)@(0 ،5)  

(0،13)@(0 ،5)  

(0،14)@(0 ،5)  

(0،15)@(0 ،5)  

(0،16)@(0 ،5)  

(0،17)@(0 ،5)  

 

(0،11)@(0،6) 

(0،12)@(0،6) 

(0،13)@(0،6) 

(0،14)@(0،6) 

(0،15)@(0،6) 

(0،16)@(0،6) 

(0،17)@(0،6) 

(0،18)@(0،6) 
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 سا ی٘اٍِٛی ٘ٛػا أا ٘ذاس٘ذ چٙذا٘ی زفاٚذ خیٛ٘ذی ٞای  ا٘شطی وٝ اػر ٔـخق ،9-4ًثك خذَٚ 

 ا٘شطی تیـسشیٗ داسای وٝ (0،5)@(n،0) دػسٝ دس ػاخساسٞا خایذاسزشیٕٗٞچٙیٗ  .دٞٙذ ٔی ٘ـاٖ

 آٖ ازٓ ٞش خیٛ٘ذی ا٘شطی وٝ اػر (0،5)@(0،13) دٚخذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ تاؿذ ٔی زـىیُ ا٘شطی ٚ خیٛ٘ذی

ev818/5  ٚ حذٚد آٖ زـىیُ ا٘شطی ev5/2 زشیٗ ٌّٔٛب (0،13)خاسخی ٘اِِ٘ٛٛٝ یٔٙی ایٗ ٚ تاؿذ ٔی 

خذاسی حذٚد  دسٖٚ فاكّٝ تا دٚخذاسٜ خایذاس حاِر دس سا آٖ وٝ اػر (0،5) داخّی ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ٔضدٚج

 فاكّٝ ٚ تاؿذ ٔی (0،6)@(0،14) ػاخساس خایذاسزشیٗ (0،6)@(n،0) دسدػسٝ. وٙذ ٔی حفَ 9/3

 ٘سیدٝ زٛاٖ ٔی اػر.ػاخساسٞای صیٍضاي  خایذاسزشیٗ خٟر زشیٗ فاكّٝ ٌّٔٛب 9/3 ،دسٖٚ خذاسی

 .آیذ ٔی دػر تٝ حاِر تشسػی، خایذاسزشیٗ دػسٝ صیٍضاي ٔٛسد دٚ ٞش دس  n-m; 8 اصای تٝ وٝ ٌشفر

 سٚ٘ذ زـىیُ ػاخساسٞا ا٘شطی ،ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ لٌش ؿذٖ تضسي تا ػر وٝا آٖ تیاٍ٘ش 9-4٘سایح خذَٚ 

 ٘اخایذاسی ٚ خایذاسی ٔشص ٘یض دٞٙذ ٚ ٕی٘ ٘ـاٖ ٔحؼٛع سا زغییشاذ خیٛ٘ذی ٞای ا٘شطی داسد أا واٞـی

ٕ٘ٛداسزغییشاذ ا٘شطی  11-4ؿىُ تاؿذ. ٔی صیٍضاي 5/3 دسٖٚ خذاسی ّٝفاك دٚخذاسٜ ػاخساسٞای

 ٘ـاٖ ٔی دٞذ. خذاسی آٟ٘ا فٛاكُ دسٖٚ تا زـىیُ ػاخساسٞای دٚخذاسٜ صیٍضاي سا

 

 SiCٚخذاسٜ صیٍضاي خایذاس دٞای @خذاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ فٛاكُ دسٖٚ زغییشاذ ا٘شصی زـىیُ تا :11-4ؿىُ
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ػاخساسٞای دٚخذاسٜ ، خذاسی وٝ تٝ اصای آٖ ٚاهح اػر وٝ ٌّٔٛتسشیٗ فاكّٝ دسٖٚ 11-4ٌٔاتك ؿىُ

دٞذ  ٘ـاٖ ٔی اس3 /92تشسػی حذٚد  ی ٔٛسد دػسٝ دٚ دسٞش داس٘ذ تیـیٙٝ ا٘شطی خیٛ٘ذی سا صیٍضاي،

تٌٛسیىٝ اخسلاف  واٞـی داس٘ذ ا٘شطیٟای زـىیُ سٚ٘ذ ایٗ ٓذد، خذاسی تضسٌسشاص اصای فٛاكُ دسٖٚتٝ  ٚ

تشسػی لشاسٌشفسٝ  خاییٗ زشیٗ ا٘شطی زـىیُ دسػاخساسٞای دٚخذاسٜ صیٍضاي وٝ ٔٛسد تیٗ تالازشیٗ ٚ

 وّی ایٞ تشسػی تاؿذ. ٔی 2 فٛاكُ دسٖٚ خذاسی حذٚد دس ایٗ اخسلاف ،تاؿذ ٔی ev5/2  ا٘ذ حذٚد

 ٞای ا٘شطی وٝ دٞذ ٔی ٚ صیٍضاي ٘ـاٖ كٙذِی دػسٝدٚخذاسٜ  ػاخساس ّ٘ٛ دٚ كٛسذ ٌشفسٝ سٚی

 .داسد تؼسٍی ٘یض خذاسٜ ٞای زه ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔضدٚج تٝ تّىٝ ٞا، ازٓ زٔذاد تٝ زٟٙا ٘ٝ ،ٚ زـىیُ  خیٛ٘ذی

 SiC( خالق كٌذلی دػتِصیگضاگ ٍ  )دٍجذاسُ  ّای ًاًَلَلِ الکتشًٍی خَاف. 4-4

 تٟیٙٝ ػاخساسی خاسأسشٞای دادٖ لشاس تا خایذاس، ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ زٔییٗ ٚ ػاخساسٞا ػاصی تٟیٙٝ اص خغ

 خاكیر ٔثُ ىیفیضی خٛاف ٌٔأِٝ تٝ ،ؿذٜ تٟیٙٝ ؿثىٝ ٞای ثاتر ازٕی ٚ ٞای ٔٛلٔیر  خّٕٝ اص ؿذٜ

  .ؿٛد  ٔی خشداخسٝ تاؿذ، ٞا ٔی چٍاِی حاِر ٚ اِىسشٚ٘ی ػاخساس ؿأُ وٝ خایذاس ٞای اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ًَاسی ػاختاس بشسػی. 4-4-1

 واٞؾ ٘احیٝ ٚاسٖٚ دس فوای ٌیشی دس ا٘سٍشاَ ٔٙاػة ٔؼیش دس سػاصٌا خٛد ٔحاػثاذ ا٘داْ اص خغ

 ػاخساس تشسػی تا .آیذ ٔی دػر تٝ ا٘شطی ٘ٛاسٞای ٔحاػثٝ ِٔٙٛس تٝ فشٔی ٘اخزیشی تشیّٛئٗ، ا٘شطی

 خٛاف اص ؼیاسیت سا وٝ آٖ زغییشاذ سٚ٘ذ ٚ (غیشٔؼسمیٓ یا ٔؼسمیٓ)ٌاف ٘ٛاسی  ٔمذاس  زٛاٖ ٔی ٘ٛاسی

زه  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ؿذٜ ٔحاػثٝ ٘ٛاسی ػاخساسٞای .آٚسد دػر تٝ دٞذ، ٔی سا ػاخساس ٞش فیضیىی

صیٍضاي  خایذاس خاِق خذاسٜزه  ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای ٚ 12-4ؿىُ  دس كٙذِی خایذاسدػسٝ خذاسٜ خاِق

 ٍٕٞی SiCكٙذِی  دػسٝ خذاسٜ زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ 12-4ؿىُ  ا٘ذ. ٌٔاتك ؿذٜ سػٓ 13-4ؿىُ  دس

 سٚ٘ذ ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ لٌش افضایؾ تا آٟ٘ا یتاؿٙذ ٚ ٌاف ٘ٛاس ٔی غیشٔؼسمیٓ یداسای ٌاف ٘ٛاس ٚ ا تٛدٜػا٘ش٘یٕ

  .ؿٛد ٔی وٙذزش زغییشاذ سٚ٘ذ ،تالازش لٌشٞای دس وٝ داسد افضایـی
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 SiC كٙذِی دػسٝٞای خاِق زه خذاسٜ ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ  . ػاخساس12-4ؿىُ 

 

  SiCٞای خاِق زه خذاسٜ صیٍضاي ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ : ػاخساس13-4ؿىُ
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 داسای ٌاف ٘ٛاسی ٚ ٜتٛد ٘یٕشػا٘ا ٍٕٞی خذاسٜ صیٍضاي ٘یض زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ 13-4ؿىُ  ٌٔاتك 

 ُشفیر، ٌافی ٚ سػا٘ؾ ٘ٛاسٞای لٌْ دِیُ تٝ آٖ دس وٝ (0،5)ػاخساس  اص غیش تٝ تاؿٙذ ٔی ٔؼسمیٓ

 خذاسٜ صیٍضاي ٘یض، تا ٞای زه دس ٘اِِ٘ٛٛٝ .دٞذ ٔی ٘سیدٝ سا (سػا٘ا) فّضی حاِر ؿٛد ٚ ٕ٘ی ٔـاٞذٜ

 .لٌشٞای وٛچه ایٗ افضایؾ ؿیة تالازشی داسد وٝ دس اػر یافسٝ افضایؾ ٘ٛاسی ٌاف لٌش افضایؾ

 ٞای زه خذاسٜ خاِق سا ٘ـاٖ ٔی دٞذ فشٔی ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔٛلٔیر زشاص ٚزغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی  10-4خذَٚ 

٘یض  ٘ٛاسی صیٍضاي اػر ٚ تضسٌسش اص ٌاف كٙذِی دػسٝزه خذاسٜ ٞای   ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ وٝ ٌٔاتك آٖ، ٌاف

لٌشٞای تالازش تٝ ػٕر  دس ٚ ٔیثاؿٙذ  nلٌشٞای ٔیا٘ی داسای ٌاف ّ٘ٛ  دسكٙذِی  دػسٝٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ

اص  ٞای صیٍضاي تٝ غیش زٕاْ ٘اِِِ٘ٛٛٝی ٚ دٞذ سا ٔی  pّ٘ٛ سفساس ا٘سماَ یافسٝ ٚ زش ٔٙفیٞای  ا٘شطی

 .ٔیثاؿٙذ n( دسای ٌاف ٔؼسمیٓ ّ٘ٛ 5،0ػاخساس )

 ا٘شطی ٘ٛاسٞای تٝ ٘ؼثر SiC خاِق خذاسٜ زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ فشٔی زشاص ٔٛلٔیر ٚ ٘ٛاسی : ٌاف10-4خذَٚ 

گاف 

 (evًَاسی)

هَقؼیت تشاص 

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ تک 

 جذاسُ صیگضاگ

گاف 

 (evًَاسی)

هَقؼیت تشاص 

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ تک 

 شچیجذاسُ آسه

 665/1 (5،0) -5014/4 كفش

 p -غیشٔؼسمیٓ

0086/4- (4،4) 

510/0 

 n -ٔؼسمیٓ 

3079/4- (6،0) 021/2 

  -pغیشٔؼسمیٓ

6863/3- (5،5) 

775/1 

 n -ٔؼسمیٓ 

7208/3- (0،12) 161/2 

  n -غیشٔؼسمیٓ

4342/3- (8،8) 

845/1 

 n -ٔؼسمیٓ 

6625/3- (13،0) 223/2 

  n -غیشٔؼسمیٓ

3969/3- (9،9) 

884/1 

 n -ٔؼسمیٓ 

6180/3- (14،0) 195/2 

  p -غیشٔؼسمیٓ

1022/4- (10،10) 

944/1 

 n -ٔؼسمیٓ 

5844/3- (15،0) 273/2 

  n -غیشٔؼسمیٓ

3557/3- (11،11) 

995/1 

 n -ٔؼسمیٓ 

5580/3- (16،0) 280/2 

  p -غیشٔؼسمیٓ

1432/4- (12،12) 

041/2 

 n -ٔؼسمیٓ 

5210/3- (17،0) 310/2 

 p -غیشٔؼسمیٓ

1308/4- (13،13) 

0800/2 

 n -ٔؼسمیٓ 

4924/3- (18،0) 341/2 

 p -ٔؼسمیٓغیش

1192/4- (14،14) 
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 .٘ـاٖ ٔی دٞذ خاِق سا كٙذِی دػسٝٚخذاسٜ ٞای د ػاخساس٘ٛاسی ٘اِ٘ٛٝ 14-4ؿىُ 

 

 

 

 SiCخاِق  دػسٝ كٙذِیػاخساس ٘ٛاسی ٘ا٘ٛ ِِٛٝ ٞای دٚخذاسٜ  :14-4ؿىُ 
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افضایؾ  تا ػا٘ا تٛدٜ ٌٚاف ٘ٛاسی غیشٔؼسمیٓ داس٘ذ ٚشٞای ٔزوٛس ٘یٕ زٕاْ ٘اِِ٘ٛٛٝ 14-4ؿىُ  ٌٔاتك

افضایؾ  ٘یض  ٘ٛاسی ٌافٞا  ی ِِٛٝ داخّی ٚ خاسخی ٚ واٞؾ تشٕٞىٙؾ ٞا تٝ دِیُ دٚسزش ؿذٖ ازٓلٌش، 

تالازش زمشیثا لٌشٞای  دس لٌشٞای خاییٗ تا ؿیة تیـسشی كٛسذ ٌشفسٝ ٚ ، سٚ٘ذ افضایؾ ٌاف دسیاتذ ٔی

 دٞذ ٔی٘ـاٖ  سا SiCٞای دٚخذاسٜ خاِق صیٍضاي  ػاخساس٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ 15-4ؿىُ ثاتر ٔا٘ذٜ اػر.

 زٕاْ ٘یض ٚ ٞؼسٙذ سػا٘ا (0،5)@(n،0)دٚخذاسٜ صیٍضاي  ٞای ِِٛٝ ٘ا٘ٛ زٕاْ اػاع آٖ، تش وٝ

ٞای   ٔا٘ٙذ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٛدٜ ٚت ٔؼسمیٓ ٌاف ٘ٛاسی تا ػا٘اش٘یٕ (0،6)@(n،0)صیٍضاي  دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ٘یض سٚ٘ذ سؿذ ٔلایٓ سا (0،6)@(n،0) ٌاف ٘ٛاسی دسػاخساسٞای افضایؾ لٌش، تا ،دٚخذاسٜكٙذِی  دػسٝ

 داسد.

 

 SiCخاِق  صیٍضايٞای دٚخذاسٜ  ػاخساس ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ :15-4ؿىُ
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ػاخساسٞای ٘ٛاسی  ( تا13-4ٞای زه خذاسٜ )ؿىُ  ٔمایؼٝ ػاخساسٞای ٘ٛاسی تیٗ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔـاٞذٜ ٚ اص

ش ٚ چیآسٔ ػاخساس ّ٘ٛدٚ ٞش دس٘سیدٝ ٔی ٌیشیٓ وٝ،  (5-4ٚ  14-4ٞای  )ؿىُٞای دٚخذاسٜ  ٘اِِ٘ٛٛٝ

 خذاسٜ زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ زه زه ٘ٛاسی ٌاف اص وٕسش ٞای دٚخذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘ٛاسی ٌاف ٔمذاس ،صیٍضاي

 ٔمذاس ٞا DWNT تٝ  SWNTاص وٝ اػر ٔٔسثش وّی ًٛس تٝ سٚ٘ذ ایٗ. تاؿٙذ ٔی خاسخی خٛد ٚ داخّی

 سٚ٘ذ ایٗ ٘یسشیذ ٘یض –تٛس ٜ خذاس دٚ ٚ زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس وٝ ًٛسی ؿٛد تٝ ٔی زش وٛچه ٘ٛاسی ٌاف

 >32=ٚ >30=ٌضاسؽ ؿذٜ دس  ٞای دٜدا تا تخؾ ایٗ دس آٔذٜ دػر تٝ ٘سایح ٚ >89=اػر ؿذٜ ٔـاٞذٜ

 فشٔی زشاص ٔٛلٔیر تیاٍ٘ش كفش ا٘شطی ػٌح ٘ٛاسی ػاخساس ٕ٘ٛداسٞای زٕاْ دس داسد. زٌاتك >37ٚ=

 ٚ ٞا اِىسشٖٚ چٍاِی وٝ رازی ٞای ػا٘اشٕدس ٘ی. اػر ؿذٜ دادٜ ٘ـاٖ ٔؼسمیٓ افمی خي تا تاؿذ وٝ ٔی

 دس أا داسد. لشاس سػا٘ؾ ٘ٛاس ٚ ُشفیر تیٗ ٘ٛاس سیٌاف ٘ٛا ٚػي دس فشٔی تشاتش٘ذ، زشاص ٞٓ تا ٞا حفشٜ

 ُشفیر ٘ٛاسٞای دسٖٚ خذاسی ، ُٛاكف ػشی یه دس وٝ ؿذ ٜـاٞذٔ  ؿذٜ، تشسػی  ٘ٛاسی ػاخساسٞای

 تشخی دس دٞذ ٚ ٔی سا  p ّ٘ٛ ٘یٕشػا٘ای ٚ دادٜ افضایؾ سا ٞا حفشٜ چٍاِی وٝ ٜتٛد فشٔی زشاص ٘ضدیه

 ٞا اِىسشٖٚ چٍاِی اػر وٝ زش ٘ضدیه فشٔی زشاص ػٌح تٝ سػا٘ؾ سٞای٘ٛا خذاسی ، دسٖٚ ُٛاكف اص دیٍش

 ٘ا٘ٛ ا٘حٙای لٌش ٚ اثش اص ٘اؿی زٛا٘ذ ٔی ایٗ دٞذ وٝ سا ٔی nّ٘ٛ  ٘یٕشػا٘ای ؿذٜ ٚ ٞا حفشٜ اص تیـسش

 .>90=تاؿذ  دس ٞیثشیذاػیٖٛ اٚستیساِی  آٖ اثش ٞا ٚ ِِٛٝ

سػا٘ؾ ٘ؼثر تٝ  خسلاف ػٌح ا٘شطی وٕیٙٝ ٘ٛاسا ٚ ٘یض فشٔی زشاص ٔٛلٔیر 12-11ٚ4 -4 خذَٚ دٚ دس

 ٔحاػثٝ ٘ٛاسی ٌاف ا٘ذاصٜ ٚ (EF – EVفشٔی ) ُشفیر ٘ؼثر تٝ زشاص ٘ٛاس تیـیٙٝ  ٚ (EC - EFفشٔی) زشاص

 ٌضاسؽ ٚ صیٍضاي كٙذِی دػسٝ دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ تشای( غیشٔؼسمیٓ یا ٔؼسمیٓ) آٖ ّ٘ٛ ٚ ؿذٜ

  تاؿیٓ ٔیی دٚخذاسٜ  ٞا ٘اِِ٘ٛٛٝ دس فشٔی زشاص ا٘شطی ػٌح شاذزغیی ؿاٞذ آٖ تٝ زٛخٝ تا وٝ اػر ؿذٜ

زشاػر  دسلٌشٞای وٛچه ٔٙفیدػسٝ كٙذِی ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ وٝ زشاص فشٔی دس دٞذ ٘ـاٖ ٔی11-4خذَٚ

زغییشاذ  ٔیـٛد . nدس ٘سیدٝ سفساس ٘یٕشػا٘ا ّ٘ٛ  سػا٘ؾ ٘ضدیىسش ؿذٜ ٚ لٌشٞای تضي تٝ ٘ٛاس دس ٚ

 ا٘شطی ٚاحذٞایدٞذ.  ٘ـاٖ ٔی سا ev5/0 حذٚد  ،ٔٛسد تشسػی كٙذِی دػسٝ دػسٝ ا٘شصی فشٔی دسٞشدٚ

 ذ.ٙتاؿ ٔی (ev)ِٚر  – اِىسشٖٚ تشحؼة ٞا خذَٚ ٚ ٔحاػثاذ دس
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       فشٔی آٟ٘ا ٔٛلیر زشاص ٚ SiC دػسٝ كٙذِی ٞای دٚخذاسٜ خاِق ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔحاػثٝ ؿذٜ : ٌاف ٘ٛاسی11-4خذَٚ

 یط٘ؼثر تٝ ٘ٛاسٞای ا٘ش

 گاف ًَاسی

(ev) 

EF - EV 

(ev) 
EC -EF 

(ev) 
 هَقؼیت تشاص

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ دٍجذاسُ 

 دػتِ كٌذلی

223/1 

 n -غیشٔؼسمیٓ 

622/0 601/0 0253/4- (8،8)@(4،4) 

554/1 

 n -غیشٔؼسمیٓ 

942/0 612/0 7560/3- (9،9)@(4،4) 

640/1  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

905/0 735/0 7964/3- (10،10)@(4،4) 

681/1  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

042/1 639/0 6346/3- (11،11)@(4،4) 

684/1  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

073/1 611/0 5945/3- (12،12)@(4،4) 

691/1  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

082/1 609/0 5869/3- (13،13)@(4،4) 

689/1  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

092/1 597/0 5742/3- (14،14)@(4،4) 

 گاف ًَاسی

(ev) 

EF - EV 

(ev) 

EC -EF 

(ev) 

 هَقؼیت تشاص

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ دٍجذاسُ 

 دػتِ كٌذلی

561/1  

 p -غیشٔؼسمیٓ 

708/0 853/0 9472/3- (9،9)@(5،5) 

843/1  

 p -غیشٔؼسمیٓ 

695/0 148/1 0079/4- (10،10)@(5،5) 

948/1  

 p -غیشٔؼسمیٓ 

680/0 268/1 0556/4- (11،11)@(5،5) 

014/2  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

181/1 833/0 5187/3- (12،12)@(5،5) 

008/2  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

177/1 831/0 5138/3- (13،13)@(5،5) 

001/2  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

177/1 824/0 5045/3- (14،14)@(5،5) 

012/2  

 n -غیشٔؼسمیٓ 

195/1 817/0 4936/3- (15،15)@(5،5) 
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تشسػی  ٞای دٚخذاسٜ صیٍضاي ٔٛسد زغییشاذ تؼیاسوٓ ا٘شطی فشٔی دس ٘اِِ٘ٛٛٝ حاوی اص ٘یض12 -4خذَٚ 

داسای ٌاف ٘ٛاسی  (0،5)، ٘اِِ٘ٛٛٝ داخّی 10-4آ٘دا وٝ ٌٔاتك خذَٚ  . اصٔیثاؿذev 2/0داسدوٝ حذٚد 

تذِیُ  (0،5)@(n،0)دػسٝ  ی ٔشوة اص آٖ دس زٕاْ ػاخساسٞای دٚخذاسٜ تاؿذ، یسػا٘ا ٔ تٛدٜ ٚ كفش

 فشٔی تٝ ٘ٛاس زشاص ایٍٙٛ٘ٝ ٘ثٛدٜ ٚ (0،6)@(n،0) دػسٝ دس أا ا٘ذ ؿذٜزلالی ٘ٛاسٞای ا٘شطی ٍٕٞی سػا٘ا 

 ٞؼسٙذ. n٘یٕشػا٘ای ّ٘ٛ  ػاخساسٞای دٚخذاسٜ، سػا٘ؾ ٘ضدیىسش تٛدٜ ٚ ٍٕٞی

         فشٔی آٟ٘ا ٔٛلیر زشاص ٚ SiC صیٍضاي ٞای دٚخذاسٜ خاِق ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔحاػثٝ ؿذٜ ی: ٌاف ٘ٛاس 12 -4خذَٚ 

 یط٘ؼثر تٝ ٘ٛاسٞای ا٘ش

 گاف ًَاسی

(ev) 

EF - EV 

(ev) 

EC -EF 

(ev) 

 هَقؼیت تشاص

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ دٍجذاسُ 

 صیگضاگ

 (0,5)@(0,12) -3674/4 كفش كفش كفش

 (0,5)@(0,13) -5719/4 كفش كفش كفش

 (0,5)@(0,14) -6589/4 كفش كفش كفش

 (0,5)@(0,15) -6287/4 كفش كفش كفش

 (0,5)@(0,16) -5685/4 كفش كفش كفش

 (0,5)@(0,17) -5636/4 كفش كفش كفش

 گاف ًَاسی

(ev) 

EF - EV 

(ev) 

EC -EF 

(ev) 
 هَقؼیت تشاص

 (evفشهی)

ًاًَلَلِ دٍجذاسُ 

 صیگضاگ

249/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

170/0 079/0 2397/4- (0,13)@(0,6) 

393/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

242/0 151/0 3964/4- (0,14)@(0,6) 

463/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

281/0 182/0 4633/4- (0,15)@(0,6) 

486/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

289/0 197/0 4391/4- (0,16)@(0,6) 

487/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

287/0 200/0 3803/4- (0,17)@(0,6) 

504/0  

 n -ٔؼسمیٓ 

289/0. 215/0 3666/4- (0,18)@(0,6) 
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.  تاؿذ ٔی آٖ خذاسٜ زه ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ اص وٕسش دٚخذاسٜ ػاخساسٞای یٌاف ٘ٛاس ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ اؿاسٜ ؿذ،

تٝ   (9،9ٚ ) (5،5) كٙذِی دػسٝ خذاسٜ زه ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚ تشای ؿذٜ ٔحاػثٝ اسیٌاف ٘ٛ ٕ٘ٛ٘ٝ ٓٙٛاٖ تٝ

 اص اػر ٞا ِِٛٝ لٌش افضایؾ تاٌاف ٘ٛاسی  افضایؾ اص ٘ـاٖ خٛد وٝ تاؿذ ٔی ev02/2  ٚ ev22/2زشزیة 

 یوحا وٝ تاؿذ ٔی ev 56/1تا تشاتش (5،5)@(9،9) دٚخذاسٜ ٘اِِ٘ٛٛٝ یٔٙی آٟ٘ا ٌاف ٘ٛاسی ٔضدٚج ًشفی

 ٚ كٙذِی دػسٝی ػاخساسٞا دیٍش دس سٚیٝ ایٗ. اػر ٞا آٖ زشویة اص ٘ٛاسی خغ  ؿذٖ ٌاف زش تاسیه اص

 دٚ٘ٛاسی  تٝ ٓٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝ زغییشاذ ػاخساس)ٌاف( 16-4  ؿىُ دسٔـاٞذٜ ؿذ.  ٌٛ٘ٝ ٕٞیٗ ٘یض صیٍضاي

تٝ زفىیه ِِٛٝ  (صیٍضاي) (0،6)@(0،14)ٚ  (كٙذِی دػسٝ) (5،5)@(15،15) ،ّ٘ٛ ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚخذاسٜ

ا تا ٔحاػثاذ ٔ تیاٍ٘ش زٌاتكوٝ  اػر ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ ٔضدٚج آٟ٘ا ػدغ ٚ ٞای داخّی ٚخاسخی

 آٔذٜ اػر. 5-1ٚ  3-1دس خذاَٚ تٝ زفلیُ وٝ  ٔی تاؿذ ٘یض >37ٚ= >32=ٚ>30٘سایح=

 

         ٚ (5،5) @ (15،15) كٙذِی دػسٝ ف(ٞا اصزه خذاسٜ تٝ دٚخذاسٜ اِ زغییشاذ ػاخساس٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ :16-4ؿىُ

 (0،6) @ (0،14) ٍضايصیب( 
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-4شای دس ؿىُ ت SiCخاِق  دٚخذاسٜ ٞای ٘ٛاسی تشحؼة افضایؾ لٌش دس ٘اِِ٘ٛٛٝ  سٚ٘ذ زغیشاذ ٌاف

تٝ افضایؾ لٌش،  تا  ،كٙذِی  دػسٝ ٞای سػٓ ؿذٜ اػر وٝ تا زٛخٝ تٝ ٕ٘ٛداس اِف آٖ، دس ٘اِِ٘ٛٛٝ 17

ٌاف ٘ٛاسی سٚ٘ذ افضایـی داسد  ،ٞا ی ِِٛٝ داخّی ٚ خاسخی ٚ واٞؾ تشٕٞىٙؾ ٞا دِیُ دٚسزش ؿذٖ ازٓ

. ٕٞچٙیٗ ٕ٘ٛداس ب ٘یض ٕٞیٗ فشْ زغییش سا تا ٔی تاؿذ زش تیـسش اص لٌشٞای تالا وٝ دس لٌشٞای خاییٗ

. تٝ ًٛس وّی سٚ٘ذ زغییشاذ ٌاف دٞذ ٘ـاٖ ٔی (0،6)@(n،0) زش تشای ػاخساسٞای صیٍضاي ؿیة ٔلایٓ

 وٕسش اػر. دػسٝ كٙذِی٘ٛاسی دس ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای صیٍضاي ٘ؼثر تٝ 

 

 ش ٚ ب( صیٍضايچیاِف( آسٔ SiC خاِق دٚخذاسٜٞای  : ٕ٘ٛداس زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی تشحؼة لٌشدس٘ا17ِِٝٛٛ٘–4ؿىُ
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 (PDOS) یئجض ٍ( DOS) ّای کلی چگالی حالتهحاػبِ . 4-4-2

 ٚاحذ ٚاحذ حدٓ دس دػسشع دس حالاذ اِىسشٚ٘ی دس زٔذاد ٞای وّی یه ػیؼسٓ، چٍاِی حاِر     

سػا٘ؾ  ُشفیر ٚ ٘ٛاس چٍٍٛ٘ی زٛصیْ حالاذ اِىسشٟٚ٘ا دس، اػسفادٜ اص آٖ تا وٝ دٞذ ٔی ی ساطا٘ش

دس یه ٘ٛاسا٘شطی تٝ ٔٔٙی تالا تٛدٖ زٔذاد حالاذ تشای اؿغاَ ؿذٖ  تالا DOSیه  ؿٛد. ٔـخق ٔی

تشای  ٘ٛاس ا٘شطی ٔٛسد ِ٘ش تذیٗ ٔٔٙاػر وٝ ٞیچ حاِسی دس ،كفش ٔٛاخٝ ؿٛیٓ DOSتا  اٌش اػر ٚ

 خضئی٘ٛاس سػا٘ؾ تٝ ًٛس  دس فّضاذ )سػا٘اٞا( چٍاِی حالاذ تشای زشاصٞای ٔداص دس ٛد ٘ذاسد.اؿغاَ ٚخ

 ٕٞدٛؿا٘ی داس٘ذ. صٞای تالازشاچٍاِی حاِر زش تا خاِی اػر ٚ خضئی ِٚی دس ٘یٕٝ فّضاذ تٝ ًٛس خشاػر

 ا٘ذ ٚ ؿذٜ خذاٞٓ  سػا٘ؾ تا ا٘شطی ٌاف اص ُشفیر ٚ ٘ٛاس دسٓایمٟا ٚ٘یٕشػا٘اٞا، چٍاِی حاِسٟای ٔداص

ٞا وٛچىسش  ٕشػا٘ا دسٌاف ا٘شطی آٟ٘اػر تٝ ًٛسیىٝ ٌاف ا٘شطی ٘یٕشػا٘ای٘ زفاٚذ تیٗ ٓایك ٚ

 وٝ تؼیاسی اصخٛاف ػاخساس اص داسد چشاای  دساًشاف زشاص فشٔی إٞیر ٚیظٜ چٍاِی حاِسٟا اصٓایمٟاػر.

 ٔشتٛى تٝ ٘ٛاسشاص فشٔی خّٕٝ سػا٘ؾ اِىسشیىی تٝ آٟ٘ا ٚاتؼسٝ اػر. چٍاِی حاِسٟای غیشكفش صیشز

چٍاِی حاِسٟای غیشكفش تالای ٚ  ا٘ذ اؿغاَ ؿذٜ ٚ وألا خشتاؿٙذ وٝ دس دٔای كفشٌّٔك  ُشفیر ٔی

اؿغاَ ٘ـذٜ  وألا خاِی ٚ( T = 0وٝ دس دٔای كفشٌّٔك ) تاؿٙذ سػا٘ؾ ٔی زشاص فشٔی ٔشتٛى تٝ ٘ٛاس

چیٗ ٕٓٛدی  تاؿذ وٝ تا خي ٔی شطی كفشٕٞٝ ٕ٘ٛداسٞا داسای ػٌح ا٘ دس ٔٛلٔیر زشاص فشٔی تاؿٙذ. ٔی

دسِ٘ش ٌشفسٝ ؿذٜ  +ev5- ٚ ev5 ٞا تیٗ ی ا٘شطی تشای سػٓ چٍاِی حاِرٜ صؿذٜ اػر ٚ تا ٘ـاٖ دادٜ

ی  ای زـىیُ دٞٙذٜٞ ازٓ خضئیٞای  ٔدٕٛٓی اصچٍاِی حاِر وّی یه زشویة، ٞای حاِرچٍاِی  اػر.

ازٓ ٔی  اٚستیساِٟای ازٕی آٖ خضئیای ٞ رٞای وّی یه ازٓ، ٔدّٕٛ چٍاِی حاِ چٍاِی حاِرٚ  آٖ،

ٔیضاٖ ػٟٓ ٞشازٓ ٚ  زٛاٖ تٝ ٘مؾ ٚ ٞای ٔزوٛس ٔی ٔمایؼٝ چٍاِی حاِر ٚسٚی زحّیُ  اص تاؿذ.

چٍاِی حاِر  18 -4دس ؿىُسٞای ا٘شطی )ُشفیر ٚسػا٘ؾ( خی تشد. اٌیشی ٘ٛ ٞای آٖ دسؿىُ اٚستیساَ

حاِر  چٍاِی 19 -4ٚ ٘یض دسؿىُ  SiCش خاِق چیٞای دٚخذاسٜ آسٔ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای وّی ؿؾ ػاخساس اص

ٞای زه  ٞشوذاْ تٝ زفىیه ِِٛٝ SiCٞای دٚخذاسٜ صیٍضاي خاِق  ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای وّی ؿؾ ػاخساس اص

، ٔـاٞذٜ ٔی 19 -4ٚ 18 – 4ی آٟ٘ا سػٓ ؿذٜ اػر. تش اػاع ٕ٘ٛداسٞای  ی زـىیُ دٞٙذٜ خذاسٜ
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ٌٚاف ٘ٛاسی زشویة  اػر ، افضایؾ یافسٝآٟ٘اؾ لٌشٞای زه خذاسٜ تا افضای ؿٛد وٝ ٌاف ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ

ٚ  >35ٌٔٙثك تش ٘سایح = ایٗ زه آٟ٘ا وٛچىسش اػر وٝ آٟ٘ا یٔٙی ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚخذاسٜ، اص ٌاف ٘ٛاسی زه

 .ٔی تاؿذ 1 -4-4٘یض ٔحاػثاذ ٔا دس تخؾ 

 

 

 

 SiCخاِق  دػسٝ كٙذِیٞای زه خذاسٜ ٚ دٚخذاسٜ  ( ٘اDOSِِٝٛٛ٘) : چٍاِی حاِر ٞای وّی18-4ؿىُ
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 SiCخاِق  صیٍضاي( ٘ا٘ٛ ِِٛٝ ٞای زه خذاسٜ ٚ دٚخذاسٜ DOSٞای وّی) : چٍاِی حاِر19-4ؿىُ

 دس ٘ٛاسٞای ُشفیر ٚ Si ٚCٞای  یه اص ازٓ ٞشٞای زفىیىی  چٍاِی حاِر 21-4ٚ 20-4دٚ ؿىُ  دس

دٚخذاسٜ  ٞای دس ٘اِِ٘ٛٛٝ دٞذ ٘ـاٖ ٔی 20-4دٚخذاسٜ سػٓ ؿذٜ اػر. ؿىُ ٞای تشای ٘اِِ٘ٛٛٝ سػا٘ؾ

ُشفیر  ٘ٛاس ٚ دس ٔی تاؿذ Cٞای  تٝ ؿذذ تیـسش اصازٓ Siی ٞا سػا٘ؾ ػٟٓ ازٓ دس٘ٛاس  ،كٙذِی دػسٝ

  -ev 3زا  -ev2 ی اص تاصٜ ٚ ٞای وشتٗ افضایؾ یافسٝ ػٌح ا٘شطی فشٔی ػٟٓ چٍاِی ازٓ صیش  -ev2زا 

 سٚ٘ذ افضایـی داسد.  Siٞای  تٝ خاییٗ ػٟٓ ازٓ  -ev3اص  زمشیثا تشاتش ؿذٜ اػر ٚ  Si  ٚCازٓ ػٟٓ ٞش دٚ
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 SiCخاِق  كٙذِی دػسٝی  ( ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای دٚخذاسDOSٜ) ٞای وّی چٍاِی حاِرٕٛداس٘: 20-4ؿىُ
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 SiCخاِق  صیٍضايٞای دٚخذاسٜ  ( ٘اDOSِِٝٛٛ٘ٞای وّی) چٍاِی حاِر ٕ٘ٛداس: 21-4ؿىُ
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ایداد ؿذٜ  ٞای ٌیشی چٍاِی حاِر ٞا دس ؿىُ زه ازٓ اٚستیساِی زه زش ؿذٖ ػٟٓ تشای ٔـخق

 ایٓ. سػٓ ٕ٘ٛدٜ 22 -4دس ؿىُ  ٟ٘ا ساآی ئخض ٞای دس٘ٛاسٞا، چٍاِی حاِر

 

 

  صیٍضاي ش ب:چی: آسٔٞای خاِق اِف دس ٘اِِ٘ٛٛٝ Si   ٚCازٓ ٞای خضئیٞای  ٕٛداس چٍاِی حاِر: 22٘-4ؿىُ

ٚ لؼٕر  (5،5)@(9،9)ٚ  (4،4)@(8،8)  كٙذِی دػسٝٔشتٛى تٝ دٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ  22 -4لؼٕر اِف ؿىُ 

خایذاسزشیٗ  وٝ ٍٕٞی تاؿذ یٔ (0،6)@(0،14)ٚ (0،5)@(0،13)ب ؿىُ ٔشتٛى تٝ دٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ صیٍضاي 

 ٚ Siازٓ  p3 ایٗ ؿىُ حاوی اص تالا تٛدٖ ػٟٓ اٚتیساِٟای  ٘سیدٝ  .ذا٘ خاِق تٛدٜدٚخذاسٜ ػاخساسٞای 
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p2 ٓازC ٘ـاٖ اص ٞیثشیذاػیٖٛ داسد وٝ  كٙذِی دػسٝای ٞ ٕ٘ٛ٘ٝ سػا٘ؾ دس ُشفیر ٚ ٘ٛاس دٚ ٞش دس

ٚ  S3 – Si٘مؾ اٚستیساِٟای  دٚ ٘ٛاس اػر.  ٞش فشٔی دس اًشاف زشاص p3 - Si  ٚp2– Cاٚستیساِی تیٗ 

S2– C ٚ ا٘ذ. ٕٞیٗ  احیٝ ٔغضی زٛصیْ ؿذٜ٘ ایٗ حاِسٟا دس وٝ زٛاٖ ٘سیدٝ ٌشفر ٔی تؼیاس ا٘ذن اػر

( وٝ 0،5)@(0،13حسی دس ٘اِِ٘ٛٛٝ ) ؿٛد، یٍضاي ٔـاٞذٜ ٔیب تشای ػاخساسٞای ص  لؼٕر دس سٚ٘ذ

 ؿٛد.  ػا٘ا ٔـاٞذٜ ٔیشاؿذ ػٟٓ اٚستیساِٟا ؿثیٝ ػاخساسٞای ٘یٕت یه ػاخساس فّضی ٔی

 (B)ٍىبَسآلایؾ یافتِ با ػٌلش  SiCّای  الکتشًٍی ًاًَلَلِ ػاختاسی ٍ بشسػی خَاف. 5–4

تذیٗ ِٔٙٛس  ض إٞیر اػر.ئٞا حا زغییش خٛاف ؿیٕیایی یا فیضیىی دسواستشد ٘اِِ٘ٛٛٝ ٚ وٙسشَ     

ایٗ ٔیاٖ  تاؿذ. دس ایٗ ساػسا ٔی ّٕٓی دس آػاٖ ٚ ای ؿیٜٛ ٓٙاكشؿیٕیایی، تا اآلایؾ ٘ا٘ٛػاخساسٞ

ا ت وٙذ. ، خلٛكیاذ فیضیىی ٔسٙٛٓی سا ایدادزٛا٘ذ خزیش٘ذٜ ٔی ٖٚ دٞٙذٜ یااِىسش ٓٙاكش لایؾ تاآ

ٞای وشتٙی دٚخذاسٜ زٛػي ازٓ  آلایؾ ٘اِِ٘ٛٛٝ SIESTAٔحاػثازی  دسوذ GGAاػسفادٜ اص زمشیة 

ٞای   ( سٚی ٘اFِِٝٛٛ٘س )ٛئ٘یض خزب ؿیٕیایی ازٓ فّٛ > 91ٚ( كٛسذ ٌشفسٝ =Nشٚطٖ)ٚ ٘یس (B) ٖٚتٛس

SiC  ٜزه خذاس( زٛػي ِ٘شیٝ زاتٔی چٍاِیDFTتا )  اػسفادٜ اص زمشیةGGA =92تشسػی ؿذٜ اػر .<

وشدٖ  زش ؿیٕیایی یا فیضیىی تٝ خٟر واستشدی ،ػاصی تٝ ٓٙٛاٖ ساٞی تشای اكلاحاذ ػاخساسی ٘اخاِق

خاِق   ی دٚخذاسٜ ٞای لایؾ ٘اِِ٘ٛٛٝآ٘یض للذ داسیٓ دسایٗ تخؾ تا  . ٔاتاؿذ ٔی ٘ا٘ٛػاخساسٞا ٔذ ِ٘ش

ٞا تٝ ِحاٍ حفَ فشْ  زغییشاذ ؿىُ ُاٞشی ٘اِِ٘ٛٛٝ (SiC)صیٍضاي ػیّیىٖٛ واستایذ  ٚ ػسٝ كٙذِید

ٞای  خایذاسی ٚخٛاف اِىسشٚ٘ی آٟ٘ا سا ٔٛسد تشسػی لشاسٔی دٞیٓ. ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞٓ ٔحٛس خٛد ٚٞای  ِِٛٝ

اسای ؿشایي صیٍضاي تٝ خٟر ٔمایؼٝ تٟسش، د ٚكٙذِی  دػسٝ  ّ٘ٛایٗ لؼٕر دس ٞش دٚ  ٔٛسد تشسػی دس

( تا c( دسخایٍاٜ ازٓ وشتٗ )B) ٖٟٚ٘ا خایٍضیٙی یه ازٓ تٛسآدسزٕاْ  ٔـاتٝ دسحاِر خاِق ٔی تاؿٙذ ٚ

 دیٍش دسِِٛٝ تیشٚ٘ی ٞش یه اص ازٕی )ؿٕاسٜ ٔىاٖ خایٍضیٙی( یه تاس دس ِِٛٝ داخّی ٚ تاس ؿشایي ٔـاتٝ

ٞای ٔٛسد تشسػی دس  ثازی ٕ٘ٛ٘ٝافضایؾ دلر ٔحاػ ٞای دٚخذاسٜ كٛسذ ٌشفسٝ اػر. تٝ خٟر ٘اِِ٘ٛٛٝ

 .ایٓ زٔییٗ ٕ٘ٛدٜ 13 – 4ایٗ تخؾ، خاسأسشٞای ٚسٚدی ٔٙاػة سا ٌٔاتك تا خذَٚ 
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 اِىسشٚ٘ی ٚ ػاخساسی ٔحاػثاذ ٚسٚدی : خاسأسشٞای13-4خذَٚ

si                                     3pآسایؾ لایٝ ُشفیر ازٓ  
 (CGؿیة ٕٞیٕٛ)       (     MDسٚؽ دیٙأیه ِٔٛىِٛی)      2

   RY500                             ا٘شطی لٌْ                                                   c  آسایؾ لایٝ ُشفیر ازٓ

 K                    100 ×1 × 1تشداس ؿثىٝ تٙذی فوای                                 B  آسایؾ لایٝ ُشفیر ازٓ

 <ev/A004/0 ٍٕٞشایی ٘یشٚ                                ؿثٝ خسا٘ؼیُ                                                    زمشیة وذ

 (DZPٔدٕٛٓٝ خایٝ ٞا                          دٌٚا٘ٝ لٌثیذٜ)    GGA(PBE)                                  زثادِی   -زاتٔی ٕٞثؼسٍی

 

 

 (B) ٍىآلایؾ یافتِ با اتن بَس SiC كٌذلی دػتِدٍ جذاسُ  ّای هحاػبات ًاًَلَلِ. 1–5–4

 ( اصدػس4،4ٝ) @ (9،9) ٚ (4،4) @ (8،8)ٚ (4،4) @ (7،7)دسایٗ تخؾ ػٝ ػاخساس دٚخذاسٜ       

(n,n ) @(4،4)  ٚٝدػسٝ اص( 5،5) @ (10،10) ٚ (5،5) @ (9،9)ٚ (5،5) @ (8،8)ػاخساس   ػ 

(n,n ) @(5،5) .یافسٝ تا ػاخساسٞای تٟیٙٝ ؿذٜ آلایؾ  23 -4ؿىُ  ٔٛسد آلایؾ لشاس ٌشفسٝ اػر

ش تٝ چیٞای دٚخذاسٜ آسٔ ِِٛٝ داخّی ٚ خاسخی تٝ ٕٞشاٜ ػاخساس تٟیٙٝ ؿذٜ خاِق ٘اِِ٘ٛٛٝازٓ تٛس دس

ٚ (4،4) @ (7،7)دٚ خذاسٜ  ٞای خٟر ٔمایؼٝ تٟسش ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػر وٝ ٌٔاتك تا آٖ ٘اِِ٘ٛٛٝ

خغ اص آلایؾ داخّی  ،ا٘ذ وٝ دس حاِر خاِق ٘یض ٞش دٚ ٘اخایذاس تٛدٜ n – m; 3تا  (5،5) @ (8،8)

تذ ؿىّی غیشلاتُ  ٞٓ ٔحٛس خٛد تا ای ٓذْ حفَ فشْ ِِٛٝ تذِیُ زٔأُ دسٖٚ خذاسی ٚ ٘یض  ،ٚخاسخی

٘یض تٝ ٍٞٙاْ آلایؾ دس ِِٛٝ  (4،4) @ (8،8)ی دٚخذاسٜ  . ٘اِِ٘ٛٛٝا٘ذ چـٓ خٛؿی، ٘اخایذاس تالی ٔا٘ذٜ

آلایؾ دس ِِٛٝ داخّی  ی داؿسٝ اػر ٚخاسخی آٖ تا زـىیُ خیٛ٘ذٞای دسٖٚ خذاسی ٔیُ تٝ ٘اخایذاس

ض تا وٕی دلر ٘ـاٖ اص وـیذٌی ا٘ذن ِِٛٝ داخّی تٝ ػٕر ِِٛٝ خاسخی اص ٔحُ خایٍاٜ ازٓ یآٖ ٘

تاؿذ. دیٍش ػاخساسٞای  ازٓ ػیّیىٖٛ ٔی وٝ حاوی اص زٔأُ ٔثثر ازٓ تٛس تا داسد ٖٚٔیٟٕاٖ تٛس

لاصْ تٝ روش  ا٘ذ. ؿىُ ُاٞشی خایذاس ٔا٘ذٜتٝ ِحاٍ  23 -4ش آلایؾ یافسٝ ٌٔاتك ؿىُچیدٚخذاسٜ آسٔ

 خساسٞا داؿر .خایذاسی ػا٘ـاٖ اص  تا لٌش تضسٌسش،ش چیدٚخذاسٜ آسٔٞای  اػر وٝ آلایؾ دس ٘اِِ٘ٛٛٝ
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 دسِِٛٝ داخّی ٚ خاسخی ٖٚتٟیٙٝ ؿذٜ آلایؾ یافسٝ تا ازٓ تٛسش چیدٚخذاسٜ آسٔٞای ػاخساس :23-4ؿىُ
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ٞای دٚخذاسٜ آلایؾ  ٘اِِ٘ٛٛٝیه ػَّٛ ٚاحذ اص سٚی  ،ٔحاػثاذ خاسأسشی ا٘داْ ؿذٜ دسایٗ لؼٕر

دس  ٖٚوٝ ٚسٚد یه ازٓ خایٍضیذٜ تٛس (Cازٓ  Si ٚ24ازٓ  24ازٓ ) 48ؿأُ  (4،4) @ (8،8یافسٝ )

 26ازٓ ) 52تا  (4،4) @ (9،9)دسكذ ٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ  2/4ه ازٓ وشتٗ ٔٙدش تٝ ٘اخاِلی تا غِّر ٔىاٖ ی

(  Cازٓ  Si ٚ28ازٓ  28ازٓ  ) 56تا  (5،5) @(9،9)دسكذ ٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ  8/3( تا آلایؾ  Cازٓ  Si ٚ26ازٓ 

 3/3آلایؾ  ٚ ( Cازٓ  Si ٚ30ازٓ  30ازٓ ) 60تا  (5،5) @ (10،10)٘یض ٘اِِ٘ٛٛٝ  دسكذ ٚ 6/3آلایؾ  ٚ

 ٌشدآٚسی ؿذٜ اػر.14 -4٘سایح حاكُ دس خذَٚ  ا٘داْ ٌشفسٝ ٚ ،دسكذ

  

 آلایؾ یافسٝ كٙذِی دػسٝٞای دٚخذاسٜ   خاسأسشٞای ٔحاػثازی ٘اِِ٘ٛٛٝ :14-4خذَٚ

  ( A0فاكلِ دسٍى جذاسی ) C  (A0 )پاساهتش 

 دسكذ

 آلایؾ

ًاًَلَلِ 

دٍجذاسُ 

 آسهچیش
آلایؾ 

 خاسجی

آلایؾ 

 داخلی

آلایؾ  خالق

 خاسجی

آلایؾ 

 داخلی

 خالق
 

382/5 387/5 372/5 957/3 827/3 921/3 2/4 (8،8)@(4،4) 

387/5 389/5 377/5 981/3 892/3 920/3 8/3 (9،9)@(4،4) 

117/3 119/3 115/3 702/3 423/3 646/3 6/3 (9،9)@(5،5) 

116/3 117/3 115/3 358/4 207/3 184/4 3/3 (10،10)@(5،5) 

 

 

 

ٞای داخّی ٔٛخة واٞؾ ؿذیذ فٛاكُ دسٖٚ  دٞذ وٝ آلایؾ دس ِِٛٝ ٘ـاٖ ٔی 14 -4 ٘سایح خذَٚ

، تیـسش اػر لٌش تضسٌسش٘ؼثر تٝ حاِر خاِق ؿذٜ اػر وٝ ٔیضاٖ واٞؾ دس ػاخساسٞای تا  خذاسی

ٔی تاؿذ أا آلایؾ  98/0  تٝ ٔمذاس ٚ (5،5) @ (10،10)٘اِِ٘ٛٛٝ  واٞؾ دس ی ًٛسی وٝ تیـیٙٝتٝ 

خاسأسش  خذاسی ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق ؿذٜ اػر. ٔٙدش تٝ افضایؾ فٛاكُ دسٖٚ ٞای خاسخی دس ِِٛٝ

 داخّی سؿذ ٔحؼٛػی ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق داسد وٝ تاٞای  ٘یض تا آلایؾ ِِٛٝ (cثاتر ؿثىٝ )

خاسخی ٔمذاس ٞای  ِِٛٝخاسخی ایٗ سؿذ وٕسش تٝ ِ٘ش ٔی سػذ. تا آلایؾ ٞای  ٌِِٛٝسشؿذٖ لٌش تضس

داخّی وٕسش ٞای  ِِٛٝسٚ٘ذ افضایـی ا٘ذوی داؿسٝ اػر وٝ ایٗ افضایؾ ٘ؼثر تٝ آلایؾ  ٘یض c  خاسأسش
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 داخّی اػر.ٍٞٙاْ آلایؾ ِِٛٝ تٝ  ٚ (4،4) @ (8،8)ٔشتٛى تٝ ػاخساس   cسؿذ خاسأسش تیـسشیٗ اػر، 

دٚخذاسٜ  یٞاستشخی ػاخسا اًشاف آٖ دس B ٚ Siٞای  ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی تیٗ ازٓ 24 -4دسؿىُ 

وٝ  6 -4زٛخٝ تٝ ؿىُ تا خغ اص ٚاّٞؾ، ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػر وٝ ٌٔاتك تا آٖ ٚ خایذاسش چیآسٔ

ٚ تشٓىغ، وٙذ  ازٓ ػیّیىٖٛ ٔداٚس خٛد خیٛ٘ذ تشلشاس ٔی ش ٞشازٓ وشتٗ تا دٚچیٞای آسٔسدسػاخسا

ٔداٚس خٛد خیٛ٘ذٞای زمشیثا ٞٓ  Siازٓ  ( خایٍضیٗ تا ازٓ وشتٗ تا دBٚ) ٖٚازٓ تٛس دسایٗ حاِر ٞش

 دسػاخساسٞای خایذاس آلایؾ Si - B دٞذ، ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی ٔحاػثاذ ٘ـاٖ ٔی ٚكٛسذ دادٜ  ًِٛی سا

ػاخساسٞای خایذاسخاِق  دس Si – Cٔمایؼٝ تا ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی  تاؿذ وٝ دس ٔی 9/1  یافسٝ حذٚد

دٞذ وٝ ًَٛ خیٛ٘ذ  ٔحاػثاذ ٘ـاٖ ٔی ٘یض٘ـاٖ ٕ٘ی دٞذ.  تٛد زغییش ٔحؼٛػی سا 79/1  وٝ حذٚد

 .اػر Si  ٕٞؼایٝ دیٍش اص ًَٛ خیٛ٘ذ تا خٛد وٕی تضسٌسش Siٞای  ازٓ تٛس تا یىی اص ٕٞؼایٝ

    

 

 ٚاّٞؾ آلایؾ یافسٝ خغ اصشچیآسٔخذاسٜ دسػاخساسٞای دٚ B  ٚSi: ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی تیٗ ازٕٟای 24-4ؿىُ

 

 (B) ٍىآلایؾ یافتِ با اتن بَس SiC صیگضاگّای دٍ جذاسُ  هحاػبات ًاًَلَلِ. 2–5–4

ٝ 0،5)@(0،13) ٚ (0،5)@(0،12) ٚ (0،5)@(0،11)دسایٗ تخؾ ػٝ ػاخساس دٚخذاسٜ     ( اصدػهس

(0n, ) @(0،5)  ( اصدػههس0،6ٝ) @ (0،14) ٚ (0،6) @ (0،13) ٚ (0،6) @ (0،12)ٚ ػههٝ ػههاخساس 

(0n, ) @(0،6) ازهٓ   صیٍضاي تٟیٙٝ ؿذٜ آلایهؾ یافسهٝ تها    ٞایسػاخساشاس ٌشفسٝ اػر. ٔٛسد آلایؾ ل

 ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػر. 25 -4ٞای داخّی ٚ خاسخی تٝ ٕٞشاٜ ػاخساس خاِق آٟ٘ا دسؿىُ دسِِٛٝ ٖٚتٛس
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 دسِِٛٝ داخّی ٚ خاسخی ٖٚتٟیٙٝ ؿذٜ آلایؾ یافسٝ تا ازٓ تٛسدٚخذاسٜ صیٍضاي ػاخساس ٞای  :25 -4ؿىُ 
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اتسذای ایٗ فلُ ٔهٛسد   ٞای دٚخذاسٜ خاِق فٛق وٝ دس ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞا یه ػَّٛ ٚاحذ اص رزٕاْ حاِ دس

ِِٛهٝ   دس )یهه تهاس   Cدسٔىهاٖ یهه ازهٓ     Bتا خایٍضیٙی یه ازٓ ا٘ذ.  آلایؾ ؿذٜ ا٘ذ، تشسػی لشاسٌشفسٝ

ٝ 25 -4ؿىُ ٘سایح ٌٔاتك تاا٘ذ.  ِِٛٝ خاسخی( ٔٛسد آلایؾ لشاٌشفسٝ دس دیٍش تاس داخّی ٚ ٞهای   ، ٘اِِ٘ٛٛه

وهٝ دس حاِهر خهاِق ٞهشدٚ      n – m; 6 تها  (0،6) @ (0،12) ٚ (5،0) @ (11،0)دٚخذاسٜ صیٍضاي 

 ؿهىّی ُهاٞشی، ٘اخایهذاس    ای ٞٓ ٔحٛس خٛد ٚ تا تهذ  خغ اص آلایؾ ٘یض، تا ٓذْ حفَ فشْ ِِٛٝ ٘ذ،ا٘اخایذاس

ایذاس٘ذ تا آلایهؾ  وٝ دسحاِر خاِق خ (0،6) @ (0،13) ٚ (5،0) @ (0،12)ٞای  . ٘اِِ٘ٛٛٝا٘ذ تالی ٔا٘ذٜ

ٔماتُ خٛد دسِِٛٝ ٔداٚس، ٔٛخهة وـهیذٌی    Siتا ازٓ  Bٞای داخّی ٚ خاسخی، تذِیُ خیٛ٘ذ ازٓ  دسِِٛٝ

خهاسخی ؿهذٜ اػهر وهٝ ایهٗ أهش ٔیهُ تهٝ         فشٚسفسٍی دس ػٌح ِِٛٝ  داخّی تٝ ػٕر خاسج ٚ ی ِِٛٝ

 @( 0،14( ٚ )5،0) @( 0،13دٚخهذاسٜ )  ٞای ِِٛٝ٘ا٘ٛص٘ذ.  زغییش ؿىُ سا تشای آٟ٘ا سلٓ ٔی ٘اخایذاسی ٚ

  ای ٘ـاٖ ٘ذادٜ ٚ فشْ ِِٛٝ خٛد ، زٕایّی تٝ اثشخزیشی ُاٞشی اصٖٚٔماتُ ٚسٚد ازٓ ٔیٟٕاٖ تٛس ( دس0،6)

ٝ  ایهٗ لؼهٕر،   ا٘ذ. ٔحاػثاذ خاسأسشی ا٘داْ ؿهذٜ دس  ٞٓ ٔحٛس خٛد سا، حفَ ٕ٘ٛدٜ  ٞهای  سٚی ٘اِِ٘ٛٛه

( تها غِّهر    Cازهٓ   Si ٚ36ازهٓ   36ازهٓ )  72( ؿأُ 5،0) @( 0،13دٚخذاسٜ آلایؾ یافسٝ صیٍضاي )

( تا غِّر آلایؾ  Cازٓ  Si ٚ40ازٓ  40ازٓ ) 80( ؿأُ 0،6) @( 0،14) ٘اِِ٘ٛٛٝ دسكذ ٚ 8/2آلایؾ 

 آٔذٜ اػر. 25 -4ٚ ؿىُ  15 -4٘سایح دس خذَٚ  ٚ ؿذٜ دسكذ، ا٘داْ 5/2

 

 یافسٝ آلایؾ صیٍضايخاسأسشٞای ٔحاػثازی ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای دٚخذاسٜ  :15-4خذَٚ
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 خغ اص ٚاّٞؾ، آلایؾ یافسٝ ی   دٚخذاسٜصیٍضاي دسػاخساسٞای  B  ٚSi: ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی تیٗ ازٕٟای 26-4ؿىُ

 

سا  (0،6) @( 0،14) ( 0،5ٚ) @( 0،13آلایؾ یافسٝ ) ٞای ِِٛٝ٘ا٘ٛ وٝ ٕ٘ایی اص 26-4ؿىُ ٌٔاتك

سوشدٜ ٚاّٞؾ ػاخساسی، خیٛ٘ذ تشلشا خغ اص ػٝ ازٓ ػیّیىٖٛ اًشاف خٛد، تٛس تا  ازٓ ٞشدٞذ،  ٘ـاٖ ٔی

 آٖ حذٚد ٔمذاس ٚ تشاتش زمشیثا (2ٚ3ػیّیىٖٛ) ٕٞؼایٝ ٞای ػیّیىٖٛ اص زا دٚ تا ًَٛ خیٛ٘ذٞا اػر وٝ

آٍ٘ؼسشْ  89/1یٔٙی حذٚد  ٟااص آ٘ وٕسش (1)ػیّیىٖٛ دیٍشًَٛ خیٛ٘ذ تا ػیّیىٖٛ  آٍ٘ؼسشْ 91/1ٚ

 ٞای دسٕ٘ٛ٘ٝ B – Siَ خیٛ٘ذ ًٛ ازٓ وشتٗ داسد، ِزا تضسٌسشی اص  وٝ ازٓ تٛس ؿٔاّ ازٕی آ٘دا اص تاؿذ. ٔی

تاؿذ. ٘سایح  ٞای خاِق آٟ٘ا ٔی ٘اِِ٘ٛٛٝدس C– Siٚ صیٍضاي تضسٌسشاص ًَٛ خیٛ٘ذ  كٙذِی دػسٝ٘اخاِق 

 تاؿذ. > ٔی92ایٗ لؼٕر وألا ٌٔاتك تا ٘سایح خظٚٞؾ= تذػر آٔذٜ دس

 آلایؾ یافتِ SiC كٌذلی دػتِّای دٍجذاسُ  بشسػی خَاف الکتشًٍی ًاًَلَلِ. 4-5-3

خشداخسٝ ؿذٜ  ٞا چٍاِی حاِر ٘ٛاسی ٚ دسایٗ تخؾ تٝ تشسػی خٛاف اِىسشٚ٘ی، ؿأُ ػاخساس     

آٟ٘ا تٝ خٟر  ٘ٛاسی خاِق آلایؾ یافسٝ تٝ ٕٞشاٜ ػاخساس كٙذِی دػسٝ ٞای ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ ػاخساساػر. 

كٙذِی  دػسٝ دٚخذاسٜ ٞای دسزٕاْ ٘اِِ٘ٛٛٝ دٞذ ٘ـاٖ ٔیوٝ   سػٓ ؿذٜ اػر16-4دس ؿىُ ٔمایؼٝ تٟسش

سػا٘ؾ ایداد ؿذٜ وٝ ػٌح زشاص فشٔی سا لٌْ  ُشفیر ٚ ٔیاٖ ٘ٛاس ٘ٛاسٞایی دس ػاصی ٘اخاِق خغ اص

وٝ ایٗ  ا٘ذ زغییش حاِر دادٜٕ٘ٛدٜ ِزا ػاخساسٞا اص ٚهٔیر ٘یٕشػا٘ا دسحاِر خاِق، تٝ سػا٘ا )فّضی( 

 تاؿذ. خاكیر فیضیىی تٝ ِحاٍ واستشدی خاِة زٛخٝ ٔی دس زغییش
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 (5،5) @( 9،9( ب( )4،4) @( 8،8آلایؾ یافسٝ اِف( ) ش خاِق ٚچی٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای آسٔس: ػاخسا27-4ؿىُ

 

وٝ ٘ـاٖ ٔی  ؿذٜ اػر آٚسی ٌشد 16 -4ٟا دسخذَٚ٘زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی ٚ ٔٛلٔیر زشاص ا٘شطی فشٔی آ

ا٘شطی فشٔی تٝ ػٕر ا٘شطی  تٝ ا٘سماَ زشاص ٔٙدش ٞای كٛسذ ٌشفسٝ )داخّی ٚخاسخی( زٕاْ آلایؾ دٞذ،

( 4،4) @( 8،8ػاخساس)ِِٛٝ داخّی  زش )٘ضدیه تٝ ٘ٛاسُشفیر( ؿذٜ اػر تٝ خض آلایؾ دس ٞای خاییٗ

ا٘سماَ دادٜ  )٘ضدیه ٘ٛاسسػا٘ؾ(ٞای تالازش  ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق تٝ ػٕر ا٘شطی فشٔی سا وٝ زشاص

زشیٗ  ٞای ػاخساسٞای دٚخذاسٜ ٔی تاؿذ دس حاِی وٝ خاییٗ تیٗ آلایؾ اػر وٝ تالازشیٗ زشاص فشٔی دس



 

 
100 

 ٔـاٞذٜ ؿذ. (5،5) @( 9،9) ٔٛلٔیر زشاص فشٔی ٍٞٙاْ آلایؾ دسِِٛٝ خاسخی ػاخساس

  sicآلایؾ یافسٝ كٙذِی ٝ دػسٞای دٚخذاسٜ  ٔٛلیر زشاصفشٔی ٘اِِ٘ٛٛٝ : ٌاف ٘ٛاسی 16ٚ-4خذَٚ

  (evَقؼیت تشاص فشهی )ه (evگاف ًَاسی )

دسكذ 

 آلایؾ

 

ًاًَ لَلِ دٍجذاسُ 

 آسهیچش
آلایؾ 

 خاسجی

آلایؾ 

 داخلی

آلایؾ  خالق

 خاسجی

آلایؾ 

 داخلی

 خالق

00/0 00/0 223/1 4093/4- 8839/3- 0253/4- 2/4 (8،8)@(4،4) 

00/0 00/0 554/1 2994/4- 1665/4- 7560/3- 8/3 (9،9)@(4،4) 

00/0 00/0 561/1 4331/4- 0510/4- 6472/3- 6/3 (9،9)@(5،5) 

00/0 00/0 843/1 2987/4- 2450/4- 0079/4- 3/3 (10،10)@(5،5) 

 

 آلایؾ یافتِ SiC كٌذلی دػتِّای دٍجذاسُ  ًاًَلَلِ ت ّایلچگالی حابشسػی  .4-5-4

 سػا٘ؾ تشای ٘اِِ٘ٛٛٝ دس ٘ٛاسٞای ُشفیر ٚ Si ٚ CٚBچٍاِی حاِر ٞای زفىیىی ٞشیه اص ازٕٟای 

سػٓ ؿذٜ 28 -4( دسؿى5،5ُ)@(9،9) ٚ (4،4)@(8،8آلایؾ یافسٝ ) كٙذِی دػسٝٞای دٚخذاسٜ 

تاؿذ  ٞای داخّی ػاخساسٞای دٚخذاسٜ ٔی وٝ ٔشتٛى تٝ آلایؾ دسِِٛٝ 28 -4لؼٕر  اِف ؿىُ اػر.

ؾ ٚ تا افضای ٔی تاؿذ C ٚBٞای  تؼیاس تیـسش اص ازٓ Siٞای  ٘ٛاس سػا٘ؾ، ػٟٓ ازٓ وٝ دس دٞذ ٘ـاٖ ٔی

زمشیثا  Si ٚCٞای  ٘ٛاسٞای ُشفیر ػٟٓ ازٓ ؿٛد، أا دس تیـسش ٔی Siٞای  خاسخی ػٟٓ ازٓ ی لٌش ِِٛٝ

چٍاِی حالاذ  ٌیشی دس ؿىُ ٖٚا٘ذن ازٓ تٛس ػٟٓ تؼیاس حاوی اص 28 -4ؿىُ  ٕٞچٙیٗ .تشاتش اػر

ذاػیٖٛ ٞیثشی ُشفیر، ٘اؿی اص ٘ٛاس سػا٘ؾ ٚ ایداد ؿذٜ دسدٚوُ  داسد، ایٗ یٔٙی چٍاِی حاِر

ٔیٟٕاٖ تٝ ٓٙٛاٖ یه ازٓ ٘اخاِق، ٔٛخة  ٖٚازٓ  تٛس وشتٗ تٛدٜ ٚ ػیّیىٖٛ ٚ ٞای اٚستیساِی تیٗ ازٓ

وـیذٌی آٟ٘ا اص ػٕر ٘ٛاس ُشفیر تٝ ػٕر  ا٘شطی ٘ضدیه زشاص ا٘شطی فشٔی ٚ ٞای زغییش ؿىُ حاِر

 ٟ٘ایر زغییش ٔاٞیر ػاخساس اص ٘یٕشػا٘ا تٝ سػا٘ا ؿذٜ اػر. سػا٘ؾ ٚ دس
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 SiCدػسٝ كٙذِیدس٘اِِ٘ٛٛٝ ٞای دٚخذاسٜ   Si   ٚC ٚ B: ٕ٘ٛداس چٍاِی حاِر ٞای ازٓ ٞای 28- 4ؿىُ

 آلایؾ یافسٝ اِف( ِِٛٝ داخّی ب( ِِٛٝ خاسخی

 

ٔشتٛى تٝ  29-4ایٓ. ؿىُ  آٟ٘ا سا سػٓ ٕ٘ٛدٜی ئخض ٞای چٍاِی حاِر 30-4ٚ 29-4ٞای دسؿىُ 

 (5،5) @( 9،9) ٚ (4،4)@(8،8آلایؾ یافسٝ ) ِیكٙذ دػسٝ٘اِِ٘ٛٛٝ دٚخذاسٜ  آلایؾ ِِٛٝ داخّی دٚ

سػا٘ؾ تٝ یه ٔیضاٖ  ٘ٛاس ُشفیر ٚ دٚ ازٓ ػیّیىٖٛ دسٞش p3 ٞای تاؿذ وٝ ٌٔاتك تا آٖ اٚستیساَ ٔی

٘اِِ٘ٛٛٝ  دسأا تاؿذ.  تالازش ٔی s3چٍاِی حاِر وّی اص ػٟٓ اٚستیساَ  ػٟٓ آٟ٘ا دس ٘مؾ ایفا وشدٜ ٚ

دٞذ وٝ ایٗ  اص ٘ٛاس ُشفیر ٘ـاٖ ٔی سػا٘ؾ ا٘ذوی تیـسش ٘ٛاس دس s3ػٟٓ اٚستیساَ  (4،4) @( 8،8)

ازٓ وشتٗ ٘مؾ تیـسشی  p2ٞای  ٔٔىٛع ٔی تاؿذ. ٕٞچٙیٗ اٚستیساَ (5،5) @ (9،9)سٚیٝ دس ػاخساس
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٘ٛاس  تاؿذ تٌٛسیىٝ دس ٘ٛاس ُشفیر ٔی سػا٘ؾ تیـسش اص ػٟٓ آٟ٘ا دس ٘ٛاس داس٘ذ s2ٚ٘ؼثر تٝ اٚستیساَ 

دس زـىیُ چٍاِی حالاذ  ٖٚتٛس ٞای ازٓ  ؼیاس ا٘ذن اػر. ٌٔاتك ؿىُ، اٚستیساَُشفیر ػٟٓ آٟ٘ا ت

 ٖٚازٓ تٛس p2تٌٛسیىٝ فمي اٚستیساَ وٙٙذ  ُشفیر ٘مؾ تؼیاس ا٘ذوی ایفا ٔی دٚ ٘ٛاس سػا٘ؾ ٚ ٞش دس

٘ذاسد.  ای ٘مؾ لاتُ ٔحاػثٝ ٖٚازٓ تٛس s2تاؿٙذ ٚ اٚستیساَ  چٍاِی حالاذ ٔی زا حذی لاتُ ٔحاػثٝ دس

خاسخی آٟ٘ا  ٞای ِِٛٝ تشای آلایؾ دس ی ٕٞیٗ دٚ ػاخساسئخض ٞای وٝ چٍاِی حاِر 30-4س ؿىُ د

ؿٛد تا ایٗ زفاٚذ وٝ، دس  سػا٘ؾ دیذٜ ٔی سػٓ ؿذٜ ٘یض زمشیثا ٕٞیٗ سٚ٘ذ دس ٘ٛاسٞای ُشفیر ٚ

 ٘ٛاس ازٓ ػیّیىٖٛ دس s3تاؿذ، ػٟٓ اٚستیساَ  ٔی (5،5) @ (9،9) لؼٕر ب وٝ ٔشتٛى تٝ ػاخساس

دٞذ. اص  افضایؾ سا ٘ـاٖ ٔی ،سػا٘ؾ ی داخّی واٞؾ یافسٝ أا دس ٘ٛاس ٘ؼثر تٝ آلایؾ ِِٛٝ فیر،ُش

 Si ٚp 2ازٓ  p3خاِق، ٞیثشیذاػیٖٛ تیٗ اٚتیساَ  ٞای ٔـاتٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ ،ٌیشیٓ ؿىُ ٘سیدٝ ٔی ایٗ دٚ

 ؿٛد. ٞای وّی ٔی ٌیشی چٍاِی حاِر دس اًشاف زشاص ا٘شطی فشٔی ٔٛخة ؿىُ Cازٓ 

 

 

 آلایؾ یافسٝ دسِِٛٝ داخّی ٞای دس٘اِِ٘ٛٛٝ Si   ٚC ٚ Bٞای ازٓ خضئیٞای  : ٕ٘ٛداس چٍاِی حاِر 29- 4ُ ؿى
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 آلایؾ یافسٝ دسِِٛٝ خاسخی ٞای دس٘اِِ٘ٛٛٝ  Si   ٚC ٚBٞای ازٓ خضئیٞای  : ٕ٘ٛداس چٍاِی حاِر 30- 4ؿىُ 

 

 (Bبا ػٌلش بَسٍى) ؿذُ کپؼَلِ  SiC ّای بشسػی خَاف ػاختاسی ٍ الکتشًٍی ًاًَلَلِ. 6–4

تا  ودؼِٛٝ ؿذٜ SiC دٚخذاسٜ ٞای ٘اِِ٘ٛٛٝ ػاخساسی زاوٖٙٛ ٌضاسؿی اص تشسػی خٛاف اِىسشٚ٘ی ٚ     

وٙیٓ.  اسائٝ ٌٔأِٝ ای سا اص ایٗ . دس ایٗ لؼٕر للذ داسیٓ وٝ ٘سایح اِٚیٝاسائٝ ٘ـذٜ اػر( B) تٛسٖٚ ازٓ

كٙذِی ٚ صیٍضاي ٔٛسد تشسػی دس اتسذای ایٗ  دػسٝ ذاسٚ خای ٞای دٚخذاسٜ خاِق تٝ ایٗ ِٔٙٛس ٘اِِ٘ٛٛٝ

 ٚاّٞؾ ػاخساسٞا تشفلُ سا تا لشاس دادٖ یه ازٓ تٛسٖٚ دس ٔشوض ٔحٛسی آٟ٘ا ودؼِٛٝ ٕ٘ٛدٜ ٚ خغ اص 

ٔـاٞذٜ ؿذ وٝ زٕاْ  ،13-4اِىسشٚ٘ی خذَٚ ٔثٙای خاسأسشٞای ٚسٚدی ٔحاػثاذ ػاخساسی ٚ

ٔحٛس خٛد سا حفَ  ای ٞٓ تٛسٖٚ ٘یض ؿىُ ِِٛٝ ِٝ ؿذٖ تا ازٓ ٞای دٚخذاسٜ خایذاس خغ اص ودؼٛ ٘اِِ٘ٛٛٝ

ٞای داخّی ٚ خاسخی وٝ حاوی اص ٔیُ تٝ ٘اخایذاسی  ٞای ِِٛٝ تشٕٞىٙؾ خیٛ٘ذی  تیٗ ازٓ ٕ٘ٛدٜ ٚ ٞیچ

صیٍضاي  ٚ (4،4)@(8،8كٙذِی ) تٝ ٓٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝ دٚ ػاخساس ودؼِٛٝ ؿذٜ دػسٝ ـذ ٚتاؿذ ٔـاٞذٜ ٘

 آٔذٜ اػر. 31 – 4ا٘ذ دس ؿىُ  خایذاس ٔا٘ذٜ ػاصی ٟیٙٝوٝ خغ اص ت (0،5)@(13،0)
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          ( 4،4ٚ)@(8،8كٙذِی ) دػسٝ ٞای خایذاس ودؼِٛٝ ؿذٜ خغ اص ٚاّٞؾ اِف( : ٘اِِ٘ٛٛٝ 31 – 4ؿىُ 

 (0،5)@(13،0ي )صیٍضا ب(

 

 (Bبا اتن بَسٍى )  کپؼَلِ ؿذُ SiCّای دٍ جذاسُ   . هحاػبات ًاًَلَل1ِ - 6 - 4

ٞای دٚخذاسٜ ودؼِٛٝ ؿذٜ  دس ایٗ تخؾ سٚی یه ػَّٛ ٚاحذ اص ٘اِِ٘ٛٛٝٔحاػثاذ ا٘داْ ؿذٜ     

ی وٝ ٍٕٞ (0،6)@(0،14)ٚ  (0،5)@(13،0( ٚ صیٍضاي )5،5)@(9،9)ٚ  (4،4)@(8،8كٙذِی ) دػسٝ

ای تٟسش تیٗ  تاؿٙذ كٛسذ ٌشفسٝ اػر زا ٔمایؼٝ ٞای دٚخذاسٜ دس حاِر خاِق ٔی خایذاسزشیٗ ٘اِِ٘ٛٛٝ

خذاسی ٚ  ی ػاخساسٞا ا٘داْ ؿٛد. خاسأسشٞای ثاتر ؿثىٝ، فاكّٝ دسٖٚ حالاذ خاِق ٚ ودؼِٛٝ ؿذٜ

ٔمایؼٝ تا حاِر ٞای ودؼِٛٝ ؿذٜ سا ٔحاػثٝ ٕ٘ٛدٜ ٚ ٘سایح حاكُ،  هٕٗ  ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی ٘اِِ٘ٛٛٝ

كٙذِی  ٌشدآٚسی ؿذٜ اػر وٝ ٌٔاتك تا آٖ، دس ٞش دٚ ّ٘ٛ دػسٝ 17 – 4خاِق ٞش ػاخساس دس خذَٚ 

خذاسی ٘یض  ؼثر تٝ حاِر خاِق واٞؾ ا٘ذوی یافسٝ اػر. فٛاكُ دسٖٚ٘ٞای ؿثىٝ  ثاتر ٚ صیٍضاي

ٞای داخّی ٚ  زش ؿذٖ ِِٛٝ ا٘ذ وٝ ٘ـاٖ اص ٘ضدیه ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق خٛد واٞؾ صیادی داؿسٝ

تاؿذ ٚ ایٗ أش ٔٛخة واٞؾ حدٓ  ٞا تا ازٓ تٛسٖٚ ٔی خاسخی تٝ یىذیٍش خغ اص ودؼِٛٝ وشدٖ آٖ

ٞای دٚخذاسٜ تٝ ِحاٍ فوای  ٞا وٝ یىی اص فاوسٛسٞای ٔإثش دس إٞیر ٘اِِ٘ٛٛٝ فوای خاِی تیٗ ِِٛٝ

 دس ادأٝ تاؿذ. ٔی فوا دس ایٗ خذاسی، خٟر زضسیك ٚ رخیشٜ آب، داسٚ، ٞیذسٚطٖ ٚ .....  خاِی دسٖٚ

ٞای ودؼِٛٝ ؿذٜ ٔحاػثٝ ؿذ وٝ دس ٞش دٚ ّ٘ٛ  دس٘اSi ٚ  Cِِٝٛٛ٘ ٞای ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی تیٗ ازٓ

كٙذِی ٚ صیٍضاي زغییشاذ ٔحؼٛػی ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق ٔـاٞذٜ ٘ـذ ٚ ًَٛ خیٛ٘ذٞای  دػسٝ
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تشای ٞش ٘یض اػثٝ ؿذٜ ی ًَٛ خیٛ٘ذ ٔح تاؿذ ِزا ٔحذٚدٜ ٔی 7 - 4تذػر آٔذٜ ٔـاتٝ ٘سایح خذَٚ 

دٞذ دس ایٗ خاسأسش ٘یض ٔـاتٝ حاِر  آٔذٜ اػر وٝ ٘ـاٖ ٔی 17 - 4ػاخساس ٔٛسد تشسػی دس خذَٚ 

زٛاٖ ًَٛ  ٔیاؽ ًَٛ خیٛ٘ذ ٔسفاٚزی داسد أا تٝ ًٛس زمشیة  ٕٞؼایٝ Cتا دٚ ازٓ  Siٞش ازٓ خاِق، 

 آٍ٘ؼسشْٚ دس ِ٘ش ٌشفر. 79/1سا حذٚد  Si - Cخیٛ٘ذ ٔیاٍ٘یٗ 

 

 ودؼِٛٝ ؿذSiCٜ ٞای دٚخذاسٜ خایذاس خذاسی ٚ ًَٛ خیٛ٘ذ زٔادِی ٘اِِ٘ٛٛٝ : ثاتر ؿثىٝ، فٛاكُ دس17ٖٚ - 4ذَٚ خ

 حذٍد طَل

 پیًَذ تؼادلی

 (A0 کپؼَلِ ؿذُ )

  (A0 فَاكل دسٍى جذاسی ) C  ( A0)ثابت ؿبکِ 

ّای  ًاًَ لَلِ

 خالق کپؼَلِ ؿذُ خالق کپؼَلِ ؿذُ دٍجذاسُ

803/1 -  795/1 1129/3 1153/3 472/3 651/3 (8،8 )@ (4،4) 

802/1 -  795/1 1118/3 1150/3 544/3 646/3 (9،9 )@ (5،5) 

820/1 -  795/1 3703/5 3727/5 651/3 921/3 (0،13 )@ (0،5) 

812/1 -  794/1 3828/5 3772/5 862/3 920/3 (0،14 )@(0،6) 

 

کپؼَلِ ؿذُ   SiCپایذاس ّای دٍجذاسُ لَلًِاًَ  . اًشطی پیًَذی ٍ خَاف الکتشًٍی2 - 6 - 4

 (B)با اتن بَسٍى 

دس ایٗ تخؾ ػٝ خاسأسش ا٘شطی خیٛ٘ذی،  ٔٛلٔیر زشاص فشٔی ٚ ٌاف ٘ٛاسی ػاخساسٞا ٔٛسد تشسػی     

ٞای خیٛ٘ذی  ٌشدآٚسی ؿذٜ اػر. ٔحاػثاذ ا٘شطی 18 - 4ٌشفسٝ اػر ٚ ٘سایح حاكُ دس خذَٚ  سلشا

ٞا ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق تٝ  ٞای خیٛ٘ذی ازٓ ٞا، ا٘شطی ِٝ ؿذٖ ٘اِِ٘ٛٛٝدٞذ وٝ خغ اص ودؼٛ ٘ـاٖ ٔی

تاؿذ،  ای ٔی ؿذذ واٞؾ یافسٝ اػر أا ایٗ واٞؾ وٝ خٛد ٔٔیاسی اص ٔیضاٖ خایذاسی ػاخساسٞای ِِٛٝ

ٔحٛس آٟ٘ا سا زغییش دٞذ ٚ یا ٔٙدش تٝ ٌؼؼسٝ ؿذٖ خیٛ٘ذٞا ؿٛد تّىٝ ایٗ  ٞٓ ای فشْ ِِٛٝ ٘سٛا٘ؼسٝ اػر

ٞا،  تا یه ازٓ تٛسٖٚ دس ٔشوض آٖ SiCدٚخذاسٜ  ٞای دٞذ وٝ ودؼِٛٝ وشدٖ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٘ـاٖ ٔیٔٛهّٛ 

 ؿٛد.  ٔحٛس ٘یض ٔی ٞٓ ٞای دٚخذاسٜ ِِٛٝخذاسی، ٔٛخة واٞؾ خایذاسی  ٓلاٜٚ تش واٞؾ فٛاكُ دسٖٚ
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 ودؼِٛٝ ؿذٜ SiC ٞای دٚخذاسٜ خایذاس ٘اِِ٘ٛٛٝ ا٘شطی خیٛ٘ذی، ٌاف ٘ٛاسی ٚ ٔٛلٔیر زشاص فشٔی: 18 - 4خذَٚ 

 

                          (ev)اًشطی پیًَذی

 

 (evگاف ًَاسی)

 

 (evهَقؼیت تشاص فشهی )

 

ّای  ًاًَ لَلِ

 دٍجذاسُ
 خالق کپؼَلِ ؿذُ خالق ؿذُ کپؼَلِ خالق کپؼَلِ ؿذُ

679/5 863/5 000/0 223/1 540/3 - 0253/4 - (8،8 )@ (4،4) 

713/5 879/5 000/0 561/1 711/3 - 647/3 - (9،9 )@ (5،5) 

695/5 818/5 000/0 000/0 712/4 - 571/4 - (0،13 )@ (0،5) 

842/5 842/5 000/0 393/0 896/4 - 396/4 - (0،14 )@ (0،6) 

 

 

ٞای ودؼِٛٝ ؿذٜ ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق آٟ٘ا  زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ 18 - 4ٌٔاتك خذَٚ     

ٚ آٖ كفش ؿذٖ  دٞذ ٞای دٚخذاسٜ ٔی ٘اِِ٘ٛٛٝ اِىسشٚ٘یخٛاف  خاِة دس اسی٘ـاٖ اص یه ٘سیدٝ تؼ

. تٝ ا٘ذ تاؿذ وٝ دس حاِر خاف ٘یٕشػا٘ا تٛدٜ ٔمذاس ٌاف ٘ٛاسی ٚ تٝ ًثْ آٖ سػا٘ا ؿذٖ ػاخساسٞا ٔی

٘یض آٔذٜ  32 – 4ٞا دس ؿىُ  خٟر زمٛیر كحر ایٗ ٔٛهّٛ ٔحاػثاذ ػاخساس ٘ٛاسی ایٗ ٘اِِ٘ٛٛٝ

٘ٛاسٞایی دس تیٗ دٚ ٘احیٝ ُشفیر ٚ  ،(Bدٞذ خغ اص ودؼِٛٝ ؿذٖ تا ازٓ تٛسٖٚ ) اػر وٝ ٘ـاٖ ٔی

س ٔشوض تا لشاس ٌشفسٗ یه ازٓ تٛسٖٚ دِزا  ا٘ذ سا لٌْ ٕ٘ٛدٜ زشاص فشٔی سػا٘ؾ ُاٞش ؿذٜ ٚ ػٌح

ا٘ذ  سػا٘ا )فّضی( زغییش حاِر دادٜٚهٔیر تٝ  ٘یٕشػا٘ا دس حاِر خاِق  ػاخساسٞا اص ٚهٔیرٞا،  ٘اِِ٘ٛٛٝ

 واستایذ ٞای ػیّیىٖٛ یه ٘سیدٝ لاتُ زٛخٝ تٝ ِحاٍ واستشدی دسكٙٔر اِىسشٚ٘یه ٘اِِ٘ٛٛٝ وٝ ایٗ

(SiC) ٞا خغ اص آلایؾ تا ازٓ  ِِٛٝتاؿذ وٝ ٘ا٘ٛ ٔی 3 - 5 -4تخؾ  ایحتاؿذ. ایٗ ٘سیدٝ ٔـاتٝ ٘س ٔی

خغ اص  وٝ دٞذ ٘ـاٖ ٔی 18 – 4خذَٕٚٞچٙیٗ تٛسٖٚ ٘یض تٝ حاِر فّضی زغییش ٔاٞیر دادٜ تٛد٘ذ. 

)٘ضدیه  زش ٞای خاییٗ ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق تٝ ػٕر ا٘شطی ٞا آٖ زشاص فشٔی ٞا، ودؼِٛٝ ؿذٖ ٘اِِ٘ٛٛٝ

وٝ زشاص فشٔی آٖ خغ اص ودؼِٛٝ ؿذٖ  (4،4)@(8،8) تٝ خض ػاخساس اػر ا٘سماَ یافسٝ تٝ ٘ٛاس ُشفیر(

 ا٘سماَ دادٜ ؿذٜ اػر.  (سػا٘ؾتالازش )٘ضدیه تٝ ٘ٛاس ٞای  تٝ ػٕر ا٘شطی
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 اص خاِق تٝ ودؼِٛٝ ؿذٜ تا ازٓ تٛسٖٚ SiCٞای دٚخذاسٜ  : زغییشاذ ػاخساس ٘ٛاسی ٘ا32ِِٝٛٛ٘ - 4ؿىُ 

 اِف( دػسٝ كٙذِی ب( صیٍضاي 
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 ًتیجِ گیشی

ٔٛسد  SiC  ّٛ٘1خاِق ٚآلایؾ یافسٝ دٚخذاسٜ  ٞای ٞؾ خایذاسی ٚخٛاف اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝدسایٗ خظٚ   

٘سایح ٚواٞؾ صٔاٖ ٔحاػثاذ خاسأسشٞایی  كحر دس اتسذا تٝ ِٔٙٛس افضایؾ دلر ٚ تشسػی لشاسٌشفر.

 (n,nٞای خاِق آسٔچیش) دسفوای ٚاسٖٚ، تٟیٙٝ ػاصی ؿذ. ٘اِِ٘ٛٛٝ k ٘ماى زٔذاد ِ٘یش ا٘شطی لٌْ ٚ

 n ٚ (n,0); 10-17تا  (0،5)@  (n,0صیٍضاي ) ٚ n;7-15( تا 5،5)@  n (ٚn,n);6-14تا  (4،4)@ 

تشاػاع خاسأسشٞای تٟیٙٝ ٚسٚدی ٔٛسد ٚاّٞؾ لشاسٌشفسٙذ. خغ اص ٔحاػثٝ n ; 11-18تا  (0،6)@ 

سٖٚ تٝ اصای فٛاكُ د آسٔچیش ٞای وٝ دسٕ٘ٛ٘ٝ ا٘شطی زـىیُ تشای آٟ٘ا، ٔـخق ؿذ ا٘شطی خیٛ٘ذی ٚ

ای ٞٓ  حفَ فشْ ِِٛٝ آٍ٘ؼسشْ تٝ تالا، ػاخساسٞا تا 5/3 صیٍضاي تٝ اصای آٍ٘ؼسشْ ٚ دس 6/3خذاسی 

وٙٙذ.  اص ایٗ فٛاكُ، تٝ ػٕر ٘اخایذاسی ٚ فشٚخاؿی ٔیُ ٔی دسوٕسش ٔا٘ٙذ ٚ ٔحٛسخٛد خایذاس تالی ٔی

ی ٘ذاؿسٝ أا ا٘شطی صیٍضاي زفاٚذ چٙذا٘ دٚ ّ٘ٛ آسٔچیش ٚ خیٛ٘ذی ٔحاػثٝ ؿذٜ تشای ٞش ٞای ا٘شطی

خایذاسزشیٗ ػاخساسٞا دسٕ٘ٛ٘ٝ  دٞٙذ. ٘ـاٖ ٔی ٞای زـىیُ ػاخساسٞا، تا افضایؾ لٌش سٚ٘ذ واٞـی سا

( 0،6)@(0،13( ٚ)0،5)@(0،12ٞای صیٍضاي،  ) دسٕ٘ٛ٘ٝ ( 5،5ٚ)@(9،9( ٚ)4،4)@(8،8) ٞای آسٔچیش

تذػر آٔذٜ ٘ـاٖ  ٞای اِی حاِر٘ٛاسی ٚچٍ ٘یض تشاػاع ػاخساس تذػر آٔذٜ ا٘ذ. ٔحاػثاذ اِىسشٚ٘ی ٚ

( ٘یٕشػا٘ا ٔی 5،0٘اِِ٘ٛٛٝ ) زه خذاسٜ خاِق آسٔچیش ٚ صیٍضاي تٝ خض ٞای دٞذ وٝ، زٕاْ ٘اِِ٘ٛٛٝ ٔی

تاؿٙذ وٝ تا  دٚخذاسٜ آسٔچیش ٘یض ٘یٕشػا٘ا تاٌاف ٘ٛاسی غیشٔؼسمیٓ ٔیٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ٘یض زٕاْ  تاؿٙذ ٚ

( 0،5)@  (n,0) ٞای دس ٕ٘ٛ٘ٝ ٞای صیٍضاي ٘اِِ٘ٛٛٝ .یاتذ ٌاف آٟ٘ا افضایؾ ٔی ٔمذاس افضایؾ لٌش

ٝ تا وتاؿٙذ  ( ٍٕٞی ٘یٕشػا٘ا تاٌاف ٔؼسمیٓ ٔی0،6)@  (n,0) ٞای ٍٕٞی سػا٘ا تٛدٜ ٚ ٘اِِ٘ٛٛٝ

دسزٕاْ ػاخساسٞای ٔٛسد تشسػی، ٌاف ٘ٛاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ  یاتذ. افضایؾ ٔی افضایؾ لٌش ٔمذاسٌاف آٟ٘ا ٘یض

تاؿذ وٝ ایٗ ٘سیدٝ  ٞای زه خذاسٜ زـىیُ دٞٙذٜ آٖ ٔی ٘اِِ٘ٛٛٝ زه ٞای دٚخذاسٜ وٕسش اصٌاف زه

دس ٕ٘ٛداسٞای وٝ دسػسی ایٗ ٌّٔة  تاؿذ كادق ٔی ،ٞٓ صیٍضاي ٚ كٙذِی دػسٝٞٓ تشای ٕ٘ٛ٘ٝ 

ٞا  لٌش ٘اِِ٘ٛٛٝ ٕٞچٙیٗ زغییشاذ ٌاف ٘ٛاسی تا زغییش ٞا ٘یض ٔـٟٛد اػر. چٍاِی حاِر ٘ٛاسی ٚ سػاخسا

 صیٍضاي تیـسش ٔی تاؿذ. ٘ؼثر تٝ  كٙذِی دػسٝی 
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 ٞای ، دس٘اِِٖ٘ٛٛٝٚٞای دٚخذاسٜ آلایؾ یافسٝ تا ازٓ تٛس اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ ی ٚخٛاف ػاخساسدسادأٝ، 

 @ (9،9ٚ )دسكذ  8/3تا غِّر ( 4،4) @ (9،9) ٚدسكذ  2/4تا غِّر  (4،4) @ (8،8)دػسٝ كٙذِی 

لشاس ٌشفر اِىسشٚ٘ی ٔٛسد تشسػی  دسكذ 3/3تا غِّر  (5،5) @ (10،10ٚ )دسكذ  6/3تا غِّر ( 5،5)

خایٍضیٗ  ِِٛٝ خاسخی ٞشػاخساس دیٍش دس تاس یه تاس دس ِِٛٝ داخّی ٚ ٖٚزٕاْ ٔٛاسد یه ازٓ تٛس دس ٝو

٘ؼثر تٝ حاِر خاِق آٟ٘ا،  ٞا خذاسی ٘اِِ٘ٛٛٝ فٛاكُ دسٖٚ دٞذ، ٘ـاٖ ٔی ٘سایح  یه ازٓ وشتٗ ؿذٜ ٚ

آلایؾ دس ِِٛٝ خاسخی افضایؾ یافسٝ اػر. ایٗ سٚ٘ذ زغییشاذ  تا تٝ ٍٞٙاْ آلایؾ دسِِٛٝ داخّی واٞؾ ٚ

تا غِّر  (0،6) @ (0،14ٚ) دسكذ 8/2تا غِّر  (0،5) @ (0،13) ٕ٘ٛ٘ٝ ٞای صیٍضاي آلایؾ یافسٝ دس

دٞذ  ٘ـاٖ ٔی كٙذِی دػسٝ ٔحاػثاذ اِىسشٚ٘ی ػاخساسٞای آلایؾ یافسٝ ٘یض ٔـاٞذٜ ؿذ.دسكذ  5/2

آلایؾ دس ِِٛٝ  ا٘ذ، تٔذ اص وٝ دسحاِر خاِق ٘یٕشػا٘ا تٛدٜ كٙذِی سٝدػٞای دٚخذاسٜ  وٝ ٘اِِ٘ٛٛٝ

ٞای كٛسذ ٌشفسٝ  زٕاْ آلایؾ سػذ. ٞٓ خاسخی، سػا٘ا ؿذٜ ٌٚاف ٘ٛاسی آٟ٘ا تٝ كفش ٔی داخّی ٚ

 )٘ضدیه تٝ ٘ٛاسزش  خاییٗ ٞای ا٘شطی فشٔی تٝ ػٕر ا٘شطی )داخّی ٚخاسخی( ٔٙدش تٝ ا٘سماَ زشاص

٘ؼثر تٝ  فشٔی سا ( وٝ زشاص4،4) @( 8،8ػاخساس)ض آلایؾ دسِِٛٝ داخّی تٝ خ  ُشفیر( ؿذٜ اػر

ا٘سماَ دادٜ اػر وٝ تالازشیٗ زشاص فشٔی  سػا٘ؾ( ٘ٛاس تالازش )٘ضدیه ٞای حاِر خاِق تٝ ػٕر ا٘شطی

زشیٗ ٔٛلٔیر زشاص فشٔی ٍٞٙاْ  تاؿذ دس حاِی وٝ خاییٗ دٚخذاسٜ ٔیآلایؾ یافسٝ تیٗ ػاخساسٞای  دس

تشسػی خٛاف ػاخساسی ٚ  دس ادأٝ تٝ ٔـاٞذٜ ؿذ. (5،5) @( 9،9) ِٛٝ خاسخی ػاخساسِ آلایؾ دس

ٞای  تٝ ایٗ ِٔٙٛس ٘اِِ٘ٛٛٝخشداخسٝ ؿذ.  (B) ودؼِٛٝ ؿذٜ تا ٓٙلش تٛسٖٚ SiCٞای اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ

 كٙذِی ٚ صیٍضاي ٔٛسد تشسػی دس اتسذای ایٗ فلُ سا تا لشاس دادٖ یه دٚخذاسٜ خاِق ٚ خایذاس دػسٝ

ٔـاٞذٜ ؿذ وٝ زٕاْ  ازٓ تٛسٖٚ دس ٔشوض ٔحٛسی آٟ٘ا ودؼِٛٝ ٕ٘ٛدٜ ٚ خغ اص ٚاّٞؾ ػاخساسٞا

ٔحٛس خٛد سا حفَ ٕ٘ٛدٜ  ای ٞٓ ؿىُ ِِٛٝ ،خایذاس خغ اص ودؼِٛٝ ؿذٖ تا ازٓ  تٛسٖٚخاِق ٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝ

ایذاسی تاؿذ ٞای داخّی ٚ خاسخی وٝ حاوی اص ٔیُ تٝ ٘اخ ٞای ِِٛٝ ٚ ٞیچ تشٕٞىٙؾ خیٛ٘ذی  تیٗ ازٓ

ٞای ؿثىٝ ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق واٞؾ  كٙذِی ٚ صیٍضاي ثاتر دس ٞش دٚ ّ٘ٛ دػسٝأا  ٔـاٞذٜ ٘ـذ

ا٘ذ وٝ ٘ـاٖ اص  خذاسی ٘یض ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق خٛد واٞؾ صیادی داؿسٝ فٛاكُ دسٖٚ ٚا٘ذوی یافسٝ 
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 .تاؿذ تا ازٓ تٛسٖٚ ٔیٞا  ٞای داخّی ٚ خاسخی تٝ یىذیٍش خغ اص ودؼِٛٝ وشدٖ آٖ زش ؿذٖ ِِٛٝ ٘ضدیه

ٞا ٘ؼثر تٝ حاِر خاِق تٝ ؿذذ واٞؾ یافسٝ  ٞای خیٛ٘ذی ازٓ ٞا، ا٘شطی خغ اص ودؼِٛٝ ؿذٖ ٘اِِ٘ٛٛٝ

ا٘ذ وٝ  ػاخساسٞا اص ٚهٔیر  ٘یٕشػا٘ا دس حاِر خاِق تٝ ٚهٔیر سػا٘ا )فّضی( زغییش حاِر دادٜٚ  اػر

 (SiC)واستایذ  ٞای ػیّیىٖٛ ٘یه ٘اِِ٘ٛٛٝایٗ یه ٘سیدٝ لاتُ زٛخٝ تٝ ِحاٍ واستشدی دسكٙٔر اِىسشٚ

 ٘ا٘ٛ تٝ ػٕر  یٚسآ تا ٚسٚد تٝ ٓشكٝ فٗ یّٕٓ یٞا ٚ خظٚٞؾ یذیزِٛ یْكٙا یشاخ ٞای دسدٞٝتاؿذ.  ٔی

 یٗوشدٜ اػر وٝ دس ا یذاػٛق خ یىیلٌٔاذ اِىسشٚ٘ یػاص ٔٛاد ٚ تٝ د٘ثاَ آٖ وٛچه ٞای ٘ا٘ٛػاخساس

ٔٙحلش  ٞای یظٌیٚتا زٛخٝ تٝ  .٘ثٛدٜ اػر یلآذٜ ٔؼسثٙ یٗاص ا یض٘ (SiC)یذ واستا یّیىٖٛػ یأٖ

 یّیىٖٛػ ٞای آٖ دس ٘ا٘ٛػاخساس یاص اثشاذ ا٘ذاصٜ وٛا٘سٛٔ ی٘اؿ یٞا یظٌیخاْ تٝ ٕٞشاٜ ٚ  SiCتفشد

ٞای اِىسشٚ٘یه  زٛا٘ذ واستشد تالایی دس حٛصٜ خٛاف تٝ دػر آٔذٜ ٔیآٖ،  ٞای ٔثُ ٘اِِ٘ٛٛٝ یذواستا

 .ایداد ٕ٘ایذیه ٔادٜ خشإٞیر  تٝ ٓٙٛاٖ واستایذ ػیّیىٖٛ تشای آٖ تٝ كٙایْ ٚاتؼسٝ خذیذ ٚ

 

 پیـٌْادات بشای آیٌذُ

   .3ٚ  2، یه ٚ دٚخذاسٜ ّ٘ٛ SiCٞای  اِىسشٚ٘ی ٘اِِ٘ٛٛٝ ػاخساسی ٚخٛاف تشسػی  -1

  .خاِق ٚآلایؾ یافسٝ  SiCدٚخذاسٜ ٞای زشاتشدی ٘اِِ٘ٛٛٝ تشسػی خٛاف اخسیىی ٚ -2

ٚ آلایؾ یافسٝ اوؼیذٞای  خاِقٞای  ٘اِِ٘ٛٛٝٚ ٔغٙاًیؼی ىسشٚ٘ی خٛاف اِ ٌٔأِٝ خایذاسی ٚ -3

 .(MgO) اوؼیذ ٍٔٙٙض( ٚ ZnOفّضی ٔا٘ٙذ اوؼیذسٚی )

ٔمایؼٝ زغییشاذ خٛاف  دٚخذاسٜ ودؼِٛٝ ؿذٜ تا ٓٙاكش فّضی ٚ ٚاػٌٝ ٚ ٞای تشسػی ٘اِِ٘ٛٛٝ -4

 ٞای خاِق آٟ٘ا.  فیضیىی تا ٕ٘ٛ٘ٝ

 تا ِِٛٝ خاسخی ثاتر ٚ  SiCدٚخذاسٜ ٞای اًیؼی ٘اِِ٘ٛٛٝخٛاف اِىسشٚ٘ی ٚ ٔغٙ ٌٔأِٝ خایذاسی ٚ -5

 ِِٛٝ داخّی تا لٌش ٔسغیش.
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 ، دا٘ـٍاٜ واؿاٖ. ٔىا٘یه ٟٔٙذػی
 
[46] N.  Sai, E. J.  Mele, (2003) " Microscopic theory for nanotube piezoelectricity ", 

Phys,  Rev,  B. 68,  PP 241405. 

 

[47] P.  Marsi, (2002) ,  ChemNanoMat Journal ,  Surf.  Sci.  Rep. 48, 1.  

 

[48] Y.  Miyamoto, B. D. Yu, (2002) "  First-principles study:  size-dependent optical 

properties for semiconducting silicon carbide nanotubes ",  Appl.  Phys.  Lett. 80,  PP 

586 – 588 . 

 



 

 
114 

[49] A. Huczko, M. Bystrzejewski, H. Lange, A. Fabianowska, S. Cudzilo, A. Panas,  

M. S. Cudzilo, A. Panas, M. Szala, (2005) " Combustion synthesis as a novel method 

for production of 1-D SiC nanostructures", J. Phys. Chem. B. 109, PP 16244 – 16251. 

 

[50] Y. H. Gao, Y. Bando, K. Kurashima, and T. Sato, (2002)  " SiC nanorods    

prepared from SiO and activated carbon" , vol. 37,  pp. 2023-2029. 

 

[51] X.H. Sun, C.P. Li, W.K. Wong, N.B. Wong, C.S. Lee, S.T. Lee, B.T. Teo, J. Am, 

(2002) " First - principles study: size-dependent optical properties  for semiconducting 

silicon carbide nanotubes", J. Am. Chem. Soc. 124,  pp  14464 -14471. 

[52] T. Taguchi, N.  Igawa, H. Yamamoto, S.  Shamoto, and S.  Jitsukawa,(2005)  

"Preparation and characterization of single-phase SiC nanotubes and C-SiC coaxial 

Nanotubes ",   Phys, E,  Vol.28, pp 431 – 438 . 

 

[53] M. J.  Madou, (2002) "  Fundamentals  of  Microfabrication: The Science of 

Miniaturization, Second Edition", CRC Press LLC, ISBN  9780849308260. 

  

[54] X. T. Zhou, N. Wang, H. L. Lai, H. Y. Peng, I.  Bello, N. B. Wong, C. S.  Lee,      

S. T. Lee, (1999) " beta-SiC nanorods synthesized by hot filament chemical vapor 

Deposition ", Appl. Phys. Lett, Vol.74, pp. 3942 – 3944. 

 

[55] H. L. Lai, N. B. Wong, X. T. Zhou, H. Y. Peng, F. C. K. Au, N. Wang, I. Bello, 

C. S. Lee, S. T. Lee, and X. Duan, (2000)  "Straight beta-SiC nanorods synthesized     

by using C-Si-SiO2 ", Appl. Phys. Lett, Vol.76, pp.294 – 296. 

 

[56] W. M. Zhou, B. Yang, Z. X. Yang, F. Zhu, L. J. Yan, and Y. F. Zhang,(2006)  

"Largescale synthesis and characterization of SiC nanowires by high-frequency 

induction heating ",Appl.Sci, Vol.252, pp  5143 -5148.                                                       

                                                                                                         

تشسػی ِ٘شی زدْٕ ّٔىِٟٛای ٞیذسٚطٖ       "(. خایاٖ ٘أٝ واسؿٙاػی اسؿذ ، 1392ْ.  خٛدیٙٝ،  )] 58[
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Abstract 

    Among nanomaterials, nanotubes and especially SiC nanotubes have various 

functions in Nano electronic devices due to their electrical, optical, thermal properties 

and high mechanical resistance; they are also compatible with microelectronic silicon 

due to stability and feasibility in energy gap. In this study, we have used density 

function theory (DFT) to GGA generalized gradient by SIESTA code in order to 

examine structural and electronic properties of pure double-walled SiC nanotubes 

including armchair (4,4) @ (n,n) (n=6-14) and (5,5) @ (n,n) (n=7-15) and zigzag (5,0) 

@ (n,0) (n=10-17) and (6,0) @ (n,n) (n=11-18) and also doped with boron (B). 

    The results show that the most desired inter-wall space for stability of armchair and 

zigzag nanotubes are3.6 and 3.5 Ǻ, respectively. Studying the band structure shows that 

all pure armchair nanotubes are semiconductor with indirect gap, so that the band gap 

will increase by diameter like single-walled nanotubes. In zigzag, (5,0) @ (n,0) is 

conductor and (6,0) @ (n,0) is semiconductor with direct gap that will increase with 

diameter. The calculations indicate the lower gap for double-walled against single-

walled nanotubes, and the gap variation in armchair samples is more than zigzag ones. 

    The results acquired from doping of double-walled armchair zigzag nanotubes 

indicating their inter-wall space variations compared to special case and decreasing 

energy gap to zero and finally conductivity of doped nanotubes. The results of this study 

could be proper candidates for designing Nano-scaled devices such as small sensors, 

fuel cells, transistors, Nano-tools, molecular computers and other Nano electronic 

instruments. 

Keywords: double-walled SiC nanotubes, density function theory, SIESTA code, 

nanotube stability, pure semiconductor and doped conductor. 
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