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 ZnOاًای ًیوشس
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 ٙاٛسزضٗوبلارٛب٠ٗسبثیطُصاضثٞزٟحوٞمٗؼٜٞیس٘بٕاكطازی٠ًزضث٠زؾزآٗسٙٛشبیحانٔیدبیب
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(جكٔعٖیٛبیكٔع(ة٘طؾبٛبیٛبینیػب(آقیٛٞاضؾبذشبضٝقسٟاقـبّیحبٓش٢ب(:3-1)قٌْ

 4 ...................................................................................................... كٔعار

 5 .......................................ٖ یٗؿشوطیؿ(ةٖیٗؿشو(آقیٛٞاضُبفاٛٞاع(:4-1)قٌْ
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( همذه9-9ِ  

ُطٟٝثٜسیٗیكٞٛس.زضقٌْ) ٝضؾبٛب ٝٛی٠٘ضؾبٛب (ضؾبٜٛسُی1-1ٗٞازخبٗسزضؾ٠زؾش٠ٛبضؾبٛب

 آٌشطیٌی ٗوبٝٗزٝیػٟ ٝ
1

 
    ;ρ  ٛكبٙٗیس١س ضا ١طؾ٠ُطٟٝ اظ ٗٞاز  ثؼًیاظ . ٗطثٌٞث٠

8 10سب18 ١10٘دٞقیسٟزاضایضؾبٜٛسُیذیٔیدبییٚٝزضحسٝز1ٗبٜٛسقیك٠ًٝٞاضسعٛبضؾبٛب١ب

(
 

  
 ثُٞض٠ٛٞ٘ٛ  ,ٝضؾبٛب١بییٛظیطآٓٞٗیٜیٖٝٛوطٟزاضایضؾبٜٛسُیثبلا (ٗیجبقٜسS=2()ظیٜ٘ؽ

01از 
5

01تا  
3

 (
 

  
ٗیساٙ˛ضٝقٜبیی˛.ضؾبٜٛسُییيٛی٘طؾبٛبثُٞضًٔیٛؿجزث٠زٗب (١ؿشٜس

ٛی٘طؾبٛبضاث٠یٌی˛ٝٗوساضٛبذبٓهیاس٢٘بحؿبؾیززاضزٝایٚحؿبؾیززضضؾبٜٛسُی˛ٗـٜبَیؿی

اظ٢ٗ٘شطیٚٗٞاززضًبضثطز١بیآٌشطٝٛیٌیسجسیْٗیٌٜس.

[1]ٛی٘طؾبٛب١بٝضؾبٛب١ب,(:ثطزضؾبٜٛسُیثطایػبیو٢ب1-1قٌْ)                              
ٛی٘طؾبٛب١بث٠زُٝطٟٝػٜهطیٝسطًیجیسوؿیٖٗیكٞٛس٠ًٛی٘طؾبٛب١بیػٜهطیاظ١٠ٛٞ٘ٛبیٜٗلطز

                                           
1
 Quartze 

2
 Simens(s) 
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ٝٛی٘طؾبٛب١بیسطًیجیاظزٝیبسؼسازثیكشطیػٜهطسكٌیْ ( Si ,Geاس٢٘بسكٌیْٗیكٞٛس)ٛظیط

. [1]( AlAs ,GaN,ZnO,SiCٗیِطزٛس)ٛظیط

1( چگالی حالات9-2  

ٜٗظٞضاظچِبٓیحبلارسؼسازحبٓش٢بیآٌشطٝٛیهبثْزؾشطؼزضٝاحسحدٖزضٝاحساٛطغیاؾز.

ذٞال,٢ٗ٘یٛظیطخصةادشیٌیچِبٓیحبلارٗل٢ٕٞدطا١٘یشیاؾز٠ًٗیسٞاٛسذٞالكیعیٌی

.اظضٝیقٌْچِبٓیحبٓش٢بثطایٛٞاضظطكیزٝ[2]سطاثطزٝذٞالٗـٜبَیؿیٗٞازضاسٞنیقٛ٘بیس

ضؾبٛفٝٛحٟٞٗیعاٙدطقسُیایٚٛٞاض١بسلبٝرثیٚكٔعٝٛیٖكٔعٝٛی٠٘ضؾبٛبٝػبینسكریمزازٟ

١٘بُٛٞضی٠ٌزضقٌْ) ثطایٛٞاضضؾبٛف2-1ٗیكٞز. ثطاییيكٔعچِبٓیحبٓش٢ب (زیسٟٗیقٞز

ثطایٛیٖكٔع ثطایثُٞضخعئیدطاؾزٝ ثطایٛٞاضضؾبٛفثُٞضخعئیذبٓیاؾزٝ چِبٓیحبٓش٢ب

ثٞؾی٠ٔاٛطغیُبفاظ١ٖخساقسٟاٛسُٝبفاٛطغی3ٝظطكیز2 ٛی٠٘ضؾبٛب١بٝػبیو٢بٛٞاضضؾبٛف

 .[3]ػبیو٢بثیكشطاظٛی٠٘ضؾبٛب١بؾز

4(ساختاس ًَاسی 9-1

زضٛشید٠سؼییًٜٜٚسٟحبٓش٢بیٗدبظیؾبذشبضٛٞاضییيٗبزٟٗؼیًٜٜٚسٟٛٞاض١بیٗدبظاٛطغیٝ

ٛی٠٘ضؾبٛب,ٛیٖكٔع,اؾز٠ًزضیيثٔٞضایدبزقسٟاؾز.ثبسٞخ٠ث٠ؾبذشبضٛٞاضیٗبهبزضیٖكٔع

١٘بَٙٞض٠ًزضقٌْ) سكریمثس١یٖ. ػبینثٞزٙیيٗبزٟضا (زیسٟٗیقٞزثطایكٔع3-1یب

ثیٚایٚٛٞاض١ب١٘ذٞقبٛیٝخٞززاضززض خٞزٛساقش٠ٝاذشلافاٛطغیثیٚٛٞاض١بیضؾبٛفٝظطكیزٝ

 نٞضسی٠ٌثطایػبیو٢بٝٛی٘طؾبٛب١بثیٚٛٞاض١بیضؾبٛفٝظطكیزُبفاٛطغیٝخٞززاقش٠ٝٛٞاض١بی

 .[4]ظطكیزٝضؾبٛفث٠سطسیتًبٗلادطٝذبٓیٗیثبقٜس

                                           
1
 Density of states (DOS) 

2
 Conduction  band 

3
 Valence band 

4
 Band structure 
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 [2]و عایقها ٛی٘طؾبٛب١ب,ٛی٠٘كٔعار,(:ٛ٘بیفچِبّحبلارثطایكٔعار2-1قٌْ)

 

[4] ج(كٔع  ة(ٛیٖكٔع  آق(ػبینیبٛی٘طؾبٛب  (:حبٓش٢بیاقـبّقسٟٝؾبذشبضٛٞاضی3-1قٌْ)

)آق( ج( )ة( ) 
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 (گاف ًَاسی 9-4

ُبفٛٞاضیاذشلافاٛطغیثیًٚ٘ی٠ٜٛٞاضضؾبٛفٝثیكی٠ٜه٠ٔٛٞاضظطكیزاؾز.ثبسٞخ٠ث٠قٌْ

زضایًٚ٘ی٠ٜٝثیكی٠ٜیٌؿبٙثبقٜس٠ٛٞ٘ٛزاضایُبفٛٞاضیٗؿشویٖٝزضؿیط kاُطٗوساض(1-4)

.[2] ایٚنٞضرزاضایُبفٛٞاضیؿیطٗؿشویٖٗیثبقس



 .[2](:اٛٞاعُبفٛٞاضیآق(ٗؿشویٖة(ؿیطٗؿشوی4ٖ-1)قٌْ

 ( دستِ تٌذی هَاد اص ًظش خاغیت هغٌاطیسی9-5

٠٘١ٗٞازثؿش٠ث٠ٛٞعضكشبضٗـٜبَیؿی٠ًزضزٗبیاَبماظذٞزثطٝظٗیز١ٜس،زضظٗطٟیٌیاظ

ٗـٜبَیؽ1̦دٜحزؾش٠كطٝٗـٜبَیؽ 5ٝكطیٗـٜبَیؽ4آٛشیكطٝٗـٜبَیؽ3̦دبضاٗـٜبَیؽ2̦زیب

(ثیكشطػٜبنطخسّٝسٜبٝثیزیبٗـٜبَیؽٝدبضاٗـٜبَیؽ1-1ثطٗجٜبیخسّٝ) هطاضٗیُیطٛس.

ٗٞاز نٞضسی٠ً زض . ٗـٜبَیؿیٗیثبقٜس ؿیط ػٜبنط ٜٗؿٞةث٠ ٗؼ٘ٞلا ایٚػٜبنط . ٗیثبقٜس

یٌیزیِطاظاٛٞاعٗـٜبَیؽ١بیٗكب١سٟقسٟٗـٜبَیؿیزضظٗطٟكطٝٗـٜبَیؽ١بهطاضٗیُیطٛس.

                                           
1
 Ferromagntic 

2
 Diamagnetic 

3
paramagnetic 

4
 Anti ferromagnetic 

5
 Ferri magnetic 

 (ة( (آق(
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زٗبیاَبم ػٜبنطذبٓمزض ٗیثبقٜس،زض آٛشیكطٝٗـٜبَیؽ١ب ٗٞازقبْٗكطی. اظ زؾش٠آذط

ٗـٜبَیؽ١بٗیثبقٜس.اُطچ٠ایٚٗٞضززض١یچػٜهطذبٓهیزیسٟٛكسٟاؾز،ٝٓیٗیسٞاٙآٙضا

ٗكب١سٟٛ٘ٞز.زضازا٠ٗزضذهٞلای1ٚث٠كطیز١بزضسطًیجبسی،اظهجیْاًؿیس١بیٗرٌٔٞٗٞؾٕٞ

.[5]دٜحزؾش٠اظٗٞازسٞيیحبرثیكشطیاضائ٠ذٞا١سقس

(:زؾش٠ثٜسیٗٞازٗـٜبَیؿی1-1خسّٝ)

 

 (هَاد دیاهغٌاطیس9-5-9

ٗد٘ٞع لای١٠بیدط زض ُطكشٚآٌشط٢ٛٝب ثؼٔزهطاض ٗـٜبَیؽٜٗلی١ؿشٜسٝ ٗٞازی٠ًانُلاحب

اؾذیٜیٝاٝضثیشبٓیآٌشط٢ٛٝبیآ٢ٛبنلطثٞزٟٝٓصاُكشبٝضًْآٌشط٢ٛٝبیآ٢ٛبنلطاؾز.ُكشبٝض١بی

 لاٛػٝیٚآسئٞضی سٞؾٍ قب٢ٛ2ْٗب اس٘ی سي  ُبظ١بی قبْٗ ١ب زیبٗـٜبَیؽ . اؾز قسٟ اضائ٠

He,Ne,Arٝچٜساس٘یN2,H2ْ١ٝ٘چٜیٚخبٗس١بییٞٛیٗث  NaClٝاثطضؾبٛب١بٗیجبقٜس . 

.اظػجٞضقبضٗـٜبَیؿیخُٔٞیطیٗیًٜسٗبزٟزیبٗـٜبَیؽاظ

                                           
1
 Ferrite 

2
 Langvin 
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 ( هَاد پاسا هغٌاطیس9-5-2

س٘بٕؾ٢ٖاؾذیٜیٝ ٗـٜبَیؿی١ؿشٜسٝ زاضایُكشبٝض ٢ٌٓٞٓٞٗب یب  دبضاٗـٜبَیؽاس١ٖب ٗٞاز زض

زضٗیساٙٗـٜبَیؿینلطسٞظیغسهبزكیٝزضٛ ذٜثیٛ٘یٌٜٜس. شید٠اضثیشبٓیآٌشط٢ٛٝب١٘سیِطضا

ٛظٖزض ایدبز ٗیْث٠ ٝٓیٝهشیٗیساٙاػ٘بّٗیِطززُكشبٝض١ب اؾز. ٗـٜبَیسُیًْثطاثطنلط

ضاؾشبیٗیساٙزاضٛس.١٘چٜیٚاؿشكبقبرُطٗبییٗیْث٠سٞظیغًبسٞضٟایزاضٛس.ثطاثطایٚزٝػبْٗ

يطیتذٞزُیطی ٓصا ٝ ٗیِطزز ًٞچيذٞا1١یيٛظًٖٞچيایدبز .ٗـٜبَیؿیٗثجزٝ ثٞز س

اكعایفزٗبثبػثاكعایفاؿشكبقبرُطٗبییًٝب١فذٞزُیطیٗیِطزز.ٗٞاززاضایلای١٠بیزاذٔی

ؿیطًبْٗٗثْی٢ٛٞبیػٜبنطٝاؾ٠ُٝذبًی٢بیً٘یبةزاضایُكشبٝضذبٓم١ؿشٜسٝسطًیجبرآ٢ٛب

هٞیبدبضاٗـٜبَیؽ١ؿشٜس.

 (  هَاد فشٍهغٌاطیس9-5-1

زاضایذبنیز زضٛشید٠ ٗٞازكطٝٗـٜبَیؽٗٞازی١ؿشٜس٠ًزاضایُكشبٝضٗـٜبَیؿیذبٓمثٞزٟٝ

ایٚٗٞازحشیزضٛجٞزٗیساٙٗـٜبَیؿیذبضخی اظذٞزذبنیزٗـٜبَیؿیٗـٜبَیؿیٗیجبقٜس.

ػٜٞاٙٗٞازًبضثطزی٠سٞاٙثسؼسازیاظآٓیبغ١بیآ٢ٛبضاٗیوCo وFe ، Niٗٞازیٗبٜٛسٛكبٙٗیس١ٜس.

یانٔی١ؿشٜس٠ًػجبضسٜسٗٞازكطٝٗـٜبَیؽزاضایچٜسٗكره٠زضنٜؼزكطٝٗـٜبَیؽٛبٕثطز.

اظ:

ذٞزیٝٗـٜبَفزضحًٞضٗیساٙٗـٜبَفذٞزث٠-1

حؿبؾیزٗـٜبَفث٠زٗب-2

ٗـٜبَفاقجبع-3

ٜٗحٜیِدؿ٘بٛس.-4

                                           
1
 Suseptibility 
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 ( آًتی فشٍهغٌاطیس9-5-4

سٞؾٍ سئٞضیا٢ٛب ٗیجبقٜس. ٗٞازآٛشیكطٝزاضایيطیتذٞزُیطیًٞچيٝٗثجززضس٘بٕزٗب١ب

1ٛیْ اؾز. قسٟ ١ب اضائ٠ ؾٞٓلبیس ٝ اًؿیس١ب قبْٗ ٝ ثٞزٟ ضؾبٛب ٛی٠٘ یب ػبین كط١ٝب اؿٔتآٛشی

 .ٗیجبقٜس

( فشی هغٌاطیس 9-5-5  

ٗـٜبَیؽ١ب كطٝ ٗكبث٠ ٝ اسبمزاضایٗـٜبَیسُیذٞزثرٞزیثٞزٟ زٗبی كطیٗـٜبَیؽزض ٗٞاز

زاضایٗـٜبَیسُیاقجبعٝدؿ٘بٛسٗیجبقٜس.زضثبلایزٗبیًٞضیٗـٜبَیسُیذٞزثرٞزیٛبدسیسٝ

سجسیْٗیقٞٛس.كطیز١بٛی٠٘ضؾبٛب١ؿشٜسٝضؾبٛفآٌشطیٌیً٘یزاضٛسٝٗٞازٗ ٜبؾجیث٠دبضا

ٛٞع (1-2)خسّٝ[5]  . ( BaOFe2O3ثطایؾبذزهُؼبرثطایًبضزضكطًبٛؽثبلا١ؿشٜس)ٛظیط

. دصیطكشبضیٝضكشبضٗـٜبَیؿیاٛٞاعٗٞازكطٝٗـٜبَیؽضاٛكبٙٗیس١س

 



 

 

 

 





                                           
1
 Neel 
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[5](:ٛٞعدصیطكشبضیٝضكشبضٗـٜبَیؿیٗٞازضاثبشًط١٠ٛٞ٘ٛبییثطای١طیيٛكبٙٗیز١س2-1خسّٝ)

 دصیطكشبضی/١٠ٛٞ٘ٛب ضكشبضٗـٜبَیؿی/اس٘ی دصیطكشبضی ٛٞعٗـٜبَف

زیب

 ٗـٜبَیؽ
ًٞچيٜٝٗلی  

اس١ٖبسٌب٠ٛ

ٗـٜبَیؿی

 ٛساضٛس

 

Au 

Cu 

-2.74x10-6 

-0.77x10-6 

دبضا

 ٗـٜبَیؽ

 

 

 ًٞچيٝٗثجز

اس١ٖبزاضای

سٌب١٠ٛبی

ٗـٜبَیؿیثب

خ٢برسهبزكی

.ٗیثبقٜس  

 

β-Sn 

Pt 

Mn 

0.19x10-6 

21.04x10-6 

66.10x10-6 

كطٝ

 ٗـٜبَیؽ

ثعضٍٝٗثجز،سبثؼی

 اظٗیساٙاػ٘بٓی

اس١ٖبزاضای

سٌب٠ٛ

ٗـٜبَیؿیث٠

نٞضرٗٞاظی

 ٗیثبقٜس.

 

Fe ~100,000 

آٛشیكطٝ

 ٗـٜبَیؽ
 ًٞچيٝٗثجز

اس١ٖبزاضای

سٌب١٠ٛبی

ٗـٜبَیؿی

ٗٞاظیٝدبز

ٗٞاظیٗی

 ثبقٜس.

 

Cr 3.6x10-6 

كطی

 ٗـٜبَیؽ

ثعضٍٝٗثجز،سبثؼی

 اظٗیساٙاػ٘بٓی

اس١ٖبزاضای

سٌب١٠ٛبی

ٗـٜبَیؿیدبز

ٗٞاظیٗی

 ثبقٜس.

 

Ba 

ferrite 
~3 
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 9( ًیوشساًای هغٌاطیسی سلیك ضذ9-6ُ

 قسٟ ضهین ٗـٜبَیؿی ٛی٘طؾبٛب١بی اذیط ؾب٢ٓبی َی ٛظط(DMSs)زض اظ ای ُؿشطزٟ ُٗبٓؼبر

ٛی٘طؾبٛبیٗـٜبَیؿیضهینقسٟثٞؾی٠ٔآلایفی٢ٛٞبی سدطثیٝسئٞضیضاث٠ذٞزاذشهبلزازٟاٛس.

 [7] .زضیيٛی٘طؾبٛبیؿیطٗـٜبَیؿیسٞٓیسٗیكٞز(TM)2كٔعارٗـٜبَیؿی

ٛبیٗـٜبَیؿیثٞؾی٠ٔآلایفی٢ٛٞبیػٜبنطٗـٜبَیؿیسكٌیْٛی٘طؾبZnOثؼٜٞاٙٗثبّاًؿیسضٝی

ًٞضی زٗبی ثؼٔز ٠ً ٗیس١س ٛی٘طؾبٛب١بی3ضهیوی سٞٓیس ثطای ٜٗبؾجی ًبٛسیسای سٞاٛس ٗی ثبلا

. [8]كطٝٗـٜبَیؿیزضزٗبیاسبمثطایاؾشلبزٟزضنٜؼزاؾذیٜشطٝٛیيثبقس

 4( اسپیٌتشًٍیک9-7

ث٠ ١٘یٚخ٢زاؾشلبزٟاظاؾذیٜشطٝٛیيثٌبضُیطی١٘عٗبٙذٞالثبضٝاؾذیٚآٌشط٢ٛٝبٗیجبقس.

 ضهین ٛی٠٘ضؾبٛب١بیٗـٜبَیؿی نٜؼزاؾذیٜشطٝٛیيُٗطح(DMSs)قسٟ انٔیزض ثؼٜٞاٙاثعاض

آلایفیبكش5٠ٗیجبقس.ُٗبٓؼبرسئٞضیٛكبٙٗیس١سٛی٠٘ضؾبٛب١بیثبُبفد٠ًٚ٢ثبكٔعارٗـٜبَیؿی

 [9]ٗیجبقٜس.ثبقٜسًبٛسیسایٜٗبؾجیثطیسایسّٞكطٝٗـٜبَیؽ١بییزضزٗبیاسبم

١سفًٔینٜؼزاؾذیٜشطٝٛیياؾشلبزٟاظذٞالاؾذیٚآٌشط٢ٛٝبػلاٟٝثطثبضآٌشط٢ٛٝبثباؾشلبزٟاظ

.[10]ٗیثبقس6ٗلب١یًٖٞاٛشٞٗیثطایسٞٓیسهُؼبرخسیسیٛظیطحبكظ١٠بیٗـٜبَیؿیخسیس

 

                                           
1
 Diluted magnetic semiconductor(DMS) 

2
 Transition metal 

3
 Curie  temperature 

4
 Spintronics 

5
 Transitionmetal™ 

6
 Data storage 
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 فػل دٍم 

هعشفی تشکیة ًیوِ سساًای اکسیذ سٍی ٍ ًیوشساًای 

 هغٌاطیسی سلیك تش پایِ اکسیذ سٍی
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) همذهِ 2-9-9  

 ؾبّ اٗطٝظ1935اظ سب كیعیٌیٗیلازی ذٞال ُٗبٓؼ٠ ظٗی٠ٜ زض ضٝی سحویوبر ( (ZnOاًؿیس

زضزٗبیاسبم(ٝ/eV)43اًؿیسضٝیثؼٔزُبفٛٞاضیثعضٍ.١ٝ٘چٜیًٚبضثطز١بیآٙازا٠ٗزاضز

(ث٠ػٜٞاٙیيسطًیتٛی٘طؾبٛبیٗحجٞةGaN)ُبٓیٖٛیشطایسٗبٜٛس) meV)60 اٛطغیثؿشِیثعضٍ

ٗعایبیظیبزی GaNزضنٜؼزادشٞآٌشطٝٛیيٗٞضزسٞخ٠ٗحویویٚٗیجبقس.اًؿیسضٝیٛؿجزث٠

اٌٗبٙؾبذزٝضقسظیطلای١٠بیسيثٔٞضیاظ̦ثیكشطزاضز٠ًاظخ٠ٔ٘آٙٗیسٞاٙث٠اٛطغیثؿشِی

ایٚٗبزٟضاٛبٕثطز.ثٜبثطایٚایٚسطًیتٗیسٞاٛسًبٛسیسایٜٗبؾجیثطایؾبذزُؿشطٟٝؾیؼیاظ

ٝهُؼبرثطدبی٠ٛب2ٞٛزیٞز١بیٛٞضُؿیْ,1ٓیعض١بیكطاثٜلف̦هُؼبراظخ٠ٔ٘ؾٜؿٞض١بیُبظی

.] [13-11 ٗثْٛبٛٞٛ٘بیكِط١بثبقس

 ( ساختاس تلَسی ٍ پاساهتشّای ضثکِ اکسیذ سٍی2-9-2

ٗشجٔٞضٗیقٞز.ُط3ٟٝزضقطایٍٗؼ٘ٞٓی)زٗبیاسبمٝككبضاس٘ؿلط(اًؿیسضٝیثبكبظٝضسعایز

ثٞزٟٝاظزٝظیطقج٠ٌقفُٞقیزض١ٖدٌیس١ٟطیيقبْٗی١ٙٞبی p36mcكًبییایٚؾبذشبض

ٝثبٓؼٌؽاحب٠َقسٟ   2  ی4ٙٞثٞؾی٠ٔ   2   ١٠ًطیٞٙ ٗیقٞزسكٌیْ  2  و    2   

اؾز.

                                           
1
 Ultra-violet laser 

2
 Light emitting diodes 

3
 Wurtzite ( B4 ) 
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 .[13](:ؾبذشبضٝضسعایزاًؿیسضٝیًط١ٟبیضٝقٚاس١ٖبیاًؿیػًٙٝط١ٟبیؾیبٟاس١ٖبیضٝی1-2قٌْ)

ٝهُجف ایٚدیٞٛس١بیچ٢بضٝخ٢یثبػثاكعایفسوبضٙهُجیزضضاؾشبیٗحٞضقفٝخ٢یقسٟ

ثرٞزیایدبزٗیًٜسٝؾجتذبنیزدیعٝآٌشطیٌیؾیؿیشٖزضاًؿیسضٝیٗیقٞز.چ٢بضذٞز

ؾُحضایحزضؾبذشبضٝضسعایزاًؿیسضٝیػجبضسٜساظ:

 (0001)ؾُحهُجیضٝی-

000)1̅ؾُحهُجیاًؿیػٙ)-

 112̅) (0ؾُحؿیطهُجی-

10) (1̅0ؾُحؿیطهُجی-

 ثبقٜس ٗی ضٝی ٝ اًؿیػٙ ٗؿبٝی سؼساز قبْٗ ًسإ ١ط هُجی ؿیط ؾُٞح دبضاٗشط١بی.[14]٠ً

ػجبضسٜساظ g   6 )5/605 (سؼبزٓیقج١٠ٌِعاُٞٛبّاًؿیسضٝیزضیيؾّٔٞٝاحسزضچِبٓی

] 15 [:

  6 2942   0 

  5 2069   0          
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اّثٔٞضیٝضسعایزٛؿجزسـییطار       ایسٟ زضیيؾبذشبض
 

 
   دبضاٗشط ٝu َّٞدیٞٛس ثب ثطاثط (

سؼطیقٗیقٞز(َجنضٝاثٍظیطث١٠ٖ cسوؿیٖثطدبضاٗشطقجc̦٠ٌٗٞاظیثبٗحٞضً̦بسیٞٙ-آٛیٞٙ

ٗطثٌٞٗیقٞٛس:

u 
 

 
 =   

3

8
  

1
2 

 

 
 =   

8

3
  

1
2 = 1/6333 

 ثطاثطاؾز uٗشطزضٛشید٠دبضا
3

8
  = 0/375

ایسٟاّٝضسعایزٜٗحطفقسٟاؾزٝٓصا١طزٝدبضاٗشطؾبذشبضچٞٙاًؿیسضٝیاظ
 

 
  ٝuٙآ

ث٠قطح سـییطٛ٘ٞزٟاؾز ٛشبیحسدطثیثطایاًؿیسضٝیزضكبظٝضسعایزٗوبزیطدبضاٗشط١بیكٞمضا .

ظیطٗیز١س:

u =0/3817  -  0/3856 

 

 
  =1/593  -  1/6035 

ثط ػلاٟٝ ؾبذشبض ̦ٝضسعایز  ١بیاًؿیسضٝیٗیسٞاٛسزض ًٔطیس1ٌٗؼجیظیٜيثٜٔسؾبذشبض ٝ

كبظٌٗؼجیظیٜيثٜٔسكوٍزض (ٛكبٙزازٟقسٟاؾز2-٠ً2زضقٌْ) ٛیعٗشجٔٞضقٞز2ؾسیٖ .

ؾبذشبض١بیٌٗؼجیثؼٜٞاٙظیطلای اظ ٗینٞضسی١٠ٌِٜبٕضقساًؿیسضٝی ٠اؾشلبزٟقٞٛسدبیساض

كبظقج٠دبیساضسكٌیGPa10ْ.١٘چٜیٚكبظًٔطیسؾسیٖزضككبض١بییزضحسٝز]  17ٝ16[ثبقس

                                           
1
 Zinch belend 

2
 NaCl 
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ٗیثبقس1٠ًثطٗجٜبیٗحبؾجبرسئٞضیكبظچ٢بضٕاًؿیسضٝیٌٗؼجیًٔطیسؾعیٖ[18] .ٗیز١س

 . [94] ١سٟقسٟاؾززضزٗب١بیثبلاسكٌیْٗیقٞزٝكوٍزضقطایٍآظٗبیكِب١یٗكب



)ة()آق(

 . [19] ظیٜيثٜٔساًؿیسضٝیؾبذشبض)ة(ًٔطیسؾسیٖؾبذشبض(:قٌْ)آق(2-2قٌْ)

 2( گاف ًَاسی اکسیذ سٍی2-9-1

. [19,20,21,22,23]اؾزؾبذشبضٛٞاضیاًؿیسضٝیسٞؾٍُطٟٝظیبزیاظٗحوویٚٗحبؾج٠قسٟ

ٝقج٠دشبٛؿی١ْبیذٞز3ٛشید٠ٗحبؾجبرؾبذشبضٛٞاضیثباؾشلبزٟاظسوطیتچِبٓیٗٞيؼیٗحٔی

.[19](ٛ٘بیفزازٟقسٟاؾز3-2ؾبظُبضزضضاؾشبیثبثیكشطیٚسوبضٙزضقٌْ)

                                           
1
 Cesium chloride 

2
 Band gap energy 

3
 Local density approximation 
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.LDA[19] (:ؾبذشبضٛٞاضیاًؿیسضٝیثباؾشلبزٟاظسوطیت3-2قٌْ)

  ٛو٠ُ ضؾبٛفزض ٛٞاض ٛیٖ٘ ٗی ٝ ظطكیز ٛٞاض ٗبًعیٖ٘ قٞز ٗی زیسٟ قٌْ زض ٠ً            ١Γ٘بُٛٞض

(k=0.اسلبماكشبزٟاؾز٠ًٗیسٞاٛسٛكبٙز١ٜسٟٗؿشویٖثٞزُٙبفٛٞاضیایٚٛی٘طؾبٛبثبقس)

 طغیٛٞاض١بیثیٚاسٖضٝیاؾزٝا3dٛاؾز٠ًٗطثٌٞث٠سطاظeV 9-ً٘شطیٚٗوساضاٛطغیحسٝز

 0 eV2 ٗطثٌٞث٠حبٓش٢بیدیٞٛسیاٝضثیشبّ- 5سبpاًؿیػٙٗیثبقس.اٝٓیٚزٝٛٞاضضؾبٛفضٝی

ٛشید٠ایٚٗحبؾجبرُبفٛٞاضی3sث٠قسرخبیِعیسٟٗیثبقٜس٠ًٗطثٌٞث٠سطاظ  ٗیثبقس.

ضٝیثؼٜٞاٙیيهُؼ٠ادشٞآٌشطیٌی.ثطایاؾشلبزٟاظاًؿیس سؼییٚٗیٌٜس  eV 3/77اًؿیسضٝیضا

ًب١فCdOٝیب MgOثبسطًیتآٙثبضاُبفاٛطغیاًؿیسضٝیآٓیبغؾبظیثباؾشلبزٟاظٗیشٞاٙ

.(ٛكبٙزازٟقسٟاؾز1-2خسّٝ)ایٚسـییطارزض[20,21]یباكعایفزاز







LDA  
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 .  II-VI [29,22]ٗوبیؿ٠ذٞالًٔیسیٛیٖضؾبٛب١بیُطٟٝ:(1-2خسّٝ)

 

 . ١٘چٜیٚثطایٗحبؾج٠اٛطغیُبفاًؿیسضٝیزضزٗب١بیٗرشٔقٗیشٞاٙاظضاث٠ُظیطاؾشلبزٟٛ٘ٞز

[20]  

              0 
2 02  90

 9
 2

400   
           

دیٌاهیک ضثکِ اکسیذ سٍی  ( 2-9-4  

اس2ٖاسٖاًؿیػ2ٝٙ)اس4ٖثطاییيسيثٔٞضاًؿیسضٝیثبؾبذشبضٝضسعایززض١طؾّٔٞٝاحس

 ٝ ٗس١بیكٞٛٞٛیٗیشٞاٜٛساَلاػبر1ٗسكٞٛٞٛی12ضٝی( . –اظذٞالآٌشطیٌیٜٗبؾجیزاضیٖ

 : [26]ُطٗبییٝادشیٌیاًؿیسضٝیضازضاذشیبضهطاضز١ٜس.ایٚٗس١بػجبضسٜساظ

  2یيٗساًٞؾشیٌیَٞٓی-

3زٝاًٞؾشیٌیػطيی-

                                           
1
 Phonon  modes 

2
 Longitudinal acoustic (LA) 

3
 Traverse acoustic (TA)   
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          1ادشیٌیَٞٓیؾ٠ٗس-

2قفٗسادشیٌیػطيی-
  

. [26 ] (:ٗس١بیكٞٛٞٛیاًؿیسضٝی2-2خسّٝ)

 

 ( خَاظ گشهایی اکسیذ سٍی:2-9-5

زضؾ٠ثرفيطیتاٛجؿبٌُطٗبیی ٝظطكیز,ذٞالُطٗبییاًؿیسضٝیضا ضؾبٜٛسُیُطٗبیی

ُطٗبییثطضؾیٗیٌٜیٖ.

 گشهایی:(  ضشیة اًثساط 2-9-5-9

ثؼٜٞاٙسبثؼیاظزٗبثیبٙٗیٌٜس ٗوبزیط يطیتاٛجؿبٌُطٗبیییيٗبزٟسـییطزضاثؼبزیيٗبزٟضا .

 :[27]اًؿیسضٝیزضزٗبیاسبمثطاثطٛسثب  يطیتاٛجؿبٌُطٗبییثطایدبضاٗشط١بیقج٠ٌ

  =4.31×90
 3  9 

  =2.49×90
 3  9 

( ومودار ضریة اوثساط گرمایی اکسیذ روی در راستای موازی و عمود تر   ( 2-9ٌمچىیه شکل

 درجً کلویه وشان دادي شذي است .  9000 - 0در تازي دمایی   cمحور 

                                           
1
  Longitudinal optic  (LO) mode 

2
 Traverse optic  (TO) mode 
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 . [22]( : تغییرات ضریة اوثساط گرمایی ترای اکسیذ روی 9-2شکل)

 ( سساًٌذگی گشهایی اکسیذ سٍی 2-9-5-2

كبًش ضؾبٜٛسُیُطٗبیییيٛی٘طؾبٛب ٢ٗ٘یثطایؾبذزهُؼبرسٞاٙثبلا . ٞض زٗبیثبلاٗیجبقس

ٝدطاًٜسُی ,ضؾبٜٛسُیُطٗبیییيٗبزٟسحزسبثیطاضسؼبقبر ٝزضخبرآظازیآٌشط٢ٛٝب چطذك٢ب

اًؿیسضٝیٛیعٗبٜٛساؿٔتٛی٘طؾبٛب١بیزیِطقبْٗسؼسازظیبزیٛوم–كٞٛٞٙ . زاضز كٞٛٞٙهطاض

 سبثیط ایاؾز٠ً ٛو٠ُ سٞخ٢ی١بی ضؾبٛفهبثْ ٗوساض ثیكشطیٚ . زاضز آٙ ضٝی١سایزُطٗبیی

ضٝیقبُْٗطٗبییاًؿیسضٝیضقسزازٟقسٟزضكبظثربضاٛساظُٟیطیقسٟزضضاؾشبیؾُٞحهُجی

:ثطاثطاؾزثب

  1 02  0 07    ٝ   1 16     0 08      1  1 

:[29]اًؿیػٙثطاثطاؾزثبقبْٗٝثطایؾُٞحی

  1 10  0 09    ٝ   0 08     0 08      1  1 
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 ( ظشفیت گشهایی اکسیذ سٍی 2-9-5-1

حب١ْٗبیآظازٝٛوم١بیقج٠ٌایثٔٞض ,ظطكیزُطٗبیییيٗبزٟسحزسبثیطاضسؼبقبرقج٠ٌ

اضزهطاضٗیِیطز.زضیيثٔٞضذبٓمٝثبًیلیزثبلاظطكیزُطٗبییسحزسبثیطاضسؼبقبرقج٠ٌهطاضز

كیعیيٗوساض-.ُعاضقبرٗحسٝزیزضثبضٟظطكیزُطٗبییاًؿیسضٝیٝخٞززاضز.زضٗطاخغقی٘ی

 ثب ٛظطُطكش٠ٗیقٞز   J     9  9 40.3=ظطكیزُطٗبییاًؿیسضٝیثطاثط زض[15]زض .

 ُطٟٝ ٝ Gupta , lawlessُعاضـ ذبٓم ضٝی اًؿیس ثطای ُطٗبیی ظطكیز ٗوساض ١ٌ٘بضاٙ ٝ

اٛساظُٟیطیقسٟاؾز٠ًٛشبیحآٙزض25  سب 7/1˚ ٝاضیؿشٞضاًؿیسضٝیزضثبظٟزٗبیی

١٘بُٛٞض٠ًزضقٌْٗكب١سٟٗیًٜیٖزضحسٝزثبظٟ[30](ٛكبٙزازٟقسٟاؾز5-2قٌْ) .

طٗبییاًؿیسضٝیذبٓمٝٝاضیؿشٞضاًؿیسضٝیٛؿجزث١٠ٖاذشلافظطكیز10ُ-0˚ زٗبیی

ٛوبٌٓج٠ایزا١٠ٛبی زض ضكشِی١ب زض ٝ ذبٓهی١ب ٛب ظیبزیزاضٛس٠ًٌٗ٘ٚاؾزث٠ػٔزٝخٞز

ٝاضیؿشٞضثبقس.

ٛ٘ٞزاضسـییطارظطكیزُطٗبییثطایاًؿیسضٝیذبٓمٝٝاضیؿشٞضاًؿیسضٝیزضثبظٟزٗبی5-2قٌْ) سب7/1(:

.] [30زضخ٠ًٔٞی25ٚ
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خَاظ الکتشیکی اکسیذ سٍی(2-1-6

ٝ حبْٗچِبٓیذبنیزآٌشطیٌیاًؿیسضٝیث٠قسرٝاثؿش٠ث٠ًیلیز١٠ٛٞ٘ٛبیٗرشٔقثٞزٟ

 حسٝز زض ٗؼ٘ٞلا ٝٓی ًٜس ٗی سـییط  ١ب ًیلیزلای٠ ثب قسر ث٠ ثبض اؾز. 3    ١1016بی

اًؿیسضٝیث٠سطسیتثطایآٌشط٢ٛٝبn ٝpٝ حب١ْٗبیاقجبعُعاضـقسٟثطایآلایفٛٞع ثیكشطیٚ

 0/24.خطٕٗٞثطآٌشط٢ٛٝب[31]ثٞزٟاؾز 3       1019ٝ 3        1020حلط١ٟبٗوبزیط

ثطای300˚ ٗیجبقٜس.سحطىدصیطیآٌشط٢ٛٝبزضزٗبی    0/59ٝخطٕٗٞثطحلط١ٟب   

μث٠سطسیت n ٝpاًؿیسضٝیٛٞع  200   2  1  1ٝμ  5 50   2  1  1

 .[32]ُعاضـقسٟاؾز

 سلیك ( ًیوشساًاّای هغٌاطیسی2-2-9

اٗطٝظٟػلاه٠ظیبزیث٠ُؿشطـٛی٘طؾبٛب١بیٗـٜبَیؿیثبضكشبضكطٝٗـٜبَیؿیثطایؾبذززیٞز١بی

 سطاٛعیؿشٞض١ب ٝ ُؿیْ 1ٛٞض زاضز ضهین[35-33]ٝخٞز ٗـٜبَیؿی ٛی٘طؾبٛب١بی .2(DMSs اظ )

ٗـٜبَیؿیٗثْی١ٙٞبی ی٢ٛٞبیكٔعارذبًیً٘یبةCr̦Mnسطًیتیيٗبزٟ زاضای3ٝ ٠ً

ٛی٠٘دطٗیجبقٜس)آٌشط٢ٛٝبیخلزٛكسٟ(ثبٛیٖضؾبٛبسٞٓیسٗیكٞٛس.ث٠ػجبضسیdٝfیشب٢ٓبیاٝضث

 ضكشبضٗـٜبَیؿیایٚٗٞازٝاثؿش٠ث٠آلایفی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿیٗیجبقس.

 ٗثلاDMSانٞلا ( ٗیكٞٛس سٞٓیس ٛی٘طؾبٛب یي ًبسیٞٙ ثب ٗـٜبَیؿی ی٢ٛٞبی خبیِعیٜی اظ ١ب

ثبی٢ٛٞبییٌیاظػٜبنطٗـٜبَیؿی(٠ًثبػثثط١ًٖٜفقسیسZnOٛی٘طؾبٛبیزضZn خبیِعیٜی

 اٝضثیشب٢ٓبی آٌشط٢ٛٝبی 3dثیٚ اٝضثیشب٢ٓبی ٝ ٗـٜبَیؿی ٗیكٞزpػٜبنط ٗدبٝض ضكشبض اس٢٘بی ٝ

ٗـٜبَیؿیٛی٘طؾبٛبث٠ٗیعاٙاقجبعایٚٗٞازثبی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿیٝاثؿش٠اؾز.

                                           
1
 Transistors 

2
 ِِDilute magnetic semiconductor (DMS) 

3
 Rare earth 
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: [36] یؿش٢٘بییيٗبزٟٛی٘طؾبٛبیٗـٜبَیؿیٝخٞززاضززٝٛٞعثط١ًٖٜفثیٚظیطؾ

ثط١ًٖٜفثیٚآٌشط٢ٛٝبیؿیطخبیِعیسٟٛٞاضضؾبٛفثبحلط١ٟبیٛٞاضظطكیز-آق

 ثط١ًٖٜفٛبقیاظسٞظیغسهبزكیٗ٘ب١ٙبیٗـٜبَیؿیاس٢٘بیٗـٜبَیؿی-ة

 ٛؿجشبGaMnAsٝInMnAsٝGaMnSbزٗبیًٞضیٛی٘طؾبٛب١بیٗـٜبَیؿیٗبٜٛس زاضایٗوبزیط

. [36]ُعاضـقسٟاؾز170KزضحسٝزGaMnAsث٠ػٜٞاٙٗثبّزٗبیًٞضی̦دبییٜیثٞزٛس

زاضایزٗبیًٞضیثبلاسط(GaMnNٝZnMnO)ٗبٜٛسGaN و  ZnO  دبی٠ٛی٘طؾبٛبیٗـٜبَیؿیثط

اظزٗبیاسبمُعاضـقسٟاؾز.ثبلاثٞزٙزٗبیًٞضیٛی٘طؾبٛبیٗـٜبَیؿیػب٢ْٗٗ٘یزضؾبذز

زضقٌْ)[37]اؾز1حبكظ١٠بیؿیطكطاض ٛ٘ٞزاضزٗبیًٞضیثطحؿتثبثزقج٠ٌثطای (2-6.

س٢ی٠ سطًیجبرٗبزض٠ًزض هطاضٗیDMSِزؾش٠ایاظ ٗٞضزاؾشلبزٟ اؾز.١ب یطٛسٛكبٙزازٟقسٟ

قج٠ٌ ثبثش٢بی ٝ سط د٢ٚ ٛٞاضی ُبف ثب ٗـٜبَیؿی ٛی٘طؾبٛب١بی ثیٜیٖ ٗی قٌْ زض ٠ً ١٘بُٛٞض

ػٔز١یجطیساؾیٞٙ ث٠ اٝضثیشب٢ٓبی ًٞچٌشط ًٜفاؾذیp-dٚهٞیثیٚ ً٘شطیٚثط١ٖ ٗساض-ٝ

.[38]١بیثبزٗبیًٞضیثبلاٗیجبقٜسDMSًبٛسیسایذٞثیثطای

                                           
1
 Magnetice volatik memories 
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 .[38](:ٛ٘ٞزاضٗحبؾج٠زٗبیًٞضیثطحؿتسبثؼیاظثبثزقج6٠ٌ-2)قٌْ

 ّا DMS( ساصٍکاس فشٍهغٌاطیس ضذگی تشای 2-2-2

ثُٞضٗٞكویزآٗیعیثطایسٞيیحُصاضزٗبییٗكب١سٟقس3ٟثٞؾی٠ٔزایش2ْظٛط1ٗسّٗیساٙٗیبِٛیٚ

١III- VبیُطDMSٟٝثطای (Zn , Mnٗثْ)١II–VIبیُطp-(Ga , Mn)AsٝDMSٟٝٗبٜٛس

 . قس ٗیبِٛیٚدیك٢ٜبز ٗیساٙ زٗبیًٞضییيٛی٘طؾبٛبیٗـٜبَیؿی4ٛظطی٠ ٠ً ٗیٌٜس دیك٢ٜبز

:[39]َجنضاث٠ُیظیطسـییطٗیٌٜسMnآلایفیبكش٠ثب

 (4-1)          
2   

1
3 

ثبثزخلزقسُیثیٚاؾذی٢ٜبی  Mnٝؿُٔزاؾذی١ٚبیخلزٛكسٟ   ٠ًزضایٚضاث٠ُ

ؿٔظزحلطٟ خطٕٗٞثطحلط١ٟبٝ     (p-dٝٝحلط١ٟبیآظاز)خلزقسُیMnخبیِعیسٟ

                                           
1
 Mean-field 

2
 Zener 

3
 Dietl 

4
 Mean field theory 
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ٛظطی٠ٗیساٙٗیبِٛیٚثطایٗٞازی٠ًزضاثطآلایفی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿیزضآ٢ٛبٗیثبقٜس. ١بیآظاز

ٗیعثبٙاكعایفٗییبثسث٠ ضؾبٜٛسُیٗبزٟ ُبفٛٞاضیایدبزٗیكٞزٝ سطاظ١بیاٛطغیًٖػ٘ویزض

اؾذیٚزضضٝـظٛطثطایٚٗجٜباؾشٞاضاؾز٠ًایٚخلز–ذٞثیًبضٗیٌٜس.خلزقسُیاؾذیٚ

زضٛظطُطكزٝثٜبثطایٚٗدبظث٠اؾشلبزٟاظضٝـ1یسٞاٙٗبٜٛسیيثط١ًٖٜفثطزثٜٔسقسُیضاٗ

زضٗبزMnٟٗسّٗیساٙٗیبِٛیٚچِبٓیٗٞثطاؾذیٜیضا٠ًزضٛشید٠آلایف. ٗیساٙٗیبِٛی١ٚؿشیٖ

یٜٗدطث٠سكٌیْكبظآٛشMn-Mnٗیعثبٙایدبزٗیكٞزٗحبؾج٠ٗیٛ٘بیس.اُطثط١ًٖٜفٗؿشویٖ

زٗبیًٞضی ػب٢ْٗٗ٘یاؾز٠ًٗیشٞاٛسسـییطضكشبضآٛشی  كطٝٗـٜبَیؿیثطاییيٗبزٟقٞز،

ثس١س قٌْ ثٔؼٌؽضا كطٝٗـٜبَیؽٝ 40[كطٝٗـٜبَیؽث٠ دیك٢ٜبز.]39ٝ ٗسّ ایٚ دؽاؾبؾب

زیسٟ (3-2ثبػٜبنطٝاؾ١٠ُ٘بُٛٞض٠ًزضخسّٝ)ZnOٝ GaNسطًیجبرpٗیٌٜس٠ًآلایفٛٞع

زٗبیًٞضیثبلاثبقسDMSٗیقٞزٗیشٞاٛسًبٛسیسایٜٗبؾجیثطایسٞٓیس كطٝٗـٜبَیؿیثب ١بی

ٗٞاز.]39[ یٌؿبٙیاُطٗ٘ب١ٙبیٗـٜبَیؿیاس٢٘بیٗـٜبَیؿیٗدبٝضزضیيضاؾشبDMSزض

،د٢ٚسطاس٢٘بیٗـٜبَیؿیزضاثط١یجطیساؾیٞٙحبٓش٢بیثباؾذیٚثبلاdثبقٜسزضایٚنٞضرٛٞاض

ی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿی٠ًث٠َٞضخعئی3dزضسطاظ١بی3dزضایٚٝيؼیز١بآٌشطٝٙاٝضثیشبّ ٗیكٞٛس

ػٜهطٗـٜبَیؿیٗدبٝضثطٝٛس٠ًی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿی3dدطقسٟاٛسزضنٞضسیٗیسٞاٜٛسث٠اٝضثیشبّ

ثبدطـثd٠ٝٙاٝضثیشبّٗدبٝضٗ٘بٙٗـٜبَیؿیٗٞاظیزاقش٠ثبقٜس.زضٛشید٠اٛطغیخٜجكیآٌشط

٠ًث٠آٙانُلاحبؾبظًٝبضسجبزّزُٝب٠ُٛلش٠ٗیقٞز. ,حبٓزكطٝٗـٜبَیؿیًب١فٗییبثس

٠ً[41,42]١بضاٗٞضزثبظثیٜیهطاضزازٛسDMSیٞقیساٛظطی٠هجٔیٗـٜبَیؿیزض - ؾبسًٞٝبسبیبٗب

آٌشطٝٛی ٗحبؾج٠اٛطغیًْٝؾبذشبض ٛظطی٠سبثغچِبٓیDMSضٝـانٔیزض اظ اؾشلبزٟ ثٞز.١2ب

١DMSبٗیشٞاٛسث٠ٝؾی٠ٔٗحبؾج٠ؾبذشبضآٌشطٝٛییيكطٝٗـٜبَیؽDMSحبٓش٢بیٗـٜبَیؿی

ٗـٜبَیؽ كطٝ آٛشی ثب ٗٞاظیٜس ٗـٜبَیؿی ١بی ٜٗ٘شٕٞ ٠٘١ ٠ً حبٓشی DMS٠ًزض حبٓشی زض

                                           
1
 Long-range 

2
 Density function theory [ DFT] 
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ٗـٜبَیؽ٢ٜٗبیاٛطغیًْحبٓزكطٝ. [43,44]  ٜٗٞٗش١ٕٞبیٗـٜبَیؿیدبزٗٞاظیٜس،ثطضؾیقٞز

١بثطضؾیقٞز.ایDMSٚاٛطغیًْحبٓزآٛشیكطٝٗـٜبَیؿیٗیشٞاٛسثؼٜٞاٙیيسبثغزضسطًیجبر

ثبDMSٗیسٞاٛیٖیيكطٝٗـٜبَیؽZnOزضTMضٝق٢بدیفثیٜیًطزٟثٞز٠ًزضاثطآلایف

25-%5ٜسٟآٙاؾز٠ًزضاثطآلایفٗحبؾجبراٝٓی٠ٛكبٙز١[45] زٗبیًٞضیثبلازاقش٠ثبقیٖ

Co%ػٜبنطٗـٜبَیؿی ٝFe ٝCr ٝVزضZnOٗیسٞاٛیٖضكشبضكطٝٗـٜبَیؿیزاقش٠ثبقیٖٝزض

Mnآلایف نٞضر دطثٞزٙسطاظZnOزض Mnاسd 5ٖضكشبضآٛشیكطٝٗـٜبَیؿیث٠ػٔززهیوبً

یبكش٠قس٠ًثMn٠زاقش٠ثبقیٖزضایٚٗحبؾجبر١٘چٜیٚحبٓز١بیكطٝٗـٜبَیؿیثطایآلایكی

ٝاؾ٠ُآلایفحلط١ٟبٝزضٛشید٠ؾبظًٝبضسجبزّزُٝب٠ٛ،دبیساضثٞزٛس.

١بضا١٘چٜیٚث٠ٝؾی٠ٔآضایفهُت١بیٗـٜبَیؿیحسیٗی DMSؾبظًٝبضكطٝٗـٜبَیؽقسُی

]4038,[سٞاٙسٞنیقٛ٘ٞز )هُج٢بی(ٗـٜبَیؿیحسیاظثط١ًٖٜفثیٚسؼساز. دٞلاض٢ٛٝب

١٘چٞٙ حسی ١بی حبْٗ اظ ً٘ی سؼساز ثب آلایفقسٟ ٗـٜبَیؿی ٗبزٟ ١بی اؾذیٚ اظ ظیبزی

احب٠َ ٗـٜبَیؿی ٛبذبٓهی١بی ضٝی ١بیخبیِعیسٟ هُج٢بیحلطٟ . ٗیقٞز سكٌیْ اًؿیش٢ٛٞب

ایدبزٗیساٙٗـٜبَیؿیٗٞثطزضضاؾشبی٠٘١اؾذی١ٚبٗیقٞٛس.ث٠ًٜٜسٟآ٢ٛبسبثیطُصاقش٠ٝثبػث

َٞضی٠ًًب١فزٗبثبػثاكعایفكبن٠ٔثط١ًٖٜفٝضٝی١ٖاكشبزُیهُج٢بیٗـٜبَیؿیٗدبٝض

ایٚاظَطینذبنیزٗـٜبَیؿیٛبذبٓهی١بثطایسكٌیْذٞق١٠بیدٞلاض٢ٛٝبی١٘جؿش٠ٗیقٞز.

چِب ٗسّدٞلاضٝٛیهبثZnOْٓیحب٢ٗبیدبئیٜیٗثْٗسّثطایؾیؿش٢٘بیثب خصاةاؾز. ثؿیبض

اؾز.٠ًآجش٠ثُٞضسدطثی٠٘١ُعاضقبركطٝٗـٜبَیؽnٝpاؾشلبزٟثطای١طزٝٛٞعٗبزٟٗیعثبٙ

یبٗبزٟػبینثٞزٟاؾز.١طچٜس٠ًثط١ًٖٜفسجبزّٗؿشویnٖاظآلایفٛٞعZnOقسُیثطای

آٛشی ١بیخبیِعیسٟ ,كطٝٗـٜبَیؿیاؾزحلطٟ ثط١ًٖٜفٗیبٙدٞلاض١ٙٝبیٗـٜبَیؿیحسی

  ثبلا اقجبع ]آلایفؾِٜیٚ[ٌٗ٘ٚاؾززض ٗحبؾجبرٛبذبٓهیٗـٜب . َیؿیكطٝٗـٜبَیؿیقٞز

ٗیٌٜس٠ًآلایفٛٞعسئٞضی ثبػثاكعایفزٗبیًٞضیثطایnدیك٢ٜبز ثطایاًؿیسضٝیٗیشٞاٛس
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١٠ٛٞ٘ٛFeبی ،Co ٝNiثٞؾی٠ٔسوطیتدشبٛؿیْ]اذشلآی[ثكٞزث٠قطٌای٠ٌٜاثطارثیٛظ٘ی

. [48-46]١٘جؿشِیخبیِعیٚثكٞز

٠ًزاضایچِبٓیحب٢ٔٗبیدبییٜی١ؿشٜس،ؾبظًٝبضزیِطیثطایZnOاٗطٝظٟثطایؾیؿش٢٘بییٗثْ

( قٌْ . قٞز ٗی ثیبٙ ا٢ٛب كطٝٗـٜبَیؽقسُی ثط7-2سٞنیق آِٞیی ز١ٜسٟ ٛكبٙ آضایف( ای

كٔعارٗـٜبَیؿی هُج٢بیٗـٜبَیؿیاؾز٠ًحبٓزخلزقسُیآٛشیكطٝٗـٜبَیؿیثیٚهُج٢بی

اكعایفیبكش٠ٝضٝی١ٖاكشبزُی ،قؼبعهُجیسُی٢ب اكعایفزٗب ٛ٘بیفزازٟقسٟاؾز١ٝ٘چٜیٚثب

.[46]ایٚدٞلاض٢ٛٝبزضزٗبیًٞضیاسلبمٗیاكشس

1ؾٍؾبسٞس١ZnOٞبیثطدبیDMS٠ٛظطی٠انٔی -ٝیٞقیسا .[48-46]ُٗطحقسٟاؾز2ًبسبیبٗب

ثطایؾبیطMnث٠خعثطایآلایفZnOٛكبٙٗیز١س٠ًحبٓزكطٝٗـٜبَیؿیثطای (8-2قٌْ)

اؾز دبیساضسط كطٝٗـٜبَیؽٝ.كٔعارٝاؾ٠ُ كبظ اٛطغیٗطثٌٞث٠ ایٚقٌْثرفٗثجزٗحٞض زض

.[49,50] ثرفٜٗلیٗحٞضاٛطغیٗطثٌٞث٠كبظآٛشیكطٝٗـٜبَیؽٗیجبقس



ًط١ٟبیً̦ط١ٟبیؾیبٟٛكبٙز١ٜسٟی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿی زضایٚقٌْ :(:ٛ٘بیفهُج٢بیٗـٜبَیؿی7-2قٌْ)

.[46]ؾلیسًبسیٞٙٝٗطثغ١بس٢یخب١بیاًؿیػٙٗیثبقٜس

                                           
1
Sato  

2
 Yoshida - katayama 
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ٗـٜبَیؽثطای8-2قٌْ) آٛشیكطٝ ٗـٜبَیؽٝ كطٝ كبظ ٗوبیؿ٠ : )DMSٝاؾ٠ُ آلایفػٜبنط  اًؿیسضٝیثب

(V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni)[49].



 .]51 [(:قٌْسـییطاراٛطغیثطحؿتٛٞعحب١ْٗبیاقجبع9-2قٌْ)
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 ، Co   ،Mnآلایفثبلایزٗبیاسبمثطایاًؿیسضٝیدٞزضیٝكی١ٖٔبییثب  طزٗبیًٞضیٗوبزی

Sc  ،Ti  ،Vُعاضـقسٟاؾز زضظٗی3٠ٜ–2.خسّٝ) ، ًبض١بیاؾز٠ًاذیطا (ٛكبٙز١ٜسٟ

 . [49,50]اًؿیسضٝیاٛدبٕقسٟاؾز

َطح [38]١ٌٝ٘بضاٙ سٞؾًٍٞیی١بDMSخسیسسطیٚٗسّثطایسٞنیقذبنیزكطٝٗـٜبَیؿی

1ٗساض-قسٟاؾز٠ًاؿٔتث٠ٛبٕٗسّقٌبكشِیاؾذیٚ
ق٘بسیيزض٠ًث٠َٞض  ٛبٗیسٟٗیقٞز 

ایٚٗسّثبٛشبیحٗكب١سٟقسٟثطایاًؿیسضٝیآلایف (10-2قٌْ) یبكش٠ ٛكبٙزازٟقسٟاؾز.

 nٛٞع ٝاؾ٠ُثب آٌشط١ٙٝبیؾُحیػٜبنط ٝاؾ٠ُ حبٓزكطٝٗـٜبَیؿیث٠ ایدبز اؾز. ؾبظُبض

اكشبزُیایٚ ضٝی١ٖ اؾزٝ قسٟ زاضایهُج٢بیٗـٜبَیؿیاؾزایدبز ٠ً آلاییسٟ ػٜهط ٗدبٝض

ی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿیثبخلزقسُی اٝضثیشب٢ٓبثبػثایحبزقٌبكشِیاؾذیٜیٛٞاضٛبذبٓهیٗیقٞز.

ث٠ٝاؾ٠ُاكزٝذیع١بیٗدبظیآٌشط١ٙٝبیايبكیاظیيیٞٙث٠یٞٙحبٓش٢بیآٌشطٝٛیٗرشٔق

٠ًث٠َٞضخعئیدطقسٟاٛسث٠نٞضرخعئی3d.آٌشط٢ٛٝبیاٝضثیشبّ ] 38[زیِطخلزٗیقٞٛس

ػٜبنطٗـٜبَیؿیٗدبٝضث٠اكزٝذیعٝازاضٗیقٞٛسث٠قطَی٠ًی٢ٛٞبی 3dسٞؾٍاٝضثیشب١ّبی

سجبزّكطٝٗـٜبَیؿیػٜبنطٗـٜبَیؿی زاضایٗ٘بٙٗـٜبَیؿیٗٞاظیثبقٜس. سٞؾٍٝاؾ٠ُٗدبٝض

dًٜشطّٗیقٞزٝسطاظ١بیٛبذبٓهیثباٝضثیشب2ّٛٞاضٛبذبٓهیقٌبكش٠اؾذیٜیزضیيحب١ْٗبیثبض

ٗیقٞٛس اٗیرش٠ ٝاؾ٠ُ ػٜبنط ٛكبٙ ایٚ ز١س. ثطایٗی ٠ًTi و ،V ثبلای اؾذیٚ حبٓز١بی

، Fe ،Co .ث٠َٞضٗكبث٠ثطایآلایفثبسطاظ١بیٛبذبٓهی١ٖذٍٗیقٞٛسٝاؾ٠ُػٜبنط6dاٝضثیشبّ

Niثطای ثٞز ١٘چٜیٚدیك٢ٜبزقسٟ سٞنیقٗكبث٢یایدبزٗیقٞٛس. حبٓز١بیاؾذیٚدبییٚثب

ٛكٞزCrو  Mnآلایف ایدبز ػٔزًٞچيثٞز١ٙیجطیساؾیٞٙ ١یچٗـٜبَیؽقسُیقسیسیث٠

]51ٝ52[. 



                                           
1
 Spin – orbit   spilt 

2
 Spin – Split impurity band 
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 [36]زضنس١بیآلایفٗرشٔق ثبZnO:TM(:ٛشبیحًبض١بیاٛدبٕقسٟضٝیاًؿیسضٝی3-2خسّٝ)
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(3-2ا٠ٗخسّٝ)از







ٛبذبٓهیاؾز٠ًثیبِٛطًٖثٞزٙقٌبكشِیسطاظٝزض3dٛكبٙز١ٜسٟٗٞهؼیزسطاظایٚقٌْ)آق((:10-2قٌْ)

ث٠ػٔزٗٞهؼیزاؾذی٢ٜبیثبلاٝدبییٚآٌشط١ٙٝبیاٝضثیشبّ)ةٝح (ٛشید٠زٗبیًٞضیدبییٚاؾز.ق١ٌْبی

3d38[ ای٠ٛٞ٘ٛٚٗیشٞاٙزٗبیًٞضیثبلاییزاقش٠ثبقس[. 

)ة( )ح(  )آق( 
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.ایًٚبضسٞؾٍٗیقٞٛسحب١ْٗبهُجیسٟخ٘ؼیز١بثبیسٛكبٙثس١یDMS٠ًٖثطایُٗبٓؼ٠ذٞال

ٝث٠َٞضٗكرمٗكب١سٟاثطؿیطػبزییبسٞؾٍٗكب١سٟسكٌیْٛٞضهُجیسٟاظاٛساظُٟیطیسطاثطز

اثطث٠ػٜٞاٙیيسعضینًٜٜسٟاؾذیٜیاٛدبٕٗیقٞز.DMSچبًٟٞاٛشٞٗیثباؾشلبزٟاظٗٞازیي

َیؿیحب١ْٗبیثبضزضكطٝٗـٜبَیؽ١بیضؾبٛب١٠ًبّػجبضراؾزاظیيدبؾدكطٝٗـٜبؿیطػبزی

ٝٓشبغ یي سٞٓیس ث٠ قٞزٜٗدط ٗی ٗـٜبَف ثب ٗشٜبؾت ١بّ .( ١بّ یي   ٗوبٝٗز زض )

 ضاث٠ُ ٝؾی٠ٔ ث٠  0     0     كطٝٗـٜبَیؽ زضآٙ ٠ً قٞز ٗی ١ب0ّ سؼییٚ يطیت

ٛلٞشدصیطیٗـٜبَیؿی0    ,يطیتؿیطػبزی١بّ   ,چٌبٓیقبضٗـٜبَیؿیB ,ٗؼ٘ٞٓی

Mٗیثبقٜس.ٗـٜبَف

ثرفاّٝاقبضٟث٠اثط١بّٗؼ٘ٞٓیزاضز٠ًٗشٜبؾتثبػٌؽچِبٓیحب١ْٗباؾزٝثرفزٕٝاقبضٟ

اظَطكیاثطؿیطػبزی١بّ ث٠اثط١بّؿیطػبزیزاضز٠ًٗشٜبؾتثبٗـٜبَیؽقسُیٗبزٟاؾز.

هُجفاؾذیٜیحب١ْٗبیثبضٗبزٟكطٝٗـٜبَیؽاؾز.ثٜبثطایٚٗكب١سٟاثطؿیطػبزیٛكبٙز١ٜسٟ

.]53[١باؾز١DMSبّٗكرمًٜٜسٟٝث٢شطیٚزٓیْثطایكطٝٗـٜبَیؽقسُیشاسی

ZnOتش پایِ  سلیك ( ًتایج تجشتی تشای ًیوشساًای هغٌاطیسی2-2-1

ضاػٜبنطٝاؾ٠ُ(ُعاضـ١بیٝؾیؼیاظذٞالٗـٜبَیؿیاًؿیسضٝیآلایفیبكش٠ثب3-2خسّٝ)

زضK 300ث٠َٞضٗثبّاًؿیسضٝیثبذبنیزكطٝٗـٜبَیؿیٝزٗبیًٞضیثبلای . اضائ٠ٗیز١س

ضٝی١٘چٜیٚاًؿیس . ]54[ٗكب١سٟقسٟاؾز  5 0  5 0     1   سطًیتآلایكیلای٠ٛبظى

.ایٚ]55[ث٠نٞضرآٛشیكطٝٗـٜبَیؽٗكب١سٟقسٟاؾز)  (      1  ًذ٠ایثبآلایفًجبٓز

      1  ضكشبضآٛشیكطٝٗـٜبَیؽٌٗ٘ٚاؾزٛشید٠ذٞق١٠بیاؾذیٜیٗكب١سٟقسٟزضدٞزض

1ضكشبضاؾذیٚقیك٠      1  اؿٔتٛشبیحسدطثیٛكبٙٗیز١ٜس٠ًلای١٠بی١ِ٘ٚثبقس.
  ) 

زضزٗبیاسبمثیكشط       1  دبضاٗـٜبَیؽ(ٛكبٙٗیز١ٜسزضحبٓی٠ًلای١٠بیؿیط١ِ٘ٚ

                                           
1
 Spin - Glass 
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ضكشبضكطٝٗـٜبَیؽاظذٞزٛكبٙٗیز١ٜس.زضٛشبیحكٞماحش٘بلاًذٞق١٠بیاؾذیٜیًجبٓزٜٗكبء

.] 40[ضكشبضكطٝٗـٜبَیؽزضزٗبیاسبمٗؼطكیقسٟاٛس

1ٛٞضسٞٙ
ثبآلایفؾِٜیٚی١ٙٞبیًجبٓز١ٝZnOٌ٘بضاٙاثطكطٝٗـٜبَیؿیثطایلای١٠بیٛبظى  

ٛ٘ٞزٛس ٗكب١سٟ ثب.]56[ضا ٛی٘طؾبٛب ٛ٘ٞزٙٗبزٟ اقجبع آٙاؾز٠ً ٛشبیحسدطثیٛكبٙز١ٜسٟ

 ػٜبنطٝاؾ٠ُ یب ثبثزحلآیزٛی٘طؾبٛب ٗطظ زض ثبلا زٗبیًٞضی ث٠ ثبثزثطایضؾیسٙ ثبلایٗوساض

ث١ٝZnMnO٠ٌ٘بضاٛفاٝٓیُٚعاضـ١بزضثبضٟیضقس2حلآیزٛی٘طؾبٛباسلبمٗیاكشس.كًٞٞٗٞضا

آلایفیبكش٠ثٞزثسٝٙای٠ًٌٜیلیزثٔٞضیZnOزضMn%35ضااضائ٠ٛ٘ٞزٛس٠ًسبحسٝزPLD3ضٝـ

زضنسآلایفثطایضؾیسٙث٠ٗوساضثبثزIII- Vاٗبثطایٛی٘طؾبٛب١بیُطٟٝ[59-57]آٙسـییطًٜس

Mnزضنسٗیثبقس.حلآیزثبلای9آی5ثٞزٟٝٗوساضII–VIحلآیزً٘شطاظٛی٘طؾبٛب١بیُطٟٝ

.ٗیعاٙاٛطغیلاظٕثطایايبك٠ًطزٙیي اؾز2   ی٢ٛٞبی3dث٠ػٔزسطاظ١بیٛی٠٘دطZnOزض

ثسؾز .ٛشبیح]40[سوطیجبیٌؿبٙاؾزMnٝZnثطایاس٢٘بی5 3آٌشطٝٙثباؾذیٚٗربٓقث٠سطاظ

زازٟقسٟاؾز. (ٛكب3ٙ-2زضخسّٝ):MnZnOاٗسٟاظالایف

١ٝ٘چٜیٚ  ًٜشطّػبٓیثطایآلایف١٠ٛٞ٘ٛب ١بیٛبظى ضقسٗٞازكطٝٗـٜبَیؿیث٠قٌْلای٠

ا١ٖٛ٘ٞزٟاؾز.سبًُٜٞٙعاضق٢بیً٘یسحزقطایٍث٢ی٠ٜضاكط4سٞاٛبییضقسلای١٠بیسيثٔٞضی

(اضائ٠قسٟاؾزٝاًثطدػ١ٝك٢بحبٓزTMٝZn)Oسٞؾٍٗحوویٚثطایحبٓزكطٝٗـٜبَیؿیؾیؿشٖ

آٛشیكطٝٗـٜبَیؿیایٚسطًیجبرضاُعاضـٛ٘ٞزٟاٛس.ثطٗجٜبیایُٚعاضق٢بزٗبیًٞضیزضثبظٟی

.]40[زضخ٠ًٔٞیٚٗشـیطثٞزٟاؾز55سب25زٗبیی

                                           
1
  Norton 

2
 Fukumura 

3
 Pulsed laser deposition 

4
 Single-phase 
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ًبٗلا١ِ٘ٞٙزضزاذ١ٝMnٌْ٘بضاٛفثیبًٙطزٛس٠ًسٞظیغ1،چZnOَٜزضMnزضثبضٟیسٞظیغ

ZnO١ٌٝ٘بضاٛفذٞق١٠بییاظاس٢٘بی2ٝٓیخیٚ] 60[اؾزMnْضا١ٖزضزاذZnOٟٗكب١س

.]59[ٛ٘ٞزٟاٛس

.[61,62]١بث٠قسرث٠قطایٍضقسزضآلایف١بیظیبزٝاثؿش٠اؾزDMSذٞالٗـٜبَیؿی















 

 

 




                                           
1
 Cheng 

2
 Jin 
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 2ای ّای تس رسُ تشسسی سیستنتشای  9( ًظشیِ تاتعی چگالی1-9

دیچیاسُی٢بی .اٗاب یكیعیٌساٛبٙثٞزٟاؾزای١٘ٞاضٟاظٗؿبئْٗٞضزػلاه١٠بیثؽشضٟحْؾیؿشٖ

ثٜابثطایٚ. حْای٠ِٜٛٞٗؿبئْضاثبزقٞاضیظیبزی١٘طاٟٛ٘ٞزٟاؾاز،ٗٞخٞززض١بٗیٔشٞٛیؾیؿشٖ

ثطایؾبزٟؾبظی١بٗیٔشٞٛیثبیؿشیاظسوطیت١بث٠ُٛٞ٠ایاؾشلبزًٟٜایٖ،ًا٠سـییاطػ٘اسٟایزض

. خٞاث٢بی٢ٛبییایدبزٛكٞز

 ُٗطحقس1927كطٗیزضؾبّ-شضٟایسٞؾٍسٞٗبؼسلاق٢بیٛرؿشیٚثطایحْؾیؿش١ٖبیثؽ

سبثغچِبٓیضاث٠خبیسبثغٗٞجثؼٜٞاٙٗشـییطاؾبؾیُطكش٠ٝثبٝضزـاٛطغیٝهیسثبثزثٞزٙ آ٢ٛب.

1930ثؼساظآٙزیطاىزضؾابّ . سؼسازشضارؾیؿشٖ،چِبٓیٝاٛطغیحبٓزدبی٠ضاٗحبؾج٠ًطزٛس

-یيؾطیسهحیحبسیثطایٚٛظطی٠اػ٘بًّطزٝٓیث٠ذبَطٛٞاهماٝٓی٠ثطایضكغٛبضؾبیی٢بیٗٞخٞز

. اـث٠زؾزكطاٗٞقیؾذطزٟقس

ٗشـییطاؾبؾیضاسبثغٗٞجزضٛظطُطكزٝثباػ٘بّسوطیت١بیی٠ًثؼساشًاط١1928بضسطیزضؾبّ

ٞ ؾیؿش١ٖبیثؽشضٟایضاحًْطز،ٗیكٞز زذبنایزدابز،اٗبثسٓیْاقٌبلارٗٞخٞز)ػسٕٝخا

١بضسطیٝكٞىسبثغٗٞجضاث٠نٞضرزسطٗیٜبٙاؾٔیشطسـییطزازٛس،1930زضؾبّسوبضٛیسبثغٗٞج(

٠ًٛشبیحایٚضٝـٛؿجزث٠ضٝـهجْثبٛشبیحسدطثیؾابظُبضیث٢شاطیزاقازٝٓاصاثیكاشطٗاٞضز

. اؾشلبزٟهطاضُطكز

اٛااطغیٝساابثغٗااٞجحبٓاازدبیاا٠یٌجاابضًاا١ٝٚ١ٞاا١ٜٞجطٍ،ثاابزضٛظااطُااطكش1964ٚزضؾاابّ

.دیاسایفٛظطیا٠سابثغچِابٓیثا٠قاٌْكؼٔایٜٗداط زیِطاظٛظطی٠سبثغچِابٓیاؾاشلبزٟٛ٘ٞزٛاس

قاٖٝزهازثیكاشطحاْؾیؿاش١ٖابیثاؽشضٟایٛؿاجزثا٠ٛظطیا٠–ث٠اضائ٠ٗؼابزلارًا١ٞٚ

. سبثغٗٞخیقس



                                           
1
 Density functional theory (DFT) 

2
 Many body systemes 
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 (سّیافت تاتعی هَجی1-2

ثؽشضٟای١بٗیٔشٞٛیث٠نٞضرظیطاؾز:زضحبٓزًٔیثطاییيؾیؿشٖ

(3-1)IeI

ext

e

ext

IIeeI

ke

e

ke HHHHHHHH  

eزضآٙ ٠ً

keHاٛطغیخٜجكیآٌشط٢ٛٝب,I

keH١باٛطغیخٜجكی١ؿش٠,eeH ٖ كایًٜاٛطغیثاط١

,آٌشط٢ٛٝب
IIH ًٖٜكیی٢ٛٞباٛطغیثط١,

IeH ًٖٜكیآٌشط٢ٛٝبثبی٢ٛٞبثاٞزٟٝاٛطغیثط١e

extHٝ

I

extHْ0ًٜیٖٝزضحبٓزذبلزاضی١ٖبیذبضخی١ؿشٜس٠ًذٞزاػ٘بّٗیدشبٛؿی e

ext

I

ext HH.

زضازا٠ٗثیكشطث٠سٞيیحای١ٚبٗیٔشٞٛیذٞا١یٖدطزاذز.

ضاث٠قٌْظیطثبظٛٞیؿیًطز:(1-1)١بضسطی١بٗیٔشٞٛی

(3-2)

١٠ًطیياظخ٘لارآٙث٠قطحشیْٗیثبقٜس

iTسيشضارٝاٛطغیخٜجكیسيV٠ًاٛطغیدشبٛؿیْضاٗیساٞاٙ,اٛطغیدشبٛؿی٠٘١ْشضاراؾز

iextVVث٠زٝثرف ٙسلٌیيًاطزًا٠زضآextV١ابٝدشبٛؿایْٛبقایاظ١ؿاش٠iْدشبٛؿای

.إزضٗیساًٜٙٞٓیٛبقیاظؾبیطآٌشط٢ٛٝبؾزiآٌشطٝٙ

اظ١اًٖا٠زضزضسوطیتكٞم٠ًث٠سوطیت١بضسطیٗؼطٝفاؾزآٌشط٢ٛٝبث٠نٞضرشضاسایٗؿاشوْ

قٞٛس.١بضسطیثبسوطیاتًٜٜسزضٛظطُطكش٠ٗی١بحطًزٗیدشبٛؿیْٛبقیاظؾبیطآٌشط٢ٛٝب١ٝؿش٠

(ضاث٠ضٝـخساؾبظیٗشـیط١بحًْطزٟٝخٞاةضاث٠قٌْظیطٛٞقز:2-1كٞم١بٗیٔشٞٛی)

)()...()()( 332211 nn rrrr  

ضیٖسبثغٗٞجدبزٗشوبضٙثبقسضاث٠ُاذیاطضاٗباظاٛدب٠ًزضٗٞضزشضاركطٗیٞٛی)آٌشط٢ٛٝب(اٛشظبضزاا

كاٞىٝاؾأیشط،ٛ٘یسٞاٙثؼٜٞاٙدبؾدٜٗبؾتدصیطكز.ثٜبثطایٚثسٓیْٛبٗٞكنثٞزٙسوطیت١بضسطی

ضاثا٠ناٞضرسبثغٗٞجضاث٠قٌْزسطٗیٜبٙاؾٔیشطزضٛظطُطكشٜس،ثسیٚٗؼٜیًا٠سابثغٗاٞج

ظطُطكشٜس٠ًذبنیزدبزسوبضٛیاظذٞزٛكبٙثس١س.ٗرشٔقَٞضیزض١ٛبیiسطًیتذُیاظ

VTH i 

(3-3) 
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)(زضایٚخب nn rٙٝسبثغٗٞجآٌشط nإاؾز٠ًزضكبن٠ٔnr.اظٗجساءهطاضزاضز

:[63]اضائ٠قسٟاٛطغیؾیؿشٖثطاثطاؾزثبHFثبسٞخ٠ث٠سبثغٗٞج

)(
2

1

1,1

ijij

N

ji

N

i

iHFHF KJTHE  




drrrVrE iextii )(  )(
2

1
)( 2*  










212

*

2

12

1

*

1 )()(
1

)()( drdrrr
r

rrJ jjiiij 





آٙ ثط٠ًijJٖ١زض ١٘بٙاٛشِطاّ اٛشِطاّسجبزٓیٛبٗیسٟٗیijKًٜكیآٌشطٝاؾشبسیٌیاؾزاٗب

 :قٞز٠ً٠ًٜٗكبًلاؾیٌیٛساضز.١٘چٜیٚزاضیٖ

ijJ ≥ ijk ≥0 



ض١یبكزسبثؼیٗٞجیيؾبّدؽاظض١یبكزسبثؼیچِبٓیُٗطحقسٝث٠ذبَطسُبثنثیكشطی٠ًثب

اؾز٠ًزضیيثسی٢یسدطث٠زاقز،سبٗسس٢باظسبثغٗٞجث٠ػٜٞاٙٗشـیطانٔیاؾشلبزٟٗیقس.

یباسٖؾیؿش١ٖطچ٠سؼسازشضارً٘شطثبقسزهزٗحبؾجبرثیكشطاؾز،ث٢شطیٚٗثبّاس١ٖیسضٝغٙ

قٞٛس،اٗبثباكعایفسؼسازشضارؾیؿشٖزهزٗحبؾجبسی١٠ًٔیٕٞاؾز٠ًثبً٘يسبثغٗٞجحْٗی

. [63]ثطاؾبؼسبثغٗٞجث٠ػٜٞاٙٗشـیطانٔینٞضرٗیُیطٛسًب١فٗییبثس



2122

12

11 )()(
1

)()( drdrrr
r

rrk jijiij



 

(3-4) 

(3-5) 

(3-6) 

(3-7) 

(3-8) 

(3-9)  
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 (سّیافت تاتعی چگالی  1-1

ػٔای،سبثغٗٞجزضٛظطٗیِطكز(ثؼساظٗكب١سٟٛبضؾبیی٢بیٛظطی٠سبثؼیٗٞخی)٠ًٗشـیطاؾبؾیضا

الاذهٞلزضثطضؾیؾیؿش٢٘بیثبسؼسازشضارظیبزٗدسزااؾشلبزٟاظٛظطی٠سبثؼیچِبٓیُٗطحقس.

ْٛظطی٠سبثؼیچِبٓیثبثیبٙهًبیبی١ٞ١ٜجطًٍٝا١ٞٚثا٠قا1964ٌْزضؾبّ یبكشا٠ساطیسٌبٗا

ٗابثا٠سٞيایح.ٗٞجدیكایُطكاز(ُٗطحقسٝاظٛظطی٠سبثؼی1927)ٛؿجزث٠ٗسّسٞٗبؼكطٗی

(ٗیذطزاظیٖ.1964(ٝقٌْسٌبْٗیبكش٠سطاٙ)1927قٌْاثشساییٛظطی٠سبثغچِبٓی)

   9فشهی -( هذل تَهاس1-1-9

زضایٚٛظطی٠سٞٗبؼٝكطٗیٛظطی٠ُبظ١ِ٘ٚكطٗیٞٛیضاثطایخبٗسارث٠نٞضرظیطسؼ٘یٖزازٛس.

هطاضز١یٖزضٛشید٠ذٞا١یٖزاقز:Lایث٠ئغاُطُبظآٌشطٝٛیضازضخؼج٠

(2))2
2

22(
28

2

n
y

n
x

n
ml






),,(ٝاُطزضكًبیًٞاٛشٞٗیاػسازًٞاٛش٘ی zyx nnnٖ22ضازاقش٠ثبقای

2

22 Rnnn yx زضٛشیدا٠

ذٞا١یٖزاقز:

1-3



:ذٞا١یٖزاقزRسٞاٙاٛطغیًْآٌشط٢ٛٝبضاٗحبؾج٠ًطزثباٛشِطاُّیطیاظضاث٠ُاذیطثطضٝیٝٗی

33/5
22

)
3

(
10

L
n

m

h
ET






 ضاث٠ُ ایٚ زض ٠ًnچِبٓی  ٗی اؾزآٌشط٢ٛٝب ضا كٞم ضاث٠ُ ًٔی. قٌْ ث٠ سطسٞاٙ

drrnCE FTF )(3/5

ٙ781.2ٛٞقز٠ًزضآFCاٛطغیكٞمكوٍاٛطغیخٜجكی.[63]ثبقسٗی

اؾزٝٓصاثبیسث٠ایٚاٛطغیؾ١ٖ٢ؿش١٠بٝاٛطغیLثطاییيُبظآٌشطٝٛیاظاززضخؼج٠ایث٠ئغ

                                           
1
 Thomas - Fermie 

2

2

2

8
R

ml




(3-10) 

(3-11) 

(3-12) 
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آٌشطٝؾشبسیٌیؾبیطآٌشط٢ٛٝبايبك٠ثكٞز.ثبزضٛظطُطكشٚٗٞاضزشًطقسٟاٛطغیًْػجبضراؾزاظ

[64]:

(3-13)rd
rr

rnnn
dr

r

rn
zdrrnCrnE fTF  


12

23/5 )()(

2

1)(
)()]([ 

ٝكطٗیثبٛٞقشٚسبثؼیاٛطغیث٠ایٚقٌْاظاذشلاّٗطسج٠اّٝاؾاشلبزٟلاظٕث٠شًطاؾز٠ًسٞٗبؼ

١بٗیٔشٞٛی،ثسٝٙاػ٘ابّػِ٘ٔاطاٛس.ظیطاآ٢ٛبخ٘لارثط١ٌٜ٘كیزٕٝٝؾٕٞضاث٠ٝیػٟٗوبزیطًطزٟ

اٛس.ایٚاٗطظٗبٛیٗیؿطاؾز٠ًخ٘لاراذشلآیزضٗوبیؿ٠ثابخ٘ٔا٠ٛرؿاز)اذشلاّايبك٠ًطزٟ

drrnc f )(3/5

یبضًٞچيثبقٜس(ثؿ.

حبّثبسٞخ٠ث٠ای٠ٌٜاٛطغیؾیؿش١ِٖٜبٗیث٠ً٘ی٠ٜٗوساضذٞزٗیضؾس٠ًزضحبٓزدبی٠اـهطاض

(ثطحؿتچِبٓیثا٠چِابٓیحبٓاز13-3زاقش٠ثبقس،ثٜبثطایٚاٛشظبضزاضیٖثبً٘ی٠ًٜطزٙضاث٠ُ)

.[64] دبی٠ٝاٛطغیً٘ی٠ٜزؾزیبثیٖ

 اًشطی ٍ پتاًسیل ضیویایی 9ٍسدش( 1-1-2

اٗبهیسثبثزثٞزٙسؼسازشضارضاچ٠ِٛٞثبیسٝاضزٗؿئ٠ًٜٔیٖ؟

ًٜس:زاٛی٠ًٖلاُطاٛػیٚث٠قٌْظیطٝضزـدیساٗیاظٌٗبٛیيًلاؾیيٗی

0)( 








q

L

dt

d

q

L

ًٜیٖ،آِٛبٟضاثُا٠كاٞمٗیآجش٠ظٗبٛی٠ًزضٗؿئ٠ٔهیسٛساقشیٖظٗبٛی٠ًهیس،یبهیس١بییضااػ٘بّ

قٞز:ث٠قٌْظیطٛٞقش٠ٗی

q

f

q

L

q

L

dt

d l
l













)(

.ثٜبثطایٚثبیسثطایٝضزـ ثبقسٛیطٝهیسی)يطایتٛبٗؼیٚلاُطاٛػ(ٗی١٘بٙهیس١ب٠ًfٝزضآٙ

اٛطغی،قٌْهیسٝٛیطٝیهیسیضاث٠َٞضزهینٗكرمًٜیٖ.

                                           
1
 Variation 

(3-14) 

(3-15) 
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اضیٖ:ایثبسبثغٗٞجث٢ٜدبضز١بیسيشضٟزضٗٞضزؾیؿشٖ

    1)(1)(1)()(
2* dxxndxxdxxx 

ثابٗوبیؿا٠چٜایٚ.یؼٜیحبنْاٛشِطاّچِبٓیثطضٝیًاْكًابثطاثاطثابسؼاسازًاْشضاراؾاز

ایزاضیٖ:شض١Nٟبییثبؾیؿش٘یؾیؿشٖ

  Ndrrn 3)(

سٞاٙٛٞقز:٠ًزضٝاهغایٚضاث٠ُهیسایٚٗؿئ٠ٔاؾز.حبّٗی

  0])([ 3rdrnETF 

 ضاث٠ُ ایٚ زض ٠ًشضار سؼساز ٠ً اؾز َٞضی ١٘ٞاضٟ دشبٛؿیْ ایٚ . اؾز قی٘یبیی دشبٛؿیْ

 سؼسازشضارثبثز 0ؾیؿشٖثبثزث٘بٛسیؼٜیزضیيؾیؿشٖثب ث٠ٜٗظٞضزضىث٢شط اؾز.

ضاث٠ُ)ٗل٢ٕٞدشبٛؿیْقی٘یبییاظٛظطكیعیٌی 18-3ثبً٘ي  اثطسـییطٗوبزیط( ٠ًزض اٛطغیضا

ً٘ی٠ٜٗیقٞزٝچِب ای٠ٌٜزضخبییٗوساضاٛطغی، ٓیًٖٝظیبزٗیقٞزاٛساظُٟیطیٗیًٜیٖسب

 ثٜبثطایَٚجنضاث٠ُ) ٗیز١س. ١٘بٙچِبٓیحبٓزدبی٠ضا ثب17-3چِبٓیزضآٙاٛطغیً٘ی٠ٜ، ، )

شضارزضایٚسـییطارٌٗ٘ٚاؾزثبػثسـییطسؼسازشضارقٞز٠ًثبهیسثبثزثٞزٙ سـییطچِبٓی،

سٜبهىاؾزثٜبثطایٚٗبدشبٛؿیْقی٘یبییضاٝاضزٗیٌٜیٖسباحش٘بلاًاُطظٗبٛی٠ًچِبٓیضاسـییطٗی

ًْسؼساز زض خجطاًٜٙسٝ سـییطقسٛسدشبٛؿیْقی٘یبییایٚسـییطارضا شضارزچبض ز١یٖسؼساز

٘یبییٗبؿیطنلطاؾزاٗبسؼسازشضارثبثزثبهیث٘بٛس.زضٝاهغثبیسزضایٜدبثِٞیی٠ًٖدشبٛؿیْقی

ػبْٗسـییطز١ٜسٟشضارٛیؿزث٠ٌٔٗب دشبٛؿیْقی٘یبییس٢ٜب چٞٙزضایٜدب ًْشضارثبثزاؾز.

زضٗد٘ٞعایٚزٝ سـییطز١یٖاٗب سـییطارچِبٓیسؼسازشضارضا ثب ذٞزٛیعٌٗ٘ٚاؾزٛبذٞزآُبٟ

١٘یٚذبَطاؾز٠ًٗبزضٝضزـاٛطغیهیسٝػبْٗثب١ٖثبػثٗیقٞٛسسؼسازشضارثبثزث٘بٛس.ث٠

ٛیط١ٝبیهیسیضاٝاضزٗحبؾجبرذٞزًطزیٖ.

ثابسدطثا٠ؾابظُبضیٛساقاز،ثاطایٗثابّثؼًایایٚٛحاٟٞٗحبؾاجبر١٘بُٛٞض٠ًهجلاًشًطقس

ٛبؾبظُبضی٢بیایٚٗؿائ٠ٔثا٠ایاٚسطسیاتثٞزٛاسًا٠چِابٓیثابضزضٗطًاعثای٢ٛبیازثسؾازٗای

(3-16) 

(3-17) 

(3-18) 
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rآٗسٝای٠ًٌٜب١فثبضث٠نٞضر
ثاٞز.١٘ایٚاقاٌبلارثٞزٛاسًا٠ثبػاثقاسٛسٛظطیا٠سابثؼی6-

. [64] ث٠زؾزكطاٗٞقیؾذطزٟقٞز1964چِبٓیسبؾبّ

 9کَّي-( لضایای ٌَّّثشگ1-4

ًا١ٞٚزضٝاهاغچابضچٞةانأیٛظطیا٠سابثغچِابٓیضاسكاٌیْٗایز١ٜاس.–هًبیبی١ٞ١ٜجطٍ

(اؾز٠ًث٠نٞضرُؿشطزٟث٠قٌْظیاط1-١3بٗیٔشٞٛییيؾیؿشٖثؽشضٟایث٠نٞضرٗؼبز٠ٓ)
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ث٠سطسیتخطٕآٌشاطimٝmٝٙٝ,إٗح١ْؿشR٠,اiٌٕٗبٙآٌشطirٙٝزضضاث٠ُكٞم

ثطایزضٛظطُطكشٚؾا٢ٖس٘ابٕشضارزض، خ٘غػلاٗزدشبٛؿیْثط١ٌٜ٘كیاؾز١Vؿش٠ٝ

ٜٗظٞضقسٟاؾز.ث٠ثیبٙزیِطخ٘لاراّٝٝزٕٝثا٠سطسیاتٗطثاٌٞثا٠اٛاطغیشٞٛیؾیؿش١ٖٔبٗی

خٜجكیآٌشط٢ٛٝبٝی٢ٛٞب،خ٠ٔ٘ؾٕٞٛبقیاظدشبٛؿیًْٜٞٓیٗیبٙی٢ٛٞبؾز٠ًایٚخ٘ٔا٠ثا٠قاٌْ

. [ 64,65] اؾزٛ٘بیفزازٟقسٟ(20-3)زهیوشطزضضاث٠ُ













                                           
1
 Hohenberg – Kohn  theorms 
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(3-19) 

(3-20) 
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 )تی دسسٍ(  9اٍپٌْایوش -( تمشیة تَسى 1-5

اٝد٢ٜبی٘ط-(اٝٓیٚسوطیجی٠ًٗٞضزاؾشلبزٟهطاضٗیُیطز،سوطیتثٞض20ٙ-3ثطایح١ْبٗیٔشٞٛی)

زض ٛؿجزث٠آٌشط٢ٛٝبٗیسٞاٙاظحطًزی٢ٛٞب زضایٚسوطیتثبسٞخ٠ث٠خطٕظیبزی٢ٛٞب ٗیثبقس.

١بRiیٚسطسیتٗوبیؿ٠ثبحطًزآٌشط٢ٛٝبنطكٜظطًطزٝؾطػزنلطثطایآ٢ٛبزضٛظطُطكز.ثس

ثبثز١ؿشٜسٝذٞا١یٖزاقز:

,...),,,...,,,(,...),,,....,,,( 321321321321 RRRrrrERRRrrrH  

(ث٠نٞضرظیطٗیقٞز:19-١3بٗیٔشٞٛی)،( اٝد٢ٜبی٘ط-ث٠ًبضثطزٙسوطیتثیزضضٝ)ثٞضٙثب
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2ثیٜیٖزضایٚضاث٠ُاظخ١٠ٔ٘٘بُٛٞض٠ًٗی
2

2


m

hْ2ث٠ػٔزًاٞچٌیزضٗوبثا
2

2
i

m

h
ٖچكا

١بخR٠ٔ٘ثبسٞخ٠ث٠ثبثزثٞزٙ.دٞقیًطزٟایٖ




 RR

eZZ




2

ٛیعثا٠ناٞضرٗواساضثابثشیثا٠

١بٗیٔشٞٛیايبك٠قسٟاؾز٠ًزضٝیػٟسٞاثغسـییطیایدبزٛ٘یًٜس.

(ضاث٠قٌْظیطٗیسٞاٙٛٞقز:22-١3بٗیٔشٞٛی)

Ieee HHTH  

٠ًزضآٙ
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(ضاٗیسٞاٙث٠نٞضرظیطٛٞقز:23-3اؾز.زضٛشید٠ضاث٠ُ)

extee VVTH 

                                           
1
 Born – openheimer approximation (adiabatic) 

(3-21) 

(3-22) 

(3-23) 

(3-24) 

(3-25) 
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:ٗكرمٗیثبقس Hٝچٞٙ

gsgsgs EH  

ثبقسٝثبٝضزـػجبضرظیطثطحؿتث٠سطسیتاٛطغیٝسبثغٗٞجحبٓزدبی٠ٗی٠ًgsEٝgsزضآٙ

ث٠زؾزآٝضز.سٞاٙاٛطغیحبٓزدبی٠ؾیؿشٖضاٗی 











|
)(

H
E

١بیؾیؿشٖزؾشطؾایزاقاز.اظسٞاٙث٠ًٔی٠ٝیػُیثٜبثطایٚثبٗكرمثٞز١ٙبٗیٔشٞٛیؾیؿشٖٗی

سٞاٙث٠ایٌٚٛش٠دیثطز٠ًثسیٜٚٗظٞضث٠زٝػبْٗاحشیبجزاضیٖ.(ٗی23-3ضاث٠ُ)

(N)سؼسازشضار -1

v(ri)دشبٛؿیْذبضخی -2

سٞاٜٛسث٠ٗبثس١ٜاس.١بیؾیؿشٖضازٝػبْٗسؼسازشضارٝدشبٛؿیْذبضخیٗیث٠ػجبضسیًٔی٠ٝیػُی

ٗایساٞاٛیٖٝیػُای١ابیؾیؿاشٖضاذٞا١یٖضؾیسٝثبزاقاشٚثv(ri)ٝN٠یؼٜیثبزاقشٚ

 ثسؾزآٝضیٖ.

nψH
)v(r

N

i








١طؾیؿشٖٗكرمٗیثبقاس.چیاعیُیطیاؾزٝثطایً٘یشیهبثْاٛساظnٟزاٛی٠ًٖاظَطكیٗی

ًٜسػٌؽایٚٗؿیطیبث٠ػجبضسیَجنایٚٛظطی٠ثابزاقاشٚچِابٓی٠ًٛظطی٠سبثؼیچِبٓیثیبٙٗی

ؾیؿشٖٗیسٞاٙذٞالؾیؿشٖضاثسؾزآٝضزیؼٜی:






 H
rv

N
n

i )(


ٚاظآٛدبیی٠ًچِبٓیثطای١طؾیؿش٘یً٘یشیٗكرمٝهبثْاٛاساظُٟیاطیاؾازداؽثابزاقاش

(ٗیسٞاٙسؼسازًْشضارضاثسؾازآٝضز.ثٜابثطایٚس٢ٜابػبٗا17ْ-3چِبٓیٝثباؾشلبزٟاظضاث٠ُ)

(3-26) 

(3-27) 

(3-28) 

(3-29) 
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١ًٞٚاؾاشلبزٟٗای-ٗیثبقس٠ًثطایسؼییٚآٙاظهًبیبی١ٞ١ٜجطٍV(ri)ٗد٢ّٞزض١بٗیٔشٞٛی،

[64,66]ًٜیٖ

١ًٞٚزاضایثرف١بیظیطٗیثبقس:-هًی٠ی١ٞ١ٜجطٍ

آق دصیط ٗكب١سٟ ی١ط چك٘ساقشیحبٓزظٗی٠ٜ ٗوساض :O یيزؾشِبٟ ایسبثؼیثؽزض شضٟ

یٌشبییاظچِبٓیزهینحبٓزظٗی٠ٜزؾشِبٟاؾز.

زضٝاهغایٚثرفٗؼبزّآٙاؾز٠ًُلش٠قٞزحبٓزدبی١٠طزؾشِبٟسبثؼییٌشبییاظچِبٓیحبٓز

چِبٓ ١ط اظاء ث٠ ػجبضرزیِط ث٠ یب آٙاؾزٝ .دبی٠ زاضز یيدشبٛؿیْذبضخیٝخٞز یحبٓزدبی٠

١٘چٜیٚٗیشٞاُٙلزچِبٓیآٌشطٝٛیدشبٛؿیْذبضخیضاسؼییٚٗیٌٜس.

ٗیسٞاٙاٛطغیحبٓزدبی٠زؾشِبٟضاث٠زؾزآٝضزضیشؽ–ضیٔی:ثباؾشلبزٟاظانْٝضزقیة

)]([)]([ 0 rnErnE   

ج:اٛطغیزؾشِبٟثؽآٌشطٝٛیث٠قطحظیطاؾز:

 drrnrvnFnE HK )()(][)(  

١ًٞٚٗیثبقسٝث٠-سبثغٗؿشؤیاظدشبٛؿیْذبضخیث٠ٛبٕسبثغخ٢بٛی١ٞ١ٜجطnFHKٍ][٠ًزضآٙ

قٌْظیطاؾز:

 )(||)(][ nTVnnF eeHK   

هًی٠  اٗب ث٠سج٢ِٚثٞزٙحبٓزدبی٠ؾیؿشٖٛساقز. ایٚهؿ٘زثیبًٙطزیٖاقبضٟ چیعی٠ًزض

ثطآٙٛیعایٚهًی٠حشی١ًٞٚحشیثطایؾیؿش١ٖبیسج٢ِٚٛیعنبزم-١ٞ١ٜجطٍ ثٞزٟٝػلاٟٝ

ثطایظٗبٛی٠ًؾیؿشٖاؾذٚٛیعزاقش٠ثبقسثطهطاضٗیثبقس.زضازا٠ٗٗیثیٜی٠ًٖایٚهًی٠ؾ٢ٖ

(ذٞا١سزاقز.19-3ث٠ؾعاییزضح١ْبٗیٔشٞٛی)

 – ثٞضٌٙٛش٢ٗ٠ٖایٚاؾز٠ًٗبسبایٜدبثطایح١ْبٗیٔشٞٛییيؾیؿشٖثؽشضٟایس٢ٜبسوطیت

.[63]اٝد٢ٜبی٘طضازضٛظطُطكش٠ایٖ

(3-30)  

(3-31)  

(3-32) 
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   9ضن -(هعادلات کَّي 1-6

ثااطایاٝٓاایٚثاابضًاا١ٞٚٝقااٖٛظطیاا٠ساابثؼیچِاابٓیضاثاا٠اثااعاضیًاابضثطزیثااطایحااْٗؿاابئْ

ٚ قااٖثااطدبیاا٠هًاای٠-ٗطثااٌٞثاا٠ؾیؿااش١ٖاابیثااؽشضٟایسجااسیًْطزٛااس.ٗؼاابزلارًاا١ٞ

یایاٚٗؼابزلارٗؿایطیثاٞزًا٠سٞٗابؼٝكطٗایًا١ٞٚثٜابقاسٟاٛاساٗابایاسٟانأ-١ٞ١ٜجطٍ

ًا١ٞٚ-قاٖضاٗایساٞاٙٗد٘اٞعهًای١٠ا١ٜٞجطٍ-َیًطزٛس.ثا٠ػجابضسیٗؼابزلارًا١ٞٚ

.كطٗیزضٛظطُطكز-ٝٛظطی٠سٞٗبؼ

ًبض١ًٞٚٝقٖث٠ایٚسطسیتثٞز٠ًزضًٜبضزؾشِبٟانٔیًا٠ؾیؿاشٖثط١ٌٜ٘كایاؾازیاي

یؿشٖؿیطثط١ٌ٘كیضاكطوًطزٛس،س٢ٜبثبایٚقاطًٌا٠چِابٓیایاٚزؾشِبٟٗدبظیقبْٗیيؾ

–قٖسٞؾٍهًی١ٞ١٠ٜجطٍ–ٛشبیحكطو١ًٞٚ.زؾشِبٟٗدبظیثبچِبٓیزؾشِبٟانٔیثطاثطثبقس

ثبقسrn)(ٝچِبٓیزؾشِبٟانٔیri)(ثٜبثطایٚاُطسٞاثغٗٞجزؾشِبٟكطيی̦  قٞزکوٌه تاییذ میی

: ]  63 [قٖزاضیٖ-ثطَجنكطو١ًٞٚ

2
)()( rrn i

i



٠یطثط١ٌ٘كایضاثاطٗجٜابیهؿا٘زؾإٞهًایٚزؾاشِبٟؿیازضٗطح٠ٔثؼس١ًٞٚٝقاٖاٛاطغیا

طٛٞقشٜس:ی١ًٞٚث٠قٌْظ-١ٞ١ٜجطٍ



ْذبضخیزضٛظطُطكش٠قسٟٝثبسٞخ٠یث٠ػٜٞاٙدشبٛؿ١ؿز٠ًٝخ٠ٔ٘اّٝٛبقیاظؾ١ٖ٢ؿش١٠ب

ث٠ای٠ٌٜچِبٓیزٝزؾشِبٟثب١ٖثطاثطاؾزدشبٛؿیْذبضخیٗطثٌٞث١٠طزٝزؾشِبٟثب١ٖثطاثاطٗای

((ثسؾازٗایایاسخاٞاة34-3ًا١ٞٚ)ضاثُا٠)-اظَطفزیِطاٛطغی٠ًاظهًی١ٞ١٠ٜجطٍثبقس.

ٗؼبز٠ٓٝیػٟٗوساضیظیطاؾز:



                                           
1
 Kohn – shame  equations 

  )]([)()()]([ rnFdrrnrVrnE HKext
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(3-33) 

(3-34) 

(3-35) 

(3-36) 
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2ضای١ٚبٗیٔشٞٛی٠ًز

2

1
ٝاٛطغیخٜجكیشضارVsدشبٛؿیْٗاٞثطًا١ٞٚقاٖٗایثبقاسًا٠

اؾزٝثطایحْایاٚٗؼبزٓا٠اظ(35-3ثبیؿشیآٛطاٗحبؾج٠ًٜیٖ.دؽ١سفًٔیٗبحْٗؼبز٠ٓ)

١ًٞٚث٠ػٜٞاٙیياثعاضاؾشلبزٟٗیٛ٘بئیٖ.-هًی١ٞ١٠ٜجطٍ

ٗیثبقس٢Vs٠ًبٗد٢ٞٓی٠ًثطایسؼیی١ٚبٗیٔشٞٛیٝخٞززاضز،سٜ،حبّثطَجنٗٞاضزُلش٠قسٟ

-یب١٘بٙدشبٛؿیْٗٞثطVsٚ١ًٞثبیسثباؾشلبزٟاظٛظطی٠سبثؼیچِبٓیٗكرمقٞز.ثطایسؼییٚ

قٖثبیسث٠ؾطاؽاٛطغیزؾشِبٟانٔیثطٝیٖ.یؼٜیزؾشِب١ی٠ًثط١ٌ٘ف١بیًٞاٛشٞٗیزضآٙزض

ثبػثسـییطدشبٛؿیْٝاٛطغیخٜجكیشضار،.ٝاضزًطزٙثط١ٌٜ٘فًٞاٛشٞٗیٛظطُطكش٠ٗیقٞٛس

 یؼٜیاُط . ٗیقٞز ًٜفًْثطWٖ١ؾیؿشٖ ًلاؾیيٝ اٛطغیخٜجكی١Tبیًٞاٛشٞٗیٝ ضا

ًٜٞٓیثبقسٛیعثط١ٌٜ٘فWeeضااٛطغیخٜجكیزؾشِبٟؿیطثط١ٌٜ٘كیTsٝزؾشِبٟثط١ٌٜ٘كیٝ

:زضٛشید٠

xcexseet EEErnTrnTWW  )])([)]([()(

١٘جؿاشِیظاب١ط-ایٚضاث٠ُاذشلافاٛطغیثیٚزؾشِبٟانٔیٝكطيیث٠نٞضراٛطغیسجابزٓیزض

ٗیقٞز.ث٠ػجبضرزیِطاٛطغیزؾشِبٟانٔیثطحؿتزؾشِبٟكطيیث٠قٌْظیطاؾز:

xcsee ErnTWTW  )]([

ثاطای(34-3)١یچسـییطیٛ٘یًٜسٝقاٌْضاثُا١ًٞVext٠ٚ-یؼٜیثبسٞخ٠ث٠هًی١ٞ١٠ٜجطٍ

ث٠ایٚنٞضرٗیثبقس:زؾشِبٟثط١ٌٜ٘كی

)]([)]([)()()]([ rnErnTWdrrnrVrnE xcseeext  

ًٜیٖزضهؿ٘زثؼسثا٠ضاٗؼٕٔٞكطوٗیExcضاسؼییًٜٚیٖٝثسیٜٚٗظٞضVsزضهسٕٛرؿزثبیس

ضاسٞيیحذٞا١یٖزاز.Excُیطیَٞضًبْٜٗٗكبٝٛحٟٞاٛساظٟ

(ضاثبظًٜیٖذٞا١یٖزاقز:39-3اُطضاث٠ُ)
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(3-37) 

(3-38) 

(3-39) 

(40-3 ) 
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])[((40-3ثبسٞخ٠ث٠كطيی٠ًزضثبلاًطزیٖس٢ٜبخ٠ٔ٘ٗد٢ّٞضاث٠ُ) rnTsٟٞاؾاز.یؼٜایٛحا

قاٖثاطایزؾاشِبٟكطيای-ٝاثؿشِیآٙث٠چِبٓیٗكرمٛیؿز.ثطایایٜٚٗظٞضاظٗؼبز١ًٞ٠ٓٚ

ًٜیٖیؼٜی:اؾشلبزٟٗی

)r()r()]r(V
m2

h
[ iiis

2
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زاضیٖ:iٝثطای
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])[((ثطای34-3ٝاظضاث٠ُ) rnTs:ذٞا١یٖزاقز

  drrnrVrnT s

i

is )()()]([ 

(ذٞا١یٖزاقز:40-3ٝثبخبیِصاضیایٚاٛطغیزضضاث٠ُ)
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2
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drrnrVdrrnrVrnE xcexts
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ثاٞزیٖٝزضrVs)(ثبقسث٠خ٢زای٠ٌٜث٠َٞضًٔیٗبثا٠زٛجابّ(ٗٞضزػلاه٠ٗبٗی44-3ٗؼبز٠ٓ)

ٝخاٞززاضزٝثاطَجانهؿا٘ززٕٝهًایVs٠زضآٙحبّحبيطٗؼبز٠ٓاٛطغیؾیؿش٘یضازاضی٠ًٖ

یبثسیؼٜی:زاٛی٠ًٖایٚاٛطغیثطحؿتچِبٓیٝضزـٗی١ًٞٚٗی-١ٞ١ٜجطٍ
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قٖث٠قٌْظیطزضذٞا١ٜسآٗس:-ًٜیٖٝثٜبثطایٚٗؼبزلار١ًٞٚضاٗحبؾجVs٠یؼٜیسٞاٛؿشیٖ

(3-41) 

(3-42) 

(3-44) 

(3-43) 

(3-45) 

(3-46) 
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iiiH  

ایسجسیْقسٟشضٟسبؾیؿشٖسيnایث٠شضnٟٝیػُی٢ٖٗٗؼبز٠ٓكٞمایٚاؾز٠ًیيؾیؿشٖ

ث٠سبثغچِبٓیحبٓزدبی٠ٝسبثغVextقٞز.زضایٚٗؼبز٠ٓاؾزٝایٚثبػثضاحزقسٙػ٘ٔیبرٗی

ٗؼٜی٠ًثبٗٞجحبٓزدبی٠ٝاثؿش٠اؾز.حْایٚٗؼبزلارثبیسث٠نٞضرذٞزؾبظُبضثبقٜس،ثسیٚ

ضاٗحبؾج٠ًٜیٖ.حبّثبهطاضزازVextٙقٖ،-حسؼیيسبثغٗٞجٝخبیِصاضیزضٗؼبزلار١ًٞٚ

 سبخبئی١٠ٌِ٘طاییاٛدبiٕایٚدشبٛؿیْزض١بٗیٔشٞٛی،ٗدسزاً ث٠زؾزآٝضیٖٝایًٚبضضا ١بضا

قٞز،ازا٠ٗٗیز١یٖ.

   9ّوثستگی - ی(اًشطی تثادل 1-7

١٘جؿااشِیقاابْٗؾاا٢ٖس٘اابٕثااط١ٌٜ٘ف١اابیآٌشطٝٛاایثاا٠خااعؾاا٢ٖثااط–اٛااطغیسجاابزٓی

١ٌٟ٘ااٜفآٌشطٝؾااشبسیٌیٗاایقااٞز. ای١٘اابُٛٞضًاا٠هااجلازیااسیٖزضاٛااطغیؾیؿااشٖثااؽشض

١٘جؿاشِیثسؾازآٝضزیاٖ.زضایاٚثرافؾاؼیٗیٌٜایٖ-ایضاسحزػٜٞاٙاٛاطغیسجابزٓیخ٠ٔ٘

دیاساًٜایٖسابثابدیاساًاطزٙایاٚخ٘ٔا٠،ًاْاٛاطغیٗؼٔإٞقاٞز.ثسؾازقٌْایٚاٛطغیضا

آٝضزٙثبقاسًا٠سابًٜاٞٙزضثا٠زؾازاٝضزٙقٌْایاٚاٛاطغیثا٠ایاٚذابَطزاضایا١٘یازٗای

اٝد٢ٜاابی٘طاظسوطیاتزیِااطیاؾااشلبزٟٛكااسٟٝثٜاابثطایٚخٞاث٢ااب-ایاٚٗؼاابزلارخااعسوطیااتثااٞضٙ

ّسٞاٜٛااسخٞاث٢اابیٝاهؼااییاابثٗاای -ؿاایبضثاا٠آٙٛعزیاايثبقااٜسٗكااطٌٝثااطایٌٜاا٠اٛااطغیسجاابز

١٘جؿشِیٛیعث٠نٞضرزهینیبثبسوطیتذٞثیسؼییٚقٞز.

١٘جؿشِیٜٗكبًلاؾیيٛساضزٝایٚاٛطغی)آجش٠ؾ٢ٖسجبزٓیآٙ(زضض١یبكزٗاٞخی-اٛطغیسجبزّ

ٚاٛاطغیٛیاعٛبقایاظقاٞز.هؿا٘ز١٘جؿاشِیایاث٠نٞضراٛشِطاّسجبزٓیزضٗؼبزلارظب١طٗای

                                           
1
 Exchange  -  Correlation 
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(3-47) 

(3-48) 
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١بیثؿش٠ٗوساضاٛطغیثبقسث٠َٞضی٠ٌثباكعایفٗوساضلای١٠بٗییاس١ٖبیثؿش٠ثط١ٌٜ٘فٗیبٙلای٠

.[64,66]قٞز١٘جؿشِیً٘شطٗی

9(   تمشیة چگالی هَضعی 9- 1-7
(LDA) 

زضنٞضسی٠ٌچِبٓیؾیؿشٖث٠آضاٗیسـییطًٜسیبآٌٛا٠ثشاٞاٙزضٗحاسٝزٟایآٙضاثبثاززضٛظاط

١٘جؿشِیٗؼبزّاؾزثب:-ثِیطیٖآِٛبٟاٛطغیسجبزٓی

 drrnrnrnE xcxc )]([)()]([ 

n(r)چِابٓیآٙاٛطغیسجابز١ّ٘جؿاشِیشضارزضهؿا٘شیاظُابظاؾازًا٠ًxc٠زضایٚضاث٠ُ

ثبقس.ٗی

١بیٗرشٔلیٝخٞزٗؼٕٔٞٛیؿزٝثطایسؼییٚآٙضٝـxc(ایٚاؾز٠ًق49ٌْ-3ٗكٌْضاث٠ُ)

:[  66 ,65]زاضزٗثلاًثطاییيُبظ١ِ٘ٚزاضیٖ

3/13/1 )
3

(
4

3
                )(


  xxx CrnC

 (GGA) 2(   تمشیة ضیة تعوین یافت1-7-2ِ 

چٞٙزضسوطیتچِبٓیٗٞيؼیاقٌبلارػ٘سٟایٝخٞززاقزسحویوبرث٠ؾا٘زاؾاشلبزٟاظٗاسّ

ثبقاس)احشیابجثا٠ساطٗایقیتسؼ٘یٖیبكش٠ؾٞمیبكز.ایٚٗسّٛؿجزثا٠چِابٓیٗٞياؼیؾابزٟ

زضایاٚحبٓازثبقاس(%ٗی1آیسزضحسٝزٛساضیٖٝذُبیی٠ًزضٗحبؾجبردسیسٗیxcدیساًطزٙ

:[65,66]زاضیٖ

 )()()
3

(
4

3 3/43

1

sfrdrnEGGA

xc




3

1

2 ))(3(            
)(2

)(
rnK

rnk

nx
S f

f






                                           
1
 Local density approximation (LDA) 

2
 Generalized gradient approximations (GGA) 

(3-49) 

(3-50) 

(3-51) 

(3-52) 

(3-53) 
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15

1

642 )2.014296.11()( SSSsf 

ٝخاٞزLDAآٛچ٠ضٝقٚاؾززضایٚٛحٟٞٛٞقشٚسـییطارچِبٓیٛیاعٝخاٞززاضزًا٠زضسوطیات

.[56,66] ثبقسٗیLDAٛساقزٝایٚٗسّثبسدطث٠ؾبظُبضیثیكشطیزاضزٝزهینسطاظ



 ضن  -(حل هعادلات کَّي  1-8

ایضؾیسیٖثٜبثطایٚثبیؿاشیایاٚٗؼابزلارضا(زضٗٞضزیيؾیؿشٖثؽشض47ٟ-3ٗبث٠ٗؼبزلار)

،ضاثطحؿتیٌؿاطیسٞاثاغدبیاi٠قٖسبثغٗٞجسيشضٟ،-حًْٜیٖ.ثطایحْٗؼبزلار١ًٞٚ

ز١یٖیؼٜیثؿٍٗی

)()( rar n

n

ni  

قٖهطاضز١یٖزاضیٖ:-ضٗؼبز١ًٞ٠ٓٚاُطایٚثؿٍضاز





ًٜایٖٝضٝیًاْكًابياطةٗایm(َطكیٚایٚضاثُا٠ضازض55-3ثطایٛ٘بیفؾبزٟسطضاث٠ُ)

ُیطیٖ:اٛشِطاّٗی

0))()()()(( 33   nnminm

n

ardrrrdrHr 

٠ًزضٛشید٠ذٞا١یٖزاقز:

 
x

nmnimn aSH 0)( 

ػٜبنطٗبسطیؽ١٘ذٞقبٛی١ؿشٜس.اثؼبزایاSmnٚػٜبنطٗبسطیؽ١بٗیٔشٞٛی٠ًHmnٝزضایٚضاث٠ُ

اؾز.rn)(١بثطاثطثبسؼسازسٞاثغدبی٠،ٗبسطیؽ

١بضااٛشربةًٜایًٖا٠ثاطایُاعیٜفایاٚقٖ،ثبیؿشیایٚدبی٠–ثٜبثطایٚثطایحْٗؼبز١ًٞ٠ٓٚ

:[63,66]ضاشًطذٞا١یًٖطز١بیٗرشٔلیٝخٞززاضز٠ًث٠اذشهبضثطذیاظآ٢ٛب١بضٝـدبی٠

(3-54) 

(3-55) 

(3-56) 

(3-57) 

  0)()()()( raHrTrHT nniiii   
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 ّا  ّای اًتخاب پایِ سٍش( 1-9

زضاثشساثبیسث٠زٌٝٛش٠زضظب١طٗشٜبهىسٞخ٠ًطز:دبی٠سٞاثغزضاٛشربةایٚ

١بیثؿٍث٢شطاؾزاظٛظطضیبيیؾبزٟاٛشربةقٞٛسسبسكٌیْػٜبنطٗبسطیؿیدبی٠ -1

سطقٞز.ؾبزٟ

١اب١بثبیسثبقطایٍكیعیٌیٗؿئ٠ٔسُبثنظیبزیزاقش٠ثبقٜسساباثؼابزٗابسطیؽدبی٠ -2

ًٞچٌشطقٞز.

١بٝخٞززاضزث٠اذشهبضذٞا١یٖحبّثبسٞخ٠ث٠ایٌٚٛبرث٠ثیبٙضٝق٢بیی٠ًثطایاٛشربةایٚدبی٠

 دطزاذز.



(PW)سٍش هَج تخت ( 1-9-9
9 

سٞاٜٛاسثا١٠باظاٗٞاجسرزاؾشلبزًٟطز.ایٚاٗٞاجث٠ػٜٞاٙسٞاثغدبیا٠ٗایسٞاٙثطایسؼییٚدبی٠ٗی

سطیٜٗدطقٞٛساٗبثُٞضًٔیسٞاثغٛبٜٗبؾجی١ؿشٜس.چاٞٙسٞاثاغٗاٞجٝاهؼایزضثٜسیؾبزٟكطّٗٞ

اٗاٞاجسرازثاب١اٖخ٘اغٛعزیٌیی٢ٛٞبزاضایٛٞؾبٛبرظیبزی١ؿشٜس.ثٜبثطایٚثبیسسؼسازظیبزیاظ

قٞٛسسبسبثغٗٞجزضٛعزیٌیی٢ٛٞبؾبذش٠قٞٛس٠ًایٚاٗطٜٗدطث٠ظیبزقسٙسؼسازياطایتثؿاٍٝ

.[66] قٞز.ثطایحْایٚٗكٌْثبیساٗٞاجسرزضاث٢ؿبظیًطزثبلاضكشٚحدٖٗحبؾجبرٗی

 (APW) 2هَج تخت تْساختِ  ( سٍش1-9-2

ًٜسثٔٞضث٠زٝثرف٠ٌدشبٛؿیْزضٝٙیيخبٗسث٠َٞضدیٞؾش٠سـییطٗیزضایٚضٝـثبسٞخ٠ث٠ایٜ

سایٚ-سیٚٗك٢ٞضاؾزثٔٞضث٠كًبیٗاٞكیٚ-قٞز.زضایٚسوطیت٠ًث٠سوطیتٗٞكیٚسوؿیٖٗی

(MT)قبًْٗطارثس١ٙٝ٘ذٞقبٛیث٠ٗطاًعٗرشهابراس٢٘ابیٗٞخاٞززضیبذشا٠ثؿایٍٝكًابی

قٞز.سوؿیٖٗیًط١ٟبثبهی٘بٛسٟثیٚ

                                           
1
 Plane wave method 

2
Augmented Plane Wave 
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سیٚسوبضًٙطٝیزاضززضحبٓی٠ٌدشبٛؿیْزضٛبحی٠ثیًٚطارسوطیجبًسرزیبدشبٛؿیْزضٛبحی٠ٗٞكیٚ

سیٚث٠خبیدشبٛؿیْٝاهؼایزضٝٙثٔاٞضدشبٛؿایْظیاطضاٗؼطكای١٘ٞاضاؾز.ثٜبثطایٚسوطیتٗٞكیٚ

ًٜس.ٗی

MTr

Ir
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یيػسزثبثز،  ٠ًزضآٙ


[66] (:ٛ٘بیفسوؿیٖثٔٞضث٠زٝثرف1-3قٌْ)

َّٞثطزاضٌٗبMTٝrٙق٘بضٛسًٟطار Trr 
ٌْ(اؾز.1-3)ُٗبثنق

 ١بٛیعثبحْٗؼبز٠ٓ:اؾٔیشطثطایٛبحی٠ٗیبًٙطاراٗٞاجسرزضاثٌبضثطزٝثطایٛٞاحیزضًٝٙطٟ
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١ابlmYایٗؼبزٓا٠ٗاٞجهؿ٘زقؼبػیٗؼبز٠ٓٗٞجضاث٠زؾزآٝضزٝٝايحاؾز٠ًهؿا٘زظاٝیا٠

ایسٞاثغٗٞجزاضیٖ:ثبقٜسدؽزضایٚحبٓزثطٗی













n

lmllnlm

rki

n

rYErUKA

e

rk

n

)(),()(

1

),(

.





kKKnحدٖیٌبییبذش٠ًٝ٠زضآٙ


٠ًk


Kثطزاضٗٞجزضًْكًبٝ


ثطزاضقج٠ٌٝاضٝٙ

دیٞؾش٠ثبقٜس.ًط١ٟبایسؼییٚقٞٛس٠ًخٞاث٢بثطضٝیثبیسثAlm٠ُٛٞ٠اؾز.يطایت

زضاؾشلبزٟاظایٚضٝـزٝقٌْٗكٌْزاضیٖ:

(3-58) 

(3-59) 

(3-60) 
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سبثغدبی٠ث٠اٛطغیٝاثؿش٠اؾززضٛشید٠ث٠اظای١اطٝیاػٟٗواساضاٛاطغیثبیاسسابثغ -1

قٞز.ذبنیٛٞقش٠قٞز٠ًثبػثظیبزقسٙحدٖٗحبؾجبرٗی

٢ٗ٘شطیٚٗبٛغاؾشلبزٟاظایاMTٚقٌْٛبدیٞؾشِیقیتسبثغٗٞجضٝیؾُحًطٟ -2

زضایٚاؾز٠ًدشبٛؿیْثٔٞضیضاثابدشبٛؿایAPWْضٝـاؾز.ٗحسٝزیزضٝـ

ظٛیٖ.سیٚسوطیتٗی-ٗٞكیٚ

(LAPW)1( سٍش اهَاج تخت تْساختِ خطی1-9-1

اضائا٠اٗٞاجسرزث٢ؿابذش٠ذُایث٠ٛبٕضٝـضاAPWؾبظیاٝٓیٚضٝـذُی1957آٛسضؾٞٙزضؾبّ

),(١بیٝاثؿش٠ث٠اٛطغیثبیيسطًیتذُیاظًطز.زضایٚضٝـدبی٠ ErU lٝٗكشناّٝآٙٛؿاجز

ث٠اٛطغی
E

U
ErU l

l



  اٛسیؼٜی:خبیِعیٚقسٟ),(
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ثطَطفقس.آجش١٠ِ٘طاییزضایٚط١ٟبٛبدیٞؾشِیقیتسبثغٗٞجثطضٝیًثبایٚٛحٟٞٛٞقشٚقٌْ

.[66]ثبقسًٜسسطٗیAPWضٝـٛؿجزث٠ضٝـ

2پتاًسیل کاهل اهَاج تْساختِ خطی ضذُ سٍش(3-9-4

قٞز:اؾز.دشبٛؿیْث٠قٌْظیطثؿٍزازٟٗیLAPWایٚضٝـانلاحقسٟضٝـ
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ٗبٛاسٝٓایزض١ابٗیٔشٞٛیاٛسثبهیٗایاٛشربةقس١LAPWٟبث١٠٘بٙقٌٔی٠ًزضزضایٚضٝـدبی٠

[66]ُیطزانٔیدشبٛؿیْث٠نٞضرثؿٍثبلاهطاضٗی
                                           
1
Linearized Augmented Plane Wave  (LAPW) 

2
 Full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) 

(3-61) 

(3-62) 
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  WIEN2Kهعشفی تشًاهِ(4-9

سٞؾٍدیشطثلا١ب١ٌٝ٘ابضاٙسحازػٜاٞاٙثطٛبٗا١٠ابی1989ثطٛب٠ٗٝیٚثطایٛرؿشیٚثبضزضؾبّ

 .سٟثطایزؾشِب٢١بیثٔٞضیٗؼطكایقاسقًبْٗ,ٝٗٞجسرزث٢جٞزیبكش٠ذُیؾبظی–ٛؿیْبدش

٠ًثطذیاظٛؿر١٠بیهسی٘یآٙث٠.ایٚثطٛب٠ٗاظآٙؾبّسبًٜٞٙث٠َٞضدیٞؾش٠سـییطًطزٟاؾز

: قطحظیطاؾز

WIEN97/7 , WIEN98/8 , WIEN97/9 , WIEN97/10 , WIEN2K_1 , WIEN2K_2 , 

WIEN2K_3 , ... 

ث٠ضٝظًطزٙثطٛب١٠ٗبث٠ ,٢زضكغذُب١بیُعاضـقسٟسٞؾًٍبضثطاٙایٚثطٛب٠ٗخسـییطاركٞمزض

اكعایفؾاطػزثطٛبٗا٠ثابٛظطیابر,ٜٗظٞضاؾشلبزٟث٢ی٠ٜٛطٕاكعاضاظؾرزاكعاض١بیزضحبّسٌبْٗ

زضایٚثرفي٘ٚاقبضٟث٠ثطذی . سیسٝایدبزسـییطارزضدشبٛؿی١ْ٘جؿشِیثٞزٟاؾزكیعیٌیخ

. ثطٛب١٠ٗبیانٔیسبحساٌٗبٙث٠دبضٟایاظٌٛبرػ٘ٔیدطزاذش٠ٗیقٞز

 ( تشتیة اجشای تشًاهِ ّا4-2

ٛكبٙزازٟقسٟاؾز.ایٚسطسیتث٠زٝٗطح٠ٔٗدعاسلٌیيٗای2-4سطسیتاخطایثطٛب١٠ٗبزضقٌْ

1قٞز.ٗطح٠ٔاّٝاٗبزٟؾبظی
ٗطاحْاٗبزٟؾبظیث٠.ٛبٗیسٟٗیقٞز2ٝٗطح٠ٔزٕٝحْذٞزؾبظُبض 

:سطسیتاظچخث٠ضاؾزقبْٗثطٛب١٠ٗبیظیطٗیثبقٜس

NN , SGROUP , SYMMETRY , LSTART , KGEN , DSTART 

                                           
1
 initialization 

2
 Self consistent solution 
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 WIEN2K[69]:ُٓٞٞیثطٛب٠ٗ(1-4قٌْ)

ٗطح٠ٔحْذٞزؾبظُبضزاضایزٝٗؿیطٗشلبٝرٗؿشوْاؾز,٠ًزض١طٗؿیطٗؼابزلارآٌشطٝٛایٝ

ٝقاج1٠ٗؿیطچخ٠ًثا٠حاْآٌشط٢ٛٝابیظطكیاز.ٛحٟٞحْٗؼبزلارثبٗؿیطزیِطٗشلبٝراؾز

3ث٠َٞضٛؿجیشیٛطزٟای2ٗـعی
ٗیدطزاظزث٠سطسیتاظچخثا٠چِبٓیزضچ٢بضچٞةٛظطی٠سبثؼی 

ضاؾزقبْٗثطٛب١٠ٗبیظیطاؾز:

LAPW0 , LAPW1 , LAPW2 , LAPWSO , LAPWDM , ORB 

2كاٞى–ث٠ضٝـزیاطاى1ث٠َٞضًبٗلاٛؿجیشی4ٗؿیطؾ٘زضاؾز٠ًث٠حْآٌشط٢ٛٝبیٗـعی
 

ٗیدطزاظزث٠سطسیتاظچخث٠ضاؾزقبْٗزٝثطٛب٠ٗظیطاؾز:

                                           
1
 valance 

2
 Semi core 

3
 Scalar relativistic 

4
 Core 
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LAPW0 , LCORE 

.اٛاطغیخساؾابظی ثؿشِیزاضز3ؼسازآٌشط٢ٛٝبی١طٗؿیطث٠اٛشربةاٛطغیخساؾبظیسزض ٠ًس٢ٜب

ث٠حْا٢ٛبٗیدطزاظزLCOREزآٌشط٢ٛٝبیٗـعیً٘شطیاؾز٠ًثطٛب٠ٗاس٘یاً٘شطٗشٜبظطثبسؼس

ٗٞضز LAPWٝثٜبثطایٚٗشٜبظطثبسؼسازآٌشط٢ٛٝبیظطكیزیبقج٠ٗـعیثیكشطیاؾز٠ًث٠ضٝـ,

٠ٗلاحظ٠ٗیقٞزٛو٠ُاكشطامایٚزٝٗؿیطٗؿشوْثطٛبٗا٠اؿابظیًٚ.١٘بُٛٞضُٗبٓؼ٠هطاضٗیِیطٛس

طٛبٗا٠.ایٚثا٠آٙٗؼٜایاؾازًا٠سطسیاتاخاطایثٗیثبقس,LAPW0,ٗطح٠ٔحْذٞزؾبظُبض

LCOREٗیسٞاٛسقٜبٝض١طخبدؽاظثطٛب٠ٗLAPW0 ثبقس.

LCOREطٛبٗا٠ث.زٗایز١اسؾچِبٓیآٌشط٢ٛٝبیظطكیزٝقج٠ظطكیزضاث٠زLAPW2ثطٛب٠ٗ

چِبٓیآٌشط٢ٛٝبیٗـعیضاث٠زؾزٗیس١س.چِبٓی١بیث٠زؾزاٗاسٟاظایاٚزٝٗؿایطثابثطٛبٗا٠

MIXER ٗاساضٝ–٠ًبْٗاظحْذٞزؾبظُبضقبْٗثط١ٌٜ٘فاؾذیٚ.یيچطذسطًیتٗیقٞٛس

ٗلاحظبرٝیػٟدشبٛؿیْاٝضثیشبٓیث٠نٞضرظیطاؾز:

LAPW0, LAPW1, LAPW2, LAPWSO, LAPWDM, ORB, LCORE, MIXER 

ایٚچطذ٠سبحه١ِّٞ٘طاییً٘یزیبً٘یز١بیكیعیٌیٗٞضزٛظطازا٠ٗٗییبثس.قطحٗرشهط

.ٗٞيٞعثرفثؼسیایٚكهْٗیثبقسٝظبیقثطٛب١٠ٗب







                                                                                                                            
1
 Fully relativitistic 

2
 Dirack - Fock 

3
 Separation Energy 
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 ( تشًاهِ ّای هشحلِ اهادُ ساصی 4-1

4-3-1)NN 

كٞانْٛعزیٌشطی١ٚ٘ؿبیِبٙس٘بٕاس٢٘بضاثطاؾبؼٗٞهؼیش٢بیاس٘یزازٟقسٟٗحبؾاجNNٝ٠ثطٛب٠ٗ

ٚ , ضاسحوینٗیٌٜسًط١ٟبثسیٚسطسیتضٝی١ٖاكشبزُی -٠ًزضنٞضرذُبثبًب١فقاؼبعٗابكی

سیٚثبیساظضٝی١ٖاكشبزُٟیًطارخُٔٞیطیٛ٘ٞز.ایٚثطٛب١٠ٗ٘چٜی١ٖٚاضظثٞزٙیبٛجٞزٙاس٢٘ب

ضاسحوینٗیٌٜس٠ًٗیشٞاٛسث٠ػٜٞاٙدبضاٗشطیاظزضؾزثٞزٙیبٛجٞزٙؾبذشبضٗؼطكیقسٟثبقس.

4-3-2)SGROUP

١طیياظٛوبٌقج٠ٌضاثاطاؾابؼٛاٞع2ُٝط٢١ٝبیٛو٠ُای1ییقج٠ٌُطٟٝكًبSGROUPثطٛب٠ٗ

ثبثش٢بیقج٠ٌٝٗٞهؼیز١بیاس٘یزازٟقسٟسؼیایٚٗیٌٜاس.ایاٚثطٛبٗا٠ؾا٢ٓٞٔبیٝاحاس ,قج٠ٌ

احش٘بٓیًٞچٌشطٛؿجزث٠ؾّٔٞزازٟقسٟاٝٓی٠ضاٗییبثسٝثطٗجٜبیؾبذشبضزازٟقسٟیايُاطٟٝ

ضادیك٢ٜبزٗیٌٜس.1992ًبییخسًّٝطیؿشبُٓٞطاكیؾبُّطٟٝك230كًبییاظ

4-3-3)SYMMETRY

ػِ٘ٔط١بیسوابضٛیٗشٜابظطثاب١اط,ُط٢١ٝبیٛو٠ُای١طیياظٛوبٌقجSYMMETRY٠ٌثطٛب٠ٗ

ٛ٘بیف١٘ب٢ِٜ١بیقج٠ٌضاثطاؾبؼٛٞعقج٠ٌٝٗٞهؼیز١بیاس٘ای    ُطٟٝٛو٠ُایٝٗوبزیط

.یٌٜسزازٟقسٟسؼییٚٗ



 

                                           
1
Space group 

2
 Point group 
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4-3-4) LSTART

ٛؿر٠سهحیحقسٟیيًساس٘یاؾز.ایًٚسثباؾشلبزٟاظسوطیتچِبٓیاؾذیLSTARTٚثطٛب٠ٗ

( LSDA)ٗٞيؼی
كٞىٗیدطزاظز.ایٚثطٛب٠ٗدشبٛؿی١ْبیاس٘ای–ث٠حْٛؿجیشیٗؼبز٠ٓزیطاى1

چِبٓی٢بیاس٘یضاسٞٓیسٗیٌٜس.چِابٓی١ابیاس٘ایسٞؾاٍثطٛبٗا٠ سیٚٝ–زضًٝٙط١ٟبیٗبكیٚ

DSTART.ٗٞضزاؾشلبزٟهطاضٗیُیطزسبیيچِبٓیاٝٓی٠ثطایٗطح٠ٔحْذٞزؾبظُبضسٞٓیاسًٜاس

,زضایٚٗطح٠ٔآٌشط٢ٛٝبیظطكیز)ظطكیز+قج٠ٗـعی(ثبیساظآٌشط٢ٛٝبیٗـعیسلٌیايقاٞٛس

ساؾبظیث٠ػٜٞاٙیيدبضاٗشطٝضٝزیاٛدبٕٗیقٞز.ثطاؾبؼاٛطغیخاسا٠ًایٚسلٌیيثباٛطغیخ

ؾبظیٗوبزیطٝیػٟاس٘یٝٝضٝزیثطٛب١٠ٗبیحْذٞزؾبظُبضسٞٓیسٗیقٞٛس.ثٜبثطایٚاٛشربةاٛطغی

ٛشبیح ̦ خساؾبظیاظا١٘یزظیبزیثطذٞضزاضاؾزچٞٙٗجٜبیٗحبؾجبرذٞزؾبظُبضثٞزٟٝزضٛشید٠

خساؾبظیث٠نٞضرظیطػْ٘ٗیٌٜیٖ:٢ٛبییزض١٘یٚٗطح٠ٔدبی٠ضیعیٗیقٞز.ثطایسؼییٚاٛطغی

ضااخاطاLSTART(ثطٛبٗا٠-Ry 6.0آق(ث٠اظاییيٗوساضٗؼیٚاظاٛطغیخساؾبظیدیفكاطو)

ٗیًٜیٖ.

یاطٗاٞضزثطضؾایهاطاضضاثا٠ناٞضرظcase.outputstة(ٝیػٟٗوبزیطسٞٓیسقسٟزضكبیْذطٝخای

ٗیس١یٖ:

 



                                           
1
 Local Spin Density Approximation (LSDA) 
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 [69](:سطسیتاخطایثطٛب١٠ٗبزضٗطاحْاٗبزٟؾبظیٝحْذٞزؾبظُبض2-4قٌْ)
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-415/72590 

-07/20779 

-41/00557 

-47/04420 

-0/01714 

-5/12000 

-5/79594 

-7/17011 

-7/92019 

-7/17000 

-415/72475 

-07/75140 

-41/01411 

-47/91954 

-0/97777 

-5/19100 

-5/90171 

-7/50409 

-7/50524 

-7/10015 

بلاٝؾشٞٙؾ٘زضاؾزٝیػٟٗوبزیطاٛاطغیثؾشٞٙؾ٘زچخٝیػٟٗوبزیطاٛطغیآٌشط٢ٛٝبیثباؾذیٚ

ٛ٘بیفٗیز١ٜس.ٝیػٟٗوبزیطاٛطغیكٞمث٠ RyثطحؿتFeآٌشط٢ٛٝبیثباؾذیٚدبییٚضاثطایاسٖ

سطسیتٗطثٌٞث٠حبٓش٢بیاس٘یظیطاظاسٖا١ٚاؾز:

9s, 2s, 2p, 2p, 6s, 6p, 6p, 6d, 6d, 9s 

(ثبٝیػٟٗوبزیطحبٓش٢بیاس٘یٛكبٙٗیز١س٠ًز6/0Ryٝ-ج(ٗوبیؿ٠اٛطغیخساؾبظیزازٟقسٟ)

آٙ 3sـعیاذشیبضقسٟاٛس.ػٔزٗـعیثٞزٙزٝآٌشطٝٙث٠ػٜٞاٙآٌشط٢ٛٝبی3sٗآٌشطٝٙحبٓز

 حبٓز ایٚ ثبلای اؾذیٚ آٌشطٝٙ اٛطغی ٠ً  6/8000Ry-اؾز  آٙ دبییٚ اؾذیٚ ثب اٛطغی ٝ-

6/61035Ry6/0اؾز٠ًً٘شطاظاٛطغیخساؾبظیRyٗییبقٜس.ایٚث٠آٙٗؼٜیاؾز٠ًاُطث٠

 3sاٙاٛطغیخساؾبظیاذشیبضًٜیٖاِٛبٟزٝآٌشطٝٙحبٓزضاث٠ػ7/0Ryٜٞ-ػسز 6/0Ry-خبیػسز

آٌشط٢ٛٝبیظطكیزث٠حؿبةذٞا١ٜساٗس.

ضكشبضی١٘بٜٛسآٌشط٢ٛٝبیٗـعیزاضٛسیب 3sز(زضایٚٗطح٠ٔثبیسسحوینقٞز٠ًایبزٝآٌشطٝٙ

ثطایایٜٚٗظٞضثبیسثبضضكشبضا٢ٛبثیكشطقجی٠ث٠آٌشط٢ٛٝبیظطكیز)ظطكیزیبٛی٠٘ٗـعی(اؾز.

(ثب١ٖٗوبیؿ٠ثكٞٛس.Ry , -7/0 Ry 6/0-ًْٝثبضًْزضًٝٙطٟث٠اظای١طزٝاٛطغیخساؾبظی)

. ٛكبٙذٞا١سزاز ضا زضًٝٙطٟ اظ آٌشط٢ٛٝبیحبٓز ایٚٗوبیؿ٠ٗیعاٙٛكزثبض آٌشط٢ٛٝبی3sاُط
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ث٠ثیطٝٙٛكزًٜٜس,ٗـعیثبقٜس زضًٝٙطٟ ث٠اظایاٛطغیٛجبیساظ ًْزضًٝٙطٟ ثبض ًْٝ ثبض .

ث٠نٞضرظیطٛٞؾش٠قسٟاؾز:outputs case.زضذطٝخی6.0Ry-خساؾبظی

TOTAL CORE-CHARGE:                                  19/77777777774911 

TOTAL CORE-CHARGE INSIDE SPHERE:    11/22094920199991 

. آٌشطٝٙث٠ذبضجًطٟاؾز٠ً002140/0ٗؼبزّثبضٛكشی

ثا٠ناٞضرcase.outputsزضذطٝخی 7/0Ry-ثبضًْٝثبضًْزضًٝٙطٟث٠اظایاٛطغیخساؾبظی

ظیطٛٞقش٠قسٟاؾز:

TOTAL CORE-CHARGE: 17/77777777774049 

TOTAL CORE-CHARGE INSIDE SPHERE:     2/222222229994700 

ٛكشی ٗوبیؿ٠ایٚزٝٛكشیثبضٛكب٠ً80/000000000ٙٗؼبزّثب آٌشطٝٙث٠ذبضجًطٟاؾز.

ػسزٜٗبؾتسطیثطایاٛطغیخساؾبظیاؾز.١ٝ٘دٜیٚٗیشٞاُٙلز7/0Ry٠ً-ٗیس١س٠ًػسز

اٛطغی,اسٖا١ٚضكشبضیقجی٠ث٠آٌشط٢ٛٝبیظطكیززاضٛس3sآٌشط٢ٛٝبی ا٢ٛب ثط Ry-6/0 ٠ًاُط

. سح٘یْقٞزٝاضزٗـعیٗیقٞٛس

١٘جؿشِی–حبئعا١٘یزاؾزٛٞعسوطیتدشبٛؿیْسجبزٓیLSTARTٝضٝزیزیِطی٠ًزضثطٛب٠ٗ

ثبقس.   .……LSDA,GGA,اؾز٠ًٗیسٞاٛس

4-3-5 )KGEN 

,زضٛبحی٠اّٝثطیٔٞئٚضاضٝیٛوبٌقج٠ٌثٜسیقسٟذبنیسٞٓیسٗیًٜسKٛوبKGENٌثطٛب٠ٗ

ٗٞضزاؾشلبزٟهطاضٗیُیطٛس.٠ًtetrahedronٗیسٞاٜٛسزضضٝـسهحیحقسٟاٛشِطآِیطی

9-6-3 )DSTART 

سٞؾٍثطٛبDSTART٠ٗثطٛب٠ٗ اظخ٘غچِبٓی٢بیاس٘یسٞٓیسقسٟ اؾشلبزٟ ثب اٝٓی٠ یيچِبٓیثبض

LSTARTضاثطایقطٝعٗطح٠ٔز٠ًٕٝزضآٙٗحبؾجبرثٔٞضیث٠َٞضذٞزؾبظُبضاٛدبٕٗیقٞٛس

سٞٓیسٗیًٜٜس.
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 ( تشًاهِ ّای هشحلِ حل خَد ساصگاس 4-4

4-4-1)LAPW0 

  LAPW0ثطٛب٠ٗ ًٞٓ٘جی ,         +    = دشبٛؿیْ  سجبزٓی١٘جؿشِی ٝ   دشبٛؿیْ

قٖضاٗحبؾج٠ٗیًٜس.–ثٌبضضكش٠زضٗؼبز٠ًٓٞ.١ٚ      +        =    دشبٛؿیًْْ

4-4-2) ORB  

 .ORBثطٛب٠ٗ ًٜس ٗی ٗحبؾج٠ ضا ) اٝضثیشبٓی ١بی دشبٛؿیْ ( اٝضثیشبّ ث٠ ٝاثؿش٠ ١بی دشبٛؿیْ

ث٠–دشبٛؿی١ْبیاٝضثیشبٓیدشبٛؿی١ْبییاٛس٠ًكوٍزضًطارٗبكیٚ سیٚؿیطنلطٗیثبقٜسٝ

ٝاثؿش٠اٛس. l,mاػسازًٞاٛشٞٗی

4-4-3)LAPW1 

 ١بٗیٔشٞٛیزؾشِبٟٝٗبسطیؽضٝی١ٖاكشبزُیضاسكٌیْٗیز١سٝثبهُطیؾبظی LAPW1ثطٛب٠ٗ

ٗوبزیطٝیػٟٝثطزاض١بیٝیػٟضاٗحبؾج٠ٗیًٜس.,

4-4-4)LAPWSO 

ٗساضضازضیيضٝٛسٝضزقیٗطسج٠زٝزضٗحبؾجبرآٌشطٝٙ–ثط١ًٖٜفاؾذیٚ LAPWSOثطٛب٠ٗ

١بیظطكیززضًٝٙطارٓحبِٗیٌٜس٠ًایٚثط١ٌٜ٘فث٠نٞضرخ٠ٔ٘اذشلآیث١٠بٗیٔشٞٛیايبك٠

ٝث٠َٞضؿیطًط١ٟبیٗیكٞز.ایٚثطٛب٠ٗاظثطزاض١بیٝیػٟٛؿجیشیاؾٌبٓطیثطایآٌشط١ٙٝبیزضٝٙ

ٛؿجیشیثطایآٌشط١ٙٝب ثطٛب٠ٗ زض زؾزاٗسٟ ًطارث٠ ذطٝخی LAPW1یذبضجاظ هجلازض ٠ً

CASE.VECTORٙٝشذیطٟقسٟثٞزٟاٛساؾشلبزٟٗیًٜس.انلاٛؿجیزكوٍثطایآٌشط١ٙٝبیزض

ظیطاؾطػزآٌشط١ٙٝبیذبضجاظًطار)زٝضاظ١ؿش٠(ٛ٘یسٞاٛسظیبز  ,ًطاراػ٘بّٗیقٞز

ثبقسٝٛؿجیشیٛیؿز.
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4-4-5)LAPW2 

ٝیبٗوبزیطٝیػٟٗحبؾج٠قسٟزضLAPW1اظٗوبزیطٝیػٟٗحبؾج٠قسٟزضثطٛب٠ٗ   LAPW2ثطٛب٠ٗ

ثطٛبLAPWSO٠ٗثطٛب٠ٗ اؾشلبزٟاظایٚٗوبزیطٝیػٟاٛطغیكطٗیٝ LAPW2اؾشلبزٟٗیًٜس. ثب

ثؿ١ٍبیچِبٓیثبضآٌشطٝٛیضاثطایحبٓز١بیاقـبّقسٟزضًٝٙطارٝثیطًٝٙطارًطزٟٝؾذؽ

ثبض١بیخعئی)ٛٞاحیظطكیزٝقج٠ٗـعی(زضًٝٙطارٝثبضذبضجًطارثباٛشِطآِیطیٗحبؾج٠ٗی

قٞٛس.

9-9-3  )LAPWDM 

ٗبسطیؽچِبٓیثطایدشبٛؿی١ْبیٝاثؿش٠ث٠اٝضثیشبّ)دشبٛؿی١ْبیاٝضثیشبٓی( LAPWDM ثطٛب٠ٗ

دشبٛؿی١ْبیاٝضثیشبٓیضاثباؾشلبزٟاظٗبسطیؽچِبٓیٗحبؾج٠ٗی ORBضاسٞٓیسٗیًٜس.ثطٛب٠ٗ

ًٜس.

4-4-7)LCORE

زضحLSDAْٛؿر٠سهحیحقسٟیيًساس٘یاؾز.ایًٚسثباؾشلبزٟاظسوطیتLCOREثطٛب٠ٗ

كٞىث٠حًْبٗلاٛؿجیشیآٌشط١ٙٝبیٗـعی)ثبزضٛظطُطكشٚثط١ٌٜ٘فاؾذیٚ–ٗؼبز٠ٓزیطاى

.سهطیحقسٟثبقسٗیدطزاظز CASE.STRUCT زضNERLٗساض(ٝیبحْؿیطٛؿجیشیاُط–

4-4-8)MIXER 

قج٠ٗـعیٝظطكیزضاثب١ٖخ٘غٗی,چِبٓی١بیآٌشطٝٛیآٌشط١ٙٝبیٗـعیMIXERٛب٠ٗثط

ًٜس.ایٚچِبٓی١بثؼساظخ٘غقسٙسكٌیْچِبٓیخسیسیٗیز١ٜس٠ًسٞؾٍایٚثطٛب٠ٗث٢ٜدبض

ٗیقٞز.
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 wien2kتشخی اص تَاًائی ّای تشًاهِ(4-5

 ٗحبؾج٠ؾبذشبضٛٞاضی •

 ٗحبؾج٠ُبفٛٞاضی •

 ٗحبؾج٠چِبٓیحبٓش٢ب •

 ٗحبؾج٠َیقخصثیُٝؿیٔی •

 یًْثٔٞضغٗحبؾج٠اٛط •

 ٗحبؾج٠ٗ٘بٙٗـٜبَیؿیًْثٔٞض •

 ٗحبؾجبركٞٛٞٛی •

 جبرادشیٌیؾٗحب •

 ذٞالٌٗبٛیٌیثطضؾی •
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 فػل پٌجن 

اًؿیسثطضؾیؾبذشبضآٌشطٝٛیٝذٞالٗـٜبَیؿی

ضٝیالایفیبكش٠ثبػٜبنطٗـٜبَیؿی
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( همذهِ 5-9

١٘بُٛٞض٠ًهجلااقبضٟقساًؿیسضٝییيٛی٘طؾبٛبیثبُبفٛٞاضید٢ٚٝثبثزقج٠ًٌٞچيٗیثبقس

ًٞچي-١ٝ٘چٜیٚثط١ًٖٜفاؾذی٠ًp-dٚث٠ػٔز١یجطیساؾیٞٙهٞیثیٚاٝضثیشب٢ٓبی ٗساض

ایٚثر[38]ثبزٗبیًٞضیثبلاٗیجبقسDMSًبٛسیسایذٞثیثطایسٞٓیس زض فٛشبیححبنْاظ.

Coُٗبٓؼ٠اثطالایفػٜبنطٗـٜبَیؿیٛظیط ،Fe ،Mnثطذٞالؾبذشبضیٝٗـٜبَیؿیاًؿیس

ضٝیاضائ٠قسٟاؾز.

( تشسسی ساختاس الکتشًٍی اکسیذ سٍی خالع  5-2

 (  تْیٌِ ساصی پاساهتشّای ٍسٍدی هَسد ًیاص تشای اًجام هحاسثات 5-2-9

 ًس اظ ٗحبؾجبر ایٚ ضٝـWien2kزض ٝLAPWFP- سجبزٓی دشبٛؿیْ GGAؿشِی٘ج١–ثب

اؾشلبزٟٛ٘ٞزٟایٖ.لاظٕث٠یبزآٝضیاؾز٠ًٗؼیبضانٔیثطایاٛشربةسوطیتٗٞضزٛظطٛعزیيثٞزٙ

قٖث٠ضٝق٢بیزیِط-دبضاٗشط١بیسؼبزٓیٗحبؾج٠قسٟثبٗوبزیطسدطثیاؾز.حْٗؼبزلار١ًٞٚ

ٛشبیحٗشلبٝسیزضاٛساظُٟبفٛٞاضی،قٌْؾبذشبضٛٞاضیٝدبضاٗشط١بیثLAPW,PWٝLDA٠ٗبٜٛس

قٖزضاؾشرطاجٛشبیح–سؼبزٓیقج٠ٌٗیاٛدبٗس.ثٜبثطایٚاٛشربةنحیحضٝـحْٗؼبزلار١ًٞٚ

حبئعا١٘یزاؾز.

 ( تْیٌِ ساصی اًشطی لطع 5-2-1

ؾبظیاٛطغیهُغثطایٗح ٗحبؾجبرث٢ی٠ٜ اٛدبٕ زض اّٝ  ًطزٙيطایتثؿٍٗٞجسرزُبٕ سٝز

ًب١فسؼسازدبی١٠بیٗٞج ٗحسٝزًطزٙيطایتثؿٍٗٞجسرزحدٖٗحبؾجبرثب ٗیجبقس٠ًثب
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سرزًب١فٗیبثس.زضث٢ی٠ٜؾبظیاٛطغیهُغاظایٌٚٛش٠اؾشلبزًٟطزٟای٠ًٖيطایتثؿٍثطای

ثٜبثطا یبثٜس ًب١فٗی سسضیح ث٠ ثبلا خٜجكی اٛطغی ثب سرز ثطایاٗٞاج ضا يطایت ایٚ ٗیشٞاٙ یٚ

نلطزض,نلحبسی٠ًاٛطغیآ٢ٛباظیيٗوساضحسی٠ًانُلاحباٛطغیهُغٛبٗیسٟٗیكٞزثیكشطقٞز

ثطای اٛطغیهُغدبئیٚسطاؾز. اظ ٠ِٛزاقز٠ًاٛطغیخٜجكیآ٢ٛب س٢ٜبخ٘لاسیضا ٛظطُطكزٝ

 ٛوبٌ سؼساز زاقشٚ ٠ِٛ ثبثز ثب ٜٗبؾت هُغ اٛطغی اkّٝیبكشٚ ٛبحی٠  زض ٗحبؾجبرثطیٔٞئٚ

ذٞزؾبظُبضضااٛدبٕٗیز١یٖٝٗیعا١ِٙ٘طاییاٛطغیضاثطضؾیٗیٌٜیٖ.ث٠اظایٗوبزیطاٛطغیهُؼی

اٛطغیهُغث٢ی٠ٜاؾز زضثطٛب٠ٗ ١٠ًِ٘طاییاٛطغیسـییطیٌٜٛس، .Wien2kسـییط اٛطغیهُغثب

َٝجنضاث٠ُظیطثسؾزٗیآیس:       دبضاٗشط

           

.[64]ٗدصٝضاٛطغیهُغٗیجبقس    سیٚاسٖؾجيٝ-،قؼبعٗبكی٠ًRٚزضآٙ



(:ٛ٘ٞزاضث٢ی٠ٜؾبظیاٛطغیهُغ1-5قٌْ)

ثسؾزاٗسٟاؾز.22.4(Ry)(ٗوساضث٢ی٠ٜاٛطغیهُغثباؾشلبزٟاظضاث٠ُشًطقس1ٟ-5زضقٌْ)

اٛشربةقسٟاؾز.5 10ٗیعا١ِٙ٘طاییاٛطغیزضایٚٗحبؾجبراظٗطسج٠
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 دس هٌطمِ اٍل تشیلَئي  k( تْیٌِ ساصی تعذاد ًماط  5-2-4

زض١طضاؾشبزضكًبیٝاضٝٙثk٠ثؼساظث٢ی٠ًٜطزٙاٛطغیهُغ،ُبٕثؼسیث٢ی٠ٜؾبظیسؼسازٛوبٌ

ٜٗ نحیح ثٜسی ٗف ضٝـٜٗظٞض ث٠ ثطیٔٞئٚ ٛبحی٠ ضٝـٗفثٜسی . اؾز ثطیٔٞئٚ اّٝ  ُو٠

ث٠اظاییياٛطغیهُغث٢یk٠ٜاٛدبٕٗیقٞزٝث٠ٜٗظٞضث٢ی٠ًٜطزٙٛوب1ٌدي–ٜٗرٞضؾز

زض١طضاؾشبزضُٜٗو٠اّٝثطیٔٞئٚ،اٛطغیًْیبذش٠ضاثسؾزkقسٟٝثبثز،ثباكعایفسؼسازٛوبٌ

زضٗطظٗوبزیطیاؾز٠ًث٠اظایثبلاسطاظآٙاٛطغیًْیبذش٠سـییطٌٜٛس.K.ٗوساضث٢ی٠ٜ ٗیآٝضیٖ

ٛظطُطكش٠قسٟاؾز.زض7ث٢ی٠ٜثطایاٛدبٕٗحبؾجبرزض١طضاؾشب

ثبسٞخ٠ث٠ؾبذزاثطؾّٔٞثطایٗحبؾجبرٗـٜبَیؿیٝایٌٚٛش٠ً٠حدٖاثطؾّٔٞٛؿجزث٠ؾّٔٞ

اظَطكیثباكعایفحدٖؾّٔٞاٝٓی٠كًبیٛبحی٠اّٝثطیٔٞئًٚٞچٌشطٗیكٞزٗیاٝٓی٠ثعضُشطاؾزٝ

ضاثطایٗحبؾجبرٗـٜبَیؿیً٘شطاظٗوساضث٢ی٠ٜقسٟهطاضثس١ی٠ًٖثبػثً٘شطkسٞاٛیٖسؼسازٛوبٌ

قسٙظٗبٙاخطاٝنطك٠خٞئیزضظٗبٙٝاٛطغیٗیكٞز.

 (هحاسثِ پاساهتشّای تعادلی ضثکِ  5-2-5

اظث٢ی٠ٜؾبظیدبضاٗشط١بیٗٞضزٛیبظثطایاٛدبٕٗحبؾجبراٝٓیًٚ٘یزكیعیٌیهبثْاؾشرطاج٠ًثؼس

ٗوساضاٙثطایٗحبؾج٠ؾبذشبضٛٞاضیٝچِبٓیحبلارؾیؿشٖيطٝضیاؾزث٢ی٠ٜؾبظیثبثزقج٠ٌ

ایًٚ٘یزٗؼیبضیثطایسبئیسٜٗبؾتثٞزٙٛٞعضٝـا ٗیثبقس. سؼبزٓیقج٠ٌ( دبضاٗشط ٛشربثی)

(LAPWٚثطایحْٗؼبزلار١ًٞ)–قٖاؾز.١طچوسضایٚدبضاٗشط١بیسؼبزٓیٛعزیيث٠ٗوبزیط

سؼبزٓیًبكیاؾزثب ثطایٗحبؾج٠دبضاٗشط ثٞزٙضٝـاٛشربثیاؾز. سدطثیثبقسٗجیٚزضؾزسط

اٛطغیث٠زؾزآٗسٟسـییطذیٔیًٖزضدبضاٗشطقج٠ٌاٛطغیًْٗؼبزّضاث٠زؾزثیبٝضیٖ.ً٘شطیٚ

ٗؼبزّثبدبضاٗشطسؼبزٓیث٢ی٠ٜقج٠ٌاؾز.ثطایٗحبؾج٠دبضاٗشطسؼبزٓیقج٠ٌٝضسعایزثبیؿشیاثشساثب

ثبثز٠ِٛزاقشٚحدٖیبذش٠،اٛطغیًْضاث٠اظایسـییطارٗرشٔقثبثز١بیقج٠ٌٗحبؾج٠ٛ٘ٞز

                                           
1
 Monkhorst & Pack 
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ث٢ی٠ٜٗیc/aؾج٠قسٟثبٛطخسـییطارؾذؽثبثز٠ِٛزاقشٚحدٖثبٝاضزٛ٘ٞزٙدبضاٗشطسؼبزٓیٗحب

 قٞز ثٞز ذٞا١ٜس سؼبزٓی دبضاٗشط١بی اٛطغی ً٘شطیٚ حبٓز زض قج٠ٌ ٛشید٠[70]دبضاٗشط١بی .

زضقc/aٌْٗحبؾجبرثطایث٢ی٠ٜؾبظیحدٖیبذش٠اًؿیسضٝی١ٝ٘چٜیٚزضنساٛحطافاظٛؿجز

ث٢ی٠ٜؾبظیدبض(2-5-(ٝ)ة2-5-١بی)آق زضخسّٝ)ٛشبیححبنْاظ ٝٗوبیؿ٠اٙثب1-5اٗشط١ب )

اؾز ُطزیسٟ زضج زیِطاٙ ثب ًبض١بی اٗسٟ ثسؾز ٛشبیح ذٞة سٞاكن ٛكبِٛط ٗوبزیط ایٚ ٗوبیؿ٠

 .[71,72]ُعاضقبرؾبیطُط١ٟٝبیسحویوبسیاؾز


اٝضزٙدبضاٗشط١بی(:ٛ٘ٞزاضسـییطاراٛطغیثطحؿتحدٖثطایث٢ی٠ٜؾبظیدبضاٗشط١بیقج٠ٌثطایثسؾز2-5قٌْ)

سؼبزٓیقج٠ٌ

 

 (:ٗوبزیطسدطثیٝث٢ی٠ٜقسٟدبضاٗشط١بیسؼبزٓیقج1٠ٌ-5خسّٝ)

c/aثطزاض ٛطخسـییطارc ثطزاضa  

1/6020 5/2069(A) 3/2495(A) [2 ]ٗوبزیطسدطثی 

1/6038 5/0272(A) 3/1373(A) ٟٗوبزیطث٢ی٠ٜقس 

1/6034/999(A)3/11(A)7 [1ؾبیطٗوبلار [ 

1/6085/001(A)3/11(A)7 [2ؾبیطٗوبلار [
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 هحاسثِ ساختاس ًَاسی ( 5-2-6

اٛطغیكطٗی سب قٞز اٛدبٕ ثبیسٗحبؾجبرذٞزؾبظُبض ٛٞاضیاًؿیسضٝیاثشسا ؾبذشبض ثطایٗحبؾج٠

اٛشربةٗؿیطٜٗبؾتٝاٛشِطاُّیطیزضٛبحی٠ًب١ف ثطایسطؾیٖؾبذشبضٛٞاضیث٠زؾزآیس ثب .

ٛٞاضیسؼییٚٗیقٞز1ثطیٔٞئٚٛبدصیط ٛٞاضی ٛٞاض١بیاٛطغیٗحبؾج٠ٝؾبذشبض زضٗحبؾج٠ؾبذشبض .

: ٗؿیطاٛشِطاُّیطیظیطاٛشربةقسٟاؾز

 Г→Σ→Μ→Κ→Λ→Γ→Δ→Α 

.اٛطغیكطٗی (ٛكبٙزازٟقسٟاؾز3-5ٗحبؾجبرؾبذشبضٛٞاضیثطایاًؿیسضٝیزضقٌْ) ٛشید٠

ضٝیزضثبٛسضؾبٛفهطاضٗی 4sزضؾُحنلطاٛطغیهطاضزازٟقسٟاؾز.زضؾبذشبضٛٞاضیسطاظ١بی

اًؿیػٙٗیثبقٜس.ُبفٛٞاضی2pضٝیٝ 3dُیطٛسٝذٌُٞظیطٛٞاضظطكیزٛبقیاظاٝضثیشب١ّبی

ثبسٞخ٠[73]زضسٞاكناؾزٗحبؾجبسیُط١ٟٝبیسحویوبسیزیِط اؾز٠ًثبٛشبیح 1.5eV زضحسٝز

.ٝ اؾزΓ(زیسٟٗیقٞز٠ًاًؿیسضٝیزاضایُبفٛٞاضیٗؿشویٖزضضاؾشبیٛو3٠ُ-5ث٠قٌْ)

 7eV-سطاًٖظیبزذٌُٞزضثبظٟاٛطغی ٗیسٞاٛسٛكبٙز١ٜسٟثیكشطیٚحبٓش٢بی4eVٌٚ٘ٗ-سب

حًٞضآٌشطٝٙثبقس.

                                           
1
 Irreducible Brillione Zone 
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 ذبٓم(:ؾبذشبضٛٞاضیاًؿیسضٝی3-5قٌْ)

 (   DOS( هحاسثِ چگالی حالات )  5-2-7

ٜٗظٞضاظچِبٓیحبلاریيؾیؿشٖسؼسازحبٓش٢بیآٌشطٝٛیهبثْزؾشطؼزضٝاحسحدٖزضٝاحس

اٛطغیاؾز.زضایٚسحوینچِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثطایاًؿیسضٝیزضحبٓزذبٓمٝآلایف

.ثعضٍثٞزٙچِبٓیحبلارثبلازضیيٛٞاضاٛطغیٛكبٙ ٗحبؾج٠قسٟاٛس Fe, Co, Mnیبكش٠ثبػٜبنط

چِبٓیحبلارؾیؿشٖز١ٜسٟظیبزثٞزٙسؼسازحبٓز١بیٗدبظثطایاقـبّقسٙاؾز.١ِٜبٗی٠ً

نلطثبقسث٠ٜٗع٠ٓاٙٗیثبقس٠ًحبٓزٗدبظیزضٛٞاضاٛطغیٗٞضیٛظطثطایاقـبّقسٙٝخٞز

ُب١یٗیسٞاُٙبفٛٞاضیٗؿشو ٛ٘ٞزاضٛساضز. اظضٝیچِبٓیحبلاراٙؾیؿشٖسؼییٚٛ٘ٞز. یٖضا

(ٛكبٙزازٟقسٟاؾز.4-5چِبٓیحبٓش٢بثطحؿتاٛطغیثطای٠ٛٞ٘ٛاًؿیسضٝیذبٓمزضقٌْ)

eV 1/5ثطای٠ٛٞ٘ٛثسٝٙآلایفاًؿیسضٝیٗوساضُبفاٛطغیثیٚٛٞاضظطكیزٝٛٞاضضؾبٛفحسٝز

ٙٛو٠ُٗطخغاٛطغیزضٛظطُطكش٠قسٟاؾز٠ًزضایٚقٌْث٠نٞضرٗیثبقس.اٛطغیكطٗیث٠ػٜٞا

ذٍػ٘ٞزیثیٚٛٞاضظطكیزٝضؾبٛفٗكرمقسٟاؾز.١٘بُٛٞض٠ًزضایٚقٌْزیسٟٗیقٞز

ضٝی١یچهُجفاؾذیٜیزضُبفٛٞاضی 4S ٝ3dزض٠ٛٞ٘ٛثسٝٙآلایفث٠ػٔزدطثٞزٙسطاظ١بی
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ٗطثٌٞث٠اؾذیٚدبییٚٝاؾذییٚثبلاثب١ٖثطاثطثٞزٟٝٗبزٟكبهسٗكب١سٟٛ٘یقٞزٝچِبٓیحبلار

١ط٠ُٛٞذهٔزٗـٜبَیؿیاؾز١٘چٜیٚایٚقٌْٛكبٙٗیز١س٠ًچِبٓیحبلارزضؾ٘زضاؾز

اٛطغیكطٗینلطاؾز٠ًٛكبٙز١ٜسٟذبنیزٛی٘طؾبٛبییاًؿیسضٝیذبٓمٗیثبقس.ایٚٗؿئ٠ٔ

ؾُحكطٗیاًؿیسضٝیذبٓم١یچحبٓشیثطایاقـبّٝخٞزٛساضز.ٛكبٙٗیز١سزضُبفٛٞاضیٝ



(:چِبٓیحبٓزًٔیثطایاؾذیٚثبلاٝدبییٚاًؿیسضٝیثسٝٙآلایف4-5قٌْ)

چِبٓیحبلارًٔییيؾیؿشٖٗد٘ٞعچِبٓیحبلارخعئیاس١ٖبیسكٌیْز١ٜسٟآٙٗیثبقس.

(زیس7ٟ-5ضٝیزضقٌْ)١4s , 3p , 3d٘بُٛٞض٠ًاظچِبٓیحبلارخعئیٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی

ٛبچیعs,pٝdزاضایچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠اٝضثیشبّ 0evسب 7eV-ٗیقٞززضٗحسٝزٟاٛطغیثیٚ

١بی ١بیاٝضثیشبّ آٌشطٝٙ خبیِعیسُی ٛكبِٛط ٗیسٞاٛس ایٚٗؿئ٠ٔ .s,pٝdٗیثبقٜس ضٝیثبقس

ثٜبثطایٚٗیسٞاُٙلزایٚاٝضثیشب١ّبزضٛٞاض١بیاٛطغیدبییٚسطیاظٛٞاضظطكیزهطاضزاضٛس.چِبٓی

ؾبٛفٗوساضؿیطنلطزاضز.اسٖضٝی١ٖزضٛٞاضظطكیز١ٖٝزضٛٞاضض4sحبلارٗطثٌٞث٠اٝضثیشبّ

(ٛكبٙٗیس١س٠ًایٚاٝضثیشبّزضٗحسٝزٟاٛطغیٛٞاضظطكیزٛوف٢ٗ٘شطیزاضز.ای5ٚ-5آجش٠قٌْ)
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اس١ٖبیضٝیٛوفٗٞثطسطیزضضكشبضآٌشط١ٙٝبی4sثطضؾیٛكبٙٗیز١س٠ًآٌشط١ٙٝبیاٝضثیشبّ

ظطكیز٠ٛٞ٘ٛٗٞضزُٗبٓؼ٠زاضز.

 قٌْ

اسٖضٝیزضاًؿیسضٝیذبٓم. s , p , dبٓیحبٓز١بیًٔیٝخعئیثطایسطاظ١بی(:چ5ِ-5قٌْ)

اس2pٖاس١ٖبیضٝیٝاٝضثیشب4s ,3p ٝ3dّچِبٓیحبلارخعئیاؾذیٚثبلاٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی

(ٛكبٙزازٟقسٟاؾز.ایٚقٌْٛكبٙٗیز١س٠ًثیكشطیٚٛوفزض6-١5بیاًؿیػٙزضقٌْ)

اًؿیػٙٗطثٌٞثبقس.چِبٓیحبلار 2pضٝیٝ 4sچِبٓیحبلارًْٗبزٟثبیؿشیث٠اٝضثیشب١ّبی

اُطچ٠چِبٓ زاضٛس ظطكیزٝخٞز ٛٞاض ٖ١ ضؾبٛفٝ ٛٞاض ١ٖزض ایٚاٝضثیشب١ّب یحبلارٗطثٌٞث٠

١٘چٜیٚچِبٓیحبٓز١بی اؾز. هبثْٗلاحظ٠ ظطكیزثیكشط ٛٞاض زض ایٚاٝضثیشب١ّب ٗطثٌٞث٠

اًؿیػٙزضٛٞاضظطكیزثیكشطاظچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی 2pخعئیٗطثٌٞث٠اٝضثیشبّ

s2ٗیثبقس.ثٜبثطایٚاٝضثیشب١ّبیpضآٌشط١ٙٝبیظطكیزاس١ٖبیاًؿیػٙٛوفٗٞثطسطیزضضكشب

اًؿیسضٝیذبٓمذٞا١ٜسزاقز.
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س١ٖبیاpاس١ٖبیضٝیٝاٝضثیشب١ّبیs,p,d(:چِبٓیحبلارخعئیثباؾذیٚثبلاٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی6-5قٌْ)

اًؿیػٙزضٛیٖضؾبٛبیاًؿیسضٝی

 

الکتشًٍی ٍ هغٌاطیسی خَاظ  تشسسی هٌظَس تِ هحاسثات ساصی تْیٌِ( 5-1

 سلیك ضذُ تش پایِ اکسیذ سٍی

 ( همذه5-1-9ِ

ثبزضنس١بیٗرشٔقضٝیذٞالآٌشطٝٛیFe ,Co ,Mnٝزضایٚثرفاثطآلایفػٜبنطٗـٜبَیؿی

دبضاٗشط١بیلاظٕثطای ٗـٜبَیؿیاًؿیسضٝیٗٞضزثطضؾیهطاضذٞا١سُطكز.ثطایایٜٚٗظٞضاثشسا

اٛدبٕٗحبؾجبرث٢ی٠ٜقسٟٝثبثز١بیقج٠ٌزض٠ٛٞ٘ٛآلایفیبكش٠ث٠زؾزٗیآیٜس.ٌٛش٠اؾبؾی

ٜٗ خبیِبٟ اٛشربة ٗحبؾجبر اٛدبٕ اظ ؾبذشبضهجْ زض ٗـٜبَیؿی ١بی اسٖ خبٛكیٜی ثطای بؾت

 .   ٗیثبقسZnOٛی٘طؾبٛبیٗیعثبٙ
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 ٍسٍدی پاساهتشّای ساصی تْیٌِ ( 5-1-2

ضٝیٗـٜبَیؿی ذٞال ثطضؾی ٜٗظٞض ث٠ ؾبظُبض ذٞز ٗحبؾجبر اٛدبٕ زض ثب آلایف اًؿیس یبكش٠

. زضٛظطُطكش٠قسٟاؾز 4/22(Ryزازٟٛكسٟٝٗوساض) سـییط هُغ اٛطغی ٗوساض ی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿی،

اٛدبٕٗحبؾجبر ثؼسیزض اّٝثطیٔٞئٚثطایٗفثٜسیایٚ,دبضاٗشط ُٜٗو٠ ٛوبٌزض اٛشربةسؼساز

سٞخ٠ث٠زضنسآلایفٗٞضزٛظطٗیسٞاٛیٖسؼسازٛوبٌ ثب ً٘شطاظٗوساضث٢یk٠ٜٛبحی٠ٗیثبقس. ضا

سٟٝثبؾبذزاثطؾّٔٞثطزاض١بیقج٠ٌثعضُشطقچ̦ٞٙزضٛظطثِیطیٖ قسٟثطایاًؿیسضٝیذبٓم

ثطایٗفثٜسیایٚٛبحیk٠حدٖٛبحی٠ثطیٔٞئٚزضكًبیٝاضًٝٙب١فیبكش٠ٝزضٛشید٠سؼسازٛوبٌ

زضٛظطُطكش٠ایٖ.زضای353ٚ.زضایٚٗحبؾجبرثطایزهزثیكشطثطای٠٘١آلایك٢ب١فٗییبثسبً

ثطزاض١بیقج٠ٌاثطؾّٔٞث٠ثطٛب٠ٗاخبظٟزازٟقسٟسبسؼسازٛوبٌ بضٙٗحبؾجبرثطٛب٠ٗث٠ػٔزػسٕسو

k ثكٞز.353ٜٗبؾتزض١طضاؾشبضاَٞضیسؼییًٜٚس٠ًحبنًٔطةسؼسازٛوبٌزض٠٘١ضاؾشبػسز

ٗوساض ٠ً ثٞز ٗـعی ٝ ظطكیز ١بی آٌشطٝٙ خساؾبظی اٛطغی ٗحبؾجبر اٛدبٕ ثطای ثؼسی دبضاٗشط

7(eV)-ُطكش٠قسٟاؾز.زضٛظط

 هغٌاطیسی هَاد آلایص تشای هٌاسة جایگاُ ( اًتخاب5-1-1

ٗحبؾجبر، اٛدبٕ ثطای ٛیبظ ٗٞضز دبضاٗشط١بی اٛشربة ٝ ٝضٝزی كبیْ ؾبظی آٗبزٟ اظ دؽ ثؼسی ُبٕ

.ثبقس ٗی ٗیعثبٙ ٛی٘طؾبٛبی زض ٛظط ٗٞضز ٗـٜبَیؿی ػٜبنط خبٛكیٜی ثطای ٜٗبؾت خبیِبٟ اٛشربة

سكٌیْ ١بی اسٖ خبی ث٠ ٗـٜبَیؿی ١بی اسٖ ٠ً ١بیی حبٓز زض ذٞزؾبظُبض ٗحبؾجبر ًبض ایٚ ثطای

 قسٟ ٗوبیؿ٠ آ٢ٛب اٛطغی ٝ قسٟ اٛدبٕ ٗیِیطز، هطاض ٗیعثبٙ ٗبزٟ ز١ٜسٟ ث٠(2-5خسّٝ)اؾز) . )

زضاًؿیسضٝیٝٗحبؾج٠اٛطغیًْٗكب١سٟ ث٠خبیاًؿیػٙٝضٝی Coػٜٞا٠ٛٞ٘ٛٙثبخبیِعیٜی

ث٠اٛطغی O(Zn,Co)ث٠خبیًبسیٞٙٗبزٟٗیعثبٙ TMٗیٌٜی٠ًٖاٛطغیًْؾیؿشٖزضخبیِعیٜی

ٛعزیيسطٗیثبقساذشلافظیبزاٛطغیؾیؿشٖزضحبٓزخبیِعیٜیآٛیZnOٙٞاًؿیسضٝیذبٓم

اٛطغیثسٝٙالایفاًؿیسضٝیZn(O,Co)ٗبزٟٗیعثبٙ ذبٓمٗجیٚػسٕقٌُْیطیایٚكبظزضثب
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ایٚٛشید٠ثبُعاضـُط٢١ٝبیسحویوبسیزیِطٛیعزضسٞاكنٗیثبقس ثبسٞخ٠ث٠[74]ٗیثبقس. .

ٛشبیحایٚثطضؾیزضس٘بٕٗحبؾجبراٛدبٕقسٟزضایٚسحوینػٜبنطٗـٜبَیؿیخبٛكیٚاس١ٖبیضٝی

 قسٟاٛس.

 

 اوتخاب جایگاي مىاسة ترای آلایش( : مقایسً اورژی ترای 2-2جذول )

 

 

 

 

 

 ( خواص مغناطیسی و چگالی حالات نیمرسانای آلایش یافته5-3-4

ایٚسـییطار ٠ً ٗیًٜس سـییط ٛی٘طؾبٛبییایٚٗبزٟ ضٝیذٞالضؾبٛبیییب آلایفاًؿیس اثط زض

اٝضثیشبّ اثطخلزقسُیقسیسثیٚآٌشط١ٙٝبیخبیِعیسٟ اس١ٖبیٛبذبٓهیdٌٝٗ٘ٚاؾززض

ٛعزیيِطٗبزٟٗیعثبٙ)اًؿیسضٝی(ایدبزقسٟثبقٜس.اظؾٞییزیp و   sحب١ْٗبیٛبقیاظاٝضثیشبّ

ثبثز١بیقج٠ٌٗبزٟٗیعثبZnٙث٠قؼبعیٞٛیMn , Co  , Feثٞزٙقؼبعیٞٛیی٢ٛٞبیٗـٜبَیؿی

.آجش٠ُعاضقبرُط١ٟٝبیسحویوبسیزیِطٛكبٙٗی  ً٘شطسحزسبثیطحًٞضٛبذبٓهیهطاضٗیُیطٛس

ث٠َٞضهبثْسٞخ٢یث٠ٛٞعآلا اٗبزٟیفٝقطایٍز١س٠ًزضٗبزٟٗیعثبٙذٞالكیعیٌی١٠ٛٞ٘ٛب

 ثؿشِیزاضز ١ب اًؿیسضٝی.ؾبظی٠ٛٞ٘ٛ ١بیسحویوبسیٗرشٔقثطای٠ٛٞ٘ٛ ػٜٞاٙٗثبُّطٟٝ ث٠

ُعاضـٛ٘ٞزٟاٛس. اس١ٖبیٗـٜبَیؿیًجبٓزٗوبزیطُكشبٝضٗـٜبَیؿیٗشلبٝسیضا الایفیبكش٠ثب

 . (ٛكبٙزازٟقسٟاؾز7-5زضقٌْ)ٛشبیحایُٚعاضقبر

 ترکیة (Ryاورژی کل)

-7972/4792 ZnO 

-3376/4099 (Zn,Co)O 

-90992/7960 Zn(O,Co) 
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 اًؿیسضٝیآلایفیبكش٠ثبًجبٓز:ٛشبیحُعاضقبرٗرشٔقزضٗحبؾج٠ٗ٘بٙٗـٜبَیؿیثطای(7-5قٌْ)

زضازا٠ٗثبزضٛظطُطكشٚقطایٍیٌؿبٙثطایٌٗبٙخبیِعیٜیٛبذبٓهی١بیآ١ًٚٝجبٓزِٜٜٝٗع 

١ِٝ٘طاییاٛطغیاظ9/22( Ry)ٝاٛطغیهُغ(eV)7-اٛطغیخساؾبظی,زضاثطؾ١ّٞٔبییٌؿبٙ

 سوطیت5 10ٗطسج٠   GGA اظ دبیساض كبظ ٗحبؾج٠  ,ثطای خعئی ٝ ًٔی حبلار ٗ٘بٙ,چِبٓی

ٗـٜبَیؿیًْاًؿیسضٝیالائیسٟاؾشلبزٟقسٟٝٛشبیحاٙاضائ٠ُطزیسٟاؾز.

          O (TM=Fe,Mn,Co)( خَاظ هغٌاطیسی ًیوشساًای5-4

  پایذاس حالت پایِ( تشسسی فاص 5-4-9

ٗـٜبَیؽ كبظ١بیكطٝ زض اٛطغیؾیؿشٖ ٗوبزیط ٗحبؾج٠ دبضاٗـٜبَیؽٝ,ثب آٛشیكطٝٗـٜبَیؽٝ

ٗوبیؿ٠ا٢ٛبثبیٌسیِطكبظدبیساضؾیؿشٖسؼییٚٗیقٞز.كبظ١بیٗرشٔقثبسٜظیٖاؾذیٚاس١ٖبیاثط

ثطؾّٔٞٝٗیعاٙٛبذبٓهیٝاضزؾ١ّٞٔبیؾبذش٠قسٟایدبزٗیقٞزٝزضنسآلایفثطاؾبؼحدٖا

آٛشیكطٝٗـٜبَیؽ,ٗوبزیطاٛطغیحبٓزدبی٠ؾیؿشٖزضؾ٠كبظكطٝٗـٜبَیؽ قسٟسؼییٚٗیِطزز.

ٛبذبٓهیاظكٔعار50 ,33/3, 25 , 12/5 , 8/33 , 5/5 ٝدبضاٗـٜبَیؽثطایآلایفزضنس١بی
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خسّٝ زض ٝ ٗحبؾج٠ اًؿیسضٝی 3-١5بی) ٗـٜبَیؿیزض )( ٝ5-4( ٝ اؾز.(5-5( اضائ٠قسٟ

ٗوبیؿ٠ٗوبزیطاضائ٠قسٟزضایٚخس١ّٝبٛكبٙٗیز١ٜس٠ً:

آٛشیكطٝٗـٜبَیؽزض٠٘١زضنس١بیالایفً٘شطاظاٛطغی آق:٠ًثطایٛبذبٓهیِٜٜٗعاٛطغیكبظ

ٗـٜبَیؽ آٛشیكطٝ ؾیؿشٖ حبٓزدبی٠   كبظ ٓصا ٗـٜبَیؽاؾزٝ كطٝ  ٗـٜبَیؽٝ ١بیدبضا كبظ

ٝٛشبیحٗحبؾجبسیُطٟٝؾبسٞ[75]ثسؾزٗیایس.ایٚٛشبیحثبٛشبیحسدطثیُطٟٝكًٞٞٗٞضا١ٌٝ٘بضاٙ

ضسُبثناؾز.ز[76]ٝیٞقیسا١ٌٝ٘بضاٙ



 (:اٛطغیؾیؿشٖزضحبٓز١بیٗـٜبَیؿیٗرشٔقٝٗ٘بٙٗـٜبَیؿیًْؾیؿشٖث٠اظاییياسٖٛبذبٓهیِٜٜٗع3-5خسّٝ)

درصد 
آلایش 
 منگنز

انرژی کل فاز فرو 
 (    مغناطیس )

(Ry) 

انرژی کل فاز آنتی 
 (     فرومغناطیس )

(Ry) 

انرژی کل فاز پارا 
 (    مغناطیس )

(Ry) 

     

      
(Ry) 

ممان 
مغناطیسی 

 کل
 cell / µ 

41% -01312/11331 -01312/11225 -01312/12123 -1/11333 2/2152 

14% 
-12252/15504 -12252/15212 -12255/22252 -1/11001 2/2212 

4/01% -42122/21500 -42122/21211 -42121/23115 
-1/11012 

2/2522 

22/2%  -22022/23254 -22022/23212 -22022/22225 

-1/11042 

2/2252 

% 4/4 -021122/31205 -021122/31422 -021122/13200 
-1/11121 

2/2202 

 

ٗحبؾج٠قسٟثطایكبظ١بیٗرشٔقٛكبٙٗیز١س٠ًثطایٛبذبٓهیًجبٓز ٗوبیؿ٠اٛطغی١بیب :

زضنساظاٛطغیكبظ١بیدبضاٗـٜبَیؽ3/33ًٝ٘شطاظآٛشیكطٝٗـٜبَیؽثطایآلایف١بی اٛطغیكبظ

كطٝٗـٜبَیؽً٘شطاؾزٝٓصاكبظحبٓزدبی٠ؾیؿشٖآٛشیكطٝٗـٜبَیؽزضایٚزضنس١بیالایف
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سٞاكناؾز ٗیثبقس. ُعاضقبرُط١ٟٝبیسحویوبسیزیِطزض اكعایفزضنس[77]ایٚٛشبیحثب ثب .

ضٝیسـییطكبظزازٟٝكبظكطٝٗـٜبَیؽكبظدبیساضذٞا١سثٞز.زضنساًؿیس50ٛبذبٓهیًجبٓزسب

ثطایكبظ١بیٗرشٔقٛكبٙٗیز١س٠ًثطایٛبذبٓهیآ١ٚج :  ٗوبیؿ٠اٛطغی١بیٗحبؾج٠قسٟ

آٛشی اٛطغیكبظ اظ ً٘شط ٛظطُطكش٠قسٟ ٗـٜبَیؽثطای٠٘١زضنس١بیآلایفزض كطٝ اٛطغیكبظ

كطٝٗـٜبَیؽٝدبضاٗـٜبَیؽاؾزٝزضٛشید٠كبظدبیساضكطٝٗـٜبَیؽذٞا١سثٞز.



 ٛطغیؾیؿشٖزضحبٓز١بیٗـٜبَیؿیٗرشٔقٝٗ٘بٙٗـٜبَیؿیًْؾیؿشٖث٠اظاییياسٖٛبذبٓهیًجبٓز(:ا4-5خسّٝ)

زضنس

آلایف

 ًجبٓز

اٛطغیًْكبظكطٝ

(    ٗـٜبَیؽ)
(Ry) 

اٛطغیًْكبظآٛشی

(     كطٝٗـٜبَیؽ)
(Ry) 

اٛطغیًْكبظدبضا

(    ٗـٜبَیؽ)
(Ry) 

     

      
(Ry) 

ٗ٘بٙ

ٗـٜبَیؿی

ًْ

cell  /µ 



50% 

 

-13347/93556 

 

-13347/93458 

 

-13347/84848 

 

+0/00098 

 

5/9853 



3/33% 



-20826/94312 

 

-20826/94378 

 

-20826/85724 

 

-0/00066 

 

5/9886 

25% 

-28305/92981 

 

-28305/93035 

 

-28305/71526 

 

-0/00054 



6/9111 

5/12% 
-58221/96850 -58221/96932 -58221/74809 

 

-0/00082 
6/0185 

%8/33 
-88138/00909 -88138/01029 -88137/78726 

 

-0/00120 
6/0520 

%5/5 
-133012/06499 -133012/06732 -133011/82061 

 

-0/00233 
6/0137 
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 ؾیؿشٖث٠اظاییياسٖٛبذبٓهیا١ٚ(:اٛطغیؾیؿشٖزضحبٓز١بیٗـٜبَیؿیٗرشٔقٝٗ٘بٙٗـٜبَیؿی5ًْ-5خسّٝ)

زضنس

آلایف

ا١ٚ

اٛطغیًْكبظكطٝ

(    ٗـٜبَیؽ)
(Ry)

كطٝاٛطغیًْكبظآٛشی

(     ٗـٜبَیؽ)
(Ry)

اٛطغیًْكبظدبضا

(    ٗـٜبَیؽ)
(Ry)

     

      
(Ry) 

ٗ٘بٙ

ٗـٜبَیؿیًْ

cell /µ 

25% -27823/505776 -27823/50305 -27823/22850 +0/00272 8/2149 

5/12% -57739/54874 -57739/54585 -57739/25822 +0/00289 8/3044 

%8/33 -87655/59237 -87655/58827 -87655/30237 +0/0071 8/5465 

%5/5 -132529/65174 -132529/65016 -132529/34726 +0/00158 8/3816 

 

 ( تشسسی چگالی حالات ٍ سفتاس هغٌاطیسی اکسیذ سٍی آلایص یافتِ تا اّي 5-5

ًب١فُبفٛٞاضیثباكعایفزضنسٛبذبٓهیٗیسٞاٛسث٠ػٔزاكعایفثبثزقج١٠ٛٞ٘ٛ٠ٌبیالائیسٟ

ثبقس.ػٔزاكعایفثبثزقج١٠ٛٞ٘ٛ٠ٌبیالائیسٟٛیعٗیسٞاٛسث٠زٓیْثعضُشطثٞزٙقؼبع١بییٞٛی

دیٌٞٗشط(ثبقس.ٛطخسـییطارُبفاٛطغی60دیٌٞٗشط(زضسطًیتٛؿجزث٠قؼبعیٞٛیضٝی)63)ا١ٚ

 هبثْدیفثیٜیٗیثبقس.ضاًؿیس هبُٛٞٙٝبضز اًؿیسضٝیذبٓماظ ا١ٚٛؿجزث٠ ثب ٝیالائیسٟ

نطٝاؾ٠ُػٜب dٗبزٟٗیعثبٙٝاٝضثیشبّ sٝpؾبظًٝبضایٚسـییطارث٠ثط١ٌٜ٘فثیٚاٝضثیشب١ّبی

 dٛؿجززازٟٗیقٞز.١٘چٜیٚچِبٓیحبلارًٔیٝچِبٓیحبلارخعئیٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی

25ٝ5/12ٝاس١ٖبیاًؿیػٙث٠اظایزضنس١بیالایفpاس١ٖبیآ١ٚٝضٝیٝاٝضثیشب١ّبی

زٟقسٟاؾز.(ٛكبٙزا12-5(ٝ)11-5(ٝ)10-5(ٝ)9-5ث٠سطسیتزضق١ٌْبی)52/6ٝ61/4

هُجف ,ٗوبیؿ٠ایٚق١ٌْبٛكبٙٗیز١س٠ًسـییطهبثْسٞخ٠ٛؿجزث٠ٛٞ٘ٛ٠اًؿیسضٝیذبٓم

ػٔزٗشوبضٙٛجٞز ث٠ ق٢ٌٔب ث٠ سٞخ٠ ١٘چٜیٚثب . ذبٓمٗیثبقس ُبفٛٞاضی٠ٛٞ٘ٛ ٙاؾذیٜیزض

ٙٗیز١ٜسسـییطچِبٓیحبلارًٔیاؾذی١ٚبیثبلاٝدبیی١٠ٛٞ٘ٛٚباظذٞزذبنیزٗـٜبَیؿیٛكب

اؾذیٚدبییٚ سـییطُبفثطایحبٓزثب اظ اؾذیٚثبلایًْؾیؿشًٖ٘شط ُبفاٛطغیثطایحبٓزثب
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  ٝ Fe-3dؾیؿشٖاؾز.ایٚسـییطُبفٌٗ٘ٚاؾززضاثط١یجطیساؾیٞٙهٞیثیٚاٝضثیشب١ّبی

O-2pثطایسطاظ١بی قسٟ چِبٓیحبٓز١بیخعئیٗحبؾج٠ . O-2pثبقس ٝZn-3d ٝFe-3dٙٛكب

اٝضثیشب١ّبی ٛوفهبثْسٞخ٠ Fe-3d ز١ٜسٟ ٝO-2pٚآٌشطئ زضذٞالسطاثطزی١ٝ٘چٜیٚضكشبض

ب٠اؾذیٚدبییٚٗجیٚاٙاؾز٠ًث١بیظطكیز١٠ٛٞ٘ٛبیالائیسٟاؾز.چِبٓیحبٓز١بیٗطثٌٞث

ٔعیذٞا١سزاقزكعایفزضنسالایفُبفاٛطغیحصفٗیقٞزٝزضٛشید٠ٛٞ٘ٛ٠ذبنیزٛیٖكا

((.ثطایحبٓز١بیثباؾذیٚثبلاثباكعایفزضنسآلایفاٛطغیُبفًب١فٗییبثساٗبث8٠-5)قٌْ)

 َٞضًٔیاظثیٚٛ٘یضٝز.



ثطایاًؿیسضٝیآلائیسٟثبآ١ٚ (:ٛ٘ٞزاضسـییطُبفاٛطغیثبزضنسآلایف8-5قٌْ)

ذٞز اظ كٔعیٛیع اًؿیسضٝیذبنیزٛی٠٘ اكعایفزضنسآلایف، ثب ایٚٛشبیحٛكبٙٗیز١س٠ً

اؾذیٚدبییٚٗكرمًٜٜسٟحبٓزٛیٖكٔعی ػجٞضسطاظكطػیاظٗیبٙحبٓز١بیثب ٛكبٙٗیز١س.

.ایٚٗحبؾجبرٛكبٙٗیز٠ًٚ١حًٞضحبٓز١بیاؾذیٜیزضسطاظكطٗیٗطثٌٞث٠[78]ٗبزٟاؾز

اس١ٖبیا١ٚٗیثبقس.ثطایحبٓز١بیاؾذیٜیدبییٚحبٓز١بیٗٞثطزضهُجف3dٝضثیشب١ّبیا

آٌشطٝٙٝٓزقٌُْطكش٠اٛس.ًٞچيثٞزٙچِبٓیحبٓز١ب2سب1-اؾذیٜیثیكشطزضثبظٟاٛطغی

ٗیسٞاسسٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبیاس١ٖبیٛبذبٓهیزضٛبحی٠ُبفاٛطغی١٠ٛٞ٘ٛبزضآلایف١بیًٖ

ثیبِٛطایٚٝاهؼیزثبقس٠ًدیٞٛسثیٚاس١ٖبیٛبذبٓهیٝٗبزٟٗیعثبٙيؼیلشطاظدیٞٛسثیٚاس١ٖبی

.ثطضؾیچِبٓیحبلارخطئیٗحبؾج٠قسٟٛكبٙٗیز١س٠ًحبٓز[79 ] انٔیٗبزٟٗیعثبٙاؾز

اؾذیٚدبییٚٗطثٌٞث٠اٝضثیشب١ّبی اٛطغی١3dبیثب ثبظٟ -5اسٖضٝیزض آٌشطٝٙٝٓزٗی-9سب

0

1

2

3

0 5 10 15 20 25 30

 گاف

 درصد آلایشی 
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سٞاٛسٛوفهبثْسٞخ٢یضٝیذٞالكیعیٌیٝاثؿش٠ث٠آٌشط٢ٛٝبیظطكیز١٠ٛٞ٘ٛبیُٗبٓؼ٠قسٟ

اًؿیػٙثیكطیٚٛوفضازاضز.ثٜبثطای2pٚآٌشطٝٙٝٓزسطاظ١بی0سب-5زاقش٠ثبقس.زضثبظٟاٛطغی

ز آٌشطٝٙٝٓز3٠ًسب-1ضثبظٟاٛطغیذٞالكیعیٌیسطًیتزضایٚثبظٟٝاثؿش٠ث٠اًؿیػٙاؾز.

ٗیثبقسسطاظ١بی اٛطغیكطٗیٛیع چِبٓیحبلار3dقبْٗٗحسٝزٟ زض ضا  ثیكشطیضا اسٖا١ٚاثط

ؾیؿشٖثطػ٢سٟزاضز.ٝاثطایٚسطاظ١بهُجفاؾذیٜیاًؿیسضٝیذبٓماؾز.ثطایحبٓز١بیثب

اس١ٖبیضٝیٛوفانٔیضازضسكٌی3dْسطاظ١بیآٌشطٝٙٝٓز-4سب-8اؾذیٚثبلازضثبظٟاٛطغی

اس١ٖبیا١ٚ 3dآٌشطٝٙٝٓزسطاظ١بی0سب4چِبٓیحبٓش٢بایلبٗیًٜٜس١ٝ٘چٜیٚزضثبظٟاٛطغی

   ٛوفانٔیضازضچِبٓیحبلارث٠ػ٢سٟزاضٛس.
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%آق(چِبٓیحبلارًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚة(چِبٓیحبلارًٔیٝخعئی25آلایفضٝیالائیسٟثبا١ٚثبساًؿیچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠(:9-5قٌْ)

اسٖا١ٚ.dاسٖاًؿیػpٝٙاسٖضٝیd ثباؾذیٚثبلاج(چِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثباؾذیٚثبلاثطایاٝضثیشب١ّبی

 آق

 ة

 ج
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%آق(چِبٓیحبلارًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚة(چِبٓیحبلارًٔی512ٝآلایف/ضٝیالائیسٟثبا١ٚثبسچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠اًؿی(:10-5)قٌْ

اسٖا١ٚ.dاسٖاًؿیػpٝٙ اسٖضٝیd خعئیثباؾذیٚثبلاج(چِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثباؾذیٚثبلاثطایاٝضثیشب١ّبی

 آق

 ة

 ج
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%آق(چِبٓیحبلارًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚة(چِبٓیحبلارًٔی256ٝآلایف/ضٝیالائیسٟثبا١ٚثبسچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠اًؿی(:11-5قٌْ)

اسٖا١ٚ.dاسٖاًؿیػpٝٙ اسٖضٝیd خعئیثباؾذیٚثبلاج(چِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثباؾذیٚثبلاثطایاٝضثیشب١ّبی

 آق آق آق آق

 ج

 ة

 آق

 آق
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%آق(چِبٓیحبلارًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚة(چِبٓیحبلارًٔی16/4ٝآلایفضٝیالائیسٟثبا١ٚثبچِبٓیحبلارٗطثٌٞث٠اًؿیس(:12-5قٌْ)

 اسٖا١ٚ.dاسٖاًؿیػpٝٙاسٖضٝیdخعئیثباؾذیٚثبلاج(چِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثباؾذیٚثبلاثطایاٝضثیشب١ّبی

 ج

 ة
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آٛیٞٙٗبزٟٗیعثبٙزضpاس١ٖبٛبذبٓهیٝاٝضثیشب١ّبیdثط١ًٖٜفسجبزٓیهٞیثیٚاٝضثیشب١ّبی

2(ٝ   6  سطاظسج٢ِٚ)3اسٖٛبذبٓهیث3d٠ٛی٘طؾبٛبیآلایفقسٟٜٗدطث٠قٌبكش٠قسٙسطاظ

1اسٖاًؿیػ١ٙیجطیس pاس١ٖبیٛبذبٓهیثباٝضثیشب٢ٓبی   3  اٝضثیشبّ (ٗیقٞز.  3سطاظسج٢ِٚ)

ثسٝٙای٠ٌٜثط١ٌٜ٘كیثب  3ٗیقٞٛسٝؾُحاٛطغیا٢ٛبسـییطٗیًٜسزضحبٓی٠ٌاٝضثیشب١ّبی

.ثٜبثطای١ٚ٘بُٛٞض [80 ]١بیاَطافزاقش٠ثبقٜسؾُحاٛطغیا٢ٛبثسٝٙسـییطثبهیٗیٗبٛس2ٓیِبٛس

زضاثط١یجطیسقسٙثباٝضثیشبّ  3  سبیی3(ٛكبٙزازٟقسٟاؾزاٝضثیشب١ّبی13-٠ً5زضقٌْ)

سوؿیٖٗیقٞٛس٠ًحبٓزدیٞٛسیزض   4ٝآٛشیدیٞٛسی   3ث٠زٝحبٓزدیٞٛسی Oاس١pٖبی

  3ٛٞاضظطكیزٝحبٓزآٛشیدیٞٛسیزضٛعزیيٛٞاضضؾبٛفهطاضٗیُیطز.اٝضثیشب١ّبیزٝسبیی

ثسٝٙای٠ٌٜثباٝضثیشب١ّبیاَطافذٞز١یجطیسقٞٛسؾُحاٛطغیا٢ٛبثبثزثبهیٗبٛسٟٝزضٗیبُٙبف

. ٗیُٞیٜس5eحبٓز١بیؿیطدیٞٛسی̦ٛٞاضیهطاضٗیِیطٛس٠ًث٠ایٚحبٓز١ب

                                           
1
 Hybrid 

2
 Ligand 

3
 Bonding state 

4
 Anti - Bonding state 

5
 Non - Bonding state 
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اسٖٛبذبٓهیزضٛٞاضظطكیزُٝبفٛٞاضیٛی٘طؾبٛبیٗیعثبٙٝ  3 ٝاٝضثیشبّ  3(:قٌبكشِیاٝضثیشب13ّ-5قٌْ)

. [80 ]ٛ٘بیفخبیِبٟحبٓش٢بیدیٞٛسیٝؿیطدیٞٛسیٝآٛشیدیٞٛسی



ق٢ٌٔبی) )14-5زض ٝ ٛوف5-15( چِبٓیحبلارًٔیٝخعئیثطایآلایف١بیٗرشٔقآ١ٚٝ  )

اسٖآ١ٚزضچِبٓیحبلاراًؿیسضٝیسطؾیٖقسٟٝثؼًیاظحبٓش٢بیدیٞٛسیٝآٛشی3dاٝضثیشبّ

3dدیٞٛسیٝؿیطدیٞٛسیٛیعٗكرمقسٟاٛس.١٘بُٛٞض٠ًزضایٚق٢ٌٔبزیسٟٗیقٞزاٝضثیشب١ّبی

ثطای ٗطثٌٞث٠ٛبذبٓهیآ١ٚ١ٖزضٛٞاضظطكیز١ٖٝزضٛٞاضضؾبٛفاًؿیسضٝیظب١طقسٟاٛس.

حبٓز ٛٞاض١بچِبٓی زض كطٗی ؾُح ظیط دیٞٛسی ؿیط ٝ دیٞٛسی حبٓش٢بی ثبلا اؾذیٚ ث٠ ٗطثٌٞ ی

آلایفچِبٓی اكعایفزضنس ثب  ثبقٜس ٗی دط ًبٗلا آٌشطٝٙ زٝ سٞؾٍ ٝ اٛس ُطكش٠ ظطكیزهطاض

حبٓش٢بیدیٞٛسیزضٛٞاضظطكیزًب١فٗییبثٜس.ثطایچِبٓیحبٓز١بیثباؾذیٚدبییٚحبٓز١بی

اٛشیدیٞٛسیٝؿیطدیٞٛسیزضسطاظكطٗیهطاضٗیِیطٛس٠ًسٞؾٍیيیبزٝآٌشطٝٙدطٗیقٞٛسثب

چِبٓیحبلارزضنسچِبٓیایٚحبٓز١باكعایفٗییبثٜس.ػسٕسوبض5/12ٙاكعایفزضنسآلایفسب
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كطٝ ٛظٖ هُجفاؾذیٜیٝ س٘بٕزضنس١بیالایفا١ٚٛكبٙز١ٜسٟ دبییٚزض ثطایاؾذیٚثبلاٝ

سٞخ٠ث٠اكعایفهُجفاؾذیٜی اكعایفزضنسآلایفثب ثب اًؿیسضٝیٗیثبقس. ٗـٜبَیؿیٗبزٟ

اكعایفزضنسٛبذبٓهیٗیسٞاٛسٜٗدطث٠ًب١ف ُبفٛٞاضیٛیعٗ٘بٙٗـٜبَیؿیاكعایفٗییبثس.

ٛبذبٓهیا١ٚثبػثهُجفاؾذیٜیٛكس١ٟٝیچحبٓشی3dقٞز.ثطایحبٓش٢بیثباؾذیٚثبلااٝضثیشبّ

زضسطاظكطٗیٛساضیٖٝث٠ػٔزٝخٞزُبفحبٓزٛی٠٘ضؾبٛبییزاضیٖٝٓیثطایاؾذیٚدبییٚث٠ػٔز

زٟث٠ػٔزٛساقشُٚبفضؾبٛبییٛبذبٓهیزضسطاظكطٗیُبفاظثیٚضكش٠ٝٗب3dهُجفاؾذیٜیسطاظ

١٘بُٛٞضی٠ًهجلااقبضٟقس  اؾذیٚٛٞع یي آٙ زض ٠ً ضكشبضی چٜیٚ ث٠اظذٞزٛكبٙٗیز١س.

 ٝ %اؾز100آٙ ثطای اؾذیٜی هُجف ٝ ثٞزٟ دط خعئی یب ٝ ًبْٗ ث٠َٞض كطٗی سطاظ زض دبییٚ( )اؾذیٚ

 اٛس، خساقسٟ ١ٖ اظ ُبف یي سٞؾٍ ٝ اؾز ذبٓی ًبْٗ َٞض ث٠ ثبلا( )اؾذیٚ ٗربٓق خ٢ز ثب اؾذیٚ

.ایٚضكشبضٛكبٙز١ٜسٟآٙاؾز٠ًضؾبٛفثطایآٌشط١ٙٝبی  [81,82]ُٞیٜس ٗی كٔعی - ٛیٖ ضكشبض

ثباؾذیٚدبییٚث٠ضاحشیاٛدبٕٗیقٞزٝٓیثطایآٌشط١ٙٝبیثباؾذیٚثبلاای٠ِٜٛٞٛیؿز.ثٜبثطایٚ

ٛٞعآٌشطٝٙثباؾذیٚثبلاٝدبییٚاؾز٠ًاظایٚضكشبضٗیؾبٛفزضٗٞازٗـٜبَیؿیٛبقیاظزٝض

سٞاٙثطایایدبزیيخطیبٙهُجیسٟاؾذیٜیزضنٜبیغاؾذیٜشطٝٛیياؾشلبزٟٛ٘ٞز.
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ٝچِبٓی12/5, 25چِبٓیحبٓز١بیًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚٗطثٌٞث٠آلایفآ١ٚزضزضنس١بی(:14-5قٌْ)

اس١ٖبیٛبذبٓهیا3dٚ١حبٓز١بیخعئیٗطثٌٞث٠اٝضثیشبّ

 

 

25%  

 

%12/5 
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4/16ٝ , 6/25(:چِبٓیحبٓز١بیًٔیثباؾذیٚثبلاٝدبییٚٗطثٌٞث٠آلایفآ١ٚزضزضنس١بی15-5قٌْ)

 اس١ٖبیٛبذبٓهیآ3dٚ١چِبٓیحبٓز١بیخعئیٗطثٌٞث٠اٝضثیشبّ

 

 % 6/25 

% 4/16 
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 اؾز كٔعی - ٛیٖ حبٓز دبیساضی ٗیعاٙ آیس، ٗی ثسؾز ؾیؿشٖ حبلار اظچِبٓی ٠ً زیِطی ٢ٖٗ ً٘یز

 آٌشطٝٙ یي اؾذیٚ ٝاضٝٛی ثطای لاظٕ اٛطغی ً٘ی٠ٜ نٞضر ث٠ ٝ قٞز ٗی ٛبٗیسٟكٔعی – ٛیٖ ُبف ٠ً

 [83]قٞز ٗیسؼطیق كطٗی سطاظ زض  ٛٞاض ً٘ی٠ٜ Evٝظطكیز ٛٞاض ثیكی٠ٜ ثیٚ ٛٞاضی ُبف اٛساظٟ.

ٗیعاٙ سطاظ ثب١Ecسایز  ٗی ٗكرم ضا قسٟ شًط آلایف١بیكٔعی – ٛیٖ ضكشبض دبیساضی كطٗی

 ضا ٛظط ٗٞضز سطًیجبر كٔعی - ٛیٖ ُبفEc-EF ٝ EF-Evٗوساض زٝ زیِطً٘ی٠ٜ ػجبضر ث٠ [84,85]ًٜس

 ٛظط ٗٞضز آلایكبر ثطای (اضائ٠قسٟاؾز6-5ُبف٠ًزضخسّٝ) ٗوبزیطایٚ. [84]ًٜس ٗی سؼییٚ

 آٙ ٗوساض چ٠ ١ط ٝ اؾز كطٗی سطاظ زض اؾذیٜی چطذف ثطای ١ب آٌشطٝٙ س٘بیْ ٗیعاٙ ٗكرمًٜٜسٟ

 دبییٚ اؾذیٚ ثب حبٓز اظ آٌشطٝٙ اٛشوبّ ٝ ثبقس ٗی ثیكشط اؾذیٜی چطذف ثطٝظ احش٘بّ ًٞچٌشطثبقس

ثطای كٔعی - ٛیٖ ُبف ٗوساض ٠ٛٞ٘ٛ ثطای.اكشس ٗی اسلبم ثیكشطی ؾ٢ٞٓز ثب ثبلا اؾذیٚ حبٓزثب ث٠

آٌشطٝٙ 0.244ٝ0.23ٝ0.206ٝ0  %آ١ٚث٠سطسیت25%12.5ٝ%6.25ٝ%4.16ٝآلایك٢بی

 ثطٝظ احش٘بّ ٗٞيٞع ایٚ ٝ یبثس ٗی ًب١ف اكعایفؿٔظز ثب كٔعی - ٛیٖ ُبف ٗیثبقس.ٗوساضٝٓز

 . ز١س ٗی كٔعیضااكعایف–ٛیٖ ضكشبض دبیساضی ٛشید٠ زض ٝ اؾذیٜی چطذف

 

 اؾذیٜیاهٔیز ُبف ػٜٞاٙ ث٠ اهٔیز اؾذیٚ ضؾبٛف ٛٞاض اٛش٢بی ٝ ظطكیز ٛٞاض ه٠ٔ ثیٚ ٛٞاضی ُبف اٛساظٟ

(اضائ٠قسٟاؾز.6-5ُٗبٓؼ٠زضخسّٝ) ٗٞضز سطًیجبر ثطای دبضاٗشط ایٚ ٗوبزیط [86]قٞز ٗی سؼطیق

 ٝخٞز اٗب اؾز لاظٕ اؾذیٜیاهٔیز ُبف یي ٝخٞز ٝاهؼی كٔع – ٛیٖ كطٝٗـٜبَیؽ یي سكٌیْ ثطای

 ُبف ایٚ زض كطٗی سطاظ آٙثبیس ثط ػلاٟٝ ٝ ثبقس ٛ٘ی ًبكی س٢ٜبیی ث٠ كٔعی – ٛیٖ ضكشبض ثطای ُبف ایٚ

. [84]نلطثبقس ٗربٓق ٛیع كٔعی – ٛیٖ ُبف ١٘چٜیٚ ٝ ثبقس زاقش٠ ٝخٞز
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(:ثؼًیاظدبضاٗشط١بیٗحبؾج٠قسٟاظچِبٓیحبلار6-5خسّٝ)

      -     گاف اسپیٌی اللیت



زضنسآلایفا١ٚ    -    

1/4  ev 2/94 ev 0ev 25%

2/2 ev 2/85 ev 0/206 ev %12/5 

1/93 ev  2 ev 0/23 ev %6/25

1/51 ev  1/78 ev0/244 ev%4/16
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 ( ًتیجِ گیشی 5-6

یؿیٗٞازثبػثقسٟاؾزسبثبآلایفزضنسَٛیبظث٠اؾشلبز١ٟ٘عٗبٙاظذٞالادشٞآٌشطٝٛیٝٗـٜب

ً٘یاظیيكٔعٝاؾ٠ُث٠زضٝٙیيٛی٘طؾبٛبیٜٗبؾت،ثشٞاٙایٚٗٞازضازضنٜبیغادشٞآٌشطٝٛیيٝ

ٛظطی٠سبثؼی اؾذیٜشطٝٛیيٗٞضزاؾشلبزٟهطاضزاز.ٓصازضایٚدبیبٙٛب٠ٗ،ثباؾشلبزٟاظثؿشطاضظقٜ٘س

 ثچِبٓی ذٞالؾبذشبضی ثطضؾی ٗـٜبَیؿی٠ قسٟٛی٘طؾبٛب ٝ ضهین ٗـٜبَیؿیی ٛی٘طؾبٛبی ٝ

 ی١ٙٞبیٗـٜبَیؿیُبفٛٞاضید٢ٚاًؿیسضٝی٠ًزاضای ثب ٝ CO,Mn ثٞزٟ ٝFeالایفیبكش٠

.ثبٗحبؾجبراٛدبُٕطكش٠ٛكبٙزازی٠ًٖاًؿیسضٝیذبٓمكبهسذهٔزدطزاذش٠قسٟاؾز اؾز

ٛبذبٓهی٢ٛdبیٗـٜبَیؿیثبػثقٌبكشِیاٝضثیشبّاؾ٠ُیٞاؾز.الایفاًؿیسضٝیثٞٗـٜبَیؿی

 ُبف اٛطغی ًب١ف ي٘ٚ ٝ قسٟ كطٗی سطاظ زض خسیس سطاظ١بی ایدبز ذهٔز,ٝ ضؾبٛب ٛی٠٘ ث٠

ٝ ٗحبؾج٠اٛطغیًْثطای٠٘١كبظ١ب ١طزضنسالایفثب ٛظٖٗـٜبَیؿیزض ٗـٜبَیؿیٗیز١س.

3/33یا١ٚزض٠٘١الایك٢بكطٝٗـٜبَیؽٝثطایً٘شطاظٗوبیؿ٠ا٢ٛبثسؾزاٗسٟاؾز.ایٚٛظٖثطا

زضنس اظ ثبلاسط ٝ ٗـٜبَیؽ كطٝ اٛشی 3/33٠٘١ًجبٓز ثطای ٝ ثٞزٟ ٗـٜبَیؽ كطٝ ًجبٓز زضنس

الایك٢بیِٜٜٗعٛظٖٗـٜبَیؿیاٛشیكطٝٗـٜبَیؽثسؾزاٗس.ثٜبثطایٚی١ٙٞبیا١ٚثطایؾبذز

هُؼبراؾذیٜشطٝٛیيًبٛسیسایث٢شطیاؾز.ٗوبیؿ٠ٗ٘ب١ٙبیٗـٜبَیؿیًْٛكبٙٗیز١س٠ً

ٗوبیؿ٠چِبٓیحبلارثسؾز33/8الایف زاضاؾز. ٗ٘بٙٗـٜبَیؿیضا زضنسا١ٚثیكشطیٚٗوساض

 اكعایف ثب كٔعی - ٛیٖ ُبف ٗوساضاٗسٟٛكبٙز١ٜسٟضكشبضٛیٖكٔعیٛی٠٘ضؾبٛبیٗـٜبَیؿیاؾز.

–ٛیٖ ضكشبض دبیساضی ٛشید٠ زض ٝ اؾذیٜی چطذف ثطٝظ احش٘بّ ٗٞيٞع ایٚ ٝ یبثس ٗی ًب١ف ؿٔظز

. ز١س ٗی اكعایفكٔعیضا
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[34] Pete. Blaha,  Karlheinz. Schwarz,  Georg. Madsen, Dieter. Kvasnicka 

(2060),“User‟sGuide,WIEN2k 90.9   ,Vienna University of Technology,  

Austria, pp 6. 

Inst. 

 

[70] L. D. Marks (2004), “OptimizationNotes ˮ 

 

[79] ppG.C. Zhou, L.Z. Sun, J.B. Wang, X.L. Zhong, Y.C. Zhou (2009), 

“EvolutionofthebondingmechanismofZnOunderisotropiccompression:

A first-principlesstudy Physica B 403  2932–2932 

 

[72] J.E. Jaffe, J.A. Snyder, Z. Lin, A.C. Hess(2000), Phys. Rev. B 62 -

6660. 

 

[76]   M. R. Benam, M. Hezari, F. Shayan(2066),“First principle study of 

the effect of Co substitution on the magnetic and electronic properties of 

wz-ZnO ,International Journal of the Physical Sciences Vol. 6(5), pp. 

6662-6662 
 

[79] Shengqiang Zhou a, K. Potzger a, Qingyu Xu a,b, G. Talut a, M. 

Lorenz c, W. Skorupa a, M. Helm a(2008),“Ferromagnetic transition metal 

implanted ZnO: A diluted magnetic semiconductor , Vacuum  93 S63–S68 

 

[72]  T. FUKUMURA, Z. JIN, M. KAWASAKI, T. SHONO,T. 

HASEGAWA, S . KOSHIHARA and H. KOINUMA,Appl. Phys. Lett. 87 

(1002) 857. 
 

[73] [9]. K. SATO and H. KATAYAMA-YOSHIDA, Jpn. J. Appl. Phys. 00 

(1002) L330. 
 

[77] S . W. YOON, S . -B. CHO, S . C. WE, S . YOON, B. J .SUH, H. K. 

SONG and Y. J . SHIN, J. Appl. Phys. 83 (1003) 8788. 

 



102 

[72]  Hongxia Wang,YuYan , Y. Sh. Mohammed, Xiaobo Du, Kai Li, 

Hanmin Jin,(1008),“TheroleofCoimpuritiesandoxygenvacanciesin

the ferromagnetism of Co- doped  SnO9:GGA and GGA+U  studies  , 

Journal of Magnetism and Magnetic Materials , 326,  pp.3664–3668 

 

[74 ] Chang-wen Zhang, Pei-ji Wang, Ping Li(1022),“Ferromagnetic

ordering of carbon doped GaN semiconductor: First-principles prediction  

Solid State Sciences 63 , 490e493 

 

[20] sato K. Sato , H. Katayama-Yoshida(1001),“Firstprinciplesmaterials

design forsemiconductorspintronics ,Semicond. Sci. Technol. 28 

(1001) 368–386 
 

[29] Li,Jie Shi and Bang,Gui Liu. (1008), Phys. Rev. B 86, 225102 

 

[22]F.Jaroslav, A.Matos-Abiague,Ch.Ertler,P.Stano,IgorZ.utic,” 

SEMICONDUCTOR SPINTRONICS”, Institute for Theoretical Physics, University of 

Regensburg, 04939 Regensburg, Germany. 

 

[26] E.Dagotto, (1001),“NanoscalePhaseSeparationandColossal

Magnetoresistance”,Springer, USA. pp 37-00 

 

[29] M.Zhang, H.Hu, G.Liu, Z.Liu, Y.Cui, and G.Wu, (1000), Journal of 

Low Temperature  Physics, Vol. 235, 168-188 

 

[22] Y.Suk Kim, Y.C.Chung, S.C.Yi, (2006) Materials Science and Engineering B 

621, 603–686 
 

[23] W.H.Xie, Y.Q.Xu, and B.G.Liu, (1003), Phys. Rev. Lett.822038100 
Hugheus P. C. and Tanner J. M. (3791)“Radiographicstudyoftherathormone”J. of 

.Anat., 331, 1, pp 111.   













103 

Abstract 

Density functional theory has been provided a suitable tool to study 

properties of wide range materials with various attributes. Using the Kohn-

Sham single particle equations is one of the most important procedures to 

making the theory applicable . In the first and second chapters of this thesis 

the general properties of semiconductors , specially zinc oxide (ZnO) 

beiefly have been introduced . This compount is one of the favorite II–VI  

group semiconductor with wide band gap about 6/7 eV ( at the room 

temperature ) . The Doping of this semiconductor with Transition metal 

(™) can be resulted to creating a new categoury of materials that are called 

“diluted magnetic semiconductors” (DMSs). In these chapters the 

applications of DMSs are also illustrated . Density functional theory  and 

studying  approach of  the systems with this theory have been introduce  in 

chapter 6. In chapter 9 WIEN2K computational code have been explaned . 

In chapter 2 calculation result of electronic structure  and magnetic 

properties  of  TM-doped  ZnO systems ( TM: Fe – Co – Mn  ) have been 

presented. 
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