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 :تشکر و قدردانی

ی هرا  خرام  داررم مروی وخ طررامر  کرا  ا  سرراا  استاد گرامی از فراوان  با تشکر

هاخ  اه د  انجا  این پایان نامه به اینجانب نکودند و تقدیر و سپاس از زحمرا  و دسوروزخ

هررایف فرامررو   دسگرمی های   ا بررا و مرراد   و ینطنرررو  ینوررر  اره دسوررردخ پررد  د یر  بی

گرر خرامر  از ارد  و ، ذهرن  نررود از اخ د  ایرن هر ر دو  دوسر  خرو   احمرد اراو  اره ا

و  الامررف   ا   مصررر ی هرری اهی ارره ینطشرره   ررو  ز گررودوسرر  ب و خ اوسرر  خررامر 

  و دو   هرا اخ دو   هر  و  کرامی دوسرتان و یفتحر ضرا ی  برود و فرهرطد انرای  ،  اهگشرا

 ا ال تشکر  ا دا  . ا  و تح لشان بهر  برد  از صبم اه به آنها زحم  داد  وبید هاخ 
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دانشگاه صنعتی  فیزیکدانشکده  نانوفناوریته رش کارشناسی ارشددانشجوی دوره حمد افضلی م اینجانب

 یافطت توسطط ره  GaN یها نانو روبان یترابرد ی،خواص الکترون یبررس شاهرود نویسنده پایان نامهه 

جناب آقطای دکتطر سطعید     و سرکار خانم دکتر طیبه مولاروی راهنمهایی تحت  یچگال یتابع یهنظر

 شوم. متعهد میحسامی پیله رود  

 توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است. ایان نامهتحقیقات در این پ 

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

 ه است.تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در هیچ جا ارایه نشد مطالب مندرج در پایان نامه 

   و یها  « دانشهگاه صهنعتی شهاهرود    » و مقالات مستخرج بها نهام    باشد میکلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود «

Shahrood  University  of  Technology  ».به چاپ خواهد رسید 

 رعایهت مهی    پایهان نامهه   اند در مقهالات مسهتخرج از   بودهتأثیرگذار  ن نتایح اصلی پایان نامهحقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمد

 گردد.

  ( اسهتفاده شهده اسهت بهوابط و اصهوق اخ  هی        هها  آنیا بافتههای   ، در مواردی که از موجود زنده )کلیه مراحل انجام این پایان نامهدر

 رعایت شده است.

 خصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است اصل در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اط عات ش

                                            رازداری ، بوابط و اصوق اخ ق انسانی رعایت شده است.

 تاریخ

 امضای دانشجو                                                                         

 

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه های رایانه ای، نرم افزار ها و

 درتجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد. این مطلب باید به نحو مقتضی 
 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.

 بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد استفاده از اط عات و نتایج موجود در پایان نامه. 

 

 تعهد نامه

Article I.  

Article II.  

Article III.  

Article IV.  

Article V.  

Article VI.  

Article VII.    
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 چکیده

. یکی از موبوعات محبوب در فیزیک ماده چگاق، شیمی مواد و صنعت الکترونیک است ترونیک اسپین

به نسبت  یک درجه آزادی بیشتر داشتنبه  توان میآوری مبتنی بر اسپین الکترون  از دلایل محبوبیت این فن

این  در .کرداشاره  طولانی بودن همدوسی یا زمان واهلش اسپین نسبت به بار ،مشابه الکترونیکیهای  سیستم

دمای کوری بالای دمای اتاق و گها    داشتن بدلیل نیترید، گالیوم III–Vگروه پژوهش از بین نیمرساناهای 

 یژگیبا و ییساختارها یافتنپژوهش  ینما در ا یسع .به عنوان ماده مورد بررسی انتخاب گردیدنواری بزرگ 

 .بوده است یاستفاده در مطالعات ترابرد یمناسب برا 

بها   GaNو آلایش یافتهه  ، دارای نقص خالص نانو روبانمغناطیسی  ،خواص الکترونی سمت اوق در  

 طبیده اسپینی و تقریب شیب  تابعی چگالی  ، با استفاده از رهیافت نظریه ( Cr, Mn , Fe, Ni)عناصر واسطه

نهانو   بردیتراخواص مطالعه شده است و در  سمت دوم  SIESTAتوسط کد محاسباتی GGA تعمیم یافته 

توسهط کهد    GGA و تقریب شیب تعمهیم یافتهه   تابع گرین غیر تعادلی  با استفاده از رهیافت خالص روبان

حاصهل نشهان   ههای مغناطیسهی و الکتریکهی     بررسیشده است. نتایج  بررسی TRANSIESTAمحاسباتی 

ههای   و نظهم لبهه  بسته به محل پیونهدهای آویهزان    GaNکه حضور پیوندهای آویزان درون ساختار  دهد می

گهردد. و مطالعهه    مهی  ساختار موجب بروز خاصیت نیم فلزی ذاتی، فلز مغناطیسی و نیمرسانای مغناطیسی

ور و بطزیگزاگ  هایاسپین پایین در نانوساختار مربوط به   بیشترین جریان دهد که خواص ترابردی نشان می

بهتهرین فیلترینهم مربهوط بهه      و بودهر میکروآمپ 75با جریان  57/0ولتاژ  برای طعه نوع یک  در مشخص

در  طعات نوع یک، چهار، پهنج و   .باشد ولت می 77/0در ولتاژ  %900با فیلترینم و شش ی نوع پنج   طعه

مربوط به  طعه نوع یک و  NDRکه بهترین مشاهده گردید، (  NDR)شش پدیده مقاومت دیفرانسیلی منفی 

 .باشد شش می

از اسهپینی    %  طبیهده 900جریان میکروآمپهری و  به  یابیکان دست پژوهش، ام ینا یجبراساس نتا 

 وجود دارد. یتاعماق ولتاژ گ یا یسیمغناط یشآلا یریخالص بدون به کارگ یتریدن یومنانوروبان گال ساختار
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 (، نانوساختارها،GaN) نیتریدای بر گالیوم  مقدمه

 کاربردها و خواص آن
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1-1 ها آنهای  و کاربرد III-Nگروه  هاینیمرساناخواص  

که این آلیاژها همگهی مهوادی بها     AlN, GaN, InNعبارتست از  III/Vخانواده نیتروژن در گروه 

 بلور شوند. ورتسهایت بلند مت دو ساختار ورتسایت و زینک ند در هرتوان میگا  نواری پهن هستند و 

AlN, GaN, InN یم ههای نواری مستقه  ا ههدر دمای اتاق به ترتیب دارای گeV 1/9 ،eV 4/3  و

eV 7/6 ههای   ، سیسهتم 9چنین کاربردهایی، در حهوزه الکترونیهک تهوان بهالا    این مواد هم . ]9[است

ها نیز دارند. حوزه کاربردی دیگر این گروه از ترکیبات، شامل  و ماهواره 3سیم ، ارتباطات بی7میکروموج

و حهوزه جدیهدی از علهم الکترونیهک بهه نهام        4ههای آشکارسهاز و سنسهورهای بیولهوژیکی     سیستم

به پایداری حرارتی و مکانیکی  توان می III-Nهای ترکیبات گروه  دیگر مزیتباشد. از  می ترونیک اسپین

 .]7[اشاره کرد ها آنبزرگ  7بالا، همچنین ثابت پیزوالکتریکی

2-1 6نیتریدگالیوم  

که به طهور معمهوق از سهاق     III/Vهای  گروهدوتایی از ترکیب  نیمرسانایک  (GaN) نیترید گالیوم

ی مکهانیک به لحاظ گیرد. این ترکیب  مورد استفاده  رار میای نوری ه برای تولید دیود می دی 9110

فراهم  برای کاربردهای اپتوالکترونیکی استفاده امکاناین ماده،  eV 4/3 گا  نواری پهن .سخت است

دمای بالا و توان بهالای الکتریکهی    III/Vمورد توجه برای گروه یکی دیگر از خواص  .]3[است آورده

از  تهوان  مهی کهه   کند میاین امید را ایجاد   SiCو GaN موادی همچون ری پهن گا  نوا. ستها آن

نیتریهد شهامل    گهالیوم عهالی   یهمچنین خاصیت ترابهرد الکترونه   .استفاده نمود دماهای بالادر  ها آن

برای عموم کاربردهای  مزیت . اینآمده است 9-9شکل  و سرعت رانش اشباع بالا که درپذیری  تحرک

  .باشد میطور خاص مناسب به  یکروویو،ما یها کننده یکسوانند م الکترونیکی

                                                 
1 High power electronics   
2 Microwave systems  
3 Wireless communication 
4 Biological detection and sensors  
5 Piezoelectric  
6 Gallium nitride 
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با استفاده از تکنیک محاسباتی  GaAsو   GaN, SiC,Siدر  K300: سرعت رانش الکترون در دمای 9-9 شکل 

 کارلو مونت

 

 .III-N یبترک یکاز  cو  a یپارامترها ورتسایت باسلوق واحد  یی)الف( بازنما :7-9 شکل 

 ورتسایت ترتیب از یدنباله ا رسم)ب( 

نسهبت بهه یکهدیگر بهه     کهه   cو  aساختار ورتسایت شامل دو زیر شبکه شش گوشه با پارامترههای  

 .شهود  مهی پارامتر داخلی نامیده  u؛ اند جا شده ( جابهcمحور در جهت [ )0009] امتداددر   ucمقدار

 است که هر یا هحاصل به گون های اتم یشآرا ،نشان داده شده است (الف) 7-9 شکل همچنان که در 

 ب() )الف(

Ga 

N 
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و مسهیری بها    کند میوجهی بر رار  زیر شبکه اوق با اتمهای زیر شبکه دوم پیوند چهار های اتماز  یک

نشهان داده  )ب(  7-9 شکل ، همانطور که در آورد را بوجود می cمحور جهت در    …ABABترتیب

 :آید بدست می در جمله زیر خودخاص  یگانهمسا ینتر یکنزد و اتم یک ینشده. فاصله ب

(9-9)                    √
  

 
  

 

 
        

خود در  یگانهمسا ینتر یکنزدبا  اتمپیوند فاصله  dpو  ، cدر امتداد محور  اصله پیوندف dzکه در آن 

 .[4]است یهسطح پا

 7 الکترون خواهیاخت   زیادی که بین  بدلیلباشد اما می 9طبیعت پیوندها اغلب کووالانسی

در  .شهود  میب محسو نیز  3ی ترکیب وجود دارد، پیوند دو عنصر شامل پیوند یونیدو عنصر سازنده

( ورتسهایت، و فهاز دیگهر آن کهه دارای     α )فاز  GaNحالت تعادلی به لحاظ ترمودینامیکی فاز پایدار 

گردد،  پایدار می 6بر روی زیر لایه 7آرایی رشد خاصی( و تحت شرایط رو βاست )فاز 4پایداری کمتری

 .[7]باشد بلند می-زینک

. این ساختار بطور معموق در راستای محور دشو میدر دمای اتاق یافت  GaNساختار ورتسایت 

C  ها با  ترابرد سریع حاملکه نیاز به  چند لایه های دستگاهنوعا برای تمام .گالیوم نیترید کند میرشد

.  الب رود همچنین به عنوان ماده کاناق در ترازیستورهای میدانی به کار می ژ شکست بالا دارند وولتا

 .[4]اسهت   p-  GaN آلایهش و  -nآلایش دستگاهی از مشارکت دوتایی  ها در هر اتصالات اهمی لایه

 است. آمده 9-9در جدوق ورتسایت  نیتریدم وبرخی از خواص گالی

                                                 
1 Covalent  
2 Electronegativity   
3 Ionic bond 
4 Metastable  
5 Hetero-epitaxial growth  
6 Substrates  
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 [4]با ساختار ورتسایت نیتریدخواص گالیوم :  9-9 جدوق 

 مقدار ویژگی مورد بررسی

 333  °در 22/3 (eVگاف نواری )

cm تحرک پذیری الکترون 
 
 V

-  
s

- 
 تجربی ~1233 ( ( 

cm تحرک پذیری حفره 
 
 V

- 
 s

- 
 ) ) 23< 

c-a  ( Kضریب انبساط حرارتی
-  ) 

6-13  95/9   ….. 
6-13  11/3 

    گروه تقارنی
        

g cm) چگالی
- 

) 19/6 

 5/8 × 1322 1    ها در  تعداد اتم

 < bar2 -1133در فشار (℃ نقطه ذوب) 

 c-a  Å ( 185/3 -   189/9  ( )برای بلور کپه ای( ثابت شبکه

 

ههای مختلفهی هماننهد روش واکهنش محهدود       بها موفقیهت بهه روش    نیتریهد نانو ساختارهای گالیوم 

دهی بخار  ، رسوب7، تجزیه حرارتی4، تصعید3، کندوسوز لیزر7، تخلیه  وس الکتریکی9های کربن نانولوله

6شیمیایی
رشد داده  8مولکولی لایه نشانی باریکه و 5فلز -آلی دهی شیمیایی بخار رسوب به روش [،7] 

( از رشهد  9000℃ بهالاتر )بهالاتر از  بسهیار  در دماههای   نیترید. بطور کلی رشد گالیوم [6شده است]

MBE روش  .شود میانجام  500℃ که به طور معموق در دمایMBE ها را  ست فصل مشترک ادر ا

با هم  توان میدو روش را این البته  .شود میبا د ت بالا رشد دهد که این باعث بهبود خواص ترابردی 

 [.6ترکیب کرد ]

                                                 
1
 nanotube-confined reaction  

2 arc discharge 
3 laser ablation 
4 sublimation 
5
 pyrolysis 

6 chemical vapor deposition 
7 metal organic chemical vapor deposition 
8 molecular beam epitaxy 
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 مزایای گالیوم نیترید 1-2-1

حتی در دمای بالاتر از دمای اتهاق نشهان    خواص نیمرسانای Mnگالیوم نیترید آلایش شده با 

کل عدم تطابق رسانایی برای تزریق اسپین در دماهای بالا در نیمرسانا د بدون مشتوان میدهد که  می

 پهنای بزرگ گا  نواری بدلیل است و کلوین 300بالای آن  9به عبارتی دمای کوری یا استفاده شود

 پیکوثانیه 900 -37مدار در آن بعیف است، طوق عمر اسپین در دمای اتاق تقریبا بین  -اثر اسپین

پیکوثانیه در دمهای   970نانوسیم رشد داده شده روی سیلیکون آن ای و برای نمونه  برای نمونه کپه

 .[7]کند میکلوین که با کاهش دما افزایش غیر خطی پیدا  300

3-1 نانو ساختارها 

  یهاس مقعلهم نهانو    کهه  کننهد  مهی  ینیب یشگذاران پ یهدانشمندان معاصر، مهندسان، و سرما

وری بیشهتر از   بههره  یعتر وسهر  یفن آوربا ، ر ابعاد کوچکاما د یعوس ییدانمسوی به ی است یرمس

توسعه  وآمیز بوده  یتموفق یکروالکترونیکمهای  دستگاهدر  تر کردن ابعاد کوچک که از طریق یانرژ

 یسهاز  یهره در ذخ خهود را  مزایایدر حاق حابر  ی. خواص منحصر به فرد کوچک ساز7برش لبه در

 یولوژیکی،و ب یمیاییمواد ش حسگرهایدر یمیایی،مواد ش یساز یرهذخ ی،انرژ یساز یرهذخ ،اط عات

 3محهدودیت کوانتهومی   .نمایهان کهرده اسهت    و ارتباطهات  یهک فوتون یهک، الکترون های سراسر حوزه و

د ابهزار  درتمنهدی بهرای کنتهرق خهواص الکترونیکهی، نهوری،        توانه  مهی در نانو ساختارها  ها الکترون

ها  . چند نانو ساختار منحصر بفرد که در آزمایشگاهباشدپیشرفته  این مواد مغناطیسی، ترموالکترونیکی

 .[8] 8، نانونقاط5، نانوسیم6،نانو میله 7(،نانولوله  نانو روبان)  4کمربند جهان سنتز شده عبارتند از : نانو

                                                 
1 Curie temperature 
2 Cutting-edge 
3 Quantum confinement 
4 Nanobelts 
5 Nanotubes 
6
 Nanorods   

7 Nanowires 
8 Nanodots 
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 ( نانو روباننانوکمربند )  1-3-1

ت، که ساختارش بهه  یک بعدی اسمواد  نانوکمربند یکی از مهمترین اعضای جدید خانواده نانو

نانو مقیاس  7و تشدید کننده 9رود که نامزد خوبی برای حسگر، مبدق خوبی تعریف شده و انتظار می

 7009 در ساق (3)گروه ژودانم اتوسط گروه م بار نانو کمربند یناول یاز آنجا که برا یک بعدی باشد.

ناشهی از   نهانو روبهان  روی  پهژوهش ه به بسیار زیاد ع  ه  .نامیم می نانو روبانرا  آن  ی، گاهکشف شد

 یهک  نهانو روبهان  . این ساختار استمنحصر به فرد  یو نور یکیالکترون یزیکی،خواص ف، 4مورفولوژی

و  یینکهه بهالا / پها   بل اسهت  جهت خاص رشد یک یاست که نه تنها دارا یک بعدینانوساختار شبه 

یم نمونه از توان می 3-9 شکل در  .[8]اند شده یفتعر یخوببه  یستالوگرافیکر از جنبه  یزن یسطوح جانب

 مشاهده کنیم. را ها روباننانو 

 

 [8]نفوذ کرده ش نانو روبانکه در  ZnO: نانومیله 3-9 شکل 

، شکل یلمقطع مستطشده، سطح  سنتز( ZnO) یفلز یداکس ،بینیم می 3-9 شکل همان طور که در 

                                                 
1 transducer 
2 resonator 
3 Xudong Wang 
4
 morphologies   
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 ابعادکه  یهنگام است، به خصوص ممه ها ویژگی ین. ادارد یکنواختبه لحاظ ساختاری  و9یتک بلور

 .است وابسته ساختار شکل وبه به شدت  این نانو ساختارها خواص است زیرا چند نانومتر به یکنزد

 نیتریدگالیوم  نانو روبانسنتز   1-3-2

و  نهانو روبهان  بهه سهنتز    تهوان  میهای مختلفی سنتز شده که  به روش نیتریدگالیوم  انو روبانن

توسهط گهروه چهن و     یزورکاتهال  ذرات نقره به عنوانو   NHو  Gaواکنش  های آن با استفاده از حلقه

 بهور ، نیتریهد گهالیوم   م،ویگهال  یزوریاستفاده از واکنش کاتال باسنتز  اشاره کرد. همچنینهمکارانش 

بی و توسط گروه  CVD طریقاز  یدجدبه روشی  نیتریدگالیوم  نانو روبانسنتز  تک بلور  و نیز اکسید

 .[1]بینیم می 4-9 شکل آن را در همکاران انجام شده که حاصل 

 

نشان دهنده چگالی  SEM( تصویر ب)که به شکل کمربند است  GaNه از ساختار )الف( نمای بزرگ شد:  4-9 شکل 

 [1]ای از زیرلایه سیلیکون  ای گسترده رشد داده شده برروی ناحیه GaNی ها روبان بالای نانو

 نانو روبانانواع  1-3-3

که در شکل شوند  میتقسیم  3و زیگزاگ 7صندلی دستهبه دو گروه  از نظر ساختار ها نانو روبان

 نشان داده شده است. 9-7

                                                 
1 single crystalline 
2  Armchair 
3  Zigzag 
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 صندلی دسته نانو روبان )ب( زیگزاگ نانو روبان)الف(  ها نانو روبان: شکل شماتیک انواع  7-9 شکل 

2-1 ها نانو روبانپارامترهای ساختاری   

ریراق ( که به بردار کاn,mیعی )از جفت اعداد طب نانو روبانبطور معموق برای معرفی نانولوله و 

وجود دارد که در آن از  ها نانو روبانتری نیز برای معرفی  اما روش ساده گردد. معرو  است استفاده می

بهره  (است غیر از پهنای راستای تکرارکه   آن را نشان داد Na ها با تعداد اتم توان می) نانو روبان پنهای

  .[90]دنگیر می

 

 اتم 6زیگزاگ با پهنای  نانو روباناتم )چپ(  6با پهنای  صندلی دسته نانو روبان)راست(  :6-9 شکل 

ی معرفی شده با با بردار کایراق و پهنای سهاختار وجهود   ها نانو روبانای بین  البته تفاوت عمده

نانو معرفی شده توسط بردار کایراق  صندلی دسته ینانو روباندارد این تفاوت به این صورت است که 

نهانو  ( همان 3-3) صندلی دسته نانو روبانزیگزاگ معرفی شده توسط پهنا است به عنوان مثاق  روبان

 (ب)

 )الف(

 راستای تکرار

 راستای تکرار



90 

 

اتم است. البته گاهی مردم همزمان از بردار کایراق و عبارت پهنها اسهتفاده    97زیگزاگ پهنای  روبان

معنا عرض بوده و واحد آن آنگستروم خواهد بود که نباید به این  که در این صورت پهنای به کنند می

 .اشتباه شود ،گردد  ق میها در یک راستای خاص اط تعداد اتمپهنا که به 

9-1 طول پیوند 

ای کهه بهرای نمونهه     با اعماق محدودیت کوانتومی تغییر خواهد نمود بگونه Ga-Nطوق پیوند 

[ و برای نمونه یک بعدی 97آنگستروم] 13/9مونه دوبعدی ، برای ن[99]آنگستروم 14/9ای حدود  کپه

 یهشهب  GaN یهک بعهدی   نمونه پژوهش ینا در گزارش شده است.[ 93،94،97آنگستروم ]  ~85/9

که متناسب با  یافتآنگستروم  ~88/9در حدود  یوندیواهلش طوق پ یندشده بعد از انجام فرآ یساز

 باشد. بالا میمقالات 
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 مفصل دو 2

 

 

 

شده  و نیمرساناهای مغناطیسی ر یق ترونیک اسپین

(DMSs) 
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 مقدمه 2-1

امری  یکیالکترون هایمکمل( در ابزار یفلز یدرسانا اکسیم)ن CMOSاز  طعات  استفاده هامروز

ذخیره  یاو  یمنطق یاتانجام عمل یبرا (ها حفره یاها ) الکترون در این  طعات از بار است. متعار  کام 

الکتهرود   یهک ها،  دستگاه نوع ین. در ا شود میاستفاده  یجیتاقدستگاه حافظه دی داده روی یک ساز

یم  ظه  طعهه را تن  یمقاومت خروج یتدر نهاوجود دارد که در منطقه فعاق  یانکنترق جر یبرا یتگ

تعهداد ترانزیسهتورهای    اسهت بطوریکهه   یاساسا متمرکز بر کوچک سهاز  CMOS یشرفت. پنماید می

روند از  ین. ا)این روند به  انون مور معرو  است( شود میی مجتمع هر دو ساق تقریبا دو برابر مدارها

 ینهده در آ زمانیکه  رود یو انتظار نمادامه دارد تا کنون  9178ساق  در مجتمعمدار  ینتحقق نخست

 یهک تکنبهبهود  با رسانا یمن یها شرکتنشان داده شده  یرهمانطور که در شکل زشود متو ف  یکنزد

 .هستند  ادر به حفظ  انون مورکوچکتر و کوچکتر  یستورهایترانز یجادو ا یتوگرافیل یها

 

 مور  انون یمبنا بر ستورهایتراز تعداد ی توسعه روند نمودار :  9-7 شکل 

 CMOS  طعات ی،دستگاه مهندس در یو نوآور در چاپ یمعظ یشافزا ین، به رغم احاق ینبا ا
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 یهر اساسها غ  یشترب یکوچک سازگردند به این معنا که  دچار می یزیکیف یتمحدود یکسرانجام به 

از رفتن مث  ، بوجود آمده است افزار افزار و نرم سخت یدر معمار ییالگو ییرتغالبته ممکن خواهد بود . 

، اما وابح است  گردید بود سرعت پردازشبه هسته که موجب  ینچندسوی استفاده از هسته به  یک

  برای مدت کوتاهی است.  درت و سرعت پردازش یشرفتپ نرخ تنها  ادر به حفظ این تغییرکه 

 ییرا شناسها  متعددی یگزینجا یها یفناور ( ITRS) 9رسانایمن یتکنولوژ المللی ینب نقشه راه

نامزد  یک. به طور خاص، اشته باشنددرا  یفعل CMOS آوری فن ی بایگزینجا یلکرده است که پتانس

است.  یکنون یآور با فنآن  انطباق بدلیل ینا است و ترونیک اسپینکننده برای این جایگزینی  یدوارام

اط عات با  یورناف ینهانق ب در زمآن است که هد   جدید باطنظم و انض یکظهور  ترونیک اسپین

 ترونیهک  اسپینمقاصد اصلی . وسط اسپین انتقاق یابداست، به گونه که اط عات ت اسپیناستفاده از 

 یطمحه  یهک ون در 7حامل  طبیهده اسهپین   یدستکارق و کنتر، شناسایی، ترابرد، یقتزر مشتمل بر

 کهه  کنند می بینی یشپ یهاول یمحاسبات نظر. است فلز یا، ایق، عرسانایمن یکمانند  یسیمغناطیرغ

 یلوسها )به لحاظ ابعاد( از  تر تراکمتر و م مصر  کم ،ریعتسر شده سازی بهینه یترونیک اسپین  طعات

 [.5]اشندب می کنونی بار الکتریکیبر  یمبتن

1-2 ترونیک اسپینچشم انداز  

است بار الکتریکی و مگنتون  دو خصوصیت اساسی که با هر الکترون رسانش حمل می شوند،

و  3توسهط اوتهو اشهترن    9177در ساق  اسپین اولین بار کوانتومی ربط داده می شود. که به اسپین

ها تحت میدان مغناطیسی غیهر یکنواخهت مشهاهده     بطور تجربی در آزمایش انحرا  اتم 4والترگرلاخ

    ) و طبیعت کوانتیدهاسپین الکترون وجود  تجربی شواهدد با وانستنت ها آن .گردید
 

 
را  آن(  

بدان معناست که اسپین  شوند این زیه میمولفه مجزا تج ها به دو طبق آزمایش الکترون .دهننشان د

                                                 
1 International technology roadmap of semiconductor 
2 spin polarized carriers  
3 Otto  Stern  
4 Walther  Gerlach 
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 [.5]یا پایین را بگیردو د یکی از دو وبعیت بالا توان میتنها 

 

 گرلاخ-: طرح شماتیک آزمایش اشترن 7-7 شکل 

بطوریکه ، گردید نیکترو اسپین ی به نام، منجر به مفهومیذات ، این متغییر کوانتومیاسپیناکتشا   

از  یدینوع جد یجادا همین طور موجود و یها یورافن بازدهی یشافزا یها برا الکترون وبعیت اسپین

نکته نهفته است  ینآن در ا یکیالکترون نسبت به بار الکتر یناسپ یتمز .شود میاستفاده  ها دستگاه

 .اسهت  یل کنتهرق و دسهتکار   ابه بهه آسهانی    یخارج یسیمغناط یدانم یکالکترون با  ینکه، اسپ

برای ) 9اسپین بر یمبتن یکیالکتر یها ، که شامل دستگاهنسبتا گسترده است حوزه یک ترونیک اسپین

از  ی)بهره بردار 3ها مغناطوالکتریک (spin-LEDو  یزر)ل 7یکاپتوالکترون یلوسا رسانا (یمو ن یفلز مواد

 .شود می مشاهده 3-7 که در شکل مواد ( یسیخواص مغناط

 

 [.5]ترونیک اسپینهای مطالعاتی  ز حوزهنمایشی ا : 3-7 شکل 

                                                 
1 spin-based electrical devices 
2 optoelectronic devices 
3 magnetoelectronics 
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نسبت به   زمان واهلش آن یا یبودن همدوس طولانی ین،اسپ یگرد یو اساس یفظر یاربس یژگیو

هها و   یرد بها ناخالصه  برخهو  یها  یدر اثر پراکنهدگ  یبه راحت یکیبار الکتر یانیجر پالس یکبار است. 

بدان  ینا .شود میحفظ  یرتیشمدت ب یانجر ینیکه  طبش اسپ یدر حال رود، یم ینها از ب یناکامل

 یهک بهه زبهان مکان   دهد یاز دست م یرترحالت خود را د یناسپ با الکترون، یسهاست که در مقا امعن

 از. است  ⃗ ش بردار موج الکترون ( بزرگتر از زمان واهلσ) ینیاسپ یزمان واهلش عدد کوانتوم یکوانتوم

 یها کنش هم براست،  یسیمغناط یها بزرگتر از برهمکنش یکیالکتر یها کنش همکه مرتبه بر  آنجایی

 یهر نظ یسهی مغناط یهها  کهنش  همتهر از بهر   ی هو  یارالکترون بس-الکترون کنش هممانند بر یکیالکتر

 رو ینخواهند بود. از ا یدارترپا ینیاسپ یها لتحا ینالکترونها خواهد بود و بنابرا یناسپ ینکنش ب برهم

تر  ها مناسب تقاق دادهان برای شد، یگرفته م یدهناد یاثرات ترابرد در کنونکه تا یناسپ یعدد کوانتوم

های اسپین  طبیده جهت  حاملاست یعنی  9واهلش اسپینای دیگر در مورد اسپین،  نکته خواهد بود.

بلکه بعهد از مهدت    کنند میاند حفظ ن آن در یک نیمرسانا تزریق شدهاسپینی خود را که در ابتدا با 

τ)معینی که به آن طوق عمر اسپین
  

د بین توان میاین طوق عمر  دهند، می 7تغییر اسپین ،گویند می( 

   .]5[و وابسته به دما و ماده نیمرسانا دارد ثانیه باشد ثانیه تا نانو پیکو

ها در تکنولوژی نیمرسانای فعلی، باید برای حل یک  ز اسپین حاملآمی برای بکار گرفتن موفقیت

اسپین  3کاری سری مسایل و مشک ت فنی همچون تزریق بهینه اسپین، ترابرد اسپین، کنترق و دست

فههم و   ترونیهک  اسپینهد   .]96[ای اندیشید و در نهایت آشکارسازی جریان  طبیده اسپینی چاره

ت مفیهد  جامد اطرافش به منظهور سهاخت و طراحهی  طعها     حالت کنش اسپین و محیط درک برهم

 اهدا  زیر را در نظرگرفت: توان میبرای این منظور  .]95[باشد میبراساس این درک و دانش 

گیری اسپینی خاص  بارگذاری )کدگذاری( اط عات کوانتومی در اسپین الکترون بعنوان یک جهت-9

                                                 
1 Spin Relaxation 
2 Spin-filp 
3 Manipulation  
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 .9در پایانه فرستنده

ها برای یک بازه طولی و زمانی مشخص  انتقاق و ترابرد اسپینطی  سپینی اولیهگیری ا جهتحفظ  -7

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

 اط عات. 3در پایانه دریافت کننده 7نکرده اط عات تغییر های منتقل شده و آشکارسازی حالت-3

 به موارد زیر اشاره نمود: توان میالکترونیکی  ی نسبت به  طعاتترونیک اسپیناز مزایای  طعات 

سهازی و پهردازش اط عهات در  طعهات      اینکهه ذخیهره   بهدلیل سرعت پهردازش و عملکهرد بهالا:     -9

 گیرد. پذیرد و حافظه و عملیات منطقی روی یک تراشه واحد  رار می ی تواما انجام میترونیک اسپین

گیری  : انرژی لازم برای چرخش اسپین حامل بار و جهتالعاده پایین با بهره بالا مصر  انرژی فوق -7

 [.98]باشد  آن به مراتب نسبت به تغییر جهت حرکت خود حامل بار به میزان  ابل توجهی کمتر می

گیرند در حالیکه   رار می 4های غیرفرار ی اسپین حامل بار در گروه حافظه های بر مبنا کننده ذخیره -3

 رود. ا  طع ولتاژ اط عات از بین میبر مبنای بار الکتریکی؛ ب

طوق عمر اسپینی )همچون طوق همدوسی و طوق واهلش( خصوصا در نیمرساناها نسبت به فلزات  -4

 [.91] کنند میو فواصل طولانی حفظ  ها ناها همدوسی خود را در زم ست و اسپینا بالا

 .پردازیم میاسپین  بر یمبتن یکیالکتر یها دستگاهحاق به مرور 

9های مغناطیسی مبتنی بر فلز )قطعه  ند لایهچ 2-1-1
GMR) 

بنهدی   ( یک  طعه فیزیکی مبتنی بر اسپین است کهه در دسهته  GMR)مغناطومقاومت بزرگ 

 تبهه آلبهر   یزیکنوبل ف یزهجا 7005 ساق )در بر فلز یمبتن ترونیک اسپین ی به عنوانترونیک اسپین

                                                 
1 Sender terminal 
2 Undisturbed information 
3 Receiver terminal  
4 Non- volatile memory  
5 giant  magnetoresistance 
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و  شهود  مهی شهناخته  ( گردید اعطا GMR مغناطومقاومت بزرگ کشف یبرا  7گرونبرگ یترو پ 9فرت

 یوههای حافظهه )درا  یدر کاربردهها  یا طور گسهترده مچنان به که ه ی استفناور ینتر احتمالا موفق

متشکل  یها نایدو پا یها به مقاومت دستگاه اشاره GMR د.گیر می  رار مورد استفاده سخت ( یسکد

مقاومهت   ییرتغ یک صورتبه  GMR .دارد فلزی یسیو فرومغناط یسیمغناط یرمتناوب غ های یهاز لا

بهروز   نسبت بهه ههم   یسیمجاور فرومغناط های یهلا شدگی یسمغناط ناشی از ، ابل توجه یکیالکتر

 کمترین و پادموازی یسیفرومغناط های یهلا یکربندیکه پ دهد زمانی رخ میمقاومت بالاترین . کند می

 .بینیم می 4-7از این  طعه را در شکل است. نمایی  یموازدر حالت  یکربندیپ یبرامقاومت 

 

( مقاومت مقاومت حداکثر)سمت راست GMR 3: شمایی از دو پیکربندی متفاوت شیر اسپینی 4-7 شکل 

 [.5] حدا ل)سمت چپ(

لایهه بهرای    حالتهای کافی در ههردو جریان بالای حالت موازی بدلیل وجود  7-7مطابق شکل 

 اهش هکبه خوبی عبور نماید و   ها حالتاسپین پایین است که موجب می شود جریان با استفاده از این 

 

 [.5]: چگالی حالتهای متفاوت برای پیکربندی موازی )چپ( و پاد موازی )راست( برای دو لایه فرومغناطیس7-7 شکل 

                                                 
1 Albert Fert 
2 Peter  Grünberg 
3 GMR spin valve 
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ها با اسپین  الکترون های کافی منطبق با ان برای حالت پادموازی امری بدیهی است چرا که حالتجری

 یهه در لا یها  ینیاههای بها اسهپین په     در لایه دوم فرومغناطیس وجود ندارد. بنهابراین الکتهرون   پایین

بخهش   )در یابنهد  زنی کاهش مهی  تونل بدلیل یبه طور  ابل توجه یاگردند  انباشت می یسیمغناطیرغ

 [.5](گیرد  رار می مورد بحث یبعد

TMRمقاومت تونلی ) 2-1-2
1) 

نهازک   یهه لا یهک  و ساختار آن شهامل است ،  GMRاز  یا یرمجموعهز ( TMR) مقاومت تونلی

از  یشمعمهولا به  این لایه ، گیرد فرومغناطیس  رار میلایه دو  ینباست که فلز (  یک ی)به جا یقعا

یهک لایهه   از بتواننهد   هها  الکتهرون  تها نهازک باشهد    یاندازه کاف به یدبا یقعا ینا .نیست چند نانومتر

و  است  GMRیها تر از پاسخ بزرگ TMR پاسخمعمولا  .زنی کنند تونل یگرید لایه به فرومغناطیس 

توسهط   دهیه  طباسهپین   یزن مطالعه تونل یناول .شود میفاده است TMRه عمدتا از امروز آوری فندر 

روی اتصهاق   4جهولیر  و بعهدا توسهط   گزارش شده Al/Al O /Feونلی روی اتصاق ت 3تدور و 7مرسوی

 هب   کهه   GMR یهها  دسهتگاه  یزیکف اب TMR یها دستگاه یزیک. فبررسی گردید Fe/Ge/Co تونلی

 .است یکسان ه شدداد یحتوب

 و لیزر LED-اسپین 2-1-3

بهه طهور همزمهان دو گهروه تحقیقهاتی       9111اولین بار در ساق  دیودهای گسیل نور اسپینی

ی هاطیسه هانای مغنهرسه هنیم از یک تزریق اسپین ریهکارگیهبا بان هو همکارانش 6و اوهنو 7فیدرلینم

و ایهن اولهین بهار بهود کهه تزریهق        ( ارایه گردیدGaAs/AlGaAs) ( درونBeZnMnSe)  II-VIگروه 

 [.70گرفت] درون یک نیمرسانا صورت می اسپین

                                                 
1 Tunneling magnetoresistance 
2 Mersevey 
3 Tedrow 
4 Julliere 
5 Fiederling 
6 Ohno 
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 ها آن تنها تفاوت مرسوم هستند. یزرهال یا LEDمشابه  یاربس های اسپینییزرو ل LED-ینسپا 

 تماس یقاز طر ی طبهای  یا حفرهها  ، الکترون اسپینبر  یمبتن یکاپتوالکترون یلاست که در وسا ینا

ها  الکترون یا) یها حفرهبا  یدو  طب های حامل ینا .شوند یم یقدر منطقه فعاق تزر یسیفرومغناط یک

 ینهور  طبه   نور خروجهی  یبرا یانتخاب نور اعده پس از س ندده میانجام  کنش برهمه ید طب یرغ(

. ع خواههد شهد  ساط باشد( )بحث در این مورد موبوع این پایان نامه نمی ای یرهدا گردراست یا گردچپ

 یهک اپتوالکترون یلوسها ی  طبیده خروجهی  ها فوتون و بازترکیب اسپینی ینب یمارتباط مستق بدلیل

را یمرسانا درون منطقه فعاق ن  طبشو  ییقتزر بازده اسپین  حیصر یصتشخ امکاناسپین  بر یمبتن

 .دارند

 1قطعات نیمرسانای مبتنی بر اسپین جانبی 2-1-2

شوند : شهیر اسهپینی دو     طعات مبتنی بر اسپین جانبی به طور کلی به دو دسته تقسیم می

بطوریکهه   ،اردد GMRو TMRی رفتهاری مشهابه   ها نا. شیر اسپینی دو پای3یها ناو سه پای 7یها ناپای

وکمترین که این دو لایه بصورت پادموازی  شود میبیشینه  زمانی مقاومت بین دو اتصاق فرومغناطیس

 گیری نمایند. دهد که این دو لایه بصورت موازی جهت مقاومت زمانی رخ می

 یمبتن اسپینی یرهایدر تمام شبه آسانی  توان می اسپین رامقاومت وابسته به  ییرتغ یناگرچه ا

 یفلزفرومغناطیس رسانایی  ینعدم تطابق ب بدلیلرسانا یمدر مواد ن نمود امامشاهده به تجربه بر فلز 

 شود میروشن  های تجربی یشآزما تمام یجنتااز  .ی کار آسانی نیستپاسخ ینمشاهده چن ،رسانایمو ن

به  یسیومغناطفلز فر اتصاق اهمی طریق از اسپین بصورت الکتریکی یقتزر یبرا یمانع اساس یککه 

تزریهق   ،ییرسهانا تطهابق  مشکل عدم  این مانع اساسی یا وجود داشته باشد. یدرسانا بامین یک درون

 یکاربردها ، دربکارگیری اسپین یدهاز زمان آغاز ا ،دهه یکاز  یشب یبرارا  رساناهایمن درون اسپین

                                                 
1 Semiconductor based lateral spin devices  
2 two-terminal    
3 three-terminal 
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 [.5]ه استبه تعویق انداخت یترونیک اسپین

 1شیر اسپینی 2-1-2-1

بهار   ینوله ا یسهی مغناطفرومغناطیس درون یک محیط غیر یکاز  ی طبپین اسحامل  یقتزر

ارایه  4سیلیسبی و 3توسط جانسون یکاناق فلز یکآن برای  یتجربنمونه و  شد یشنهادپ 7توسط آرنو

 بود. GaAs که کاناق نیمرسانای آن ارایه گردید 7007یر اسپینی نیمرسانا در ساق ش یناول شد.

 کهه  مقاومهت بالاسهت   جهایی یک شبه دیود تصهور کهرد، یعنهی     وانت مییک شیر اسپینی را 

 و زمانی که پیکربندی موازی است مقاومت اندک است،  پیکربندی دو لایه فرومغناطیس پادموازی

 

 و جانبی )چپ(ماتیک یک شیر اسپینی عمودی)راست(: شکل ش6-7 شکل 

همچون یک شیر  ادر به  طع و وصل جریان خواهیم بود. این شیر دو سهاختار   به این ترتیب

و بدلیل  ،متداوقدر مدارهای میکروالکتریک  جانبی  نمونهکه (  6-7کلی عمودی و جانبی دارد )شکل 

 [.5]باشد را دارا می ولتاژ چیدمانش امکان ابافه نمودن گیت

 (Spin-FET)9ترانزیستور اثر میدانی اسپینی 2-1-2-2

 ییرویا ترانزیستور این دید.ارایه گر 9110در ساق  5داسو  6داتا یستور اولین بار توسطترانزن ای

به بریب تزریق اسپینی اندک  توان میکنون به حقیقت نپیوسته است که دلیل عمده آن را است که تا

                                                 
1 Spin valve 
2 Aronov  
3 Johnson 
4 Silsbee 
5 Spin field-effect transistor 
6 Supriyo Datta 
7 Biswajit Das 



79 

 

و افهزایش زاویهه حرکهت تقهدیمی اسهپین       9مقاومت ناشی از عدم تطهابق، واهلهش اسهپینی    بدلیل

 یهدان م یک کند میحرکت  با سرعت بالا یکیالکتر یدانمدر حضور الکترون  یک و تی [.79]انستد

این میدان مغناطیسی  کنش همبر .نماید می را تجربهعمود بر صفحه میدان اعمالی   7مؤثر یسیمغناط

 -ن اسپی کنش همآن است که بر الکترون و مدار یک اسپین ینب کنش هم ، همان بربا اسپین الکترون

الکتریکهی  میدان این بنابراین با اعماق  ،عوض نماید اسپین راد جهت توان میو  شود مینامیده  3مدار

و بها مصهر     تهر  که این بسیار سریع نمود کنترقجهت اسپین را  توان می ،توسط ولتاژ گیت خارجی

 ای از این ترانزیستور رویایی آمده است. نمونه 5-7. در شکل است یانرژی کمتر

 

 (Spin-FET: شکل شماتیک یک ترازیستور اثر میدانی اسپینی )5-7 کل ش
 

2-2 ترونیک اسپین 

 اسهپین  یزانبا ماست متناسب  یمامستق یکیالکتری ترونیک اسپین طعات مقاومت مغناطیسی 

 یمبهه طهور مسهتق    نیز به نوبه خهود  مرا ین. ااست رسیدهشناساگر  الکترود بهکه  ها الکترون دهی طب

 یهان جر یهک  حفهظ  یی. توانها استرسانا مختلف یمدر مواد ن و های واهلش اسپین مکانیسمبه  وابسته

یهک ههد    با فلزات ( یسه)در مقا ینسبتا طولان واصلف برایرسانا یممواد ندرون  یتعادل یرغ اسپینی

ع  هه  . اسهت  هامهروز  میکهرو الکترونیهک   کترونیکاپتوال یلوسا گسترش رسیدن به آن راه است که

به عنوان نمونه به این سه مورد اشاره نمود؛  توان میکه  یمرسانا دلایل متعددی داردمواد نمحققان به 

                                                 
1 Spin relaxation 
2 effective magnetic field 
3 Spin-Orbit interaction 
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بهه   دتوان می یتفلز است. دوم, الکترود گ یکاز  یشترب یاررسانا بسیمن یکدر طوق عمر اسپینی  اوق

.  یکیاجازه کنترق الکتر و به عبارتی ،را تغییر دهدرسانا یمن لپتانسی ،اعمالی یلپتانس یمتنظ با یآسان

بها   ی مبتنی بر اسهپین نیمرسانا طعات ساختار  مطابقتهمین طور  و با آلایش یریپذ یقسوم, تطب

 طعات مبتنی بر برای استفاده از  شود میکه موجب ی سنتی مبتنی بر بار الکتریکی نیمرسانا طعات 

 الکترونیکی نداشته باشیم. لی ساختار مدارهایاسپین نیازی به تغییر ک

ایجاد یک جمعیهت غیهر   ابتدا ی، ترونیک اسپینترین موارد برای ترابرد اسپینی در  طعات  پایه

کنترق این  سپس ، وبوده که دارای گشتاور اسپینی غیر صفر در داخل  طعاتاست ها  تعادلی از حامل

باشهد. ایجهاد کهردن     و در نهایت آشکارسازی آن می ]77[جریان  طبیده اسپینی توسط ولتاژ گیت 

چنین شرایط غیر تعادلی از جریان، با  طبش اسپینی غیر صفر، به صورت عمومی معرو  به تزریق  این

ها، از  بیل  های متنوعی به منظور ایجاد کردن این جمعیت غیر تعادلی از اسپین باشد. روش اسپین می

.  ]74،73[ وجود دارنداعماق میدان خارجی مغناطیسی و الکتریکی ،  9های اپتیکی و پالس لیزری روش

 گردد. استفاده می فرومغناطیس تزریق اسپین از یک الکترود اما در روش میدان الکتریکی و

 ی جریان قطبیده اسپینی    مواد تزریق کننده 2-2-1

به درون  از الکترود فرومغناطیس برای تزریق جریان اسپینی  طبیده در روش میدان الکتریکی

عدم تطابق یا  7عدم تطابق رساناییی است دچار مشکل ترونیک اسپینکه مبنای کار  طعات  نیمرسانا

وجهود   مشکل یناحل  یبرا یمختلف یها راهولی  .هستیم محل اتصاق با نیمرساناها ساختار نواری در

  دارد. 

فلزات، نیمرساناها، نیم ها که شامل  دانشمندان برای حل این مشکل از انواع گروه فرومغناطیس

 ینب سد پتانسیل نازک یک راشبا مطرح شد در این روشوش اوق، توسط اند. ر فلزات استفاده نموده

                                                 
1 Laser pulse  
2 Conductivity mismatch problem  
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 یمرسهانای ن یهک (. روش دوم اسهتفاده از  یسد شاتک یک یا)و  شود میوارد رسانا یمو ن یسفرومغناط

 یشهتر ببهه رسهانایی   رسهانایی آن از مرت کهه   ،اسهت  یس( فرومغنهاط DMS) شهده  یقر  یسیمغناط

 یکی ها آنا که در است چر ها آن%  900روش سوم استفاده از نیم فلزها بدلیل  طبش  یمرساناهاست.ن

و دیگری تمام  کند میمانند سد عمل  مسدود و کام  ،الکترون با اسپین پایین و بالااز دو کاناق عبور 

 در ایهن روش ولهی  اسهت  مغناطیسی  فلزروش چهارم استفاده از  [.70،77]نماید جریان را حمل می

بدلیل استفاده نکردن از شود. بنابراین  میتزریق های بار  اسپین بطور مستقیم و بدون استفاده از حامل

 [.76طبیعتا با امپدانس ناشی از ترابرد بار مواجه نخواهیم شد] ،بار الکتریکی

 مواد فرومغناطیس 2-2-1-1

ههای   های بالا و اسهپین  نابرابر برای اسپین( DOSهای ) مواد فرومغناطیس دارای چگالی حالت

ها توسط روابط  ( فرومغناطیسP( و  طبش )Mباشند. میزان مغناطش ) پایین، در اطرا  تراز فرمی می

 :شود میزیر داده 

(7-9) 

(7-7) 

                 

  
             

             
     

ههای   چگهالی حالهت         های اسپین بهالا، و   های الکترون چگالی حالت        که در روابط بالا

ههای نیمرسهانا و    ههای فلهزی، فرومغنهاطیس    فرومغنهاطیس  باشهند.  اسپین پایین در تراز فرمهی مهی  

که هر کدام معایب و مزایای خهاص  هستند ها  سه گروه از فرومغناطیس 9فلزی  های نیم فرومغناطیس

اسهپین از مهاده     ههای فلهزی مسهئله، تزریهق بهینهه      باشند. از معایهب فرومغنهاطیس   خود را دارا می

. همچنین  طبش کند میبا مشکل مواجه است که کار تزریق را فرومغناطیس به درون کاناق نیمرسانا 

اسهت و از مزایهای آن    تراز فرمی کمتر فلزی در اطرا  نیم های نسبت به فرومغناطیس ها آناسپینی 

                                                 
1 Half metal 
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های  ها اشاره کرد. از معایب فرومغناطیس بالای این دسته از فرومغناطیس    به دمای کوری  توان می

فلزی اشاره کرد و  های فلزی و نیم نسبت به فرومغناطیس ها آنبه دمای کوری پایین  توان مینیمرسانا 

 ترونیهک  اسهپین نعت نیمرساناها بهه منظهور پتانسهیل کهاربردی در     به سازگاری با ص ها آناز مزایای 

در تهراز   % 900به  طبش اسهپینی   توان میفلزها  . از مزایای فرومغناطیس نیمنمودنیمرساناها اشاره 

 اشاره کرد. ها آنفرمی همچنین دمای کوری بالای 

 

 1(TMهای فلزی )  فرومغناطیس 2-1-1

باشند که از  های شناخته شده می دسته از فرومغناطیسها جزء اولین  این دسته از فرومغناطیس

ها در تراز فرمی بهه ازای دو حالهت    اشاره کرد. چگالی حالت Niو  Fe ،Coبه  توان می ها آنمهمترین 

ست. ها آنباشد که حاکی از رفتار فلزی  )پایین( مقداری غیر صفر می 3)بالا( و ا لیت 7اسپینی اکثریت

 هها  آنی اسپین بالا و پایین در این دسته از مواد در اطرا  تراز فرمی، به ها عدم تقارن چگالی حالت

چگهالی  ای از نمودار  نمونه 8-7. در شکل خاصیت مغناطیسی با  طبش اسپینی غیر صفر داده است

 فلزی نشان داده شده است.  فرومغناطیس  حالت

 

 شاهد ،یفرم تراز در نییپا و بالا نیاسپ حالت دو هر یازا به. سیفرومغناط فلز کی حالت یچگال دارنمو: 8-7 شکل 

 [.75] میهست نامتقارن و صفر ریغ حالت یچگال

                                                 
1 Transition metal   
2 Majority spin  
3 Minority spin 
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   (DMS) نیمرساناهای رقیق شده مغناطیسی 2-1-2

از یک فلز واسهطه   متشکل شده یقر  یاژآل یک(  DMS) یسیمغناطشده  یقر رسانا یمن یک

 غیرمغناطیسی رسانایمن با یک%( 90)نوعا کمتر از  Plو   Euمانند 9یا فلزات خاکی کمیاب ییسمغناط

اولین بار چنین آلیاژهایی دانشمندان  .دهد ینشان متواما  را یسیمغناط وخواص نیمرسانایی  کهاست 

ها دمهای   ولی بررسی Cd -xMnxTeو  Zn -xMnxTeتولید نمودند مانند  II-VIگروه را با نیمرساناهای 

 Mnها نشان داد. اخیرا مطالعاتی روی آلایش  DMS کوری پایین و فرومغناطیسی بعیف را برای این 

که به این صورت نشان است  GaAsدر Mnآلایش  :آنبارز  یها نمونه صورت گرفته که III–Vدر گروه 

و دارنهد   که دمای کوری و خاصهیت فرومغناطیسهی بهالایی    As(Mn,In)و  As(Mn,Ga) شود میداده 

(Mn,Ga)N, (Cd,Mn)Te  همچنههین آلایههش Mn  درZnO  و آلایههش Co  در TiO   ایههن کههه

در  طعهات   یهده  طب ی بها اسهپین  هها  الکتهرون  یقتزر یبرا ،بالقوه ینامزدهانیمرساناهای مغناطیسی 

انرژی سیستم وابسته به به جهت گیری گشتاور عنصهر مغناطیسهی    .[71-78]دارند یترونیک اسپین

 یها  یممسهتق  یکهنش تبهادل   بهرهم اوق : یکنش تبادل برهم یسمسه نوع مکان آن هم وابسته بهو  است

کنش  برهمدوم  ( ؛s-d های یتاقکنش اورب ) برهم ها یناسپ ینب یکنش کولن بر برهم یمبتن 7یلپتانس

تبهادق  سهوم  ( ؛ p-d ههای  ق یتها اورب ی)جفت شدگ ها یتاقاورب یبریداسیوناز ه یناش 3یجنبش یتبادل

 [.82]( d-d های یتاقکنش اورب ) برهم 7یاز نوع ابر تبادل 4یمقیرمستغ

کنش  برهم یهشت برابر بزرگتر از انرژ یشش ال p-d های یتاقاورب یجفت شدگ یمقدار انرژ 

کهوچکتر   یاربس یگرد یکنش ها از برهم یزن d-d های یتاقکنش اورب و برهم باشد می s-d های یتاقاورب

 [.82]است

                                                 
1 rare-earth metals 
2 potential exchange interaction 
3 Kinetic exchange interaction 
4 Indirect exchange 
5 super exchange 
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با اسپین یون مغناطیسی است و انرژی  sهای نوار رسانش  ق بین اسپین الکترونکنش او برهم

های  فرومغناطیس بین حامل کنش دوم بصورت آنتی هاست. برهمDMSبرای تمام  eV7/0آن در حدود 

 کنش همو اسپین یون مغناطیسی است و مقدار آن منفی است. بر لایه ظرفیت حفره( –)الکترون  بار

 های مغناطیسی است. یونسوم بین اسپین 

 یکی ین، بنابراعملکردی مناسب داشته باشند اتاق یدر دماباید بتوانند  یترونیک اسپین طعات 

در  یبهالا  یکهور  یدمها  بها  نیمرساناهایی  فرومغناطیس یجستجو ها،DMS یقات روی تحقاز اهدا  

کلهوین   910هاسهت   یستمس یناز ا یکیکه  As(Mn,Ga)برای  یکور ی. دما است اتاق یدماحدود 

هایی  DMSنوید بخش  [39]و همکارانش 9و محاسبات دیتل نظریکارهای  .[30]گزارش شده است 

بها عناصهر    GaNو  ZnOنشان داد که آلایش  ها آنباشد. محاسبات  دمای کوری، بالای دمای اتاق می

مای کوری بهالاتر از  ، تمایل به ایجاد خاصیت فرومغناطیس شدن با دCrو  Mnی فلزی عموماً  واسطه

سر آغازی بهرای مطالعهات متنهوع تجربهی بهر روی ایهن        نظریهای  بینی دمای اتاق دارند. این پیش

ها در ترکیبات نیمرساناهای مغناطیسهی بهه ازای ههر دو     نمودار چگالی حالت .]33،37[ترکیبات بود 

که مساحت زیر  با این تفاوتباشند  حالت اسپین ا لیت و اکثریت، در تراز فرمی دارای گا  انرژی می

باشهد،   اسپینی اطرا  تراز فرمی مهی   طبشیک حالت بیشتر از حالت دیگر است و نشان از  نمودار

 نمایش داده شده است. 1-7شکل ای از این ترکیبات در  نمودار چگالی حالت نمونه

 

 یسیمغناط یمرساناین کی حالت یچگال شینما( ب یسیمغناط یمرساناین کی زا یا نمونه( الف :1-7 شکل 

                                                 
1 Dietl 
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 (HMفلزها ) نیم 2-1-3

ی ساختار نهواری،   ی محاسبه و همکارانش بر پایه 9فلز اولین بار توسط گروت ی نیم مفهوم واژه

( HMFs) یفلز یمن ها یسفرومغناط [.34]مطرح شد 9183در ساق  NiMnSb 7برای ترکیب هویسلر

دلیل دهد.  ینشان م تند که خاصیت فلزی و عایق را بطور همزمان به تناسب جهت اسپینهس مواد

یی است ها الکترون جهتی متفاوت با یمسئوق رفتار فلز های الکترونو وع چنین رفتاری این است که 

 هها  نمهودار چگهالی حالهت   توان با رسم  یمعموق م یررفتار غ ین. اکه مسدوق رفتار عایق بودن است

(DOS) شکل باشد. می  ابل درک 90-7 برای هر دو اسپین مطابق شکل DOS  کهه  دههد   ینشان مه

و بهرای   شهود  مهی مشهاهده  و خاصیت فلزی  به صورت جزیی پرشده به ازای اسپین اکثریت نوارهای

که  و حضور تراز فرمی در گا  نواری هستیمو نوار رسانش  شاهد گا  بین نوار ظرفیت اسپین ا لیت

بهرای   DOS تبهادلی  کهنش  همبهر  بهدلیل کهه  ههد  د شکل نشان مهی این . نیمرسانا داردنشان از یک 

اسپین  های با الکترون تنهاهای جریان  بنابراین حامل. است متفاوت اسپین بالا و پایینهای با  الکترون

 . بالا هستند

 

 فلز ای نیمنمودار چگالی حالت بر :90-7 شکل 

در نورا  برای یک سلوق واحدو بالا ، ها با اسپین پایین  تعداد الکترونرا به ترتیب   Nو  Nاگر 

 :شود میتعریف  9-7فرموق ؛ اسپین  طبیده به صورت نمایش دهیم رسانش

                                                 
1 Groot  
2 Heusler compound  
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(7-9)    
      

     
        

  90-7م فلز ایدآق مشابه شکل و برای یک نی     و در نتیجه       برای پارامغناطیس

دهد و بشدت برای تزریق اسپین  % را نشان می900که  طبش اسپینی       باشد و  می     

های ا لیت، مرتبط  و همکارانش برای اولین بار حضور گا  نواری برای الکترون 9کوبلر باشد. مناسب می

توسط  Co FeSiفلزی ترکیب هویسلر  نیم. رفتار ]37[کردند را گزارش  Co MnAlبا ترکیب هویسلر 

فلزی در  های نیم گزارش گردید. فرومغناطیس ]35[و همکارانش  3و گرسی ]36[و همکارانش  7ورمل

 ]40،49[  CrOو  ]Fe O  ]38،31ههای فلهزی همچهون     دیگر ترکیبات و ساختارها از جمله اکسید

بهه صهورت    ]47،43[اند  متبلور شده 4دی مغناطیسی که در فاز زینک بلن حتی نیمرساناهای آلاییده

 اند. به صورت تجربی نیز تأیید شده ها آنو برخی از  نظری

GaN 2-3 نانو روباندر ساختار  و اثر آن 9پیوند آویزان 

های اساسی این نوع پیوند  پیوند آویزان هنوز بین شیمیدانان تعریف واحدی ندارد. ولی ویژگی

گفت یهک پیونهد آویهزان یهک      توان می. به طور ساده ساق است که شناخته شده است  70نزدیک 

ظرفیت اشباع نشده از یک اتم در سطح بلور است که با هیچ اتمی از بلور پیوند بر هرار نکهرده ولهی    

د درون سهاختار نیهز باشهد.    توان میامکان ایجاد پیوند در راستای بیرون بلور را دارد. البته این سطح 

مه پر است و تنها یک الکترون دارد ) پیوند کوالانسی به دو الکترون نیاز پیوند آویزان، یک پیوند نی  هر

گیرد  گیرد و از این جهت که بالای نوار ظرفیت  رار می دارد( و تراز انرژی آن میانه گا  انرژی  رار می

 [.44]مشابه تراز فرمی است

هها و   ین پیوند در گاز، اگر اشود میاین پیوند همچنان که گفته شد در بلورها و جامدات دیده 

                                                 
1 Kubler   
2 Wurmehl  
3 Gercsi  
4 Zinc blende 
5 Dangling Bond 
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گویند. خواص فیزیکهی نیمرسهاناهای چههار     مایعات باشد به آن اتم ، مولکوق یا یون رادیکاق آزاد می

یهک نیمرسهانای    GaN .نوع این پیوندها نیز وابسته استوجهی ع وه بر جایگاه پیوندهای آویزان به 

تراز یهک پیونهد    توان میتیک بطور شما 7-4دارد ، درشکل  SPچهاروجهی است که هیبریداسیون 

 [.47]مشاهده نمود  SPآویزان را در ساختار نواری 

توسط  های سطح یا با کندن اتمناپیوستگی ناگهانی ساختار شبکه  بدلیلد توان میاین پیوندها 

و تی پیوندی شکسته  به هر جهت ،( ، در سطح بوجود بیایند  STM) 9یک میکروسکوپ تونلی روبشی

د در جریان رسانش شرکت کند به همین دلیل تعهدادی از  توان میکه  شود مین آزاد شود یک الکترو

بازترکیب داخل ناحیه سطحی شوند. این ترازها ممکن است -های انرژی جایگزیده یا مراکز تولید تراز

به طور عمده آهنم بازترکیب را در ناحیه سطحی افزایش دهند، بنابراین فهم فرآیندهای بازترکیهب  

های بسیاری از  طعات  ها( مهم است، زیرا اثری بسیار  وی بر مشخصه )ترکیب الکترون وحفرهسطحی 

های مختلفی دارند و این درحالیست که جایگاه خهود را   [. پیوندهای آویزان ظرفیت46نیمرسانا دارد]

انهد،   هشهد  nو در موادی که با غلظت بالا آلایش نوع  n. در یک بلور نوع کند میدر گا  انرژی حفظ 

  [.45]شود میپیوند آویزان الکترون گرفته و به سمت نوار رسانش متمایل 

 

 در زانیآو وندیپ STM  ریتصو (ب) و جایگاه تراز پیوند آویزان نوار به یمولکول یانرژ تراز گسترش( الف) :99-7 شکل 

 شده n نوع آلایش بالا غلظت با به که روژندیه-ومیسیلیس 009 صفحه کی

 7سهرگردان  ههای  د الکتهرون توانه  میهای کوانتومی هستند که   چاه پیوندهای آویزاندر کل باید گفت 

                                                 
1 scanning tunneling microscope 
2 Itinerant 

 (الف)
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 را به دام بیندازند و ،سترا دارا ها آن که اسپینی مخالف با اسپین الکترون،از تزریق جریان و یا آلایش 

های سرگردان را بین  الکترونکنش نموده و  ند با یکدیگر برهمتوان می در صورت داشتن فاصله مناسب

این اثر ناشی از  ،9تلر –به اشترک بگذارند، گاهی این امر باعث بروز اثر یان تونل زنی  ه روشبیکدیگر 

و موجهب تغییهر در هندسهه    ، دههد  های همتراز رخ می های نامساوی در اوربیتاق تعداد الکترون وجود

 یعهسته و توزبار  تقارنم یعتوز ینعدم تعادق ب ی یجهدر نتاثر این  .[70،41،48،46]شود می ،ساختار

را مولکوق این نیرو  کهگردد  می یکیالکتر یروین یک بروز باعث ،یکی بارالکترونهای  حالتمتقارن  یرغ

با توجه به  [79روند ] ها از بین می جایی که تبهگنی دهد؛ کمتر سوق میتقارن با  یساختار سمتبه 

 [ همچنین این توزیع بارها در77]جریان اسپینی داشتمناسبی در این مطلب باید انتظار فیلترینم 

اثر ای از بررسی  به عنوان نمونه .[74، 73گردد] باعث مغناطیس شدگی ساختار می پیوندهای آویزان

مهورد   7008ر سهاق  و همکهاران د  7توسط گهروه ژنهم   BN نانو روبانپیوندهای آویزان روی ساختار 

بطور جداگانهه و همزمهان بها همینطهور      Nو  Bها اثر وجود پیوند آویزان روی  بررسی  رار گرفت. آن

توسط اتم هیدروژن که نتیجه آن بروز خاصیت نهیم فلهزی بهرای     اتم دو برای هر 3اعماق محدودیت

هیدروژن محدود شده  بوسیله Bدارای پیوند آویزان و  Nکه  است زیگزاگ در حالتی BNنانوساختار 

 .[77اشد]ب

 

 

 

 

 

                                                 
1 Jahn-Teller effect 
2 Zheng 
3   Terminate (passivation) 
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1-3 مقدمه 

هها،   مولکهوق  هها،  مکانیک کوانتومی به خوبی ما را در درک هرچه بهتر ساختار و خهواص اتهم  

ای عهالم  هه  یهه پدیهده  توج ییهاری داده اسهت، همهان طهور کهه بهرا       زیراتمیجامدات و رفتار ذرات 

ماکرووسکوپی فیزیک ک سیک به تنهایی نا ص و نارسا است شاید برای بررسی تمهام جوانهب عهالم    

نظریه تابعی چگالی  پیماید . ده مسیر تر ی خود را مینکنفیزیک کوانتومی با سرعتی متحیر  زیراتمی

دات و دینامیهک مولکهولی   جام ها، ها، مولکوق کوانتومی اتم های یک ابزار مفیدی برای محاسبه حالت

ی تک  محاسباتی نظریه مورد استفاده در فیزیک ماده چگاقهای  یکی از روش. باشد ابتدا به ساکن می

و پیدا کردن  ای ذره ی شرودینگر یک سیستم بس ای حل معادلهروشی بر . این نظریه،الکترونی است 

 [65]دهد آن را ارایه می حالت پایه و انرژی حالت پایه

2-3 چگالی یظریه تابعن 

فهوک اسهت کهه بها توجهه      -هایمر و هارتری اپن –های بورن  نظریه تک الکترونی شامل تقریب

را بهه  ای  ذره ی شهرودینگر یهک سیسهتم بهس     معادله فرمی، -تعریف چگالی الکترونی و مدق توماس

دارد نظریه هایی که در این نظریه وجود  و یکی از مهمترین روش کند میای تبدیل  معادلات تک ذره

ای  ذره های بس های محاسباتی سیستم ( است. این روش یکی از کارآمدترین روشDFTچگالی ) یتابع

کارایی محاسباتی بالای آن، کاهش حجم محاسبات و د ت خوب آن در مقایسه با  بدلیلاست و این 

نوبل شیمی در  بدانیم بخاطر آن جایزهکه  شود میتر  هنگامی روشن DFT اهمیت  .ها است سایر روش

گذاران آن داده شده است .کوهن و شم یهک دسهتگاه فربهی شهامل      به کوهن یکی از بنیان 9118

 ها آندر نظر گرفتند و درنهایت به معادلاتی رسیدند که با را کنشی ندارند  هایی که هیچ برهم  الکترون

چگالی انهرژی   ییه تابعرظدر نخواص حالت پایه دستگاه را محاسبه کردند. سازگار  -به صورت خود 

کل ترکیبی از سه جمله است: یک جمله سهم انرژی جنبشی یک جمله سهم انرژی کولنی به خاطر 

همبستگی  –تمام ذرات باردار داخل سیستم و جمله سوم انرژی تبادلی کنش الکترواستاتیکی  برهم
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ن این جم ت، سهم انرژی گیرد. در بی ای را در برمی های سیستم بس ذره کنش باشد که تمام برهم می

همبستگی فرم نامشخصی دارد. پیدا کردن این انرژی به صورت کلی امکان ندارد بنابراین باید  -تبادلی

( و تقریهب  LDAها ، تقریب چگالی موبعی) های تقریبی استفاده کرد که بعضی از این تقریب از روش

الکترونی سروکار دارد که تابع موج  nبا سیستمی  تابعی چگالی. نظریه ( استGGAشیب تعمیم یافته)

الکترونی سیستم شامل  های ساختار این نظریه تمام ویژگیدر  .متغییر است n3آن سیستم تابعی از 

سهط چگهالی بهار    باشهد، تو  ا ( مهی ه ها در پتانسیل خارجی )پتانسیل ناشی ازهسته اندرکنش الکترون

سه متغییر است که بهه   فقط تابعی از    𝜌مشخص می شود . توجه شود که     𝜌الکترونی یعنی 

ی سیسهتم   ، معادله شرودیگر گونهتابعی چگالیی  انجامد . در وا ع نظریه کاهش حجم محاسبات می

ای بهه   ذره . این معادلات تهک کند میای تبدیل  تک ذرهدلات اای را به یک مجموعه ای از مع بس ذره

 .[65]اند وابسته  لی الکترونقط به چگاشم معرو  است که ف –معادلات کوهن 

 ای  مسئله بس ذره 3-2-1

دهنهد کهه    ها، جامدات، گازها، مایعات و غیره را شکل می ؛ مولکوق ها ای از اتم مجموعه بررسی

یهک سیسهتم بهر     تهوان  میباشند. توسط مکانیک کوانتومی  ها می ها و هسته تشکیل شده از الکترون

 رد:معادله شرودینگر توصیف کها را توسط  ها و هسته کنشی از الکترون هم

(3-9)  ̂      

 باشد:  ای به صورت زیر می باشد و عملگر هامیلتونی بس ذره میویژه مقدار انرژی   که 

(3-7)  ̂  ∑  
  

  

  
     

  ∑  
  

  

    
     

  
 

 
∑

  

|     |
    ∑

   
 

|     |
 
 

 
∑

     
 

|     |
        

ها و سه بخش آخر به ترتیب    ها و هسته های جنبشی الکترون بخش اوق و دوم انرژی( 7-3) در معادله

 و  ثابت پ نک،   ħاشند. ب های بین الکترون الکترون، الکترون هسته، و هسته هسته می کنش بر هم

   ، مو عیت  و     بار الکترون،  امین اتم،   عدد اتمی      ،های الکترون و هسته به ترتیب جرم   
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 د. نامین هسته می باش  امین الکترون و 

ورن ای بسیار پیچیده است. برای ساده سازی مسئله از تقریب به  ذره سحل معادله شرودینگر ب

هها هسهتند و    تراز الکتهرون  ها بسیار سنگین هسته کند میاستفاده شده است، که بیان  9هایمر -اوپن

. کردها و الکترون ها را جدا  حرکت هسته توان می. در نتیجه کنند میها حرکت  بسیار کندتر از الکترون

ا در زمینه میدان بهاری  ه اند در حالی که الکترون که مو عیت اتم ها ثابت شده بر این است کهفرض 

د به دو  سمت تابع موج الکترونی و یونی جدا سازی توان می. تابع موج کلی کنند میا حرکت ه هسته

 :شود. در نتیجه معادله شرودینگر برای  سمت الکترونی به صورت زیر نوشته می شود

(3-3)  ̂                           

      :شود می بیانمیلتونی الکترونی، توسط معادله زیر که عملگر ها

(3-4)  ̂  ∑  
  

  
  
  

 

 
∑   

|     |
    

  
    ̂     

ین کنش ب . توجه شود که برهمکند میها عمل  ها روی الکترون ط هستهپتانسیلی است که  توس    ̂  

 -. اگر چه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنشود میها به عنوان یک پارامتر وارد   هسته

الکترون همچنان مشکل اسهت.  -کنشی الکترون د کاهش یابد اما حل مسئله بر همتوان میهایمر -اوپن

ا هها در مقایسهه به    نست. تعداد الکتروا ها تمام الکترون  بع وه تابع موج الکترونی وابسته به مختصات

استفاده از توصیف  در ادامه نشان داده خواهد شد،باشند. همانطور که  ها بسیار بیشتر می تعداد هسته

چگالی به  ی. نظریه تابعباشد میتر  ای بسیار کاربردی های بس ذره چگالی بجای تابع موج ینظریه تابع

 دهد. کترونی حالت پایه سیستم ارایه میتوصیف خوبی برای خواص ال و بودهمحاسبات کمتری نیازمند 

 ن  کوه–هوهنبرگ  یهنظر 3-2-2

مشخص  یمشهور خود نشان دادند که برا یهدو  ض یهوهنبرگ و کوهن با ارایه  9164در ساق 

                                                 
1 Born-Oppenheimer 
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دو  یهن استفاده کهرد و ا  یلپتانس یبه جا یاز چگال توان می، یستمس یک ی یهکردن خواص حالت پا

خهواص حالهت    یدهند که تمام ینشان م یا ضا ینرار گرفتند. ا  یچگال یتابع ی یهنظر یمبنا یه ض

 بدسهت آورد.  یا یهه حالهت پا  یچگال یاز رو توان میرا  یبر هم کنش یبس الکترون یستمک سی یهپا

ای براساس چگالی  بجای توابع موج بس ذره را کنشی سیستم برهم یک چگالی، ینظریه تابعبطوریکه 

 .]75[ .نماید میالکترونی توصیف 

تهابعی   ،هها  کنشی از الکتهرون  که انرژی حالت پایه یک سیستم بر هم کند مینظریه اوق بیان  

ازچگالی بار الکترونی است. به عبارت دیگر یک ارتباط یک به یک بین تابع موج حالت پایهه و   9یکتا

تابعی  کوهن فقط اثباتی است بر وجود–چگالی الکترونی حالت پایه وجود دارد. نظریه اوق هوهنبرگ 

 از چگالی الکترونی، اگرچه شکل درست تابعی ناشناخته است.

کوهن این مطلب اثبات می شود که انرژی کهل ههر سیسهتم بهس     -از نظریه دوم هوهنبرگ 

. به عبارت دیگر برای هر کند میتبعیت  7الکترونی نسبت به چگالی حالت پایه آن، از یک اصل وردشی

بر حسب چگالی الکترونی وجود دارد که کمینه  3ی جهان شموقسیستم بس الکترونی  یک تابعی انرژ

مطلق آن، به انرژی حالت پایه سیستم مربوط است و چگالی الکترونی که تابعی انرژی را کمینه می 

 4-3اشتی هامیلتونی در معادله د است. بر طبق این نظریه مقدار چشمکند چگالی حالت پایه سیستم 

 :شودد به صورت زیر بیان توان می

(3-7) ⟨ | ̂| ⟩   [    ]  

چگالی الکترونی است. اگر شکل تابعی انهرژی مشهخص        تابعی انرژی کل است و  [    ] که 

 اد:چگالی الکترونی را تا جایی که تابعی انرژی توسط اصل وردشی کمینه شود تغییر د توان می ،باشد

                                                 
1 Unique functional  
2 Variational principle   
3 Universal functional energy  
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(3-6)   [    ]

  
|
    

    

      ، چگهالی حالهت پایهه   شهود  مهی رونی که به کمینه انرژی مربوط چگالی الکت( 6-3) از معادله 

  :د به صورت زیر بیان شودتوان می، انرژی حالت پایه باشد. بر طبق نظریه اوق می

(3-5)    ⟨  | ̂|  ⟩   [     ] 

 شم –معادلات کوهن  3-2-3

ی تک الکترونی کمکی توسهط   ای حقیقی، به یک مسئله ئله بس ذرهراه حلی برای کاهش مس

کنشی که تحت  های غیر برهم جایگزین الکترون ،کنشی های برهم لکترونا[. 78]کوهن و شم مطرح شد

د به صورت زیهر  توان می( 7-3حرکت می کنند، شد. انرژی تابعی کل در معادله ) 9یک پتانسیل موثر

 :نوشته شود

(3-8)  [    ]    [    ] 
 

 
∬
          

     
       ∫                 [    ]  

کنشهی، بخهش دوم    تابعی انرژی جنبشی سیستم الکترونی غیر بر ههم   [    ]  (،8-3در معادله )

د و نها مهی باشه   نرژی خارجی ناشی از هستهو بخش سوم ا 7انرژی الکترواستاتیکی یا انرژی هارتری

 3ی با ی مانده آنچه که تصحیح کننده انرژی است، که انهرژی تبهادلی و همبسهتگی    بخش آخر همه

ای کهوهن شهم    ( نسبت به چگالی، معادلات تهک ذره 8-3ی ) با کمینه کردن معادله .نامیده می شود

 ید:بدست می آ

(3-1) [ 
  
 

 
        ]               

 که در معادله بالا

                                                 
1 Effective potential  
2 Hartree energy  
3 Exchange and correlation energy  
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(3-90)              ∫
      

|     |
    

    [    ]

     
  

فقهط   ها آندهند.  ، هیچ معنی فیزیکی مستقیمی را نمی     شم -که توابع موج کوهن شودتوجه 

د توسهط توابهع مهوج    توانه  میای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی بر 9توابع کمکی

 شم بدست آید.-کوهن

(3-99)      ∑ |     |
  

     

توسط  7شم به صورت خود سازگار-به منظور یافتن چگالی الکترونی حالت پایه، باید معادلات کوهن

 ل شوند.                                                                       ح 9-3بر طبق الگوریتم شکل  3روش تکرار

ای را به یک مسئله تک الکترونی مهوثر   ذره شم نشان داد که چطور مسئله بس-رویکرد کوهن

متاسفانه،  .مشخص و تعیین شود [    ]    تبادلی همبستگی، یالبته نیازاست که تابعتبدیل کنیم. 

بنابراین باید از تقریب استفاده تبادلی به سادگی شناخته شده نیست؛ -شکل د یق تابعی همبستگی

4موبعی ترین تقریب، تقریب چگالی ساده نمود.
نامیده می شود. تقریب چگالی موبعی  ]71[       

-یکه از انرژی تبادل ]60[ارایه شد 9167شم در ساق -همبستگی توسط کوهن-برای پتانسیل تبادلی

 ورت معادلهه هبه صه     گی ههمبست -. تابعی تبادلیآید یههمبستگی گاز الکترونی همگن بدست م

   : شود می( نوشته 3-97)

(3-97)    
   [    ]  ∫        

    (    )    

    که
. باشد می     الکترونی  تبادلی چگالی گاز الکترونی همگن، با چگالی-، انرژی همبستگی    

که محاسبه د یق همبستگی گاز الکترونی است -باشد، انرژی تبادلی ابراین تنها اط عاتی که نیاز میبن

آیهد انتظهار    الکترونی یکنواخت موبعی بدست می از چگالی ،آنکه تابعی بدلیل آن امکان پذیر است.

                                                 
1 Auxiliary functions  
2 Self-consistence  
3 Iterative method   
4  Local density approximation 
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برای     اگرچه تقریب  .]69[ کند میتغییر  به سرعت ها آنهای  رود که چگالی خطا برای مسایلی می

اما در صورت تغییر سریع چگالی الکترونی، همانند داخل اتم ، کند میای بسیار خوب کار  کپهجامدات 

های  طبیده اسپینی،  برای سیستم    تعمیم  ، بهتر است از تابعی دیگری استفاده شود. و مولکوق

   که  است (    ) 9تقریب چگالی اسپینی موبعی
        

 .[67]باشد می                

 د به صورت زیر نوشته شود:توان می( 97-3رابطه )

(3-93)     ∫     [  
    (    )   

    (    )]    

  عبارت 
 :شود میمحاسبه شکل سر راستی دارد و به صورت زیر  (    )    

(3-94)   
    (    )    ⁄            

 

                

  محاسبه عبارت 
  تر از جمله   دری مشکل (    )    

است و محاسبه د یق آن با  (    )    

 گیرد.  انجام می 7روش مونت کارلوی کوانتومی

های فیزیکی بیشهتر یعنهی    آوردن نتایجی بهتر، با در نظر گرفتن کمیتراه حلی برای بدست 

محسوب     شیب چگالی الکترونی انجام شد. تقریب دیگری که نسخه تعمیم یافته و بهبود یافته 

ههای   های متفاوتی از آن توسعه پیدا کرده است. ت ش باشد که فرموق بندی می     تقریب شود می

ترین  ابعی خوب و مناسب از این تقریب انجام گرفته است. دو تا از پر استفادهزیادی برای پیدا کردن ت

 .باشد می ]64[( PBEارنزرهو  )-بورگ-و پردو ]63[(   PWونم )-پردو های این تقریب، تابعی تابعی

-، انرژی تبهادلی     در تقریب در این پایان نامه از دومین تابعی این تقریب بهره گرفته شده است.

 گی ع وه بر چگالی الکترونی در هر نقطه، به تغییرات چگالی در آن نقطه نیز وابسته است.همبست

                                                 
1  Local spin density approximation 
2 Quantum Monte Carlo  
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 (LDA)  تقریب چگالی موضعی  3-2-2

تقریب استفاده از همبستگی شکل صریحی ندارد و برای محاسبه آن به ناچار باید  -تبادلی تابع 

بت به دیگر جم ت در تابعی همبستگی نس –به طور نسبی سهم جمله مربوط به انرژی تبادلی کنیم، 

ای ایجهاد   ی  ابهل م حظهه  خطامحاسبه این جمله وچک است و استفاده از تقریب برای انرژی کل ک

ها تقریب چگالی موبعی است. این تقریب یک تقریب ساده و موفق  نخواهد نمود، یکی از این تقریب

بیان شد. در این  9167ساق  همبستگی است به وسیله کوهن شم در –جهت یافتن پتانسیل  تبادلی 

همبستگی از فرموق گازهای همگن به صورت موبعی استفاده  –تبادلی  ی انرژی تقریب برای محاسبه

الکترونی تفاوت زیادی با چگالی دستگاه همگن نداشته باشد و تغییرات چگالی  ی. هرگاه چگالکنیم می

همبستگی  –تبادلی  صه دراین تقریب انرژیازااین تقریب استفاده نمود. به طور خ  توان میکند باشد 

همبستگی یک الکترون در یک گاز  –تبادلی  را به طور موبعی با انرژی rی  یک لکترون در یک نقطه 

 –فرمی یکنواخت که دارای همان چگالی است مساوی  رار می دهیم از آنجا کهه پتانسهیل تبهادلی    

و این انرژی تابع چگالی الکترونی است ، پس باشد  همبستگی می –تبادلی  مشتق انرژیهمبستگی 

 .[76]همبستگی نیز به چگالی الکترونی بستگی دارد –نتیجه گرفت که پتانسیل تبادلی  توان می

 (GGAتقریب شیب تعمیم یافته ) 3-2-9

است این  GGAهمبستگی تقریب  –ی تابعی انرژی تبادلی   ای محاسبهرب ها تقریبیکی دیگر از 

ممکن است  ها حالتهمبستگی در بسیاری از  –تر است . انرژی تبادلی  د یق  LDAتقریب از تقریب

ع وه بر چگالی موبعی در ناحیه مربوطه به چگالی درنواحی مجاور نیز بستگی داشته باشد . به همین 

. بهه   شود میهمبستگی به شیب چگالی نیز منطور  –وابستگی تابعی تبادلی  GGAدلیل در تقریب 

 [.76]دانست  LDAرا د یق تر از تقریب GGAتقریب  وانت میدلایل زیر 

همبستگی بهه صهورت یکتهایی تعریهف مهی شهود  و        –انرژی تبادلی   LDAدر تقریب  -9

اینکه شیب چگالی  بدلیلGGAولی در در تقریب  شود میتغییرات چگالی درنظر گرفته ن
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همبستگی  –دلی تبااز آزادی بیشتری برای محاسبه انرژی  شود مینیز در محاسبات وراد 

 می توان بهره جست.

هها اسهتفاده    ها و مولکوق از پارامترهای زیاد و از مقادیر تجربی برای اتم GGAدر تقریب  -7

 همبستگی می شود  –تبادلی تر شدن شکل تابعی انرژی  و باعث د یق شود می

 یچگال یتابع ی یهنظر یکل یشما 3-2-6

شوند. مراحل محاسبات  یگار حل مساز-محاسبات به صورت خود یچگال یتابع ی یهنظر در

 کرد: یانب یرتوان به صورت ز یرام یچگال یتابع ی یهنظر

عدد اتمی اتم ها و تعهداد کهل الکتهرون هها      های ورودی مختصات، : داده های ورودی داده -9

ن را بدانیم و اگر امواج تخت بهه کهار   تانسیل به کار رود باید فرم وابح آ. اگر شبه پباشد می

باشد باید بررسی کنیم که چگونه نتایج به بعضی پارامترهای بحرانی بستگی دارد. گرفته شده 

 برای مثاق تعداد نقاط برای منطقه بریلوین و غیره.

هیم که ممکن است بر هم : در این مرحله،چگالی آزمایشی اولیه را  رار می دچگالی ورودی -7

 به دست آمده باشد. یا از محاسبات نیمه تجربیو  باشد میهای بار ات نهی چگالی

تانسیل را به چگالی : در این جا از معادله ی مکان که مشتق دوم پایجاد پتانسیل هارتری -3

 کند استفاده می کنیم. بار مربوط می

برای چگالی ورودی پتانسیل تبادلی محاسهبه مهی شهود کهه ایهن       ایجاد پتانسیل تبادلی: -4

 .باشد میپتانسیل به صورت زیر 

 Vextاین پتانسیل با جمع کردن سه مولفه پتانسیل تبادلی خهارجی   :ایجاد پتانسیل موثر -7

نشهان   Veffectآیهد و آن را بها    ، بدست مهی  Vxcو پتانسیل تبادلی  VHartree،پتانسیل هارتری 

 دهیم .  می

هم شم هم در فضای مستقیم و –در این مرحله معادلات کوهن   شم:–حل معادلات کوهن  -6

 شوند. در فضای وارون حل می

شم چگالی خروجی بهه   –: با حل کردن معادلات کوهن به دست آوردن چگالی خروجی  -5

 آید. دست می

ورودی  و چگهالی   در این مرحله اخت   میهان چگهالی   امتحان کردن میزان همگرایی: -8

که اگر بیش تر ازمقدار معینی که از  بل تعیین می شهود باشهد    شود میخروجی محاسبه  

 .[76]ایم چگالی حالت پایه را بدست آورده لی اگر اخت   زیاد نباشد،چرخه باید تکرار شود. و
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 (SDFT)  1چگالی قطبیده اسپینی ینظریه تابع 3-2-1

لی الکترونهی و چگهالی   چگالی  طبیده اسپینی خطی، چگا یهای اساسی در نظریه تابعمتغیر

                                                 
1 Spin density functional theory  

 داده های ورودی

 ایجاد چگالی حدسی ورودی

چرخه تکرار می شود 

چگالی خروجی به 

 جای جگالی ورودی

آیا چگالی ورودی و 

 خروجی یکسانند؟

 خروجی:

 محاسبه انرژی و نیروها

 ایجاد پتانسیل هارتری

 

 جاد پتانسیل موثرای

 

 شم-حل معادلات کوهن

 

 پیدا کردن چگالی خروجی

 خیر بله

 پایان



47 

 

 شوند. چگالی الکترونی کل: عریف میباشند که به صورت زیر ت مغناطیسی می

(3-97)                   

 و چگالی مغناطیسی برابر با تفاوت دو چگالی اسپینی است:

(3-96)                   

 برابرند با: ] 67، 66[       و ا لیت       های الکترونی اکثریت  های مجزای حامل چگالی

(3-95)       ∑   
    

        
      

ههای بهالا اسهت           های اکثریت یا اسپین ، مربوط به حامل جهت اسپین را مشخص می کند.   که 

های با اسپین بالا و پایین را  تعداد الکترون   های ا لیت یا اسپین پایین است.  ، مربوط به حامل و 

     . هها  الکتهرون   ها برابر است با تعداد کهل  مجموع آنکند که  مشخص می
        

     ،

شهم  -باشند که از حل معادلات کوهن های اکثریت و ا لیت می ای مربوط به حامل توابع موج تک ذره

 آیند: زیر به دست می

(3-98) [ 
  
 

 
     

    ]  
       

   
      

 که پتانسیل موثر به صورت زیر تعریف می شود:

(3-91)     
         

              
      

∫      در اینجا 
     

      
    بستگی دارد. پتانسهیل خهارجی        به چگالی کل     

کهه       

یون و میدان خارجی است، در حالت کلی برای اسپین بالا و پایین متفاوت -ز پتانسیل الکترونناشی ا

    ، پتانسیل خارجی  است زیرا در حضور میدان مغناطیسی خارجی
    شامل جمله     

 
H)  

   مبستگی ه –باشد که مقادیر متفاوتی برای اسپین اکثریت و ا لیت دارد. پتانسیل تبادلی  می
     ،
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 شود: ی زیر تعریف می همبستگی مطابق رابطه –بصورت مشتق تابعی انرژی تبادلی

(3-70)     

   

   
  

   [ 
          ]

      
  

 که برای دو جهت اسپینی متفاوت، حتی در غیاب میدان مغناطیسی خارجی، مقادیر متفاوتی دارد.

 SIESTAکد  3-2-8

ههای اتمهی عهددی     شم، از ترکیب خطی اوربیتاق-ی کوهن ، برای حل معادلهSIESTAدر کد 

ند به توان میهای اتمی  . این اوربیتاقشود میجایگزیده به عنوان مجموعه پایه به منظور بسط، استفاده 

 :دنصورت حاصل بربی از یک تابع شعاعی در یک هماهنم کروی نوشته شو

(3-79)                                       

یهک هماهنهم کهروی حقیقهی بهرای تکانهه            ، و  یک تابع شعاعی برای اوربیتاق     که

   باشد. تابع شعاعی فراتر از یک شعاع خاص  می  وعدد کوانتومی مغناطیسی   ای اوربیتالی  زاویه

بر خ   امواج تخت، د ت نتایج برای یک سیستم داده شده .            ود یعنی صفر     می ش

ی تعداد پایه ها بر مبنای زتای  هاست. اندازه های اتمی، وابسته به اندازه و شکل پایه بر مبنای اوربیتاق

استفاده  9شعاعی بدون گره، تعداد اختیاری از توابع  و   که می توان برای هر  باشد میچند گانه     

، مربهوط بهه    ههر اوربیتهاق زتها     .]65[ مرتبهه بهالاتر گفتهه مهی شهود       های زتای  کرد که اوربیتاق

 باشد.  شعاعی متفاوت می وابعهای کروی مشابه و مشترک با ت هماهنم

 که درباشد  موجود میبرای انجام محاسبات  یهای متفاوت مجموعه اندازه پایه SIESTAکد در 

 .پرداختبه طور مفصل به آن خواهیم  3-3-7-4 سمت 

                                                 
1 Node  
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3-3 (NEGF )1مقدمه بر تابع گرین غیر تعادلی 

های   مهم برای بررسی فیزیکی و شیمیایی مواد و مولکوق محاسبات ساختار الکترونی یک ابزارامروزه 

ون های اصوق اولیه است بد ها گسترش روش جدید هستند. یک عامل مهم برای موفقیت این تکنیک

ی  سازی یک دامنهه  ی سیستمی را معرفی نماید، وا عیت بخشیدن به مدق این که پارامترهای وابسته

 شوند:  ها در دو جنبه محدود می سازد. بیشتر روش ها را ممکن می وسیعی از سیستم

 ( هندسه بسته به این که سیستم تناوبی باشد یا محدود و غیرتناوبی9

 الت تعادلی باشد.( سیستم الکترونی باید در ح7 

از لحاظ تئوری به منظور پرداختن به مو عیتی که سیستم در مقیاس اتمی/ مولکهولی در تمهاس بها    

نهایت رفتار کند. در  ، نیازمند روشی است که  ادر باشد به صورت سیستم بیباشد میالکترودهای حج

ی بدسهت   میهان ناحیهه   موردی که یک ولتاژ بایاس محدود به الکترودها اعماق شود، یهک جریهان از  

آید، زیرا سیستم الکترونی در حالت تعادق گرمایی نیست و مدق باید توانایی این را داشته باشد که  می

ی جدیدی در یک روش  این مو عیت غیرتعادلی را تشریح کند. هد  کار حابر گسترش اصوق اولیه

شده با الکترودههای خهارجی در   سازی یک نانو ساختار جفت  ساختار الکترونی غیرتعادلی برای شبیه

ی پتانسیل شیمیای را بها تهراز فرمهی معاوبهه      )در اینجا جمله های شیمیایی متفاوت است پتانسیل

(. در این پژوهش، برای یافتن خواص ترابرد الکترونی حالت پایه در  طعات نانو از رهیافت تابع کنیم می

فت حالت خهارج از تعهادق یهک سیسهتم     ( استفاده شده است. این رهیاNEGFگرین غیر تعادلی )

باشهد کهه بهه مخهازن الکترونهی نیمهه        ی پراکندگی می که شامل ناحیه کند میکوانتومی را توصیف 

. رهیافت تابع گرین غیرتعادلی محاسبه سه خاصهیت اصهلی   [68]بینهایت، الکترود متصل شده است

 :کند میهای کوانتومی مکانیکی خارج از تعادق را امکان پذیر  سیستم

                                                 
1 Non-equilibrium Green's Function 
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 های مربوط به ناحیه پراکندگی برای هامیلتونی داده شده است. ( محاسبه طیف حالت9

 ها در ناحیه پراکندگی و تی که الکترودها خارج ار تعادق هستند. ( محاسبه اشغاق این حالت7

 های شیمیایی الکترودها و چگالی بار ناحیه پراکندگی. ( محاسبه جریان عبوری به ازای پتانسیل3

 

 دل ساده برای ترابرد غیرتعادلیم 3-3-1

9بررسی ترابرد را با یک مدق ساده تک تراز که توسط داتا
. دو کنهیم  میارایه شده است، شروع  ]61[

 درنظر بگیرید که از طریق یک اتم با یک تراز انرژی  و   پراب جریان/ ولتاژ با پتانسیل شیمیایی 

الکترودها و اتم هر سهه در تعهادق هسهتند. امها      ،  =الف(. و تی  9-3)شکل به هم اتصاق دارند

بسته به اینکه تراز انرژی اتم با کدام الکترود در تعادق باشد، عدد اشغاق بها توابهع       چنانچه 

 :شود میفرمی دیراک زیر داده 

(3-77                                                                                     )      
 

            
  

(3-73                                                                 )                          
 

            
  

 

 شهده  متصهل  ههم  به   یانرژ تراز تک ستمیس کی قیطر از که ولتاژ/ انیجر پراب دو هطرحوار شکل( الف:9-3 شکل 

 .شود می پهن  اندازه به تی طع عدم اصل طبق الکترودها با یشدگ جفت اثر در  یانرژ تراز( ب.       اند

                                                 
1 Datta 



46 

 

رمهی  تا تراز اتمی بها انهرژی ف   کند میها را به سمت تراز انرژی اتم پمپ  الکترود اوق، الکترون

ها را  باشد. از طر  دیگر الکترود دوم، الکترون       با برابر الکترود اوق برابر شود و عدد اشغاق تراز

 برابر      کشد تا تراز با الکترود دوم در تعادق باشد و عدد اشغاق آن با تابع توزیع  به سمت خود می

در حالت پایا مقداری  Nها  گین تعداد الکترونباشد که میان حالت یک حالت غیرتعادلی میشود. این 

تفهاوت عهدد اشهغاق در حالهت تعهادلی و غیرتعهادلی منجهر بهه ایجهاد جریهان                و    است بین 

بین الکترود سمت چپ و ناحیه پراکندگی با اخت   اعداد اشغاق در حالت   Iشار خالص .[68]شود می

 با:است تعادلی وغیرتعادلی برابر 

(3-74)                                                                                            
  

 
       

 بین اتصاق سمت راست و اتم برابر است با: I به همین ترتیب شار

(3-77                                                                          )                   
  

 
       

که 
  

 
(  

 
است.  آهنم ترابرد الکترون بین الکترود سمت چپ) سمت راست( و تراز انرژی (

-3( و )74-3در نتیجه از معهادلات)  شود میوارد یا از آن خارج ن در حالت پایا، شاری به تراز انرژی

 ( داریم:77

(3-76             )                                                                                   
         

     
 

 زیهر  ( جریان حالت پایها بهه صهورت   77-3( و )74-3( در معادلات )76-3با  رار دادن رابطه )

 آید: بدست می

(3-75                              )                                      
 

 

    

     
              

این جریان به ازای هر اسپین است. چنانچه دو حالت اسپینی با انرژی یکسان داشته باشهیم،  

اهای خیلی بالا، تنهها  که به جز در دم شود می. از رابطه بالا دیده شود میجریان در بریب دو برب 
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عنی هیرد یههرار گهه   و   بین  kBTله چندهبا فاص ریان داریم که تراز انرژی هو تی شارش ج

      در غیر این صورت اگر ،    و    و چنانچه             آنگاه    و   

بروری است وتفاوتی ندارد که  µ Eهایی اطرا  لت. بنابراین برای هدایت، حضور حا        آنگاه 

(. p( یها پر)نهوع  nهای خالی هستند)نوع ها در هنگام تعادق  بل از اعماق ولتاژ بایاس، حالت این حالت

ها توسط الکترود منفی تزریق و سپس توسط الکترود دیگر حمع  های خالی باشند الکترون اگر حالت

شوند وسپس توسط  ها توسط الکترود مثبت جمع می باشند،  الکترون ها در ابتدا پر شوند. اگر حالت می

شهوند. مهدلی کهه تها کنهون ارایهه شهد اط عهاتی راجهع بهه اشهغاق تهراز              الکترود منفی تزریق می

 کند میدهد. این روابط به ما کمک  (( به ما می75-3)معادله) (( و جریان حالت پایا76-3انرژی)معادله)

در این مدق ساده  ر برای پیدا کردن جریان وعدد اشغاق شده استفاده کنیم.که از یک روش خودسازگا

های مدق عمومی ترابرد بر پایه تابع گرین غیرتعادلی لحاظ شده است. بهرای کامهل    تقریبا همه جنبه

با الکترودها جفهت   شدن تشابه، باید گستردگی تراز انرژی نیز در نظر گرفته شود. چون تراز انرژی 

   وآهنم فرار الکترون از این ترازهاشده است 
 
  و  

  

 
است، لذا زمان حیات الکترون روی این تهراز  

. بنابراین بر طبق اصل عدم  طعیت، تراز انرژی باید به        است که ⁄    محدود و برابر با  

را بهه صهورت تهابع     (DOS) رژیههای انه   چگالی حالت توان میگسترده باشد. به این ترتیب   اندازه 

 ابطه زیر تعریف کرد:ر مطابق   Eلورنتس حوق 

(3-78                                                                                     )     
 
  ⁄

        
 
 ⁄  
  

باید برابر با یک الکتهرون باشهد.   روی بازه انرژی      به طوری که حاصل انتگراق گیری از 

 :کنیم میبه صورت زیر بازنویسی  DOSبنابراین عدد اشغاق را برحسب 

(3-71)                                                                                                    ∫   𝜌   
  

  
     

 برابر است با:     که چگالی بار الکترون در حالت پایا
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(3-30                                                                           )         
               

     
   

 آید: به شکل زیر در می DOSو جریان بر حسب 

(3-39                                             )                      
 

 
∫       [           
  

  
] 

 با

(3-37                                                                                       )         
    

     
 

مان معادله لانداور در نظریه پراکنهدگی  ( ه39-3) برابر احتماق عبور است. معادله     که 

    𝜌 و     ( را برحسهب 77-3( و)74-3ی مفید است که روابهط) ا انهاست. برای مسایل چند پای

بنویسیم. برای الکترود     ،I  شود میبه شکل زیر نوشته: 

(3-33                                                                )   
 

 
∫   [  

         𝜌   ]
  

  
 

  که  
       . 

در این معادلات جریان و عدد اشغاق بر حسب چگالی بار الکترون و احتماق ترابرد نوشته شدند. 

 ای زیر نوشت: روابط  بل را بر حسب تابع گرین تک ذره توان می

(3-34                    )                                                                          
 

        
 

تا بتوان مفاهیم معرفی شده را به مسایل با ساختار الکترونی پیچیهده و   کند میاین امر کمک 

بازنویسی  Gاز  و چگالی بار را به صورت تابعی DOS ها های خود سازگار بسط داد. چگالی حالت روش

 :کنیم می

(3-37                                        )     
 

  
           

      [        
    ] 

(3-36                                                                       )     
 

  
                

      که  
     

  . 

 آید: ( جریان و بریب ترابرد به صورت زیر در می37-3با جایگذاری روابط بالا در )
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(3-35                                                                 )  
 

 
∫       [           
  

  
] 

(3-38    )                                                                                
          

، شامل تعمیم روابط تک ترازی بالا برای ساختارهای الکترونی 9(NEGFتابع گرین غیرتعادلی)

 .[68]باشد پیچیده می

   TRANSIESTAروش نظری در کد  3-3-2

ی تابعی چگالی است. همانطور که در بخش اوق این فصل اشاره شد  ی نظریه روش کار بر پایه

تبادلی د یق در دسترس باشد چگالی الکترونی وا عی و انرژی کل  -در این روش، اگر تابعی همبستگی

ی یهک تهابعی    باید بوسیله تبادلی -پذیر نیست و تابعی همبستگی آید، ولی این امر امکان  بدست می

 ین شود. که در این پژوهش از تقریب شیب تعمیم یافته استفاده شده است.تقریبی جایگز

شم  -، بلکه توابع موج کوهنشود میبرای محاسبه ترابرد تنها از چگالی الکترونی کل استفاده ن

، اسهتفاده  شهود  میای واجد شرایط، هنگامی که جریان الکترونی محاسبه  نیز به صورت موج تک ذره

شوند،  ادرند  تبادلی متداوالی که استفاده می -که توابع همبستگی کنیم میفرض  خواهد شد. بنابراین

ها در حالت غیرتعادلی هستند توصیف کنند و شار جریان را محاسهبه   هایی را که الکترون تا مو عیت

ای عمیق را که ممکن است در برخهی   ذره نماید. این رهیافت تک الکترونی  ادر نیست که اثرات بس

ههای   شهوند را، توصهیف کنهد. بهه عنهوان مثهاق، پراکنهدگی        در خ ق فرآیندهای ترابرد ظاهر موارد 

توبیح داده  59و  50جع. هماهگونه که در مراشود میها در نظر گرفته ن غیرالاستیک به وسیله  فونون

 و با استفاده از روش 7ی ماتریس چگالی ی محاسبه به وسیله  SIESTAی محاسباتی  شده است، بسته

های غیرتعادلی بسط داده شده است. این کد سهاختار الکترونهی    توابع گرین غیر تعادلی، به سیستم

این فصل توبهیح خهواهیم داد کهه    در ادامه  .]57[نامگذاری شد TRANSIESTAغیرتعادلی، به نام 

 تقسیم شده است و چگونه با استفاده توابع "ناحیه تماس"و  "الکترود" چگونه سیستم به دو سمت

                                                 
1 non-equilibrium Greens function 
2 Density matrix 
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 گرین، ماتریس چگالی حالت غیرتعادلی به دست آمده است.

 برپایی سیستم 3-3-3

گیریم. دو الکترود نیمه نامتنهاهی چهپ و    ( را در نظر می7-3مو عیت طراحی شده در شکل )

 7های همپوشهانی  شوند. تمام عناصر ماتریس هامیلتونی یا انتگراق ، جفت می9ی تماس راست با ناحیه

شدگی بین الکترودها  ا در دو الکترود چپ و راست صفر هستند به طوریکه جفته های اتم بین اروبیتاق

ی مورد نظر شامل سه  سهمت: الکتهرود    ههدهد. بنابراین ناحی ی تماس رخ می یههریق ناحهها از طهتن

بخشهی از   L(R)هها در  اتهم  شهود  مهی باشد. فرض  ( میR) ( و الکترود راستC) (، ناحیه تماسL) چپ

دارند و  کنش همی تماس بر های ناحیه )راست( باشند که با اتم ی نیمه نامتناهی چپالکترودهای حجم

همگهرا    Lو  Rی  که هامیلتونی و ماتریس چگالی به مقادیر حجمی در ناحیه شود میهمچنین فرض 

بها   C-Rو  C ،C-L ههای  شود. بنابراین هامیلتونی، ماتریس چگالی و ماتریس همپوشانی تنها در بخش

 .حجمی متفاوت استمقادیر 

 

 {یترک نامه انیپا}کوتاه میس نانو کی ای مولکوق کی یبرا یالکترون ترابرد یبرا یمدل:7-3 شکل 

از سیسهتمی  R-C- Lبه منظور بدست آوردن خواص ترابردی فقط نیاز داریم  سمت متناهی 

ان داده شده است را توصیف کنهیم. مهاتریس چگهالی کهه توزیهع      ( نش7-3) نامتناهی، که در شکل

ههای نامتنهاهی    های تابع گهرین سیسهتم   د از یک سری ماتریستوان می، کند میها را تشریح  الکترون

مند  از ماتریس چگالی و ماتریس تابع گرین ع  هR -C- Lبدست آید. بنابراین تنها به  سمت متناهی

                                                 
1 Contact region 
2 Overlap integrals 
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 کل برابر است با:هستیم. که مقدار هامیلتونی 

(3-31                                                                              )  (

       

   
 

      

    
    

)                                                     

هسهتند و  C   و L  ،Rههای  ههای ههامیلتونی در ناحیهه    به ترتیب ماتریس   و     ،    که 

بهرای  سهمت     Rو  Lاسهت. جفهت شهدگی    C و L (Rههای )  بهین ناحیهه   کهنش  همبر     (   )

برشهمرده     ∑و   ∑ههای   ی خهود انهرژی   ی الکترودهای نیمه نامتناهی، تماما بهه وسهیله   با یمانده

. در اینجا ما خهواص  شود مییافت  57 جعع گرین در فیزیک حالت جامد در مر. توصیف توابشود می

سیسهتم بهه وسهیله     کنیم میدهیم. فرض  را ارایه می NEGFعمومی توابع گرین مربوط به رهیافت 

 .شود میتوصیف  Hای  هامیلتونی تک ذره

(3-40                                              )                                                           

مهاتریس همپوشهانی    Sاسهت و    Eای بها ویهژه مقهدار    بعدی تابع موج تک ذره Nبردار    که 

 باشد. که با توابع گرین به صورت زیر رابطه دارد: حقیقی می Eهرمیتی هستند،   Sو Hباشد. چون  می

(3-49    )                                                                                                  
بردار یکه هست معادلعه تابع گرین به واسطه هامیلتنونی کهل بهه صهورت زیهر بدسهت         که

 آوریم: می

(3-47     )(

                 

          
                 

           
         

)(
         
         
         

)  (
     
     
     

)    

 رسیم: ( به نتایج زیر می40-4با حل معادله )

(3-43) [                     
           

             

           
           

            ]        

(3-44)                                                                                            
       

(3-47                                                                                )          
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 :( خواهیم داشت43-3( در معادله )47-3( و )44-3) با  رار دادن معادلات

(3-46) [                     
               

           
              ]        

                                                                                        

 شوند: های چپ و راست به صورت زیر تعریف می ( خود انرژی46-3) که از معادله

(3-45                                                            )          
               ∑    

(3-48)                                                                   
               ∑    

( نشهان داده  3-3های غیرهرمیتی هسهتند، و در شهکل)   های چپ و راست ماتریس خود انرژی

 ( خواهیم داشت:46-3) ( در معادله48-3( و )45-3)است. با استفاده از معادلات 

(3-41                                                            )[            ∑  ∑ ]           

 :شود میکه تابع گرین در ناحیه پراکندگی به صورت زیر نشان داده 

(3-70                )                                                         [    ∑  ∑ ]   
   

 

 مولکوق کی در یالکترون ترابرد در ینامتناه یالکترودها یجا به یها یانرژ خود از یا واره  طرح :3-3 شکل 

 ریانمحاسبه ج 3-3-2

هرگاه یک سیم مولکولی بین دو الکترود فلزی نامتناهی  رار گیرد، اعماق یک ولتاژ خارجی به 

)راسهت( نسهبت بهه ههم متفهاوت       ، پتانسیل الکتروشیمیایی دو الکترود چپشود میالکترودها باعث 
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آوردن  . برای بدستشود میشوند و سیستم دیگر در حالت تعادق نباشد و منجر به جریان غیرصفر،  می

در که شکل شماتیک این روش  کنیم می ی پراکندگی از روش خودسازگار استفاده مقدار جریان ناحیه

صفر، ماتریس چگالی غیرتعادلی به صورت زیر غیر  های( نشان داده شده است. تحت ولتاژ4-3) شکل

 است:

(3-79                              ) 𝜌  
 

   
∫  [        

                 
        ]  

ی پراکندگی اسهت و  معرفهی کننهده میهزان      نمایشگر اتصاق بین الکترودها و ناحیه      که 

 :شود میشدگی تراز مولکولی است که به صورت زیر تعریف  پهن

(3-77                                   )                                                   ∑  ∑    
 

      

 

 NEGF+DFTطرح شماتیک روش خودسازگار برای مدق  :4-3 شکل 

 تابع گرین کوچکتر برابر است با: ،ع وه بر این

(3-73                    )                                   [       ∑         ∑ ]   
 

   

 (، 79-4) ( در معادله73-4) باشد و با استفاده از معادله دیراک می -تابع توزیع فرمی  Fکه 
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 داریم:

(3-74                                                       )                                𝜌  
 

   
∫      

کهه منجهر بهه     شهود  می، یک چگالی حالت پایه تولید DFT از مقایسه ماتریس چگالی با مدق

 آید: از طریق رابطه زیر بدست می توان می. سپس جریان را شود می    محاسبه هامیلتونی 

(3-77                        )         
 

 
∫      [               ]  

 

 
∫       
  
  

 

باشد. تابع  می  نشان دهنده، احتماق عبور الکترون تزریق شده با انرژی       در این معادله

. تحت ولتاژ غیر صهفر، چگهالی و   شود میی پراکندگی محاسبه  ند از تابع گرین ناحیهتوان میترابردی 

 جریان برابر است با:

(3-76                              )𝜌  
 

  
∫  [   ∑           

 
    ∑           

 
]  
 

   

(3-75                                  )   
 

 
∫  [   ∑    ∑    

 
                  ]

 
   

      که در معادله بالا 
  

 
      و     

  

 
، ولتاژ  انرژی فرمی الکترون و    است،  

 .[53]باشد اعمالی می
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 چهارمفصل  2

 

 :  اوق() سمت  نتایج
 یها نانو روبانمغناطیسی  و الکترونیبررسی خواص 

 با عناصر واسطه  ( آلایش یافتهGaN) نیتریدگالیوم 
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1-2 مقدمه  

و سهپس   پهردازیم  مهی های ورودی برای انجام محاسبات  داده سازی بهینهدر این فصل ابتدا به 

ی ترونیک اسپینهای  طلوب برای بررسیم 9های خروجی را بررسی نموده و نهایتا الکترود و پراکننده داده

 نماییم. را معرفی می

خواص  بررسیبه  ی،ترونیک اسپینهای  های مطلوب جهت بررسی در این فصل برای یافتن گزینه

و  7صهندلی  دسهته در دو نظهم   GaN یها روبان نانوهای  ساختار نواری و چگالی حالت الکترونی نظیر

 :پردازم زیر می های مختلف برای حالت 3زیگزاگ

 خالص  یها روبان نانو  -9

 آلایش یافته با عناصر واسطه فلزی ی ها روبان نانو  -7

  ( 7شده محدودفا د پیوند آویزان )و  )محدود نشده( 4آویزان  ی خالص دارای پیوندها روبان نانو  -3

ه که بهر پایه   SIESTAبا کد محاسباتی  تابعی چگالییه محاسبات انجام شده در چارچوب نظر

و تقریب شبه پتانسیل استوار اسهت، انجهام   های اتمی  بسط تابع موج برحسب ترکیب خطی اوربیتاق

( پردو، برک، GGAتبادلی از تقریب شیب تعمیم یافته ) -گرفته است. همچنین برای تابع همبستگی

6انزرهو  )
PBE) ایم. ده کردهااستف 5به همراه اسپین  طبیده شده 

2-2 پارامترها سازی بهینه 

و درنتیجهه افهزایش    نتایج د یق با محاسبات کمتهر  بدست آوردن، پارامترها سازی بهینهیل دل

                                                 
1 Scatter 
2 Armchair 
3
 Zigzag  

4 Dangling bond 
5
 terminated or passivated 

6 Perdew-Burke-Ernzerhof 
7 spin-polarization 
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 .کنیم میبندی را بهینه  و بردار شبکه 9ی  طعپارامترهای مانند انرژ بنابراین. سرعت همگرایی است

 انرژی قطع 2-2-1

بصورت یک  ،و مقدار آن توسط کاربر کند میتعریف  را 7چگالی نقاط شبکه حقیقی ،این پارامتر

    بطور بمنی مولفه  انرژی  طع است. Ry900این مقدار به صورت پیش فرض  ،شود میوارد انرژی 

( را تعریف می 9-4 )معادله  3موج تخت  طع ( معادلهحقیقیبندی  ی بین نقاط در فضای شبکه فاصله)

 .کند

 

 فضای حقیقی شبکه بندی شده :9-4 شکل 

 4-9    
 

   
             = 

    
 

   
                            

 

√      
 

مش  طع  بنابراین ،باشد می جرم الکترون me و انرژی  طع     موج تخت  طع و بردار    که در آن 

ی حقیقهی   . هرچه مقدار انرژی  طع بیشتر شود، در شبکهحقیقی است شبکه یفضا د تمربوط به 

 گیهری  انتگراقدر  ها آندر نتیجه تعداد بیشتری از  ،شود میبیشتر  ها آن ی نقاط کمتر، و تعداد فاصله

 .شهود  میی حقیقی  در شبکه گیری انتگراقو این باعث افزایش د ت  کنند میمشارکت  ی این فضارو

4تعداد مراحل واهلش افزایشالبته افزایش بیش از حد آن باعث 
 .گردد می 

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط  بردار شبکه 2-2-2

 ،(گسترده یتنها ی)ب حقیقی یفضا روی تمام گیری انتگراق به جای ی،تناوب یستمس یک یبرا

                                                 
1 Cutoff energy 
2 Real-space grids 
3 Plane wave cut-off 
4 Relaxation  

x∆ 
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)معادله  9بلوخ یه ض استفاده از ابوارون و در فضا  ی اوق بریلوین منطقهرا روی )محدود( انتگراق گیری 

ی اوق بریلوین را  در منطقه  اگرچه اصولا باید توابع موج به ازای تمام نقاط  انجام می دهند. ((4-7 )

 .ل کافی است توابع موج در تعداد محدودی از این نقاط را داشته باشیمبدانیم، اما در عم

( 4-7)   ( ⃗      ⃗ )      ⃗      
   ⃗   ⃗    

 یچگال )مانند:ه هایی که با جمع زنی روی مقادیر انتگرالد گیری انتگراق توان می عنوان مثاقبه 

  Kکهه ایهن نقهاط را نقهاط    ) شهود  میانجام  ی اوق بریلوین منطقهاز نقاط در  یتعداد متناهبرای  (بار

 بهرای  نقهاط کهافی از   ای باشد که تهراکم  گونه هبباید  بندی شبکه .را ذکر نمود (مندان می  7بندی شبکه

از اهدا   یکی ینبنابرامهم است،  یارسب یجنتا ییهمگرا که برای چرا ،داشته باشدوجود  گیری انتگراق

توجه داشت که اصل  یدبا ینجا. در اآید به حساب می Kبدست آوردن تعداد نقاط  سازی بهینهاصلی در 

 لزوما کل یانرژرفتار معناست که  ینبه ا ینا نیست،k  تعداد نقاطوابسته به   ییهمگرا ناظر بر یوردش

  .بود دنخواه یکنواخت Kبا افزایش تعداد نقاط 

یکی از روشها  بندی کنیم. را شبکه آن، باید ی اوق بریلوین منطقه روی نقاط گیری انتگراقبرای 

یهک شهبکه    .بهریم  از آن بههره مهی   SIESTAکه در کهد   باشد می 3منخارست پک روش بندی شبکه

است که به        منخارست پک در مختصات کسری، شبکه مستطیل شکلی از نقاط با ابعاد 

(         0این پارامترها اعداد صحیح ) .شود میفرض  بریلوینهای مساوی در منطقه اوق  اصلهف

 می باشند.

ی یکسان  ای که بردارهای شبکه های کپه ی آزادی مثل سیستم هایی با سه درجه برای سیستم 

هها بها دو درجهه     نهای دوبعدی مثل گراف (، برای شبکه     ( دارند به صورت )    ⃗    )

⃗⃗⃗    ⃗ آزادی در راستای  (، برای سهاختارهای       به صورت )   و درجه محدودیت در راستای   

                                                 
1 Bloch's theorem  
2 k-point mesh 
3 Monkhorst-Pack 



71 

 

   ها و با درجه آزادی در راستای  ها، نانو سیم نانولوله ،ها روبانیک بعدی و شبه یک بعدی همانند نانو 

      ⃗    محدودیت در سهه راسهتای     ی  و برای ساختارهایی با سه درجه (      به صورت  

 [.7] باشهد  در منطقه بریلوین می Γکه این نقطه  پذیرد انجام می 9 9 9ها به صورت  همانند ملکوق

از ایهن نظهر    تر خواهد کرد و کوچکتر و د یقفضای وارون را بندی  شبکه ،حقیقی بزرگتر شبکهابعاد 

 آید. با انجام آزمایشات بدست می نهینه آبسیار مشابه انرژی  طع است و مقدار ب

 یافته خالص و آلایش GaN نانو روبانتعیین پارامترهای ورودی  2-2-3

 انرژی قطع 2-2-3-1

ههای   و زیگهزاگ بهرای حالهت    صندلی دستهخالص  نانو روبانبرای بهینه کردن مقدار انرژی  طع، دو 

انتخهاب  ی محاسهبات بیشهنه   محدود شده و محدود نشده انتخاب کرده و تمام پارامترهای دیگر رابرا

نمودیم تا آن پارامترها خود باعث ایجاد خطا نگردند، سپس به ازای مقادیر متفاوت انرژی  طهع، بهه   

لازم به  نمود. مشاهده توان می 3-4 و 7-4، 9-4 های شکل نرژی کل پرداختیم که نتایج را دربررسی ا

 نظیهر  GaN   یهها  نانو روبانهای دیگر  لتبرای حا ذکر است که مقدار همگرا شده برای انرژی  طع را

 یکل بر حسب انرژ یانرژ ییراتگرفت. تغ یمدر نظر خواه یزمحدود شده ن یمهو ن یافته یشآلاحالت 

 مقدار یندهد، لذا ا یرا نشان م یکنواختیبه بعد روند  Ry700، از GaNهر دو نانو روبان  ی طع به ازا

 .به عنوان پارامتر بهینه انتخاب گردیدبرای انرژی  طع در تمام روند محاسبات 

 

 محدود نشده( ب) محدود شده( الف) گزاگیز یها نانو روبان یبرا  طع یانرژ نهیبه :7-4 شکل 

 ب الف
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 شدهنمحدود ( ب) محدود شده( الف) صندلی دسته یها وباننانو ر یبرا  طع یانرژ نهیبه: 3-4 شکل 
 

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط  بردار شبکه 2-2-3-2

 نانو روبانساختار  برای Kتعداد نقاط  سازی بهینهگفته شد برای  7-7-4مطابق آنچه در بخش 

 ،ییم، از روش منخارست پک با یک درجهه آزادی اسهتفاده مهی نمها    یک بعدی است که یک ساختار

 ظورهمن داشته باشیم ی خ هبه اندازه کاف   و  که در دو راستای  بنابراین شرایط مرزی به این صورت

رفتهاری   نانو روبان ساختاربرای     در راستای شود.کنش در این راستاها جلوگیری  گردید تا از برهم

سپس پهارامتر بهینهه    انتخاب گردید.      مش بندی به صورت در نظر گرفته شد و ای  دوره

 (4-4نمودیم  )شکل انرژی  طع را وارد نموده و برای تعداد نقهاط مختهلف مقدار انرژی کل را بررسهی

 70باشد، چرا که اخت   انرژی کل بعد از  می K نقاط نقطه، تعداد بهینه شده برای 70 ؛طبق نمودار

  در نظر گرفته شد.  9×9×70 یبات بعدپارامتر در تمام محاس ینمقدار ا ینبنابرابسیار اندک است. 

 

 )ب( زیگزاگ صندلی دسته)الف(  محدودشده GaNی ها نانو روبانبرای  Kبهینه تعداد نقاط  :4-4 شکل 

 الف

 ب الف

 ب
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ن برای بهینه کردن انرژی  طع مشاهده گردیهد تفهاوتی بهی    9-3-7-4البته همانگونه که در  سمت 

وجود نداشته و در این  سمت برای اختصار فقط نتایج مربوط بهه   محدود نشدهو محدود شده حالت 

 ه گردید.یارا محدود شدهحالت 

 ها مجموعه پایه 2-2-3-3

ل در آن حهل  یکه فضایی را که مسابردارهاست  ای از مجموعه ،بطور معموق یک مجموعه پایه

، امها در  کننهد  مهی فضای کارتزین را تعریف  i,j,k مث  مجموعه پایه های .کنند میشوند را تعریف  می

ای هسهتند کهه    ای از توابع تک ذره ها، مجموعه شیمی کوانتومی بطور معموق مجموعه پایه فیزیک و

طور که در فصل سوم با جزییات بیشتر بیهان   همان  .شوند برای ساخت اوربیتاق مولکولی استفاده می

های  شم را بر حسب ترکیب خطی از پایه-ای کوهن  ذره توابع موج تک SIESTAشد، کد محاسباتی 

های اتمی را می توان به صورت حاصل برب تابع شعاعی در  دهد. اوربیتاق های اتمی بسط می اوربیتاق

ههای   پایهه  .هاست های کروی در نظر گرفت. د ت محاسبات وابسته به شکل و اندازه این پایه هماهنم

پهنای اوربیتاق را کنترق  ξ  بسط داده شوند. ξهای چندگانه زتا  پایه ند توسط تعدادی ازتوان میاتمی 

دو   سمتدر این  .دهد( گسترده میزتای کوچکتر اوربیتالی  و کم عرض)زتای بزرگتر اوربیتالی کند می

معرفهی   (ههای اشهغاق شهده    وابسته به تعداد تابع بکارگیری شده برای اوربیتاق ) اندازه مجموعه پایه

( تعداد توابع با تعهداد  SZ) زتا برای تک .7(DZ) و زتای دوگانه 9(SZتک زتا ) :ه عبارتند ازک کنیم می

 خواهیم داشت، یک پارامتر زتا بطوریکه به ازای هر زیرلایه ،( پر منطبق استs,p,d,f)مث   های زیرلایه

مشهخص دو زتهای     lو  nحاق اگر به ازای هر زیرلایه دو تابع وجود داشته باشد یعنی بهه ازای یهک   

باعهث افهزایش د هت     افهزایش تعهداد زتها    متفاوت داشته باشیم این حالت زتای دوگانه خواهد بهود. 

  .[54]شود می

 یکهی الکترون یبهه انهرژ   نزدیکتر شدنبه منظور  ،ها پایه اندازه مجموعه  یشافزا یبرا یگرراه د

                                                 
1 Single zeta 
2 Double zeta 
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 یا یهه زاو تکانههر  در وا ع. ها پایهدر مجموعه  9یدهتوابع  طبافزودن  :از ستعبارت ،و تابع موج یقد 

 هرار   مهورد اسهتفاده   ها پایهدر مجموعه و  پر نشده ،مجزااتم  یک بالاتر که به طور معموق در یمدار

است.  Sنوع اوربیتاق  ،اوربیتاق پرتنها  یدروژن،اتم ه یبه عنوان مثاق، برایده گویند، تابع  طب بگیرد را

 اتم دهیبه عنوان توابع  طب ، این دو اوربیتاقدنوابافه ش یهتوابع پابه  d ای p نوع اوربیتاقاگر  ین،بنابرا

ده یتوابع  طب به عنوان d,f نوع های اوربیتاق ،ی مانند گالیومعناصر ی. براشوند میشناخته  یدروژنه

 تنها اوربیتاق ،در حاق پر شدن است ها آن dاوربیتاق که فلزات واسطه  یبرا و شود میدر نظر گرفته 

. باتوجه به توبیحات بالا د ت زتای در نظر گرفت  طبیدهتوابع  برای توان میرا  توابع بالاتر یا  f نوع

بررسهی  جههت  . لذا در این پایان نامهه  بودبیشتر خواهد  (DZ) از زتای دوگانه (DZP) دوگانه  طبیده

برای بررسی خواص و DZP آلایش یافته از مجموعه پایه  مغناطیسی حالت خالص و خواص الکترونی و

 .[7]استفاده شده است SZPاز مجموعه پایه  (جهت کاهش محاسبات)به ترابردی 

 ساختار سازی بهینه 2-2-2

بررسی خواص الکترونی می توانیم به پارامترهای مورد نیاز برای انجام محاسبات  سازی بهینه با

به این  -شود مینامیده  ه واهلشاین مرحل -ست ابتدا ساختار را بهینه کنیماما بهتر ا ،ساختار بپردازیم

 این کار توسطوارد شود،  ها آنکه کمترین نیرو به  ای باشد بگونه درون ساختار ها اتم  مو عیت معنا که

به مطالعه دینامیک یهونی و نیروههای   گیرد. این رهیافت  انجام می( MD)7رهیافت دینامیک مولکولی

 .پردازد میبین اتمی 

ی متفاوتی برای این امر وجود دارد، ولی در محاسبات از روش شیب های دینامیک مولکول روش 

و در  کننهد  مهی های اتمی دایمها تغییهر    که توسط آن مو عیت و جایگاه ه شدبهره برد 3(CGهمیوغ )

کهه انهرژی کهل سهاختار و      فاینمن تا زمانی-توسط روش هلمن ها آنهای متفاوت نیروی بین  وبعیت

                                                 
1 Polarized 
2 Molecular dynamic  
3 Conjugate Gradients 
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ی  یابد. د ت نیروی بین اتمی و بیشینه کمینه شود ادامه می ها ا و یونه سیستم به ازای مو عیت اتم

ههای   به جایگهاه  توان می. با بهینه کردن ساختار شود می، به عنوان پارامتر ورودی تعریف  تغییرات آن

به منظور بررسی خهواص الکترونهی   ادلی و همچنین طوق پیوندهای اتمی ی تع های شبکه اتمی، ثابت

های صورت گرفته نهایتا برای انجام محاسبات از پارامترههای ورودی    سازی بهینهبنابر  .[8]یافت دست

 .ایم زیر بهره برده

 خواص الکترونی و مغناطیسی پارامترهای ورودی برای انجام محاسبات ساختاری، :9-4 جدوق 

 مقدار ودیپارامتر ور مقدار پارامتر ورودی

1 (Gaآرایش لایه ظرفیت اتم گالیوم )
p2 2

s
132d3 تبادلی-تابعی همبستگی GGA(PBE) 

 K 93 1 1بندی فضای  بردار شبکه (CGشیب همیوغ ) (MDروش دینامیک ملکولی )

   همگرایی نیرو

Å
 Ry 933 انرژی قطع  339/3

 همگرایی چگالی بار DZP ها مجمو عه پایه
9-13 

 

3-2 (، زیگزاگصندلی دسته) GaNخالص  یها نانو روبانترونی خواص الک 

بهه  بهینه شده در مرحلهه واهلهش،   های شبکه  ها و ثابت مو عیت اتمدر این  سمت با داشتن 

 هها  آن ی وکلهی یجز یها ساختار نواری، چگالی حالتساختارها مشتمل بر  ی خواص الکترونی مطالعه

اتهم   4،6،8،90،97زای چند پهنای متفاوت که عبارتند از برای شروع این بررسی را به ا .پردازیم می

 گالیوم درنظر گرفته شده است.  d3لازم به ذکر است در تمام محاسبات تراز  دهیم. انجام می

 ساختار نواری 2-3-1

ها با یکدیگر  های این اتم توابع موج اوربیتاق دهند، تشکیل میرا یک مولکوق با هم ها  و تی اتم

. ههای مولکهولی هسهتند    کهه همهان اوربیتهاق   آورنهد   بوجود مهی موجی جدیدی ترکیب شده و توابع 

 یهد جد های یتاقربواگیرند.  ها  رار می  به ترتیب افزایش انرژی در این اوربیتاق ها اتم اینهای  الکترون

با ادامه یهافتن  متفاوت است.  یاتم های یتاقربوبا ا ها آن یسطح انرژهستند و  یوندیو بد پ یوندیپ
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 Nکه شامل  شوند یم یوستهنوار پ یکبه  یلتبد ها یتاقربوا یناها و شکل گیری یک جامد  اتم ترکیب

نهوار رسهانش را    یونهدی بد پ های یتاقربوو ا یتنوار ظرف یوندیپ های ربیتاقواکه  است یسطح انرژ

رسانا بودن ه به لحاظ عایق، رسانا و یا نیمساختار نواری کلیدی برای دانستن نوع ماد .آورند یبوجود م

ی  برای محاسبه . حاقمستقیم یا غیرمستقیم بودن آنو دانستن اندازه گا  نواری و این یعنی  است

تا انرژی فرمی بدست آید. نکته مهم بعد از  شود میانجام  واری ابتدا محاسبات خود سازگارساختار ن

بریلوین  ی منطقهارون در در فضای و گیری انتگراقانجام محاسبات خود سازگار، انتخاب مسیر مناسب 

نانو باشد. از آنجا که  باشد. این مسیر دارای بیشترین تقارن می ی نوارهای انرژی می به منظور محاسبه

، مسیر انتگراق گیری در فضهای وارون بهرای   دارد(  ، ساختاری یک بعدی در راستای محوری )روبان

, , به ) Γ( , , )محاسبه ساختارهای نواری از 
 

 
صورت گرفته است که مختصات نقاط بر حسب    (

  .شوند عین میی وارون م بردارهای شبکه

  ها نانو روبانساختار نواری بررسی اثر پهنا در  2-3-1-1

و   صهندلی  دسته یها نانو روبانساختار نواری همچنان که گفته شد ابتدا به بررسی اثر پهنا در 

شکل   در توان می راآن نتایج که  پردازیم میهستند  که محدود شده و محدود نشده خالص زیگزاگ

در حالت محدود شده با افزایش پهنا شاهد کهاهش یکنواخهت    .به ترتیب مشاهده نمود  6-4و  4-7

هها   انرژی پین شده به لبه یا هاست حاملاند ناشی از محدودیت  که برخی گفتهگا  انرژی می باشیم 

توزیع بار در لبه ها است؛ به تومی نیست و وابسته به اند ناشی ازمحدودیت کوان و برخی گفته[57]دارد 

با مقایسه ساختار نواری دو  [ و روند کاهش آن امری متداوق است.74هرجهت وابستگی گا  به پهنا ]

در مهی یهابیم کهه     صهندلی  دسهته زیگهزاگ و   وبعیت محدود شده و محدود نشهده بهرای سهاختار   

 را زیگهزاگ  نانو روبهان اند ساختار نواری  یزان توانستههای جفت نشده موجود در پیوندهای آو الکترون

جایگهاه نهوار   که مطابق انتظهار مها از    فرمی و بالاتر از آن ایجاد نمایند تراز یرو نوارهاییبرهم زده و 

یافته است که گا  نواری کاهش تنهها  صندلی دسته نانو روبانبرای  انرژی پیوندهای آویزان است اما
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 باشد  Nو پیوند آویزان  Gaهای بین پیوند آویزان  کنش همرد ناشی از بتوان می

 

 ساختار( ردیف پایین)  GaN محدود نشده خالص صندلی دسته یها نانو روبان ینوار ساختار(ردیف بالا):7-4 شکل 

  GaN  محدود شده خالص صندلی دسته یها نانو روبان ینوار

 

 

4=w 6=w 8=w 90=w 97=w 

up down 

 ینوار ساختار( نییپا فیرد) GaN  محدود نشده گزاگیز یها نانوروبان ینوار ساختار(  بالا فیرد):  6-4 شکل 
 GaN  محدود شده خالص گزاگیز یها نانوروبان

4=w 6=w 8=w 
90=w 97=w 

up down 
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در تمام نمودارهای ساختار نهواری، سهطح انهرژی صهفر بیهانگر      اند.  که در نزدیکی یکدیگر وا ع شده

در نیمرساناهای ذاتی که  .باشد که با خط افقی مستقیم نشان داده شده است مو عیت تراز فرمی می

ار ظرفیهت و نهوار   ، تراز فرمی در وسط گا  نواری بهین نهو  نداها با هم برابر حفرهها و  چگالی الکترون

باشد، تراز فرمی  ها می ها بیشتر از حفره که چگالی الکترون  گیرد. در نیمرسانای نوع  رسانش  رار می

باشد، تراز فرمی به  ها می ها بیشتر از الکترون چگالی حفرهکه    به نوار رسانش و در نیمرساناهای نوع

واحدهای  .است آمده 7-4 جدوق پارامترها در . جهت بررسی تعدادی از گردد تر می نوار ظرفیت نزدیک

 .باشند می   انرژی در این جدوق بر حسب 

 GaNی ها نانو روبانبرای سلوق واحد : بررسی گا  نواری 7-4 جدوق 

 نانو روبان

 صندلی دسته
  همحدود نشد  محدود شده

 = w = 6 w = 8 w = 90w = 97w = 4 w = 6 w = 8 w = 90w = 97w 4 پهنا

 n p n p p n n n p p (type)نوع 

 گاف نواری
     

61/3 05/3 80/7 67/7 73/7 80/9 56/9 59/9 59/9 57/9 

نوع گاف 

 / رفتارنواری
 یسیمغناط غیر -مستقیم غیر مغناطیسی - مستقیم

 نانو روبان

 زیگزاگ
  محدود نشده  ود شدهمحد

 = w = 6 w = 8 w = 90w = 97w = 4 w = 6 w = 8 w = 90w = 97w 4 پهنا

HM فلز مغناطیسی n n n n n p (typeنوع )
1 

 گاف نواری
     

73/3 08/3 87/7 66/7 73/7 95/0 - - - - 

نوع گاف 

 / رفتارنواری
 - - - - م(-)غ یسیمغناط غیر -غیر مستقیم          

 

و بنهابراین  د ندارگا  نواری مستقیم  صندلی دستهی ها نانو روبان شود میهمانطور که مشاهده 

نشهده   محدودبرای مصار  اپتیکی مناسب است. روند کاهش گا  انرژی برای این ساختار در حالت 

                                                 
1 Half Metal 
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نواری از نیمرسانا با گا   شاهد انتقاق محدود نشده، زیگزاگنانو روبان برای کاهشی جزیی است. دارای

با بررسی صورت گرفتهه   البته شده است. حالت نیم فلزیبه و سپس  مغناطیسی اندک به حالت فلز

با بررسی د یق تر متوجه  .خاصیت نیم فلزی مشاهده گردیداتم نیز  94پهنای  زیگزاگنانو روبانروی 

بود در اینجها   محدود نشده مشاهده شده صندلی دستهن جایی اندک نوارها که در نانو روبا همان جابه

جایی موجب بروز چنهین   نزدیکی نوارها به تراز فرمی این جابه بدلیلنیز تکرار شده با این تفاوت که 

افزایش  که بااری غیر مستقیم داشته گا  نو محدود شده زیگزاگ یها نانو روبان. است خواصی گردیده

گهزارش شهده تطهابق خهوبی      های داده این نتایج با ،کند میتجربه  eV9پهنا روند کاهشی در حدود 

اسپین فیلترینم نامه بررسی ترابرد اسپینی و به طور خاص  رویکرد این پایان از آنجا که .[56،57]دارد

امکهان  های موجهود،   دلیل محدودیتهای نیم فلزی داریم، ولی ب حالتسعی بر پیدا کردن  ،لذا ،است

به ناچار مجبور به استفاده از  ؛شد وجود نداشتهی بالا لاا ل در دوره کارشناسی ارها بررسی تعداد اتم

های انجام شده در این  اتم، پهنای مورد استفاده برای تمام بررسی 6پهنای  هستیم.پهناهای کوچکتر 

، به عنوان مثهاق  باشد میی انجام کارهای ترابردی مناسب برا فلز مغناطیسی از طرفی .نامه است پایان

شهاهد سهایر   ر ادامهه  د اسهت.  یترابهرد  ههای  بررسی رد استفاده درآهن یکی از فلزات مغناطیسی مو

از پیش  اما .خواهید بودخاصیت نیم فلزی  بااتم  6پهنای  ی بهنانو روبانرای پیدا کردن های ما ب بررسی

دهیم. نمای دو  اتم را بیشتر مورد بررسی  رار می 6خالص پهنای  نانو روبانآن خواص ظاهر شده در 

هها بها    پیونهد که این  است در حالتی و دومی پیوندهای آویزان حضور دراولی ی که حالت مورد بررس

 نمود. همشاهد 5-4 شکل در  توان میرا ها  این پیوند .اند وژن محدود شدهرهید

 

 (صندلی دسته نانو روبان در) یدروژنمحدود شده با ه یزانآو یوند)ب(پ نشده حدودم زانیآو یوندهایپ(الف) : 5-4 شکل 

 نهانو روبهان   در بروز خاصهیت فلهز مغناطیسهی   هر عنصر سهم پیوندهای آویزان  دانستنبرای 

 )ب( )الف(

Ga 

N 

H 



68 

 

  .کنیم می استفاده کلی ترکیبهای  چگالی حالتاز نمودار  اتم، 6زیگزاگ با پهنای 

 

 محدود نشده GaNکلی ترکیب برای ساختار زیگزاگ های  چگالی حالت : 8-4 شکل 

پی  توان میها و مقایسه آن با چگالی حالت کلی ترکیب  های کلی اتم از روی آنالیز چگالی حالت

برای . اند تهگیری نوارهای انرژی )نوار ظرفیت و رسانش( داش ها نقش بیشتری در شکل برد که کدام اتم

 بهه  های اطرا  تراز فرمی از اهمیت خاصی برخوردار است، چون بسیاری از خهواص  ما چگالی حالت

ها در اطرا  تراز فرمی رخ می  یا به عبارتی غالب ترابردجمله رسانش الکتریکی  ؛ ازوابسته است ها آن

ی انرژی هانوارنیتروژن در ایجاد های گالیوم و  پیوندهای آویزان اتم 8-4شکل  . با توجه به نموداردهد 

و  .باشهد  بطوریکه سهم گالیوم برای اسپین بالا بیشتر از نیتروژن مهی  اند داشتهروی تراز فرمی نقش 

بنابراین با توجه  های اطرا  تراز فرمی ندارد. هیدروژن تقریبا هیچ نقشی در وجود و بروز چگالی حالت

و مغناطیسی نانوساختارها در سایر بررسی ها نیز هردو  به اثر پیوندهای آویزان روی خواص الکترونی

 نماییم. حالت دارا و فا د پیوند آویزان را بررسی می

 GaN نانو روبانبررسی اثر تهی جای در نانو ساختارهای  4-3-2

به این دلیل  پردازیم میخواص پیوندهای آویزان ابتدا به اثر تهی جای بررسی بدلیل تمایل به 

با  ها آنکنش  و بسته به نوع برهم گردد درون ساختار میپیوندهای آویزان تولید  که تهی جای منجر به

نهانو  از آنجا که در  سمت  بل رفتار مغناطیسی بهتری از هم ممکن است خواص جالبی بروز دهند. 

زیگهزاگ   نانو روبهان را  در مو عیت لبه و مرکز  Nابتدا اثر تهی جای زیگزاگ مشاهده نمودیم،  روبان

. کنهیم  یم یسهمقا Ga یجا یبدست آمده از ته یها داده ها را با داده ینو سپس ا نماییم یم یبررس
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 مختلف آمده است. یها یتمو ع یبطور کامل برا 3-4ها در جدوق  داده ینا

 های مختلفاص الکترونی ناشی از تهی جایخو و اندازه و نوع گا  نواری اسپین بالا، اسپین پایین: 3-4 جدوق 

 
  Ga  تهی جای  N  تهی جای

 مرکز لبه مرکز لبه موقعیت

 رفتار الکترونیکی
 نیمرسانای 

 غیر مغناطیسی

 رساناینیم

 یسیمغناط
 نیمرسانای مغناطیسی

 -760/71830 -441/71830 -137/39357 -338/39369      انرژی کل

 -بالا گاف نواری

     پایین

52/2 

52/2 

11/1 

33/2 

32/3 

62/3 

12/3 

96/3 

 مستقیمغیر  نوع گاف نواری
 برای اسپین بالا غیر مستقیم

 برای اسپین پایین مستقیم

 555/2 3 558/3 3 (  ) گشتاور مغناطیسی کل

 -Ga(  ) 3 669/3 311/3 322/3 گشتاور مغناطیسی

 N(  ) 3 311/3 316/3 531/2 گشتاور مغناطیسی

 H(  ) 3 328/3 329/3- 138/3  گشتاور مغناطیسی

 n p pپایین  pبالا n نوع

 

 

در  Ga یجا ی(تهج)در مو عیت مرکز Nتهی جای  (بدر مو عیت لبه ) N( تهی جای الف: ساختار نواری ) 1-4 شکل 

 مرکز یتدر مو ع Ga یجا ی( تهدلبه ) یتمو ع

 رسانای مغناطیسهی گردیهده  موجب بروز خاصیت نیم Gaجای  تهی 3-4های جدوق  ا توجه به دادهب

باشد و تفاوتی در مو عیت  ها میNبیشترین سهم در ایجاد گشتاور کل، ناشی از گشتاور موبعی  است.

ایم  فاده از عناصر واسطه توانستهبدون است نکته مطلوب این ساختار این است که. کند مین مرکز و لبه

 (د) (ج) ب() )الف(
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اتهم کهه    6ی با پهنهای  نانو روبانیافتن  . همچنان به دنباقرسانای مغناطیسی دست بیابیمنیمبه یک 

ههای مختلهف    عناصهر واسهطه در مو عیهت   توسهط  خاصیت نیم فلزی داشته باشد به بررسی آلایش 

چهون انتظهار داریهم     .نهد ا ایگزین شهده جه با اتم گهالیوم   واسطه عناصر ؛ در این پایان نامهپردازیم می

ههای   کوانتومی پیوند آویزان به دام افتاده و خهواص پیونهد   ابافی ناشی از آلایش در چاه های الکترون

آویزان از خواص آلایش  ابل تشخیص نباشند؛ در ابتدا تمام این پیوندهای را توسط هیدورژن محدود 

 .پردازیم می GaNمحدود شده  روبان نانوو صرفا به بررسی خواص آلایش در  کنیم می

GaN  2-2یافته  آلایش نانو روبانمغناطیسی الکترونی و بررسی خواص  

 ی محدود شده توسط هیدورژنها نانو روبانبررسی  2-2-1

خهالص بهه    نانو روبان هایی در میان گا  نواری  ی مغناطیسی باعث ایجاد حالت آلایش عناصر واسطه

. دهند میرا تغییر  نانو روبانی گا   ساختار نواری و اندازه ه ودیدی هیبریداسیون اوربیتالی گر واسطه

های نواری متفاوتی بدست آمد  های اسپین بالا و اسپین پایین گا  ها به ازای حالت در حضور آلاینده

به ساختار  های  طبشی اطرا  تراز فرمی  التهای اسپینی و ایجاد ح عدم تقارن در چگالی حالتاین 

  .دهند مییسی خاصیت مغناط

ههای   که بطور کامل توسط اتم، صندلی دستهی ها روباننانو مرکز در  اثر آلایش بررسی ابتدا به

آلایش عناصهر مغناطیسهی    99-4و شکل  4-4مطابق با جدوق  .پردازیم میاند  هیدوژن محدود شده

این تفاوت  با گردد مثل آهن و غیرمغناطیسی مثل مس هر دو سبب مغناطیسی شدن این ساختار می

ناشهی از  از گشهتاور مغناطیسهی کهل    ای  که در مغناطیسی شدن ساختار با آلایش آهن سهم عمده

های در نزدیکی تهراز فرمهی    حالتاین آلایش مس ،  با گشتاور مغناطیسی آهن است ولی در آلایش

  ههای  در اتم و باعث القای فرومغناطیس دهد میرا تغییر  GaN ساختار نواری نانوروبان نموده وایجاد 

N ،هیبریداسیون مکانیسم  ناشی از این ساختار خاصیت فرومغناطیسی بنابراین د.گرد اطرا  خود می

تغییر  Pنوع نیمرسانایی در هر صورت به نوع  4-4مطابق جدوق .[55است] نیتروژن pمس با  dتراز 
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   کند.  می

 

 کام  محدود شده GaN صندلی دسته نانو روبان) چپ ( ابر سلوق  لبه) راست (  مرکزآلایش در  : 90-4 شکل 

 

 ساختار مرکز در شیآلادر حضور  صندلی دسته یها روبان نانوساختار نواری  :99-4 شکل 

 اند شده محدود دوژنیه یها اتم توسط کامل بطور که ،صندلی دسته یها روبان نانو مرکز در شیآلا اثر:  4-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 مغناطیسی ینیمرسانا نیمرسانا رفتار الکترونیکی

 -087/36448 -413/36536 -678/35319 -393/36780 -991/35110     انرژی کل

 -بالا اسپین  واریگاف ن

     پایین
35/3 139/3 

15/3 

59/2 

1/3 

1/3 

22/2 

85/3 

22/3 

 مستقیم نوع گاف نواری

 بالا م

 پایین غ م

 بالا م

 پایین غ م

 بالا م

 پایین غ م

 مستقیم

 3 9 2 2 3 (  ) گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 3 132/3 395/3 236/3 955/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 3 321/3- 332/1 931/3 932/3 مغناطیسی گشتاور

 -H  (  ) 3 323/3- 336/3 315/3 318/3گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  )  
3 22/2 635/3 222/2 231/3- 

 n P p p P نوع

 

نجام مهی  ا( 90-4)شکل  صندلی دسته نانو روبانحاق همین بررسی را در مورد آلایش در لبه 

 دهیم.

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 

TM 

TM 
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 ساختار لبه در شیآلا حضور در صندلی دسته یها روبان نانو ینوار ساختار: 97-4 شکل 

 اند شده محدود دوژنیه یها اتم وسطت کامل بطور که ،صندلی دسته یها روبان نانو لبه در شیآلا اثر : 7-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 رسانانیم رفتار الکترونیکی
رسانا نیم

 مغناطیسی
 رسانا مغناطیسینیم رسانانیم

 -644/36474 -851/36537 -959/35317 -038/36780 -991/35110     انرژی کل

 -بالا اسپین  گاف نواری

     پایین
35/3 

55/3 

38/3 
693/3 

38/3 

566/1 

91/3 

11/3 

 مستطططططططقیطططططم نوع گاف نواری

 555/2 555/2 3 555/3 3 (  )گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 3 39/3 گشتاور مغناطیسی

 

3 139/3 322/3 

 -N(  ) 3 199/3- 3 221/3 36/3  گشتاور مغناطیسی

 -H  (  ) 3 292/3- 3 353/3 22/3گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  ) 
3 363/2 3 316/2 938/3 

 n  Pپایین pبالا  n p p نوع

 

در لبه و مرکز  ابل مشاهده است، مس نتایج آلایش  تفاوتاهمیت جایگاه آلایش به وبوح از 

 ثبهات تقریبهی   طور با توجه به همین .شود میعناصر تفاوت چشم گیری مشاهده نهرچند برای سایر 

تفهاوتی در پایهداری   نتیجه گرفت کهه جایگهاه آلایهش     توان میانرژی کل برای هر دو جایگاه آلایش 

سهاختار کمهی ناپایهدارتر از حالهت خهالص       ،هرچند با آلایش آورد نمیساختار محدوده شده بوجود 

س با نمونه بررسی و سپرا  نانو روبانآلایش در مرکز اثر ابتدا ساختار زیگزاگ  برای در ادامه .گردد می

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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 نشان داده شده است. 93-4محل آلایش در شکل  .کنیم میخالص این ساختار مقایسه 

 

 کام  محدود شده GaN زیگزاگ نانو روبان سلوق ابر(  چپ)  مرکز(  راست)  لبه در شیآلا: 93-4 شکل 

 

 ساختار مرکز در شیآلا حضور در زیگزاگ یها روبان نانو ینوار ساختار :94-4 شکل 

  شده محدود دوژنیه یها اتم توسط کامل بطور که ،زیگزاگ یها روبان نانو مرکز در شیآلا اثر: 6-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 مغناطیسی نیمرسانا نیمرسانا رفتار الکترونیکی

 -971/30996 -411/30404 -501/39071 -337/30748 -554/39797     انرژی کل

 -بالا اسپین  گاف نواری

     پایین
11/3 

653/3 

15/3 

3 

221/3 

35/3 

11/2 

86/3 

21/3 

بالا  مستقیم غیرمستقیم  نوع گاف نواری

 م

 پایین غ بالا م ن غپایی بالا م پایین غ

 3 555/2 555/1 2 3 (  )گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 3 139/3 39/3 232/3 916/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 3 32/3- 218/1 922/3 258/3 گشتاور مغناطیسی

 -H  (  ) 3 331/3- 369/3 321/3 328/3گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  ) 
- 222/2 639/3 225/2 236/3 

 pپایین  nبالا  nپایین  pبالا  p p p نوع
 

ای از گشتاور کهل مربهوط بهه     در این ساختار نیز سهم عمده 6-4های جدوق  با توجه به داده

نانو آلایش این عنصر همانند آنچه برای عناصر مغناطیسی آلایش شده است به جز در مورد مس که 

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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گشتاور کهل سیسهتم    و ها گردیده فرومغناطیس در نیتروژن القا گفته شد موجب صندلی دسته روبان

هاست. پایدارترین حالت آلایش شده نیز همین حالت آلایش با مس   بیشتر ناشی از گشتاور نیتروژن

 94-4 اسهت کهه در شهکل    eV749/0با  برابر این وبعیتبرای اسپین پایین در  نواریاست و گا  

در گشهتاور  در تمامی موارد نقش انهدکی   Hو  Gaدو عنصر  گا  اندک را مشاهده نمود.این  توان می

این منجر بهه   که دهد افزایش نشان میانرژی کل به ازای انواع آلایش . مغناطیسی کل ساختار دارند

های موجود پایدارترین حالهت مربهوط بهه آلایهش مهس و       گردد ، در میان آلایش  کاهش پایداری می

  کنیم. حاق آلایش در لبه را بررسی می باشد. می Crترین حالت مربوط به آلایش ناپایدار

 

 ساختار لبه در شیآلا حضور در زیگزاگ یها روبان نانو ینوار ساختار: 97-4 شکل 

سی شده گشتاور عناصر های برر در تمامی حالت 97-4و شکل  5-4های جدوق  با توجه به داده

دهد؛ پایهدارترین حالهت مربهوط بهه      سیستم را تشکیل میای از گشتاور کل  آلایش شده سهم عمده

تواند ناشی از  که میحالت خالص است به آلایش کروم ناپایدارترین سیستم نسبت  همآلایش آهن و باز

از طرفی شعاع اتمی است شعاع این اتم نسبت به شعاع گالیومی باشد که جایگزین آن شده کوچکی 

گهالیوم دارد و  را بها   اتمهی  شهعاع  عدد اتمی وترین  دیکنزهای مورد بررسی  سایر آلایش از مس نیز

ههای   ، آلایهش در مو عیهت  کمترین میزان تغییر در پایداری سیستم را در آلایش مس شاهد هستیم

 ناپایهدار در  انهدکی  سهان و تقریبها یک  یتهاثیر  ،صندلی دستههمانند ساختار  ،مختلف ساختار زیگزاگ

دارد،  سهاختارها این که نشان از پایداری نسبتا بالای  ؛داشته استمحدود شده  نمودن سیستم کام ً

  است. 319/0و  447/0 به ترتیب برابر  Cr و Mnگا  برای اسپین بالا در دو مورد 

 خالص Feآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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 اند شده محدود دوژنیه یها اتم توسط کامل بطور که ،زیگزاگ یها روبان نانو لبه در شیآلا اثر :5-4 جدوق 

 Mn Fe Cr خالص آلایش

 رسانا مغناطیسینیم رسانا مغناطیسینیم رسانانیم رفتار الکترونیکی

 -670/30997 -404/30404 -057/30748 -554/39797     انرژی کل

 -بالا اسپین  گاف نواری

     پایین
11/3 

229/3 

198/3 

55/2 

212/2 

351/3 

13/3 

 پایین م بالا غ م  مستقیم مستقیم غیرمستقیم  نوع گاف نواری

 5555/2 9 2 3 (  ) گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 3 391/3 122/3 319/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 3 338/3- 981/3 22/3 گشتاور مغناطیسی

 -H  (  ) 3 332/3 332/3 321/3گشتاور مغناطیسی

 361/3 22/2 213/2 - (  ) آلایش یسیگشتاور مغناط

بالا  p پایین n بالا p نوع

p 

 n pپایین 

 

با گشتاور مغناطیسی مناسب یافت  ی مغناطیسی ر یق شدههای نیمرساناهرچند دراین  سمت 

 ها را اربا کند یافت نشهده از این بررسیگردید، اما هنوز ساختاری با خاصیت نیم فلزی که هد  ما 

ی محدود نشده را بررسی خواهیم نمود. در این حالت بدلیل ها نانو روبان. برای ادامه آلایش روی است

وجود همزمان پیوندهای آویزان و آلایش انتظار داریم خواص متفهاوتی را مشهاهده نمهاییم چهرا کهه      

رون این پیوندها به دام افتاده و موجب بهروز خهواص   الکترون ابافه شده توسط آلایش می توانند د

اما  بل از آن اثر پیوند آویزان روی پایداری دو سیستم مشهابه را مهورد بررسهی  هرار      متفاوت شود.

 دهیم.  می

  (    انرژی کل) برحسب : بررسی اثر پیوند آویزان بر8-4 جدوق 

 محدود نشده محدود شده تارساخ

 -349612/92626 -462294/93264 صندلی دسته

 -466946/29922 -461696/29694 زیگزاگ
 

% 7/0حهدود  سهاختار  ههر دو  برای مقداری انرژی کل سیستم  پیوند آویزان 8-4بنابر جدوق 
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  ت.اس ترحالت کام  محدود شده پایدار نتیجه گرفتتوان  نهایتا میدهد که  افزایش می

 ی محدود نشده ها نانو روبان روی بررسی 2-2-2

و سپس زیگزاگ  صندلی دستههای خود را روی ساختارهای  همانند  سمت پیش ابتدا بررسی

محدود  صندلی دسته نانو روبانهای مختلف در مرکز  اثر آلایش برای شروع ابتدا .متمرکز خواهیم نمود

 96-4و شهکل   1-4در جهدوق   به ترتیب ین بررسیاو نمودارهای  نماییم. نتایج  را بررسی مینشده 

  بطور کامل آمده است.

 

 ساختارمرکز  در شیآلا حضور در صندلی دسته یها روبان نانو ینوار ساختار: 96-4 شکل 

  شدهن محدود صندلی دسته یها روبان نانو مرکز رد شیآلا اثر :1-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 رسانای مغناطیسینیم رسانانیم رفتار الکترونیکی

 -481/73645 -089/73136 -447/74719 -889/73551 -741/77053     انرژی کل

 -بالا اسپین  گاف نواری

     پایین
128/1 

15/3 

18/1 

 

115/3 

36/3 

118/1 

623/1 

312/3 

186/1 

پایین غ  بالا م غیرمستقیم پایین م بالا غ م مستقیم نوع گاف نواری

 م

 مستقیم

 555/2 555/2 33128/3 3331/2 3 (  )گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 3  116/3 111/3 216/3 133/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 3 282/3- 22/3- 953/3 963/3 گشتاور مغناطیسی

                 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  )  
- 335/2 335/3 153/2 262/3 

 Pپایین n  بالا P p pپایین n  بالا n نوع

 

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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همچنهان   .باشد می eV91/0برابر با  Mnدر حضور آلایش  گا  برای اسپین بالا دراین ساختار

انرژی  افزایشیش شده است و باتوجه به مربوط به عناصر آلا بیشترین سهم در گشتاور مغناطیسی کل

گیریم پایداری سیستم با آلایش کاهش یافته است. اینک به بررسی آلایش در  کل سیستم نتیجه می

  .پردازیم می نانو روبانلبه همین 

 

 ساختارلبه  در شیآلا حضور در صندلی دسته یها روبان نانو ینوار ساختار: 95-4 شکل 

  شدهن محدود صندلی دسته یها روبان نانو لبه در شیآلا اثر :90-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 رسانای مغناطیسینیم رسانانیم رفتار الکترونیکی

 -536/73648 -018/73136 -197/74717 -647/73580 -741/77053     انرژی کل

 -بالا اسپین  گاف نواری

     پایین
128/1 12/3 

82/1 

82/1 

152/3 

116/1 

685/1 

 

65/1 

911/1 

بالا غ  مستقیم نوع گاف نواری

 م

بالا غ  مستقیم مستقیم پایین م

 م

پایین 

 3 33331/9 5555/1 2 3 (  )گشتاور مغناطیسی کل م

 -Ga(  ) 3  318/3 363/3 132/3 336/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 3 112/3- 255/1 68/3 566/3 گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  ) 
- 632/2 236/3 181/2 512/3 

 nپایین p  بالا nپایین p  بالا nپایین p  بالا n P نوع

 

ستم بوجود آمده که ایهن  مشاهده می شود که به ازای آلایش مس گشتاور مغناطیسی در سی

های  نسبت به آلایشدراین حالت پایداری سیستم برخ   حالتی است که آلایش مس در مرکز بوده 

یگزاگ را به ز نانو روبانحاق ه است. شدحضور مس باعث ایجاد  طبش در نیتروژن  .دیگر بیشتر است

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mn آلایش
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فلزی های انجام شده خاصیت  در تمامی آلایش 98-4با توجه به شکل  .کنیم میهمین ترتیب بررسی 

آلایش  صندلی دستهها این است که در ساختار  نکته  ابل توجه در این دادهمشهود است.  مغناطیسی

این ساختار به  و در حالیکه گردد می باعث القای اثر فرومغناطیس در نیتروژن نانو روبانمس در مرکز 

، اما نمونه زیگهزاگ خهالص   شود مییسی این آلایش مغناط ه؛ بواسطهطور خالص غیر مغناطیسی بود

و مشاهدات  99-4جدوق  با استناد به که است فلز مغناطیسی یک 98-4شکل  مطابقمحدود نشده 

موجود در لبه بالا   های و گالیوم نیتروژنناشی از پیوندهای آویزان  کل آن گشتاور مغناطیسی ،تر د یق

 و گالیوم ناشی از حضور پیوند آویزان در نیتروژنمغناطش  ،است؛ حاق با آلایش مس در مرکزو پایین 

تبادق بار بین  نحوه . این پدیده می تواند ناشی ازشود میو مغناطش سیستم بسیار اندک از بین رفته 

 مس و پیوندهای آویزان باشد.

 

 ساختارمرکز  در شیآلا حضور در اگزیگز یها روبان نانو ینوار ساختار :98-4 شکل 

  شدهن محدود زیگزاگ یها روبان نانو مرکز در شیآلا اثر:  99-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص آلایش

 یسیطططططططططاطططططططططلز مغنططططططططف رفتار الکترونیکی

 -917/95345 -470/95637 -704/98719 -799/95489 -388/98809     انرژی کل

 263326/3 233628/3 333119/3 332125/2 156585/2 (  )گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 151/1  381/3 322/3- 938/3- 12/1 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 631/1 338/3- 3 369/3- 383/1 گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  )  
- 231/2 3 832/3 232/3 

 

کنش بین مس  احتماق برهم ،آلایش مس در لبه ساختار با 91-4و شکل  97-4مطابق جدوق 

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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 شود تبدیل میغیر مغناطیسی  ینیمرسانا از فلزمغناطیسی بهو ساختار  شدهو پیوندهای آویزان بیشتر 

 شد نیز نخواهیم داشت. دیده صندلی دستهو همان گشتاور مغناطیسی ناچیز که در ساختار 

 

 ساختارلبه  در شیآلا حضور در زیگزاگ یها روبان نانو ینوار ساختار :91-4 شکل 

  نشده محدود گزاگیز یها روبان نانو لبه در شیآلا اثر:97-4 جدوق 

 Mn Cu Fe Cr خالص شآلای

 فلز مغناطیسی نیمرسانا فلز مغناطیسی رفتار الکترونیکی

 -657/95348 -078/95636 -833/98719 -436/95480 -388/98809     انرژی کل

 561259/3 213215/3 333332/3 322112/1 156585/2 (  )گشتاور مغناطیسی کل

 Ga(  ) 151/1  21/3 3  225/3 311/3 گشتاور مغناطیسی

 -N(  ) 631/1 839/1- 3 138/3- 311/1 گشتاور مغناطیسی

 آلایش یسیگشتاور مغناط

(  )  
- 511/2 3 25/3 316/2 

 

هر چند مس خاصیت مغناطیسی ندارد اما مشهاهده گردیهد کهه در    نیز  90-4وق مطابق جد

دارای گشهتاور    روژن شده و سیستم راد باعث  طبش نیتتوان میمحدود نشده  صندلی دستهساختار 

نتیجه گرفت برای آلایش مهس مجموعهه از جایگهاه     توان مینماید. بنابراین  (111/9   مغناطیسی)

 هستند. موثر  ،این عنصرناشی از آلایش با  ،در بروز خواص مختلف ها شکل لبهآلایش و 

افزایش و آلایش جایگزین نیتروژن و  دیگرهای  آلایش برای یافتن نیم فلز البته ناگفته نماند که

کام  عمده، برای دو ساختار بعضا را  های فرو و آنتی فرومغناطیس آلایش، آلایش دور و نزدیک، حالت

لهذا در  ایم که از حوصله این پایان نامه خارج است،  بررسی نموده ،محدود شده و کام  محدود نشده

 خالص Feآلایش  Cuآلایش  Crآلایش  Mnآلایش 
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نیمهه   را که آنمحدود شده و محدود نشده  یبی از حالت ترک ها آن در کههایی  ادامه به بررسی حالت

 .کنیم میبسنده  نامیم محدود شده می

 های نیمه محدود شده بررسی حالت 2-2-3

 فقط برای بعضیپیوندهای آویزان  ها آنگوییم که در  هایی می های نیمه محدود به حالت حالت

ههای موجهود در لبهه یها فقهط       وم، محدود شده است، مث  فقط گالیعناصر موجود در لبه ساختاراز 

در دو سهاختار زیگههزاگ و   Gaمحهدویت بهرای    70-4در شهکل  محهدود شهده باشهند.     هها  نیتهروژن 

  .است به خوبی نمایش داده شده صندلی دسته

 

                                                                   )راست( محدود شده Gaبا  صندلی دسته: ساختار 70-4 شکل 

 )چپ(محدود شده Gaساختار زیگزاگ با 

ای که باید در مورد پایداری این ساختارهای نیمه محدود شده گفت با ارایه مقادیر انرژی  نکته

 دهیم. سه حالت کام  محدود شده کام  محدود نشده ونیمه محدود شده نشان میکل برای 

 برای سه حالت کام  محدود شده، محدود نشده نیمه محدود     برحسب : بررسی انرژی کل 93-4 دوق ج

 محدود نشده نیمه محدود محدود شده ساختار

 -349612/92626 -662941/93441 -462294/93264 صندلی دسته

 -29922/ 466946 -239226/29614 -461696/29694 زیگزاگ
 

د، مقداری میان دو حالت دیگر است و با دهد پایداری حالت نیمه محدو نشان می 93-4جدوق 

 شوند. محدود کردن پیوندهای آویزان ساختارها پایدارتر می

Ga 
N 
H 
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  Nو عدم محدودیت برای  Gaمحدودیت برای  حالت 2-2-3-1

توسهط   ،های موجود در لبه Gaیزان که در آن پیوندهای آو پردازیم میحاق به بررسی حالتی 

ابتدا ساختار نهواری و سهپس چگهالی     وجود دارند. Nاند ولی این پیوندها برای  هیدروژن اشباع شده

  دهیم. محدود شده انجام می حالت کام مقایسه را با  نماییم. های کلی ترکیب را بررسی می حالت

 

            شده محدود Ga صندلی دسته (ب) دورژنیه با شده محدود صندلی دسته( الف) GaN ساختار: 79-4 شکل 

 شده محدود Ga گزگیز( د) دورژنیه با شده محدود گزاگیز (ج)

فلزی هستیم.  ت مورد برسی شاهد بروز رفتار نیمبرای هردو حال شود میطور که مشاهده  همان

و نسبت به اسپین بهالا   هر دو ساختار نسبت به اسپین پایین خاصیت فلزی این بدین معنا است که

و زیگزاگ بهه ترتیهب    صندلی دستهاسپین بالا در حالت برای  انرژیرسانایی دارند. گا  خاصیت نیم

که در محدود گا  نواری گروه نتیرید هاست. حاق سهم هر عنصر در بروز  eV47/3 و  eV78/3 برابر 

 .کنیم میبرای هر دو ساختار بررسی  توسط نمودار چگالی حالت کلی ترکیب،چنین رفتاری را 

 

)راست(                                   محدود شده Gaساختار زیگزاگ  کلی ترکیب؛های  چگالی حالت: 77-4 شکل 

 محدود شده )چپ( Ga صندلی دسته

 )الف( )ج( )د( )ب(
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، روی تراز فرمی مربوط به نیتروژن است های تای از چگالی حال  سهم عمده دو حالتبرای هر 

ناشی از حضور پیوندهای آویزان  هستند بنابراین سهم عمده مربهوط بهه    77-4که با توجه به شکل 

هرچند در چنین شرایطی % گردیده است، 900که باعث بروز  طبش  ندهای آویزان نیتروژن است،پیو

 9بنابراین این ساختار بدلیل داشتن خاصهیت نهیم فلهزی ذاتهی     .اندکی داشته است نقشگالیوم هم 

 یک نهیم فلهز ذاتهی   درون ناحیه پراکنندگی است.در مورد مزایای بهترین گزینه برای تزریق اسپین 

باید گفت که نیم فلزات آلایشی آیند  به نیم فلزاتی که توسط آلایش عناصر واسطه به دست می نسبت

هها   های رشد یافته امروز که به شدت متکی به گروه اصلی نیمرسانا ست با بسیاری از فناوریممکن  ا

باشند، از طرفی فلزات سنگین واسطه اغلب مانند عوامهل سهمی در   لازم را نداشته  تناسبهستند، 

 تر است. ه مواد نیم فلز ذاتی بسیار مناسب، بنابراین توسعکنند میهای بیولوژیکی عمل  سیستم

   Gaو عدم محدودیت برای  Nمحدودیت برای  لتحا 2-2-3-2

ههای کلهی    دراین  سمت نیز همانند  سمت پیش ابتدا ساختار نواری و سپس چگهالی حالهت  

با رسم چگالی حالت کلی ، است آمده 73-4شکل  نتایج این بررسی در نماییم. ترکیب را بررسی می

  .یمپرداز مییک از عناصر  به بررسی سهم هر (74-4شکل ) ترکیب

 

             شده محدود N صندلی دسته (ب) دورژنیه با شده محدود صندلی دسته( الف) GaN ساختار :73-4 شکل 

 شده محدود  N گزگیز( د) دورژنیه با شده محدود گزاگیز (ج)

                                                 
1 intrinsic half metallicity 

 )الف( )ج( )د( )ب(
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؛                                  محدود شده Nزیگزاگ ساختار  (راست) ؛کلی ترکیبهای  چگالی حالت :74-4 شکل 

 محدود شده N صندلی دسته)چپ( ساختار 

گیری اسپینی  هایی با جهت که اطرا  تراز فرمی چگالی حالت شود میدر این بررسی مشاهده  

دههد   نتهایج نشهان مهی    اند. هر دو ساختار نیمرسانای شده ومتفاوت برای هر دو ساختار بوجود آمده 

بهر   Gaهای آویزان  یا به عبارتی پیوند Gaبیشترین سهم در تولید خاصیت نیمرسانای مغناطیسی را 

نقشی در این اثر ندارد. در  سمت بعد محدودیت پیوندهای آویزان توسط  Hعهده دارند اما همچنان 

 نماییم. بررسی میرا  سایر عناصر غیر از هیدروژن

 GaN روی نانوساختارهای بررسی اعمال محدودیت توسط سایر عناصر 2-2-2

خهواهیم اثهر نهوع عنصهر اسهتفاده شهده بهرای اعمهاق محهدودیت روی           در این  سهمت مهی  

بررسی اثهر نهوع عنصهر    و زیگزاگ را بررسی می کنیم هد  از این کار  صندلی دستهنانوساختارهای 

در وا ع با این آزمایشات سعی  ؛ین عنصر برای اعماق محدودیت استترپیدا کردن بهمحدود کننده و 

 رای پیداب کارهای زیادی .داریم ای تزریق اسپین درون ناحیه پراکنندهدر پیدا کردن بهترین الکترود بر

کهه چنهد مهورد از     اعماق محدودیت روی پیوندهای آویزان صورت گرفت کردن بهترین عنصر جهت

ای از گشهتاور   سههم عمهده   شهود  مهی چنان که مشهاهده   هم .است آمده  94-4در جدوق   نتایج آن

مغناطیسی کل سیستم مربوط به نیتروژن است و استفاده از عناصر سنگینی مثل مس و پ تین صرفا 

چنان کهه  ابهل    سازد، بنابراین تاثیرات مطلوبی که در  سمت  بل دیده شد هم ساختار را ناپایدار می

در  سهم نهاچیزی ا مربوط به پیوندهای آویزان است و عنصر محدود کننده آن حدس نیز بود منحصر



84 

 

ای داشته تاجایی که در حالت اعمهاق   گشتاور مغناطیسی دارند اما بر رفتار الکترونیکی تاثیری عمده

و روی تراز فرمی هستیم که خاصیت فلهزی مغناطیسهی را    بالاشاهد ایجاد نوارهایی  Ptمحدودیت با 

 .باشد می(   )گشتاور مغناطیسی آمده در این جدوق نیز بر حسب  . دهد بروز می

 صندلی دستهدر دو ساختار زیگزاگ و  ،عناصر مختلفاستفاده از با  Gaاعماق محدودیت  نتایج: 94-4 جدوق 

 
  GaN  ساختار زیگزاگ  GaN  صندلی دستهساختار 

 H F H Cu Pt ر محدود کنندهعنص

 نیم فلز رفتار الکترونیکی
رسانای نیم

 مغناطیسی
 فلز مغناطیسی نیم فلز نیم فلز

 -699/12132 -213/19321 -132/31215 -863/21866 -638/29291     انرژی کل

 -بالا گاف نواری

     پایین

28/3 

- 

3 

339/1 

22/3 

- 

368/1 

- 
- 

 - مستقیم پایین غ م لا مبا مستقیم نوع گاف نواری

 121121/2 512219/1 555512/2 333333/2 333316/2 گشتاور مغناطیسی کل

 -Ga 113/3- 316/3- 16/3- 328/3- 31/3 گشتاور مغناطیسی

 N 165/2 398/2 12/9 838/1 512/1 گشتاور مغناطیسی

  گشتاور مغناطیسی

 عنصر محدود کننده
331/3 319/3 32/3 132/3 22/3 

 - p p p p (typeع)نو
 

 

 

با استفاده از عناصر مختلف، در دو ساختار زیگزاگ  Gaساختارهای نواری حاصل از اعماق محدودیت  :77-4 شکل 

  )سمت راست( صندلی دسته)سمت چپ( و 

 Hدسته صندلی  Cuزیگزاگ  Hزیگزاگ  Ptزیگزاگ  Fدسته صندلی 
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روی تهراز فرمهی     ود کننهده، تمام عنصر محد براینوارها  77-4در ساختارهای زیگزاگ شکل 

تلر سهاختار را   –اثر یان  صندلی دستهتلر رخ نداده است اما در ساختار  -جایگزیده هستند و اثر یان

 ، نوارهایبا سنگین شدن عنصر محدود کننده .جدایی نوارها از یکدیگر شده استتغییر داده و سبب 

مغناطیسی در حالت ایجاد محدودیت  یفلزخاصیت  و موجب بروزشده  اسپین بالا نیز دچار تغییرات 

شاهد افزایش انهرژی کهل و در    در ساختار زیگزاگ  Cuو Pt  محدودیت با عناصر برای .گردد می Ptبا 

شهاهد   صندلی دستهار در ساخت Fبرای این در حالیست که نتیجه کاهش پایداری سیستم هستیم و 

 و افزایش پایداری سیستم هستیم.  کاهش انرژی کل

9-2 بندی جمع 

ایهن  جایگاه پیوندهای آویزان، انواع عناصر برای محدود کردن پهنا،  در این فصل به بررسی اثر

 ها آنمتفاوت برای های مختلف و جایگاه  آلایش جای(، ساختاری )تهیآویزان درون  ، پیوندهایهاپیوند

فلهزی مشهاهده   . در موارد آلایش خاصیت نیم پرداختیم و زیگزاگ صندلی دستهدر دو ساختار کلی 

وجهود   هها  آننگردید، اما با استفاده از پیوندهای آویزان خاصیت نیم فلزی مشاهده گردید،که بهترین 

 روژن در لبه ساختار بود.تپیوندهای آزاد تنها برای اتم نی

 یافتیمدر ،هیدروژنتوسط های اعماق شده  با مقایسه محدودیت ،در بررسی اثر پیوندهای آویزان

 بطوریکهه   های آویهزان در سیسهتم کمتهر باشهند سیسهتم پایهداری بیشهتری دارد       هرچه پیونهد  که

و ساختارهای محدود نشده پایدارتر  از ساختار نیمه محدود شده اند شده محدود هایی که کام ًساختار

البته در حالت کام  محدود نشده میزان تغییرات انرژی کل برای هر دو ساختار زیگهزاگ و   هستند.

% است و این در حالیست که در بهترین حالت آلایش)آلایش با مهس(، کهه   7/0حدود  صندلی دسته

% اسهت. بنهابراین پیونهدهای    4/9کمترین میزان افزایش در انرژی کل را شاهد هستیم، این افزایش 

آویزان در حالتی که تعداد آنها بیشینه است)حالت کام  محدود نشهده( از بهتهرین حالهت  آلایهش     

ترین افزایش انرژی کل را داشته باشیم و بطور خاص آلایش با مهس( کمتهر موجهب    حالتی که کم)
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گردد. به طور خ صه حالت کام  محدود نشده از حالت آلایش بها مهس نیهز،     افزایش انرژی کل می

ندکی نقشی ا Hو Gaدر تمامی ساختارها پایدارتر است و این مزیتی دیگر برای پیوندهای آویزان است. 

. اما نتیجه اصلی بدست آوردن ساختاری بها خاصهیت نهیم فلهزی و     مغناطیسی کل دارنددر گشتاور 

توجه به نتایج بدست  بزرگ برای تزریق اسپین در ناحیه پراکندگی بود که با گشتاور مغناطیسی نسبتاً

محدود شده هستند کهه عه وه بهر      Gaصندلی دستهی زیگزاگ و ها نانو روبانها  بهترین گزینه ،آمده

 97با پهنای  ها نانو روباننسبتا بالا، تعداد اتم اندک و گشتاور مغناطیسی مناسبی دارند، البته  یدارپای

تعداد  ها آن یترونیک اسپین طعه ساخت برای که این بدلیلاما  ،نیز خاصیت نیم فلزی دارنداتم  94و

صهر  نظهر    هها  آناز  دگرد میمحاسبات تر شدن  طولانی منجر به نهایتاو  دشون درگیر می زیادی اتم

ایجهاد نوارههایی در    GaN نانو روبانمجموع با توجه به اینکه پیوندهای آویزان در ساختار  در .یمنمود

در فصل بعد از این ساختارها به  توان میبنابراین  کنند میاطرا  و روی تراز فرمی برای اسپین پایین 

 استفاده نمود. ندهه پراکنهای جریان اسپینی پایین درون ناحی عنوان ترزیق کننده
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 پنجمفصل  9

 

 :  ) سمت دوم( نتایج
 نیتریدگالیوم  نانو روبان ترابردیبررسی خواص 

(GaN) 
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1-9 مقدمه 

نهانو  بها توجهه بهه اسهتعداد      پردازیم مین برای فیلترینم جریا  طعاتیدراین فصل به ساخت 

رینم روی جریان اسهپینی بهالا انجهام    همچنان که در بخش  بلی بررسی شد، فیلت  GaNهای روبان

. برای نیل نمودخواهد  و اسپین پایین از دستگاه عبوربه این صورت که اسپین بالا فیلتر شده  شود می

بهرای تزریهق    در این پژوهش .های مختلفی ساخته و مورد آزمایش  رار گرفت به این مقصود دستگاه

استفاده گردیده و برای ناحیه پراکندگی  فلز سی و نیمیی با خاصیت فلز مغناطیها نانو روبانجریان از 

ایم که نتایج  بهره بردهی غیر مغناطیسی، نیم فلز و فلز مغناطیسی نیمرسانای مغناطیسی، نیمرسانااز 

 .آید آن در ادامه می

2-9 1فیلترینگ 

مطرح است نسبت سهم جریان  7یا  طبش اسپینی این پایان نامه به عنوان فیلترینم آنچه در

 .پردازیم میمحاسبه آن  به زیرپینی بالا یا پایین از کل جریان خروجی از  طعه است که با معادله اس

 (7-9) 
   

|          |

|          |
       

9-3 (NDR) 3مقاومت دیفرانسیلی منفی 

ا از این محققان جدیداما ، [58]کشف شد 9178کی در ساق زاهرچند این اثر اولین بار توسط ای

 انهد.  استفاده نمهوده ،  طع و وصل کردن جریان جهتپر سرعت،  طراحی کلیدهای الکترونیکی در اثر

 کاهش یابهد  طعه منفی آن است که با افزایش ولتاژ، جریان عبوری از  یمنظور از مقاومت دیفرانسیل

 .(9-7شاهده است )شکل با یک شیب منفی  ابل م  ولتاژ -که این کاهش در نمودار جریان

                                                 
1 Filtering 
2 Spin polarization 
3 negative differential resistance (NDR) 
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 ولتاژ برای مقاومت دیفرانسیلی منفی-: شکل شماتیک جریان9-7 شکل 

، اژ باید شاهد افهزایش جریهان باشهیم   مطابق  انون اهم با افزایش ولتدانیم  اما همچنان که می

یک خاصیت مرموز بود،  7000این خاصیت که تا ساق  نماید. از  انون اهم پیروی نمی NDRبنابراین 

انهد، بهه    در طی سالیان اخیر مورد توجه بوده و دانشمندان برای آن توجیهات گوناگونی بیهان نمهوده  

در مهوردی دیگهر   یا  انرژی های چگالی حالت نیک بودربا ،های بعیف عنوان مثاق برای جفت شدگی

NDR کهه در بهین دو   -ناحیه پراکننهده  ها و  متقارن بین الکترود ههای جایگزید اوربیتاق را به انطباق

تحریک بارهها و   ناشی ازرا یا حتی آن  دهند و می نسبت  -نیز نام دارد گسترده الکترود و که مولکوق

برای منشها   ی کهبهترین توجیهاما [ و توجیهات دیگر. 51ستند]دان تغییرشکل ساختاری مولکوق می

NDR هها   جفت شدگی مولکوق به الکتهرود بالا،  هایبا اعماق ولتاژ نمود که میچنین بیان  ،یافت شد

 اشهغالی  ههای  بهالاترین اوربیتهاق  سهطوح انهرژی    بهین  عدم تقارن بدلیلکه این  شود میغیر متقارن 

بهالا  عبارتی اعمهاق ولتهاژ     به است.  LUMOخالی اوربیتاق مولکولی و پایین ترین  HOMOمولکولی

و در نتیجههه موجههب  شههود مههیدر الکتههرود و مولکههوق  غیههر متقههارن باعههث ظهههور یههک پتانسههیل

که می تواند باعهث کهاهش    شود میهای مختلف سیستم   سمتدر  LUMOو   HOMOجایگزیدگی

که به جهای  در ساختارهای  [51-80-89-87]همپوشانی اوربیتالی و نهایتا کاهش بریب عبور شود

 ابل استفاده است با این تفاوت که  NDRای پدیده تراز شاهد نوارهای انرژی هستیم همین توبیح بر

 .به ترتیب نوار ظرفیت و نوار رسانش را خواهیم داشت  LUMO و HOMOدر آنجا به جای 

2-9 مورد بررسی قطعاتانواع  

غیهر مغناطیسهی ماننهد طه  و      یههای فلهز  از الکترود یترابهرد های  سیستم دربطور معموق 
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درون ناحیهه پراکنهدگی بههره     ،بدلیل چگالی حامهل بهالا   ،نمغناطیسی مانند آهن برای تزریق جریا

بهدلیل تفهاوت الکتهرود بها ناحیهه پراکننهدگی کهه معمهولا یهک           استفاده از الکترود فلهزی  .ندرب می

آورد که خود باعث  را در محل اتصاق بوجود می ورسانایی )ثابت شبکه( مشکل عدم تطابقنیمرساناست 

%  900 طبش  بااده از ماده با همان ثابت شبکه فاما در صورت است گردد. پراکندگی و ات   جریان می

های خالص آزمایش  نمونهاز ما در این جا سعی نمودیم تا با استفاده  گردد. مقداری از مشک ت حل می

لازم به  -باشدبهینه  ها آندر  ،که نسبت جریان و ولتاژ را مدق کنیمهایی  شده در فصل  بل دستگاه

 نیز تمامی موارد و SZP زتای یگانه  طبیدهی محاسبات در این فصل با انتخاب پارامتر ذکر است تمام

 صندلی دسته نانو روبان ع وه بر حالت زیگزاگ 6، 7، 9 موارداتم البته  6زیگزاگ با پهنای  نانو روبان

احهد و  های کمتر با ازای هر سلوق و دلیل انتخاب ساختار زیگزاگ تعداد اتم -است  هم بررسی شده

 به ترتیب عبارتند از:  طعات ؛ترابرد بهتر ساختار زیگزاگ است

 (7-7 کل ش)  نشده الکترودها و ناحیه پراکندگی هردو دارای پیوندهای آویزان محدود  -9

 (90-7 شکل  ) شدهالکترودها و ناحیه پراکندگی هردو دارای پیوندهای آویزان محدود  -7

ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان  شدهدارای پیوندهای آویزان محدود ن الکترودها -3

 (97-7 شکل )  شدهمحدود 

ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان  شدهدارای پیوندهای آویزان محدود ن الکترودها -4

 (94-7 شکل ) شدهنیمه محدود 

ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای  شدهدارای پیوندهای آویزان نیمه محدود  الکترودها -7

 (95-7 شکل ) شدهن آویزان محدود

ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای  شدهدارای پیوندهای آویزان نیمه محدود  الکترودها -6

 (70-7 شکل ) نیمه محدود شدهآویزان 

ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای  شدهدارای پیوندهای آویزان نیمه محدود  الکترودها -5

 (37-7 شکل ) شده آویزان محدود

 هفت نامگذاری نوع یک تا  طعهنوع ی را به ترتیب به نام  طعه ترونیک اسپیناین هفت  طعه 

 نماییم.   را در ادامه بررسی می ها آنو وده نم
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 یکنوع قطعه  برای بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف 9-2-1

 صندلی دستهساختار  9-2-1-1

یک نیمرساناست که  شاملکه  پردازیم می صندلی دستهساختار ابتدا به بررسی این  سمت در 

  .متصل شده است یینانیمرسا به دو الکترود با خاصیت

 

  طعه نوع یک -صندلی دسته نشده الکترودها و ناحیه پراکندگی هردو دارای پیوندهای آویزان محدود:  7-7 کل ش

همین نکته که الکترودهای این  طعه نیمرسانا هستند برای دانستن بعیف بودن ایهن  طعهه   

مرسانا توانایی لازم برای تزریق جریان اسپینی درون ناحیه پراکندگی کافیست، چرا که الکترودهای نی

  9-7 جدوق ندارند. نتایج حاصل از این بررسی در بزرگ های اندک و گا  نواری  را بدلیل چگالی حامل

یش ولتهاژ شهاهد   با افزا 4-7شکل دهد و مطابق  % نشان می 33/33 هافیلترینم را برای تمامی ولتاژ

صفر در نظر گرفت تقریبا آن را  توان میبسیار اندک است و  افزایش جریان هستیم. البته این جریان 

ای در خاصهیت   نوارهها در الکترودهها تغییهر عمهده     دهد حتی با اعماق ولتاژ و جابجایی نشان میکه 

 تار است.نیمرسانایی الکترودها حاصل نشده که ناشی از گا  بسیار بزرگ این ساخ

  طعه نوع یک() صندلی دستهساختار ولتاژ برای  -جریان :9-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
91-90  7/6 

98-90  8/9 
98-90  4/6 

93-90  7/4 
97-90  6/9 

 0 98-90  7/9 (A)جریان اسپین پایین
98-90  5/3 

95-90  7/9 
93-90  4/8 

97-90  7/3 

 %33/33  میزان فیلترینگ
 

 آمده را بررسی  3-7برای فهم بهتر تغییرات جریان نمودار بریب ترابرد این  طعه که در شکل 

 راکندگیناحیه پ الکترود الکترود
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 صندلی دسته -تاژهای مختلف  طعه نوع یک: نمودار بریب عبور بر حسب انرژی برای ول3-7 شکل 

 

 صندلی دسته –ولتاژ برای  طعه نوع یک -: نمودار جریان4-7 شکل 

گیری   ای است که در آن انتگراق ) این پنجره بازهدر پنجره ولتاژ  ای  لهدر این نمودار هیچ نماییم.  می

ناشی از عدم وجود  کهدیده نمی شود ( + V/7تا  -V/7گیرد؛ از  ی جریان صورت می به منظور محاسبه

( نیز  ابهل  7-7( )شکل DOSدر نمودار چگالی حالت ) که هرگونه نوار انرژی اطرا  تراز فرمی است
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ناحیه پراکندگی تطبیق خوبی با نمودار بریب  DOSکه  یابیم درمیباشد. با کمی توجه  مشاهده می

الکترودها و ناحیه مشابهت کامل ساختاری و خواص الکترونیکی  دلیل این امر .ولتاژ صفر داردعبور در 

اتصاق به یکدیگر هیچ گونه عدم  که در نتیجه آن، الکترود و ناحیه پراکندگی در محل است پراکننده

دگی ای این موبوع که هیچ مکانیسم پراکن ند داشت. البتهگی شود نخواهدپراکن که منجر بهتطابقی 

عنوان آخرین ه ب .ای نمودار بریب عبور متوجه شد پلهاز شکل  توان میدر محل اتصاق وجود ندارد را 

ی در ا  لهه مطلب این  سمت باید گفت که نتایج ارایه شده در جدوق با توجه به عدم وجود هرگونهه  

 پنجره ولتاژ نمودار بریب ترابرد کام  منطقی است.

 

  صندلی دسته –برای ناحیه پراکندگی برای  طعه نوع یک  ها حالت: نمودار چگالی  7-7 شکل 

 ساختار زیگزاگ 9-2-1-2

ساختار زیگزاگ نیز شامل یک فلز مغناطیسی است که به دو الکترود با خاصیت فلز مغناطیسی 

ینی، درون ناحیه پراکندگی از الکترودی بنابراین برای تزریق جریان  طبیده اسپ .است متصل گردیده

بهرای  الکتهرود   یها بالا بودن چگالی حامل بدلیلبریم که نوید دهنده جریان مطلوب  مناسب بهره می

 این  طعه است.

 

 نوع یک  طعه-زیگزاگ نشده دالکترودها و ناحیه پراکندگی هردو دارای پیوندهای آویزان محدو :6-7 شکل 
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دهد و  نشان می هافیلترینم را برای تمامی ولتاژ 7-7جدوق نتایج حاصل از این بررسی در 

ولت شاهد  9و در ولتاژ  شاهد افزایش جریان هستیم ،ولت 57/0تا  با افزایش ولتاژ 5-7شکل مطابق 

 شهابهههمبا روش  توان میا ر NDRرینم و هلتهفی .یمباش می NDRان پدیده ههم یا ،ریانهکاهش ج

در یک  NDRو بروز  های مختلف در ولتاژهای متفاوت دلیل فیلترینممعنا که  اینبه  ؛توجیه  نمود

 شود میباعث  . این عدم تطابقهای الکترود و ناحیه پراکننده استنوارعدم تطابق  ناشی از ،ولتاژ خاص

لکترود سمت راست پیدا نکند که در هر صورت ی برای فرود در ناحیه پراکننده یا در انوارالکترون 

. با توجه به اینکه جریان اسپین بالا در این شود میموجب فیلتر شدن یک جریان اسپینی به خصوص 

بینی نمود که همترازی بین الکترودها و ناحیه پراکندگی  پیش توان می طعه فیلتر شده است بنابراین 

به همین  بینی برعکس است. پایین پیش  . در مورد اسپیناست برای نوارهای اسپین بالا رخ نداده

این  ئوقمس ،در سه ناحیه مورد بررسی است نوارهانیز ناشی از کاهش تطابق  NDRی  ترتیب پدیده

اعماق اخت   پتانسیل به الکترودهاست و دراین  طعه  بدلیلها نواربه وبوح جابجایی کاهش 

 شده است.باعث کاهش همترازی  بعد از آنترازی و باعث افزایش هم 57/0جابجایی تا ولتاژ 

 کی نوع  طعه گزاگیز نانوساختار یبرا ولتاژ -انیجر :7-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
6-90  5/7 

5-90  4/6 
6-90  3/4 

6-90  6/7 _
 

 0 7-90  7/9 (A)سپین پایینجریان ا
7-90  1/9 

7-90  5/7 
6-90  1/5 _

 

 - %98/70 %77/57 %87/13 %78/69 0 میزان فیلترینگ

 

 کی نوع  طعه گزاگیز نانوساختار یبرا ولتاژ -انیجر نمودار:5-7 شکل 

C
u

r
r
e
n

t 
(µ

A
)
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 .مطابقت داردکام  این تحلیل با بررسی نمودار بریب عبور  

 

 زیگزاگ -الکترود های  طعه نوع یک ها حالت: نمودار ساختار نواری و چگالی  8-7 شکل 

سیار مشهابه  ب T(E)نمودار برای ولتاژ صفر  شود میمشاهده  1-7و  8-7که در شکل ان طورهم

 ای نمودار ناشی از یکسان بودن هر سه ناحیه است و شکل پلهکه باشد  ( می8-7)شکل  DOSنمودار 

T(E) است. پراکندگی  هرگونه عدم وجود به تبع آن نیز نشأت گرفته از یکسان بودن هر سه ناحیه و

در پنجهره ولتهاژ    ی عبهور الکتهرون  هها  ای از کاناق ولت سهم عمده 77/0 ولتاژدر  T(E) مطابق نمودار

های باز موجود در پنجره ولتاژ  ازکاناق بالاولت سهم اسپین  7/0است. در ولتاژ  به اسپین پایین مربوط

را به  بالا% اسپین  87/13است و فیلترینم  7-7های جدوق گردد که منطبق با داده بسیار اندک می

پایین   ولت شاهد افزایش سهم اسپین 57/0. با بررسی همین نمودار برای ولتاژ نماید خوبی توجیه می

 ،باشد می 7-7% جدوق 77/57 های باز موجود در پنجره ولتاژ هستیم که مطابق با فیلترینم کاناقاز 

یا  گیری انتگراقافزایش بازه از ناشی  7/0البته پر وابح است که افزایش مقدار جریان نسبت به ولتاژ 

، این نمودار را در T(E)با استفاده از نمودار  NDRعلت و وع  برای یافتن. حاق همان پنجره ولتاژ است

بریب عبور به ازای اسپین پایین و که  شود مینماییم. در این ولتاژ مشاهده  ولت بررسی می 9ولتاژ 

این  هرچند همچنان سهم اسپین پایین بیش از اسپین بالاست که ،یابد بالا در پنجره ولتاژ کاهش می

در اطرا  تراز  نوراهاهمترازی  عدم لبدلیزند. و وع این پدیده  % را ر م می98/70فیلترینم  تسهیم

 به خوبی توبیح داده شده است. 80که در مرجع  ستفرمی و درون پنجره ولتاژ ا
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 زیگزاگ -نمودار بریب عبور بر حسب انرژی برای ولتاژهای مختلف  طعه نوع یک :1-7 شکل 

ی  نامه داشته و با وجود پدیده را بین  طعات مورد بررسی این پایانجریان  یشتریناین  طعه ب

NDR  و در د ع وه بر استفاده به عنوان یک فیلتر اسپینی به عنوان یهک سهوییچ پرسهرعت   توان می 

. البته به طور مشخص فیلترهای اسپینی استفاده بسیار زیادی در  طعهات  از آن بهره برد حافظه ها 

 د.دارن یترونیک اسپین

 دو نوع بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف برای قطعه 9-2-2

رسهانای  نیمناحیهه پراکننهده و الکترودهها سهاختار یکسهان دارنهد و دارای خاصهیت        دراین  سهمت  

بهرای سهاختار زیگهزاگ و     . ایهن شهرایط  (90-7)شهکل   هسهتند  با گا  نواری بزرگ غیرمغناطیسی

رسهانایی بها گها  نهواری بهزرگ و      خاصیت نیم بدلیلاست که  بدیهی. باشد میصادق  صندلی دسته

 همچنین غیرمغناطیسی بودن الکترود اولین مشکل در تزریق جریان برای این دو نمونه پیش خواهد

اما برای شناخت بهتر اثر پیوندهای آویزان این  طعات را نیز مورد آزمایش  رار می دهیم. نتایج  آمد

دهد که بها   جریان بسیار اندکی را به ازای تمامی ولتاژها نشهان می 4-7 و 3-7 اوقبررسی ها در جد
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ولتاژ برای این  طعات فیلترینم اندکی را -این  طعات منطبق است. بررسی نمودار جریانانتهظار ما از 

 .(99-7)شکل  دهد برای این  طعات گزارش می

 

 

 )ب( زیگزاگ صندلی دسته()الف شده محدود زانیآو یوندهایپ یدارا هردو یپراکندگ هیناح و الکترودها: 90-7 شکل 

 ( طعه نوع دو) صندلی دسته ساختار یبرا ولتاژ -انیجر:3-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
70-90  3/4 

70-90  1/1 
91-90  5/9 

91-90  8/7 
91-90  6/7 

 0 70-90  5/8 (A)جریان اسپین پایین
91-90  1/9 

91-90  3/3 
91-90  8/7 

98-90  9/9 

 

 ( طعه نوع دو) زیگزاگ ساختار یبرا ولتاژ -انیجر : 4-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
91-90  0/7 

91-90  7/4 
91-90  4/5 

98-90  7/9 
98-90  1/9 

 0 91-90  0/4 (A)جریان اسپین پایین
91-90  1/8 

98-90  7/9 
91-90  4/7 

98-90  5/3 

 

 گزاگیز( ب) صندلی دسته( الف) شده محدود زانیآو یوندهایپ یدارا هردو یپراکندگ هیناح و الکترودها:99-7 شکل 
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 وباشد  % می33/33 بطور کلی در این دو ساختاراندکی که به آن اشاره شد اثر اسپین فیلترینم 

 طعهه   به عنوان یهک  مورد مناسبیاین ساختار عبور نموده از این ساختار، با توجه به جریان اندک 

شویم که تنها  متوجه می 7-9-3-7بخش  زیگزاگ ی ساختار با مقایسهاما  باشد. نمی اسپین فیلترینم

 .تفاوت ساختار زیگزاگ این بخش با بخش ذکر شده در وجود یا عدم وجود پیوندهای آویهزان اسهت  

 زیگزاگ در فصل پیش توسط ساختار نواری  نانو روبانالبته نقش بسیار کلیدی این پیوند در خواص 

ط با اعماق محدودیت روی پیوندهای آویهزان در نقها   کنیم میشد. در  طعات بعدی سعی نشان داده 

 .بدست آوریم تری را مختلف  طعه خواص مطلوب

 سهنوع  بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف برای قطعه 9-2-3

خاصهیت فلهز   با گا  نواری بزرگ را بین دو الکترود با  رسانای غیر مغناطیسینیم در این  طعه یک

 . با توجه با اینهکه الکترودههها فلز مغنهاطیسی هستند از نظر تههزریق ایم مغناطیسی ساندویچ نموده

توان انتظار جریانی مطلوب از  طعه داشت امها   جریان اسپینی نباید مشکلی وجود داشته باشد و می

لی برای عبور در پنجره گردد که الکترون کانا وجود گا  نواری بزرگ در ناحیه پراکندگی موجب می

توان انتظار جریانی مطلوب داشت هرچند  ولتاژ نداشته باشند در نتیجه در مجموع برای این  طعه نمی

 بدلیل وجود الکترودهای فلز مغناطیسی باید جریانی بهتر از بخش  بل را مشاهده نماییم. 

 

 شدهو ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان محدود  شدهدارای پیوندهای آویزان محدود ن لکترود: ا97-7 شکل 

% درصد را برای 18فیلترینگی مطلوب و بالای  7-7های صورت گرفته در جدوق  نتایج بررسی

مههم اسهت.    عبهوری نیهز  دهد اما تمام موبوع فیلترینم نیست بلکه جریان  تمامی ولتاژها نشان می

 باشد.  آمپری می ترین جریان برای یک  طعه نانومتری جریان میکروبه
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 (سه ) طعه نوع یگزاگساختار ز یولتاژ برا -یانجر: 7-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
97-90  6/4 

97-90  0/6 
90-90  9/9 

99-90  7/7 
93-90  7/5 

 0 1-90  0/3 (A)جریان اسپین پایین
8-90  9/9 

8-90  7/9 
8-90  3/7 

8-90  5/7 

 %1154/11 %7781/11 %9466/18 %1118/11 %1116/11 0 میزان فیلترینگ
 

 

 ولتاژ  طعه نوع سه -:نمودار جریان93-7 شکل 

مختلف هستیم اما جریان بسیار اعمالی  ازای ولتاژ هین نمونه شاهد فیلترینم خوبی بگرچه در ا

 گردد. از این ساختار می ما اندک است، همین جریان اندک منجر به صر  نظر

 چهارنوع بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف برای قطعه  9-2-2

بین دو فلز مغناطیسهی بهه    است که یک نیم فلزبصورت  در این  سمتسیستم مورد بررسی 

دهد  نشان می 6-7. نتایج حاصل از این بررسی در جدوق (94-7)شکل  است عنوان الکترود  رار گرفته

به  افزایش ولتاژ منجرهرچند  یابد. میافزایش ولتاژ، افزایش  جریان از مرتبه میکرو آمپر بوده و با که

میهزان  که ایهن   ،بوده% 900ن فیلترینم نزدیک به گردد اما همچنا م مینفیلتری بسیارجزیی کاهش

 اژهای اعماق شده هامی ولتهدر تم .باشند می عالیی بسیار ترونیک اسپینطعات هدر   ؛جریانو فیلترینم 

 

 شدهرای پیوندهای آویزان نیمه محدود ناحیه پراکندگی دا شدهدارای پیوندهای آویزان محدود ن : الکترود94-7 شکل 
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در فصل پیش باشد.  نسبت جریان اسپین پایین به جریان اسپین بالا از مرتبه چندین برابر بزرگی می

های آویزان موجب بروز خاصیت فلز مغناطیسی و ایجاد گشتاور مغناطیسهی در   نشان دادیم که پیوند

تاییدی دوباره بر   ،یز جریان بزرگ خروجی از  طعهگردد و حاق در این  سمت ن می ان زیگزاگبنانورو

بایست الکترودها  در خروجی می ا که برای داشتن چنین جریان بزرگیهای فصل گذشته است چر داده

ای دیگر در این  ده باشند. به عنوان نتیجهکرجریان  طبیده مطلوبی را درون ناحیه پراکندگی تزریق 

 Gaمحدودیت توسهط هیهدورژن بهر روی پیونهدهای آویهزان       به وبوح دریافت اعماق توان میبخش 

موجب فیلتر شهدن کهام  مطلهوب جریهان      -که باعث نیم فلز شدن پراکننده شده- سمت پراکننده

نمودار بریب . برای فهم بهتر ترابرد و فیلترینم رخ داده در این  طعه از ه استاسپینی گردید طبیده 

آیهد. نمودارههای    انطباق نوارهای دو الکترود و پراکننده بوجود مهی  این نمودار از بریم. ترابرد بهره می

این  با توجه بهنمایش داده شده است.  96-7شکل دربریب ترابرد این  طعه به ازای ولتاژهای مختلف 

هایی برای ترابرد الکترون  که نشان دهنده وجود کاناق شود میهایی دیده   له پنجره ولتاژنمودارها ، در 

جهدوق  بنابراین باید شاهد جریانی بزرگ برای اسپین پایین باشیم، که مطابق  .ن پایین استبا اسپی

 شهود  مهی ی در پنجره ولتهاژ دیهده ن  ا  لهبالا همچنان که هیچ   چنین نیز هست. اما برای اسپین 7-6 

 ،گری کهه در ایهن  طعهه رخ داده   ای دی د. پدیدهگرد تقریبا هیچ جریانی نیز در خروجی مشاهده نمی

جابجهایی   ناشهی از   و این  مشاهده نمود 77/9به ازای ولتاژ  را  آن توان میکه است  NDRی  پدیده

سهت، کهم شهدن ایهن     با یکدیگر ا پراکننده و الکترودهاناحیه در  ها آننوارهای انرژی و عدم انطباق 

 مشاهده نمود. 96-7شکل  ها در پنجره ولتاژ  لهاز کوچک شدن  شود میانطباق را 

 چهارمقادیر جریان و فیلترینم به ازای ولتاژهای مختلف برای  طعه  : 6-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
97-90  7/8 

97-90  4/9 
97-90  9/7 

8-90  0/9 
1-90  8/9 

 0 5-90  8/9 (A)ان اسپین پایینجری
6-90  7/9 

6-90  5/4 
6-90  5/6 

6-90  6/4 

 %17408/11 %61118/11 %11119/11 %11111/11 %11111/11 0 میزان فیلترینگ
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 ارچه نمودار بریب عبور بر حسب انرژی برای ولتاژهای مختلف  طعه :97-7 شکل 

 

 چهارولتاژ برای  طعه -نمودار جریان :96-7 شکل 
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 پنج نوع بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف برای قطعه 9-2-9

بها   (98-7)شهکل   مغناطیسی نیم فلز به دو الکترود فلز مغناطیسییک  اتصاق شاهددر این  سمت 

از  این به آن معناست که که جریانی کام   طبیدهمگنتون بوهر هستیم .  7درحدود  طبیدگی بزرگ 

های موجود در فلز مغناطیسی برای عبور استفاده نموده و تقریبا پراکنهدگی بهرای ایهن     چگالی حالت

کنیم که ایهن  طعهه از جریهان و فیلترینهم      جریان  طبیده رخ نخواهد داد. بنابراین پیش بینی می

باید گفت این  طعه یکهی از نتهایج    5-7برخوردار باشد. مطابق نتایج بدست آمده درجدوق مطلوبی 

 5-7ها  جدوق  باشد. البته با توجه به داده ترونیکی می نامه به عنوان یک  طعه اسپین مطلوب این پایان

نمهودار   هستیم. با اسهتفاده از  NDRی  ولت ما شاهد و وع پدیده 9در ولتاژ  بزرگتر از 91-7و شکل 

ههایی بهرای ترابهرد     شود که نشان دهنده وجهود کانهاق   هایی دیده می در پنجره ولتاژ  له 91-7شکل 

الکترون با اسپین پایین است. بنابراین باید شاهد جریانی بزرگ برای اسپین پایین باشیم که به تدریج 

 شود. موجب می را  NDRیابد که همان پدیده ها، کاهش می با افزایش ولتاژ و فرونشست  له

 

 شدهن ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان محدود شدهالکترود دارای پیوندهای آویزان نیمه محدود  :95-7 شکل 

 

 جولتاژ برای  طعه پن-نمودار جریان :98-7 شکل 
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 ولتاژ و  فیلترینم برای  طعه نوع پنج -بررسی جریان :5-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
70-90  9/1 

96-90  6/9 
97-90  5/6 

93-90  6/9 
90-90  3/9 

 0 5-90  3/4 (A)جریان اسپین پایین
6-90  3/7 

6-90  7/5 
6-90  3/5 

6-90  3/9 

 %9792/99 %9999/99 %011 %011 %011 0 میزان فیلترینگ
 

 

 نمودار بریب عبور بر حسب انرژی برای ولتاژهای مختلف  طعه پنج :91-7 شکل 

 ششنوع ای قطعه بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای مختلف بر 9-2-6

 بهه  ازای الکترود و ناحیه پراکننده داریم که دو نیم فلز به های فصل پیش مطابق داده در این  سمت

ساختاری یکسان دارند.  دو  طعهسه  سمت این  شود می. همچنان که مشاهده اند صل شدهتر مگیکدی
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یین این  طعه در مقایسه بها  متوجه جریان نسبتا پا 1-7و  8-7با بررسی نتایج اریه شده در جداوق 

که هرسه  سمت نیم فلز هسهتند و مها انتظهار    این بدلیلسایر  طعات مورد بررسی می گردیم. البته 

را  77/9تاژ هکروآمپری در ولهجریان می توان مینداریم ای  جریان هرچه بیشتر را برای این چنین  طعه

داکثر فیلترینم را انتظار داشتیم که این نیز مناسب دانست. ما برای این  طعات حداکثر جریان و ح

 انتظار برآورده نگردید.

 

 نیمه محدودناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان  شدهدارای پیوندهای آویزان نیمه محدود  الکترودها : 70-7 شکل 

 عه نوع شش() ط )ب( زیگزاگ صندلی دسته )الف( شده

 ) طعه نوع شش( صندلی دستهولتاژ و فیلترینم برای نمونه  -جریان:8-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
91-90  4/9 

97-90  9/8 
93-90  9/5 

90-90  9/9 
90-90  5/7 

 0 99-90  8/7 (A)جریان اسپین پایین
90-90  3/9 

99-90  9/9 
5-90  7/9 

6-90  3/9 

 %17858/11 %84560/11 %06763/88 %18567/11 %11111/11 0 میزان فیلترینگ
 

 ) طعه نوع شش(سلوق واحدی  1 زیگزاکولتاژ و فیلترینم برای نمونه  -جریان :1-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) لتاژو

 1 (A)جریان اسپین بالا
91-90  1/7 

98-90  0/9 
94-90  9/9 

1-90  7/5 - 

 0 93-90  9/7 (A)جریان اسپین پایین
99-90  7/7 

8-90  7/9 
5-90  4/4 - 

 - %80774/16 %11180/11 %11111/11 %11153/11 0 میزان فیلترینگ
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 79-7تلر در ایهن سهاختارها شهدیم؛ شهکل      –جه بروز اثر یان با بررسی های انجام شده متو

پیوند آویزان  1وجود  دهد. نشان می سلوق واحد دارد( پس از انجام واهلش 1ساختار زیگزاگ را )که 

تلهر   -گردد که از عوامهل پیهدایش اثهر یهان     باعث شکستن تقارن هندسی و توزیع بار در ساختار می

 .[79]تلر موثر است -تعداد زوج و فرد این پیوندها در بروز اثر یان گردی شوند و به عبارتی محسوب می

در  .سوق پیدا کنهد  کمتر و نظم جدید هندسید تا ساختار به سمت تقارن شون این عوامل باعث می

که تقریبها مشهابه   –نسبت به حالت واهلش نشده جهت تغییرات ، ها ناپیکسعی شده با  79-7شکل 

 –میزان تغییرات از یک مقدار مشخص را نمایش دهیم تا اثر یان  ،ممتد با خطو  -است 77-7شکل 

ههای   های نامسهاوی در اوربیتهاق   . این اثر که ناشی از وجود تعداد الکترونتلر به خوبی مشخص گردد

 را از بین ببرد. ی انرژیها تبهگنیبا تغییر نظم هندسی ساختار،  کند میت ش  ،همتراز است

 

 محدود شده Gaتلر روی ساختار زیگزاگ -: بررسی اثر یان79-7 شکل 

را با پارامترهای یکسان برای فرآیند واهلش  ،اثر زوج و فرد بودن تعداد پیوندهای آویزانبررسی برای 

 1با ساختار زیگزاگ آن را تکرار نموده و ساختار نواری است سلوق واحد  8 که دارای یساختار زیگزاگ

سهلوق   8شویم کهه در سهاختار    متوجه می 77-7با توجه به شکل  نماییم. سلوق واحدی مقایسه می

زوج بهودن   بهدلیل شود که با توجیهات پیش و تقارن توزیع بهار   تلر دیده نمی -واحدی تقریبا اثر یان

را در ساختار نواری در شهکل   تلر -پیوندهای آویزان مطابقت دارد. حاق وجود و یا عدم وجود اثر یان

 کنیم. بررسی می 7-73
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 سلوق واحدی؛ پس از انجام فرآیند واهلش 8زیگزاگ نانو روبان: ساختار 77-7 شکل 

 

 یسلوق واحد 1 )چپ(سلوق واحدی  8اگ؛ )راست( زیگز نانو روبان: ساختار نواری 73-7 شکل 

اند و  سلوق واحدی نوارها از یکدیگر جدا شده 1در نمونه  که شود میمشاهده  73-7در شکل 

ارایه  1-7و  8-7بنابراین بروز آنچه در جداوق  .دیگر روی تراز فرمی هیچ نوار یا چگالی حالتی نداریم

حاق با توجه به وبعیت فعلی مقادیر  با گا  اندک داریم. چرا که یک نیم رسانا شد امری بدیهی است

ولتهاژ و   -مطابقت داده و سپس نمودار جریان T(E)ذکر شده در این جداوق را با نمودار بریب عبور 

در نانو روبان تلر  -یانالبته اثر دهیم.  سلوق واحدی مورد مطالعه  رار می 8بریب عبور را برای نمونه 

بر  یجزی یاربس یریساختار، تاث ینا یشترب یداریپا یلاحتمالا بدل یول نماید یز مبرو یزن صندلی دسته
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نمودار  77-7در شکل . شود یم یداساختار، هو تر یقد  یکه تنها با بررس گذارد یآن م یساختار هندس

که برای ولتهاژ صهفر مطابقهت خهوبی بها       شود میمشاهده   صندلی دسته نانو روبانبریب عبور برای 

 .دهند نواری در اطرا  تراز فرمی را نشان می ( دارد، هر دو گا 74-7دار سهاختار نواری ) شکل نمهو

 

 سلوق واحدی 7 صندلی دسته نانو روبان:ساختار نواری 74-7 شکل 

 77-7شکل  T(E)شده در نمودار های ظاهر  به ترتیب با  له 1 -7و 8-7ها ارایه شده در جداوق  جریان

به ازای ولتاژهای صفر  صندلی دستهبرای ساختار  ؛ همچنان کهمطابقت داردبه ازای ولتاژهای  75-7و 

ها در پنجره ولتاژ به ازای ولتاژ  اما با ظهور  له (8-7)جدوق  بسیار ناچیز هستند ها ناجری ،تا یک ولت

 1زیگهزاگ   نانو روبانحد میکروآمپر هستیم. برای  شاهد افزایش جریان تا (77-7شکل ) ولت 77/9

 –های اندک)به نسبت حالت نیم فلهزی   . این جریانشود میسلوق واحدی نیز همان روند را مشاهده 

 یهه در ناح یوجهود گها  نهوار    ناشی از  رارگیری تراز فرمی درون گا  نواری اسهت.  (90-7جدوق 

در  یجهه عبور در پنجره ولتاژ نداشته باشند در نت یابر یکه الکترون کانال گردد یموجب م یپراکندگ

گا   بای یوجود الکترودها بدلیلمطلوب داشت هرچند  یانیانتظار جر توان می طعه ن ینا یمجموع برا

 .های میکروآمپری رسید با اعماق ولتاژ بیشتر به جریان توان میکوچک  نواری
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 به ازای ولتاژ اعمالی متفاوت (صندلی دسته) 6برحسب انرژی برای  طعه نوع : نمودار بریب عبور 77-7 شکل 

 

   صندلی دسته 6ولتاژ برای  طعه نوع -نمودار جریان: 76-7 شکل 
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 به ازای ولتاژ اعمالی متفاوت سلوق واحدی( 1زیگزاگ ) نانو روبان: نمودار بریب عبور در  75-7 شکل 

 

 سلوق واحدی( 1زیگزاگ ) 6ولتاژ برای  طعه نوع -نمودار جریان :78-7 شکل 
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( در این نمونه هر سه  سهمت  71-7شکل ) پردازیم میسلوق واحدی  8حاق به بررسی نمونه 

ای بررسی مقدار جریان به ازای اخت   پتانسیل اعمالی  نیم فلز هستند و هد  از بررسی چنین  طعه

  .برای این نیم فلز است

 

                  (شدهمحدود  Ga) شدهود ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان نیمه محد و الکترودها :71-7 شکل 

 ) طعه نوع شش(

 6سلوق واحدی( نوع  8مقادیر جریان و فیلترینم به ازای ولتاژهای مختلف برای  طعه زیگزاگ )  :90-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
98-90  1/9 

98-90  0/1 
99-90  3/5 

97-90  6/6 
99-90  3/9 

 0 7-90  5/9 (A)جریان اسپین پایین
7-90  65/9 

7-90  5/9 
6-90  0/6 

6-90  7/7 

 %11177/11 %11155/11 %11196/11 %900 %900 0 میزان فیلترینگ
 

 

 6 نوع سلوق واحدی  طعه 8ولتاژ برای نمونه زیگزاگ -یان: نمودار جر 30-7 شکل 

مطلوب هستیم چرا که نسبت اخت    NDRولتاژ شاهد و وع یک  –با بررسی نمودار جریان 

شود این  میکروآمپر است که موجب می 99ولت دره نزدیک به  9ولت  له و  57/0جریان به ازای ولتاژ 

C
u

rr
en

t 
(µ

A
)
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های سویچینم( مورد استفاده  رار بگیرد فیلترینم در این  طعه به عنوان یک سویچ پرسرعت )کاربرد

است. در ادامه به بررسی ها و ناحیه پراکندگی کام   ابل پیش بینی   طعه بدلیل نیم فلز بودن الکترود

  .پردازیم می T(E)  ساختار با استفاده از نموداراین 

 

 سلوق واحدی(به ازای ولتاژ اعمالی متفاوت 8زیگزاگ ) نانو روبان: نمودار بریب عبور در 39-7 شکل 

ولهت سههم    77/0در ولتهاژ   T(E)مطابق نمودار همچنان که در  طعات  بل توبیح داده شد 

بطوریکه بیشترین بهریب ترابهرد در    ها در پنجره ولتاژ مربوط به اسپین پایین است ای از کاناق عمده

ها نشان دهنده جریان بالایههی است که در جههدوق   ولتاژ نیز برای همین ولتاژ است و این  لهپنجره 

فیلترینم اسپین پایین را  و نیز همین شرایط بر رار است ولت 57/0و  7/0. در ولتاژ آمده است 7-90
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ولت شاهد  77/9و  9. با بررسی همین نمودار برای ولتاژ  گردد به خوبی توجیه میاز روی این نمودار 

کاهش جریانی اسهت کهه در   پنجره ولتاژ هستیم که مطابق با  پایین در  اسپین بریب ترابرد کاهش

که ناشی از کاهش بریب ترابرد در  NDRاثر  توان میگزارش شد، از روی همین نمودار  90-7جدوق 

 .پنجره ولتاژ است را پیش بینی نمود

 هفت نوع مختلف برای قطعه بررسی جریان و فیلترینگ به ازای ولتاژهای 9-2-1

 .ایم نمودهبعنوان الکترود ساندویچ نیم فلز بین دو  را با گا  بزرگ رسانانیم یک در این  سمت

 

 شدهمحدود  ناحیه پراکندگی دارای پیوندهای آویزان شدهالکترودها دارای پیوندهای آویزان نیمه محدود : 37-7 شکل 

 ) طعه نوع هفت(

  طعه نوع هفتبرای  نمیلتریف و ولتاژ -انیجر:99-7 جدوق 

 3 29/3 9/3 19/3 1 29/1 (V) ولتاژ

 1 (A)جریان اسپین بالا
98-90  9/9 

95-90  1/9 
97-90  6/8 

99-90  7/6 
90-90  5/9 

 0 93-90  9/7 (A)جریان اسپین پایین
1-90  4/9 

8-90  1/4 
5-90  1/7 

6-90  6/7 

 %18689/11 %15875/11 %16470/11 %11111/11 %11811/11 0 میزان فیلترینگ
 

ولت مشهاهده   77/9در این  طعه نیز فیلترینم بسیار مناسب و جریان میکروآمپری در ولتاژ 

فزایش ولتاژ منجر به افزایش جریان است. نیستیم و ا NDRی  گردید در این  طعه شاهد بروز پدیده

 ای از تزریق اسپین درون ناحیه پراکندگی نیمرسانا است که توانسته جریان مطلوبی را نمونهاین  طعه 

 ی بهرای آن وجهود دارد.  ترونیک اسپینه کارگیری در مدارات ایی بتوان تزریق نماید و درون این ناحیه

 .(33-7)شکل  نمود دنباق T(E)ا را در نمودار ه این داده توان میهمچون  طعات پیش 
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 به ازای ولتاژ اعمالی متفاوت -5نمودار بریب عبور در  طعه نوع  :33-7 شکل 

 

 5: نمودار جریان ولتاژ برای  طعه نوع 34-7 شکل 
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9-9 مع بندی ج 

در  GaNو زیگزاگ  صندلی دستهدر این فصل به بررسی ترابرد و فیلترینم در نانو ساختارهای 

مبتنی بر جایگاه پیوندهای آویزان در ناحیه پراکندگی  ها نای مختلف پرداختیم. این چیدمها نایدمچ

سهاختار و   فهاوت در جایگاه متفاوت پیوندهای آویزان باعث بروز خواص مت و الکترودها انجام پذیرفت.

گردید که توسط نمودار بریب ترابرد، مشخصه  در ترابرد جریان اسپینی درون یک ساختار می نهایتا

های نوارهای هر  طعه  ولتاژ و بریب فیلترینم محاسبه و ارایه گردید. با اعماق ولتاژ به الکترود-جریان

ین( رفتهه و موجهب همتهرازی یها عهدم      آن الکترود راست )چپ( به مقدارنصف ولتاژ اعمالی بالا )پای

گردید که با و وع همتهرازی شهاهد تشهدید در     همترازی بین نوارهای الکترود و ناحیه پراکندگی می

 کاهش جریان بودیم.صورت شاهد   جریان و در غیر این

 

 طعاتبررسی نمودار جریان ولتاژ تمامی   :37-7 شکل 

های زیگزاگ انجام دهیم در نانوساختاری اسپین پایین ها نااگر بخواهیم مقایسه بین جریحاق 

بیشترین جریان در این نمودار  شود میه همچنان که مشاهد گردد. حاصل می 37-7شکل ودار نم

 همراهاما بیشترین جریان  باشد میکروآمپر می 75با جریان  57/0در ولتاژ   طعه نوع یکمربوط 

با فیلترینم ی نوع پنج   طعهسلوق واحدی است البته  8نوع شش مربوط به  طعه  ینمبیشترین فیلتر

 آلایشباشد. بنابراین توانستیم بدون استفاده از  بسیار عالی می نیزولت  77/0% در ولتاژ 900
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ولتاژ به دو و اعماق  خالص  GaNنانو روبانساختار  تنها با نقص درمغناطیسی یا اعماق ولتاژ گیت و 

سلوق واحدی  رخ داد  8آنچه در مورد  طعه نوع شش آق برسیم.  تایجی در نوع خود ایدهبه ن الکترود

کارایی  NDR طعه بدلیل بروز پدیده  این .رفت نیم فلز انتظار نمی جز این از یک وامری بدیهی بود 

 باید گفت که نیم فلزاته های انجام شد خوبی در سویچینم خواهد داشت. در مورد مزیت کلی بررسی

های رشد یافته امروز که به شدت  ممکن است با بسیاری از فناوری عناصر واسطهبا  آلایش حاصل از

فلزات سنگین  ؛ از طر  دیگرشته باشدها هستند، تناسب لازم را ندا متکی به گروه اصلی نیمرسانا

بنابراین همین نکته برای  کنند میهای بیولوژیکی عمل  واسطه اغلب مانند عوامل سمی در سیستم

تر بودن روش تولید این نانوساختارها  تر و ساده بودن این  طعات مطلوب خواهد بود البته ارزانمفید 

 نیز مزیتی متمایز کننده است.

6-9 پیشنهاد برای ادامه کار  

 .بدلیل خاصیت نیم فلزی 94و  97با پهنای  نانو روباناستفاده از  -9

 .TMRناصر مغناطیسی روی الکترودها و بررسی اثر بررسی اثر جذب سطحی ع -7

 طعات نوع یک، چهار، پنج، مولکوق در ناحیه پراکندگی انواع بررسی اثر سنسوری با جذب  -3

 .شش

 .استفاده از گیت در ناحیه پراکندگی برای کنترق جریان و طراحی ترانزیستور -4

 نامه. یاندر این پا از  طعات مورد بررسی  Spin-FETبررسی امکان تولید  -7

جفت شده  صندلی دستهبررسی حالتی که در آن الکترودهای زیگزاگ به ناحیه پراکندگی  -6

 باشند.

 .TMRاسپین دادن به پیوندهای آویزان و بررسی اثر  -5
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Abstract 

Recently, spintronic has considered widely in electronics industry, condensed matter 

physics and materials chemistry. Searching for suitable spintronic is a main but crucial task. 

Some of the importance of Electron spin devices compare to electron charge is one degree of 

freedom more than similar electronic system, long lasting coherence and  spin relaxation time. 

in this research We are looking for finding structures of Gallium nitride (GaN) semiconductor 

with specific properties in transport studies. On the other hand we investigate the electronic 

and magnetic properties of pure Gallium Nitride nanoribbon and doped by transition metal 

impurities (Cu, Fe, Mn, and Cr) and Defects in this nanoribbon with spin polarized density 

function approach and generalized gradient approximation using SIESTA computation code. 

Then, calculate transport properties of pure and Defects in GaN nanoribbon with the non-

equilibrium greens function (NEGF) and generalized gradient approximation using 

TRANSIESTA computation code. 

The results of magnetic and electrical studies revealed that presence of dangling bonds 

inside of the Gallium nitride structure and their location and edge of the structure, lead to half 

metallic properties, magnetic metal and magnetic semiconductors. The investigation of 

transport properties indicates that the most current occurred for down spin to both zigzag and 

armchair nanostructure, especially in zigzag nanostructure and in detail for device type one in 

 .   voltage and    microampere and the best filtering is related to devices type   and   for 

     filtering in  .   voltage. In devices type  ,  ,   and  , negative differential resistance 

(NDR) phenomena has been occurred and the best negative differential resistance (NDR) 

behavior was obtained in the devices type   and  . 

Based on the results, it is possible to gain a      spin polarized microampere current 

from a pure nanoribbon Gallium nitride structure without using magnetic doping or applying 

gate voltage. 

Keywords: nanoribbon Gallium nitride, density functional theory, SIESTA, non-

equilibrium greens function (NEGF), dangling bond. 

 



 

 

 

 University of Shahrood 

Faculty of Physics 

 

Study of electronic and  transport  properties of GaN nanoribbons 

by means of density functional theory (DFT) 

 

 

Mohammad Afzali 

 

Supervisors 

Dr. Tayebeh Movlarooy 

Dr. Saeed Hessami Pilehrood 

 

september      

    




