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ثبسمذیشٚسـىشاص

بٖ٘بٔٝایٗدبیاػشبدٌشأیخب٘ٓدوششًیجٝٔٛلاسٚیوٝسإٞٙبیایٙدب٘تدسسٟیٝٚسذٚیٗ

ثٛد٘ذ

حؼیٗاكغشسٕٞٙبیّٓیآثبدٚاػشبداٌٖشأیآلبیدوششٔحٕذاثشاٞیٓلبهیٚآلبیدوشش

وٝلجَٛصحٕزفشٔٛد٘ذٚداٚسیایٗدبیبٖ٘بٔٝساثشٟٓذٌٜشفشٙذ

 ٔشایبسیٕ٘ٛد٘ذ.سحمیكایٗا٘دبْٚسٕبْوؼب٘یوٝدس
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 چىیذٜ

ثشایدػشٍبٜٞبیاِىششٚ٘یىیٚاػذیٗسشٚ٘یىی٘ب٘ٛسٚثبٖٞابیٌشافٙاییىیاصٟٔٓسشیٗٔٛاد

ٔیثبؿٙذوٝسٛخٟبرصیبدیساثٝخٛدخّتوشدٜا٘ذ.ٌشافٗدسٔمبیؼٝثب٘بِِ٘ٛٛٝٞبیوشثٙیداسای

.ٌاشافٗثاٝدِیاُداساثاٛدٖاػازثؼیبسساحزسشآٖػبخشبسػبدٜسشٕٚٞچٙیٗأىبٖآٔبدٜػبصی

آٖدسكٙٔز٘یٕشػب٘بٞبثؼیبسٔٛسدسٛخاٝاػاز.دسػبخشبسلایٝای٘یثبلإٚٞچٙیٗسحشناِىششٚ

ٞبیٌشافٙیآسٔچیاشٚصیٍاضايٚٚسشاثشدی٘ب٘ٛسٚثبٖی،ٔغٙبًیؼییىایٗدبیبٖ٘بٔٝ،خٛافاِىششٚ٘

دساثشاذاخاٛافؿاذٜاػاز.٘بخبِلیثشسٚیخٛافایٗ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبثشسػیٕٞچٙیٗسبثیشافضٚدٖ

(Cr،MnٚFeیٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیخبِقٚآلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػٌٝ)یىاِىششٚ٘

سٛػايواذ(GGA) (ٚسمشیاتؿایتسٕٔایٓیبفشاDFTٝچٍبِی)یسبثٔثباػشفبدٜاصسٞیبفزِ٘شیٝ

SIESTAٛٔحبػجبسی سٚثابٖٞابیٌشافٙایثشسػیؿذٜاػز.٘شبیحایٗثشسػیٞب٘ـبٖٔیدٞاذ٘ب٘

آسٔچیشدسحبِزخبِق٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیٚ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍضايدسحبِزخابِق

٘اّٛآلایاؾٚٔىابٖلاشاسثٝثؼشٝآلایؾثباسٓٞبیٓٙبكشٚاػٌٝثٔذاص.فّضٔغٙبًیؼیٔیثبؿٙذ

غیاشٚفّاضٔغٙبًیؼایفّاض،غیاشٔغٙبًیؼای٘یٕشػب٘بی،٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیٌشفشٗ٘بخبِلیثٝ

(ٚسمشیاتNEGFثباػشفبدٜاصسٚؽسبثٌْشیٗغیشسٔبدِی)دسادأٝوبسؿٛ٘ذ.ٔیٔغٙبًیؼیسجذیُ

،خاٛافسشاثاشدی٘ب٘ٛسٚثابٖٞابی TRANSIESTAسٛػيوذٔحبػجبسی(GGA)ؿیتسٕٔیٓیبفشٝ

دس٘ب٘ٛسٚثابٖٞابی٘ـابٖٔایدٞاذٌٔبِٔبر.٘شبیحایٗؿذٜاػزٌشافٙیصیٍضايٚآسٔچیشثشسػی

سٔحاذٚدٜٔیىاشٚآٔذاشآسٔچیشثبسغییشاِىششٚدٞبی٘یٕشػب٘بثٝاِىششٚدٞبیفّضیخشیابٖدٌشافٙی

خشیابٖدسثاذٖٚسغییاشخاٙغاِىشاشٚدٞبیٌشافٙیصیٍضايدس٘ب٘ٛسٚثبٖثذػزٔیآیذدسحبِیىٝ

دس٘ب٘ٛسٚثابٖ،فیّششیًٙٔیضاٖثٟششیٕٗٚٞچٙیٗخشیبٖٔمذاسٔحذٚدٜٔیىشٚآٔذشٔیثبؿذ.ثٟششیٗ

ٚدس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍضائٛسدثشسػایدسدٙحثشسػیدسػبخشبسٞبیٌشافٙیآسٔچیشٔٛسد

ٔـبٞذٜؿذ.NDRٕٞچٙیٗدسثٔویاصػبخشبسٞبیٔٛسدثشسػیدذیذٜػبخشبسػیضدٜثذػزآٔذ.
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ٙایآسٔچیاش،اػاذیٗسشٚ٘یاه،واذ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضاي،٘ب٘ٛسٚثابٌٖشاف= وّٕبت وّیذی

SIESTAِ٘شیٝسبثٔیچٍبِی،وذ،TRANSIESTA،سبثٌْشیٗغیشسٔبدِی(NEGF)
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 ِیست ٔمبلات استخراج ضذٜ

)صٍ٘ب٘ٝ -1 ًیجٝ ٔٛلاسٚٚی، دشٚیٗ؛ ،1394 ٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖ"(، ثشسػیخٛافػبخشبسیٚ

اسٓآٞٗ ثب "ٞبیٌشافٙیآلایؾیبفشٝ ٘ب٘ٛوٙفشا٘غػیؼش، ایٚ ای)وذٝ ٓٞبیثغرسٜ

،دا٘ـٍبٜخٛاخٝ٘لیشاِذیًٗٛػی،سٟشاٖ.1394آثبٖٔب21ٜٔمیبی(،

ثشسػیخاٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼای٘ب٘ٛسٚثابٖ"(،1394صٍ٘ب٘ٝ،دشٚیٗ؛ٔٛلاسٚٚی،ًیجٝ) -2
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 ،دا٘ـٍبٜكٙٔشیاكفٟبٖ،اكفٟبٖ.1394دیٔب3ٜٞبیدیچیذٜ،

ثشسػیخٛافػابخشبسیٚٔغٙبًیؼای٘ب٘ٛسٚثابٖ"(،1395،دشٚیٗ؛ٔٛلاسٚٚی،ًیجٝ)صٍ٘ب٘ٝ -3

ؿٟیذ،دا٘ـٍبٜرسٜای،ٔدّٝدظٚٞؾػیؼشٓٞبیثغ"ٞبیٌشافٙیآلایؾیبفشٝثباسٓآٞٗ
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49......................................................................................................................................................ا٘شطیلٌْ-4-2-1

51.............................................................................دسفوبیٚاسKٖٚثشداسؿجىٝثٙذیٚسٔذاد٘مبى-4-2-2

52.............................................................................................................................................ٔدٕٛٓٝدبیٝٞب-4-2-3

53.............................................................................................................................................ػبخشبسػبصیثٟیٙٝ-4-3

54....................آسٔچیش(ٚ)صیٍضايخبِقٌشافٙیٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖٔغٙبًیؼیٚاِىششٚ٘یخٛافثشسػی-4-4

54..........................................................................................................................(DOS)چٍبِیحبِزٞب-4-4-1

59................................................یبفشٝآلایؾٌشافٙیٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖٔغٙبًیغٚاِىششٚ٘یخٛافثشسػی-4-5

60......................................................آلایؾیبفشٝثباسٓٞبیثٛسٖٚٚ٘یششٚطAGNRٖ-7٘ب٘ٛسٚثبٖ-4-5-1

62.............................ٚآلایؾیبفشٝثباسٓٞبیثٛسٖٚٚ٘یششٚطAGNR-Hٖ-7٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙی-4-5-2

65.......................................................................٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیآسٔچیشآلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػٌٝ-4-5-3

69......................................................................٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضايآلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػٌٝ-4-5-4

83.............................................................................................................................................................ثٙذیخْٕ-4-6

8;............................................................................................................................................. فػُ پٙجٓ

86.....................................................................................................................................................................ٔمذٔٝ-5-1

86...........................................................(NDR)ٔٙفیدیفشا٘ؼیّیٔمبٚٔزدذیذٜٚفیّششیًٙاػذیٗاثش-5-2

87...................................................................................................................................ثشسػیٔٛسدٞبیػبخشبس-5-3

89.....................................................ثبًَٛدٙحػَّٛٚاحذ)ػبخشبسیه(AGNR-H-7اثشػَّٛ-5-3-1

٘بحیAGNR-Hٝ-7اثشػَّٛ-5-3-2 ٔیب٘ٝ دس اسٓوشْٚخبیٍضیٗؿذٜ ًَٛدٙحػَّٛٚاحذٚ ثب

91................................................................................................................................................................دشاوٙذٌی)ػبخشبسدٚ(

5-3-3- ٘بحیAGNR-Hٝ-7اثشػَّٛ ِجٝ دس خبیٍضیٗؿذٜ وشْٚ اسٓ ٚ ٚاحذ ػَّٛ دٙح ًَٛ ثب

93...............................................................................................................................................................دشاوٙذٌی)ػبخشبسػٝ(



 ن

 

96.................................................ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذ)ػبخشبسچٟبس(AGNR-H-7اثشػَّٛ-5-3-4

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚاسٓثٛسٖٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدAGNR-Hٚ-7اثشػَّٛ-5-3-5

98.................................................................................)ػبخشبسدٙح((I)اسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚاسٓثٛسٖٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدAGNR-Hٚ-7اثشػَّٛ-5-3-6

100..........................................................................)ػبخشبسؿؾ((II)اسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚ٘یششٚطٖخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدAGNR-Hٚ-7اثشػَّٛ-5-3-7

103...........................................................................)ػبخشبسٞفز((I)اسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚاسٓ٘یششٚطٖخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدAGNR-H-7اثشػَّٛ-5-3-8

106....................................................................)ػبخشبسٞـز((II)ٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

5-3-9- 4-ZGNR-H)ٝ٘109..................................................................ثبًَٛٞـزػَّٛٚاحذ)ػبخشبس

5-3-9-4-ZGNR-Hثبًَٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٓ٘بخبِلیلشاسٌشفشٝدسٔىبٖٞبیAٚB

.......................................................................................................................................................................................................112

5-3-11- 4-ZGNR-Hسٌشفشٝدسٔىبٖٞبیثبًَٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٓ٘بخبِلیلشاCٚD

.......................................................................................................................................................................................................117

122..........................................................................................................................................................ثٙذیخْٕ-5-4

123..........................................................دیـٟٙبدار....................................................................................................................

124................................................................ٔٙبثْ........................................................................................................................











َ 

 

فٟشػزاؿىبَ

كفحٝٓٙٛاٖ

فلُاَٚ

3..........................................................................>.1ؿٛ٘ذ=ػبخشٌٝشافٗثبسٛا٘ٙذٔیوٝوشثٗٔخشّفٞبیآِٛسشٚح:1-1ؿىُ

ثشداسٞبیاػزI;3ٚ2،1وΔIٝٚؿجىٝٚاحذٞبیثشداسA1ٚA2آٖ.ثشیّٛئٌٗٔٙمٝٚص٘جٛسیلا٘ٝؿجىٝ:2-1ؿىُ

5..................................................................................................................................................>.7ٞؼشٙذ=٘ضدیهٞبیٕٞؼبیٝ

5...........................................>.7اػز==EV7/2TوٝاػزTا٘شطیٚاحذص٘جٛسی.لا٘ٝؿجىٝدسا٘شطیدشاوٙذٌی:3-1ؿىُ

ة(ٚN(N-ZGNR)دٟٙبیثبصیٍضايٌشافٙیسٚثبٖ٘ب٘ٛاِف(،(GNR)ٌشافٙیسٚثبٖ٘ب٘ٛٔخشّفا٘ٛاّ:4-1ؿىُ

N(N-AGNR)=1.<....................................................................................................9دٟٙبیثبآسٔچیشٌشافٙیسٚثبٖ٘ب٘ٛ

دْٚفلُ

22................>.15ٔٛاصی=دبدة(ٚٔٛاصیاِف(لٌجؾثبٞبلایٝاصایٔدٕٛٓٝثبGMRدساػذیٙیدشاوٙذٌی:1-2ؿىُ

فلُػْٛ

ا٘ذؿذٜٔشلُٞٓثٝا٘شطیسشاصسهػیؼشٓیهًشیكاصوِٝٚشبطخشیبٖ/دشاةدًٚشحٛاسؿىُاِف(:1-3ؿىُ

12.)ا٘شطیسشاصةا٘ذاصٜثٝلٌٔیزٓذْاكًُجكاِىششٚدٞبثبؿذٌیخفزاثشدسٟٗؿٛدٔید

]34[...............................................................................................................................................................................................37

42...............................................................]38[وٛسبٜػیٓ٘ب٘ٛیهیبِٔٛىَٛیهثشایاِىششٚ٘یسشاثشدثشایٔذِی:2-3ؿىُ

44............]38[ِٔٛىَٛیهدساِىششٚ٘یسشاثشددس٘بٔشٙبٞیاِىششٚدٞبیخبیثٝٞبیا٘شطیخٛداصایٚاسًٜشح:3-3ؿىُ

NEGF+DFT]38[........................................................................45ٔذَثشایخٛدػبصٌبسسٚؽؿٕبسیهًشح:4-3ؿىُ

چٟبسْفلُ

ZGNR-H..................................................................................51ة(AGNR-Hٚاِف(ثشایلٌْا٘شطیٕ٘ٛداس:1-4ؿىُ

ZGNR-H.................................................................................52ة(AGNR-Hٚاِف(ثشایK-POINTٕ٘ٛداس:2-4ؿىُ

55.....................................................................ٔخشّفدٟٙبٞبیثبAGNR-Hٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖثشایٞبحبِزچٍبِی:3-4ؿىُ



ْ 

 

٘ب٘ٛسٚثبٖثشای٘ٛاسیػبخشبسة(ٔخشّف.دٟٙبٞبیثبZGNR-Hٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖثشایٞبحبِزچٍبِیاِف(:4-4ؿىُ

56.......................................................................................................................................ٔخشّفدٟٙبٞبیثبZGNR-Hٞبی

٘شبیحة(دظٚٞؾ،ایٗٔمبدیشاِف(AGNR-Hٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖدسسٚثبٖدٟٙبیثشحؼت٘ٛاسیٌبفسغییشار:5-4ُؿى

58........................................................................................................................................................................................48ٔشخْ

60...............................................................................آٖآلایؾثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔىبAGNRٖٚ-7٘ب٘ٛسٚثبٖ:6-4ؿىُ

ج(Aٚة(ٔىبٖدسثٛسٖٚاسٓثبیبفشٝآلایؾٚخبِق،اِف(AGNR-7ثشایحبِزچٍبِیٞبیٕ٘ٛداس:7-4ؿىُ

B......................................................................................................................................................................................................61

Bة(ٚ Aاِف(ٔىبٖدس٘یششٚطٖاسٓثبیبفشٝآلایؾٚ٘ـذٜٔحذٚدAGNR-7ثشایٞبحبِزچٍبِیٕ٘ٛداس:8-4ؿىُ

..........................................................................................................................................................................................................62

63........................................................................آٖآلایؾثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔىبAGNR-Hٖٚ-7٘ب٘ٛسٚثبٖ:9-4ؿىُ

دسAٚة(ٔىبٖدسثٛسٖٚاسٓثبیبفشٝآلایؾٚخبِق،اِف(AGNR-H-7٘ب٘ٛسٚثبٖثشایٞبحبِزچٍبِی:10-4ؿىُ

AٚB...................................................................................................................................................................64ج(ٞبیٔىبٖ

Aٚة(Aٚاِف(ٞبیٔىبٖدس٘یششٚطٖاسٓثبیبفشٝآلایؾAGNR-H-7٘ب٘ٛسٚثبٖثشایٞبحبِزچٍبِی:11-4ؿىُ

B......................................................................................................................................................................................................65

66............................آٖآلایؾثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔىبٖٚٚاحذػَّٛدًَٚٛثبAGNR-H-7٘ب٘ٛسٚثبٖ:12-4ؿىُ

 FEج(MNٚة(،CRاِف(ٞبیاسٓثبیبفشٝآلایؾAGNR-H-7اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:13-4ؿىُ

A....................................................................................................................................................................................66ٔىبٖدس

 FEج(MNٚة(،CRاِف(ٞبیاسٓثبیبفشٝآلایؾAGNR-H-7اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:14-4ؿىُ

B.....................................................................................................................................................................................67ٔىبٖدس

 FEج(MNٚة(،CRاِف(ٞبیاسٓثبیبفشٝآلایؾAGNR-H-7اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:15-4ؿىُ

C.....................................................................................................................................................................................68ٔىبٖدس

ٚاػٌٝٓٙبكشٞبیاسٓثبآٖآلایؾثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔحZGNR-Hُٚ-4ٌشافٙی٘ب٘ٛسٚثبٖاثشػَّٛ:16-4ؿىُ

.........................................................................................................................................................................................................70

دسFEج(MNٚة(،CRاِف(اسٓثبیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:17-4ؿىُ

A..........................................................................................................................................................................................71ٔىبٖ



ٖ 

 

دسFEج(MNٚة(،CRاِف(اسٓثبیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِی:ٕ٘ٛداسٞبی18-4ؿىُ

B...........................................................................................................................................................................................72ٔىبٖ

دسFEج(MNٚة(،CRاِف(اسٓثبیبفشٝآلایؾZGNR-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:19-4ؿىُ

C...........................................................................................................................................................................................72ٔىبٖ

DٔىبٖدسFEة(MNٚاِف(اسٓثبیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:20-4ؿىُ

..........................................................................................................................................................................................................73

ؿذٜٔـخقلاسیٗاِفجبیحشٚفثبوٝآٖآلایؾثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔىبZGNR-Hٖٚ-4اثشػَّٛ:21-4ؿىُ

75....................................................................................................................................................................................................ا٘ذ.

دسAٚCٞبیٔىبٖدسCRاسٓدٚثبیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:22-4ؿىُ

76..............................................................................................................فشٚٔغٙبًیغدبدة(ٚفشٚٔغٙبًیغاِف(ٚهٔیز

ٚهٔیزدسBٚCٞبیٔىبٖدسآٞٗاسٓثبیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداس:23-4ؿىُ

77..................................................................................................................................................................................فشٚٔغٙبًیغ

اسٓدٚاِف(ثب،DٚEٞبیٔىبٖدسیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:24-4ؿىُ

CRاسٓدٚفشٚٔغٙبًیغ،فبصدسMNاسٓدٚٚفشٚٔغٙبًیغدبدج(فشٚٔغٙبًیغ،ة(فبصدسFEد(فبصدس

79..........................................................................................................................................فشٚٔغٙبًیغدبدٜ(ٚفشٚٔغٙبًیغ

CRاسٓدٚثشایDٚFٞبیٔىبٖدسیبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:25-4ؿىُ

81..............فشٚدبدٚ(ٚفشٜٚ(فبصدسFEاسٓدٚٚفشٚ،دبدد(فشٚ،ج(فبصدسMNاسٓدٚفشٚ،دبدة(فشٚ،اِف(فبصدس

اِف(فبصدسMNاسٓدٚثب،یبفشٝآلایؾZGNR-H-4اثشػَّٛثشایحبِزچٍبِیٕ٘ٛداسٞبی:26-4ؿىُ

ٞبیٔىبٖدسفشٚٔغٙبًیغدبدد(ٚفشٚٔغٙبًیغج(ٚهٔیزدسFEاسٓدٚٚفشٚٔغٙبًیغ،دبدة(فشٚٔغٙبًیغ،

GٚH.............................................................................................................................................................................................83

دٙدٓفلُ

89....................ا٘ذ.ؿذٜدادٜ٘ـبٖصسدسً٘ثبوشثٗٞبیاسٓٚآثیسً٘ثبٞیذسٚطٖٞبیاسٓیه،ػبخشبسؿىُ:1-5ؿىُ

90....................................................یهػبخشبسثشایٔخشّفٞبیِٚشبطدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٞبیٕ٘ٛداس:2-5ؿىُ

)ػبخشبسدشاوٙذٌی٘بحیٝٔیب٘ٝدسؿذٜخبیٍضیCRٗاسٓٚٚاحذػَّٛدٙحًَٛثبAGNR-H-7اثشػَّٛ:3-5ؿىُ

91............................................................................................................اػز.ؿذٜٔـخقخبوؼششیسً٘ثبوشْٚاسٓدٚ(.



 ع

 

92........................................................دٚػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسشطیا٘ثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:4-5ؿىُ

93...............................ػٝ()ػبخشبسدشاوٙذٌی٘بحیِٝجٝدسؿذٜخبیٍضیٗوشْٚاسٓثب AGNR-H-7اثشػَّٛ:5-5ؿىُ

94......................................................ػٝػبخشبسثشایٔخشّفٞبیِٚشبطدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:6-5ؿىُ

95............................................ػٝٚدٚیه،ػبخشبسٞبیدسدبییٗٚثبلاٞبیاػذیٗثشایِٚشبط-خشیبٖٕ٘ٛداسٞبی:7-5ؿىُ

96...........................................................................چٟبس()ػبخشبسٚاحذػَّٛؿؾًَٛثبAGNR-H-7اثشػَّٛ:8-5ؿىُ

97....................................................چٟبسػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:9-5ؿىُ

98.................................ا٘ذ.ؿذٜدادٜ٘ـبٖلشٔضسً٘ثبآٞٗاسٓٚسیشٜآثیسً٘ثبثٛسٖٚٞبیاسٓدٙح.ػبخشبس:10-5ؿىُ

100................................................دٙحػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:11-5ؿىُ

ٚاِىششٚدِجٝدسؿذٜخبیٍضیٗثٛسٖٚٚاسٓٚاحذػَّٛؿؾًَٛثبAGNR-H-7اثشػَّٛؿؾ.ػبخشبس:12-5ؿىُ

101..........................................................................................................(II)دشاوٙذٌی٘بحیِٝجٝدسؿذٜخبیٍضیٗآٞٗاسٓ

102...............................................ؿؾػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:13-5ؿىُ

103..........................................................ؿؾٚدٙحػبخشبسدٚدسدبییٗٚثبلاٞبیاػذیٗثشایI-Vٞبیٕ٘ٛداس:14-5ؿىُ

104..........................................ا٘ذ.ؿذٜدادٜ٘ـبٖػجضسً٘ثب٘یششٚطٖاسٓٚلشٔضسً٘ثبآٞٗاسٓٞفز.ػبخشبس:15-5ؿىُ

105...............................................ٞفزػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:16-5ؿىُ

ِجٝدسؿذٜخبیٍضیٗ٘یششٚطٖاسٓٚٚاحذػَّٛؿؾًَٛثبAGNR-H-7اثشػَّٛٞـز.ػبخشبس:17-5ؿىُ

106........................................................................................(II)دشاوٙذٌی٘بحیِٝجٝدسؿذٜخبیٍضیٗآٞٗاسٓٚاِىششٚد

107.............................................ٞـزػبخشبسثشایٔخشّفِٚشبطٞبیدسا٘شطیثشحؼتٓجٛسهشیتٕ٘ٛداسٞبی:18-5ؿىُ

108....................................................ٞـزٚٞفزػبخشبسٞبیدسدبییٗٚثبلاٞبیاػذیٗثشایI-Vٕ٘ٛداسٞبی:19-5ؿىُ

109......................................................ٞـزسبدٙحػبخشبسٞبیدسدبییٗٚثبلاٞبیاػذیٗثشایI-Vٕ٘ٛداسٞبی:20-5ؿىُ

ثشایؿذٜا٘شخبةٞبیٔىبٖلاسیٗاِفجبیحشٚف٘ٝ(،)ػبخشبسٚاحذػَّٛٞـزًَٛثبZGNR-H-21:4-5ؿىُ

110.......................................................................................دٞٙذ.ٔی٘ـبٖػبخشبسدسسأٍٙٙضٚآٞٗٞبیاسٓخبیٍزاسی
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 ٔمذٔٝ -1-1

دساصاسٓٞبیوشثٗدادٜٔیؿٛ٘ذواٝدسآٖاسآٞابكفحٝسهیهٌشافٗ٘بٔیاػزوٝثٝ

spؿجىٝٞبیلا٘ٝص٘جٛسیدٚثٔذیثبٞیجشیذاػیٖٛ
-وًَٝٛدیٛ٘ذوشثٗدسوٙبسٞٓلشاسٌشفشٝا٘ذ2

ثّٛناكّیدیٍشآِٛسشٚحٞبیٌٟٔٓشافٌٗؼششؽؿجىٝلا٘ٝص٘جٛسیٔیثبؿذ.Å42/1وشثٗدسآٖ

كفحبرٌشافٙیثبلشاسدادٖدػشٝایاص٘ـبٖدادٜؿذٜاػز1-1ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسؿىُوشثٗاػز.

ثشسٚیٞٓٔیسٛاٌٖشافیزػٝثٔذیسـىیُدادٚیبثبِِٛٝوشدٖیهكفحٌٝشافٙیٔیسٛاٖ٘اب٘ٛ

ثبدیچب٘ذٖیهكفحٌٝشافٙیٔیسٛاٖفِٛشٖكفشثٔذیٕٚٞچٙیِِٗٛٝوشثٙییهثٔذیایدبدوشد

ثٝٓجبسردیٍشٌشافٗػبخشٕب٘یدٚثٔذیداسدوٝٔیسٛاٖثبوٕهآٖثمیٝٔٛادوشثٙیسا.دبدوشدای

فاٛقأِابدٌٜشٔابیی،ٔىاب٘یىیٚاِىششیىایٔایٌاشافٗداسایخاٛاف.>1=ایدبدوشددیٍشثباثٔبد

سلٛسٔیثٝكٛسرِ٘شیٔٛسدٌٔبِٔٝلشاسٔیٌشفزأبٌشافٗاٌشچٝثٝٔذرؿلزػبَ>.2=ثبؿذ

ٌاضاسؽ>3ٚ4=ٕٚٞىابسا٘ؾ1ٛ٘ٛٚػا2005ّٖثٝكٛسرآصادٚخٛد٘ذاسدسبایٙىاٝدسػابَآؿذوٝ

،ایاٗٔٛفمیازسدشثایٞیدابٖوٝایٗسشویتٚخٛافؿٍفزاٍ٘یضآٖسأـبٞذٜواشدٜا٘اذوشد٘ذ

ا٘دابْایاٗٔابدٜصیبدیدسخبٔٔٝفیضیهایدبدوشدٚثبٓثؿذسحمیمبرآصٔبیـٍبٞیصیبدیثشسٚی

ثٝدِیُخٛافاِىششیىیٚٔىب٘یىیؿاٍفز(CNT)٘بِِ٘ٛٛٝٞبیوشثٙی،دیؾاصوـفٌشافٗ.ؿٛد

اػشفبدٜاصCNTثٝدِیُسحشنثبلایاِىششٖٚٞبدس.اٍ٘یضؿبٖسٛخٟبرصیبدیساثٝخٛدخّتوشد٘ذ

یٞابیا٘دابْؿاذٜ.ؿجیٝػابصآٟ٘بدسٔذاسارٚدػشٍبٜٞبیاِىششٚ٘یثؼیبسٔٛسدسٛخٝلشاسٌشفز

دیـٟٙبدٔیوٙٙذواCNTٝٔجشٙیثش>5=(MOS)ٔشثٛىثٝسشا٘ضیؼشٛسٞبی٘یٕشػب٘بیاوؼیذفّضی

٘بِِ٘ٛٛٝٞبیوشثٙیدشب٘ؼیُثبلاییدسآیٙذٜدسػیؼشٓٞبیاِىششٚ٘یىیثبػاشٓزثابلأایسٛا٘ٙاذ

ػاخزاػازٚػابخشبسٞبثاٝداؿشٝثبؿٙذأبدسُٕٓوٙششَوبیشاِیشی٘بِِ٘ٛٛٝٞبیوشثٙایثؼایبس

وبیشاِیشیثٝایٗدِیُٔٛسدإٞیزاػز.آػب٘یٕ٘یسٛا٘ٙذدسیهػیؼشٓاِىششٚ٘یىیٔدشْٕؿٛ٘ذ

ٔضیزٌشافٗدسایٗاػزوٝ.ٔیثبؿذسبثٔیاصآCNTٌٖبف٘ٛاسا٘شطیٔشثٛىثٝیه٘یٕشػب٘بیوٝ

                                                 
1-Novoselov 
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ب٘بٔیثبؿذ.ٔب٘ٙذ٘بِِ٘ٛٛٝٞبیوشثٙی،ػبصٌبسثبسىِٙٛٛطیٔؼٌحثٝوبسٌشفشٝؿذٜدسكٙٔز٘یٕشػ

٘یٕشػاب٘بیابفّاضیثبؿاذ.ٌشافٗ٘یضسحشوبراِىششٚ٘یثبلاییسا٘ـبٖٔیدٞذٚٔیسٛا٘ذثٝكاٛسر

دسآٖٔیسػذثٝدِیُٔحذٚدیزوٛا٘شاٛٔیnm100ثٝوٕششاصیٌشافٙسٚثبٖ٘ب٘ٛصٔب٘یوٝدٟٙبی

ٕٓیمبثٝػبخشبسٞبیِجٝٚدٟٙبی٘اب٘ٛسٚثابٖحبِزٞبیاِىششٚ٘یٌشافٌٗبف٘ٛاسیایدبدٔیؿٛد.

ثاٝٓٙاٛاٖوب٘ابَثاشایسشاثاشدیىیاصٟٔٓسشیٗدشب٘ؼیُٞبیوبسثشدیٌشافٗ.ٌشافٙیثؼشٍیداس٘ذ

سٚؽٔیثبؿذ.ػبخشبسٞبیاصایّٗ٘ٛثٝكٛسرآصٔبیـٍبٞیثباػشفبدٜاصMOSدسػبخشبساِىششٚ٘ی

.>1=ؿذٜاػزسٚیصیشلایٝٞبیػیّیىٖٛوبسثبیذػبخش1ٕٝٞجبفشٝ

 سبختبر ٘ٛار ا٘رشی ٌرافٗ -1-3

دسٌشافٗٞشاسٓوشثٗثٝػٝاسٓوشثٗٔدبٚسخٛدثبدیٛ٘ذٞبیلٛیوٛٚالا٘ؼیٔشلاُؿاذٜ

ؿٙبخشٝٔیؿٛ٘ذ،ایٗدیٛ٘ذٞبدساٚسثیشابَٞابی(σ)اػز،ایٗدیٛ٘ذٞبثٝٓٙٛاٖدیٛ٘ذٞبیػیٍٕب

2s،2pxٚ2py2ذ.اِىششٖٚچٟبسْدس٘ٛاسُشفیزدساٚسثیشبَ٘مؾداس٘٘ٛاسُشفیزpzلشاسٔیٌیاشد

ثٙبثشایٕٗ٘یسٛا٘ذثباِىششٖٚ،وٝدسخٟزٕٓٛدثشكفحٌٝشافٗٔیثبؿذ

 

 >.1سٛا٘ٙذثبٌشافٗػبخشٝؿٛ٘ذ=:آِٛسشٚحٞبیٔخشّفوشثٗوٝٔی1-1ؿىُ

                                                 
1
-Epitaxially 
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دساسٓٞبیٔدبٚسثابٞٓٞا2pzٓاٚسثیشبَٞبیذ،ٞبیحبهشدسكفحٌٝشافٙیثشٕٞىٙؾداؿشٝثبؿ

π)اؿغبَؿاذٜیابُشفیاز(πٚدٛؿب٘یٔیوٙٙذٚثبٓثٔیؿٛ٘ذدیٛ٘ذٞبیغیشٔٛهٔی
)اؿاغبَ *

πثیـششخٛافاِىششٚ٘یٌشافٗٔیسٛا٘ذثاٝٚػایّٝایاٗدیٛ٘اذٞابی،ذ٘ایدبدؿٛ٘ـذٜیبسػب٘ؾ(

ٌشافٗیهسهلایٝاصٌشافیزثبؿجىٝدٚثٔذیلا٘ٝص٘جٛسیٔیثبؿذواٝدسؿاىُ>.6=ؿٙبخشٝؿٛد

ثٝكٛسرصیشسٔشیفٔیؿٛ٘ذ:دسٌشافٗ٘ـبٖدادٜؿذٜاػزدٚثشداسؿجى1-2ٝ

1-1    (
 

 
 
√ 

 
)          (

 

 
  

√ 

 
)

ثٝكٛسرصیشثشداسٞبیؿجىٝٚاسٖٚٔیثبؿذ.Å42/1وشثٗٚثشاثشثب-ًَٛدیٛ٘ذوشثaٗوٝدسآٖ

ثیبٖٔیؿٛ٘ذ:

1-2    
  

 
(
 

 
 
√ 

 
)          

  

 
(
 

 
  

√ 

 
) 

ٕ٘ٛداس٘ٛاسا٘شطیدسأشذادخٟزٞبیثبثیـششیٗسمبسٖدسٌٔٙمٝاَٚثشیّاٛئ3ٗ-1دسؿىُ

ٗسمبسٖؿاجىٝلا٘اٝص٘جاٛسی،ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسایٗؿىُدیذٜٔیؿٛدز٘ـبٖدادٜؿذٜاػ دسٌاشاف

ُشفیزٚسػب٘ؾدسؿؾ٘مٌٝثبیىذیٍشٔٙدشثٝػبخشبس٘ٛاسیخبكیٔیؿٛدوٝدسآٖ٘ٛاسٞبی

Kٚ K)ٌٛؿٝٞبیٌٔٙمٝاَٚثشیّٛئٗثبثٝكٛسرٕٞضٔبٖٕٞچٙیٗٚ
ثٙابثشایٗ،ثشخٛسدٔیوٙٙذ(ʹ 

دس٘ضدیىیایٗ٘مابىثشخاٛسد،ا٘اشطی،ٌشافٗیهؿجٝفّض)٘یٕشػب٘بییثبٌبف٘ٛاسیكفش(ٔیثبؿذ

دسایٗ٘مبىثاٝدِیاُ٘ؼاجزدشاوٙاذٌیا٘اشطیاِىششٖٚثٝكٛسرخٌیٚاثؼشٝثٝثشداسٔٛجاػز،

-شاوٙذٌیخٌیا٘اشطیدثٝٓٙٛاٖیه٘شیدٝاصساثٌٝ؛>7=آٟ٘ب،٘مبىدیشان٘بٔیذٜٔیؿٛ٘ذی٘ضدیى

ىدیاشانكافشاػازٚدسایاٗ٘مابىسفشابس،خشْٔٛثشاِىششٖٚدس٘مابٔیسٛاٌٖفزا٘ذاصٜحشوز

ا٘ذاصٜحشوازدس-داسایخشْوٝدشاوٙذٌیا٘شطیٔشػْٛاِىششٖٚثیـششؿجیٝفٛسٖٛٞباػزسبرسار

دسفوبیا٘ذاصٜحشوزثٝكٛسرصیشٔیثبؿذ:دیشان٘مبىٔٛلٔیز.>1=آٟ٘بثٝكٛسرػٟٕٛیاػز

1-3   
  

 
(
 

 
 
 

 √ 
)          

  

 
(
 

 
  

 

 √ 
)
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:>7=ٚثشداسٞبیٕٞؼبیٝٞبی٘ضدیهثٝكٛسرصیشٔیثبؿٙذ

1-4    
 

 
(  √ )      

 

 
(   √ )  ٚ              

 

اػزi;3ٚ2،1وδiٝثشداسٞبیٚاحذؿجىa1ٚa2ٚٝؿجىٝلا٘ٝص٘جٛسیٌٚٔٙمٝثشیّٛئٗآٖ.:2-1ؿىُ

.>7=ثشداسٞبیٕٞؼبیٝٞبی٘ضدیهٞؼشٙذ



 

 .>7=اػز=eV7/2tاػزوtٝ:دشاوٙذٌیا٘شطیدسؿجىٝلا٘ٝص٘جٛسی.ٚاحذا٘شطی3-1ؿىُ
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 تحرن ٚ چٍبِی حبُٔ ٞب -1-2

ثشحؼتدٚخلٛكیزٟٔٓٔبدٜسٛكیف(ρ)ٔٔىٛعٔمبٚٔزٚیظσٜسػب٘ٙذٌی1دسٔذَدسٚد

:𝜇ٚسحشنnچٍبِیحبُٔٔیؿٛد،

1-5ρ
-1

 = σ = ne𝜇                                                                                                          

ایٗدساثشٔیذاٖسٔییٗٔیؿٛ٘ذ.سٚؽثٝوٕهnٚ𝜇دسآصٔبیـبرا٘دبْؿذٜثشسٚیٌشافٗ

،ٔیسٛا٘ذثٝوٕهچٍابِیحبٔاُػاٌحیسحشیاهn،سٚؽا٘ذاصٌٜیشی،چٍبِیحبُٔٞبدسٌشافٗ

ؿذٜثٝٚػیّٝإٓبَِٚشبطٚسٚدیٔحبػجٝؿٛد:

1-6n = rVg / te

eهخبٔزدیاِىششیهtٌٚزسدٞی٘ؼجیدیاِىششیه،rٌزسدٞیفوبیآصاد،0وٝدسایٗساثٌٝ 

ٕٞچٙیٗدسایٗسٚؽٞبسحشنحبُٔٞبسأیسٛاٖثباػشفبدٜاصساثٌٝ:ثبساِىششٖٚاػز.

1-7  𝜇    
  

   

 

  


ثاشایٌاشافٗثاش𝜇FEٔمذاسٚسٚدیاػز.ُشفیزcgٚسػب٘ؾσٕٝ٘ٛ٘ٔحبػجٝوشدوٝدسآٖ

cmثیؾاصسٚیصیشلایٝایاصثٛسٖٚ٘یششیذ
2
/Vs100000.ٌضاسؽؿذٜاػز

 خبغیت ٔغٙبطیسی در ٌرافٗ -1-7

ٌشافٗثٝٓٙٛاٖیهػبخشبسوشثٙی٘ب٘ٛٔمیبع،اصحبِزٞابیٔٛهأیخبكیزٔغٙبًیؼیدس

ٔغٙبًیؼایدسٌشافیاززخبكی٘بؿیٔیؿٛد،ٕٞچٙیٗیبخزةِٔٛىِٛی،ٓیٛةٚلٌجیذٜاػذیٙی

ٛٔیسٛا٘ذثٝٚػیّٝدیچٞبٌٚشافٗٞبی٘ب٘ٛیی ٚلاٌّٛـاشبٚسد.ؾٚیبسبثؾفٛسٛ٘ی٘یاضایدابدؿا

سٚؿٙیاػزوٝلٌجؾاػذیٙیثٝثشٕٞىٙؾسجبدِیثیٗحبِازٞابیٔغٙبًیؼیسحشیهؿذٜدِیُ

ِجاٝٞابٔٙـابفٔبِیازٞابیحبِازٞابیٚاثؼشٝاػز.وبٔلااؿغبَؿذٜٚاِىششٖٚٞبیخفز٘ـذٜ

                                                 
1-Drude model 
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ثاشایایدابدٔىاب٘یضْخفازٔیثبؿذ.πاِىششٚ٘یٚؿیٕیبییدسٔٛادوشثٙیٔجشٙیثشاِىششٖٚٞبی

ًجیٔزدٚلؼٕشیؿجىٝٚبًیؼیدسدٔبیثبلاسافشاٞٓٔیوٙذ،ؿذٌیدٚسثشدلٛیوٝسشسیتٔغٙ

sp٘یٕٝدشاصاِىششٖٚٞابدسؿاجىٝایاصاسآٞابثابٞیجشیذاػایπٖٛاٚسثیشبَٞبیحوٛسػیؼشٓ
2

اٚسثیشابَٞابیوٙٙاذٜسبٔیٗوٝٔیثبؿذ،ایٗٔىب٘یضْدس٘شیدٝدافٔٝسجبدِیٔٛهٔیهشٚسیاػز

اػاذیٗیاه.اػازٞشاسٓوشثٗخفزؿذٜدسیهٔذدبدٔٛاصیثبٕٞؼبیٝٞبی٘ضدیىؾπ٘یٕٝدش

خٙثایػابصیٚاثؼشٝاػز.ثٝؿىُآπٖثٝدِیُخٙثیػبصیسٛدِٛٛطیهدیٛ٘ذٞبی،ٌشافٗٔحذٚد

یهلبٓذٜوّیػبدٜثشایدایؾثیٙایٔشسجاٝٔغٙبًیؼایدسِٔٛىاَٛٞابیπسٛدِٛٛطیهدیٛ٘ذٞبی

شٝثٝایٙىٝآیبفميیهٚیبٞشدٚصیشؿجىٝػبخشبسٌشافیشایخٙثایػابصاػاز.اٚسٌب٘یهاػزثؼ

لٌجیاذٜحبِازٞابیاؿاغبَؿاذٜٚثٝؿىُِجٝٞبیآٖثؼشٍیداسد.،ػبخشبساِىششٚ٘ی٘بٌ٘ٛشافٗ

ثٙابثشایٗحبِاز،ٔؼئَٛخبكیزٔغٙبًیؼیلاٛیٚحشایفشٚٔغٙبًیؼایٔایثبؿاٙذ،ِجٝاػذیٙی

ِجٝٞبٔؼئَٛخبكیزٔغٙبًیؼیٔجشٙیثشوشثٗاػزٚٔیسٛا٘ذثشایوبسثشدٞابیاػاذیٗاػذیٙی

،دسٔمبیؼٝثب٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیثبِجاٝدس٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیثبؿىُِجٝآسٔچیش؛سشٚ٘یهاػشفبدٜؿٛد

بسصیٍضايؿىُٚحبِزٞبیغیشدیٛ٘ذیدسِجٝٞابیآٖ،حبِازٞابیِجاٝحواٛس٘ذاس٘اذٚػابخش

،صیٍضايؿىُاػذیٗلٌجیذٜا٘اذػبخشبسٞبیٌشافٙیثبِجٝاصآ٘دبییوٝخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسد.

،لاصْثٝروشدسآٟ٘بٔیثبؿذٔٛهٔیؿذٜاػذیٙیٔؼئَٛخبكیزٔغٙبًیؼیغیشٓبدیحبِزٞبی

ِجاٝحبِزٞبیٔٛهٔیؿذٜاِىششٚ٘یدیؾثیٙیؿذٜثشایػبخشبسٞابیٌشافٙایثابٚخٛداػزوٝ

.زصیٍضايؿىُسٛػئیىشٚػىٛحسُٛ٘ص٘یسٚثـیٚسٚؿٟبیاػذىششٚػىٛدیسبییذؿذٜاػ

 اِىترٚ٘یه بب سرعت ببلا  -1-8

ا٘اذاصٜ.اػزثؼیبسثبلاحبُٔٞبسحشندیـٟٙبدٔیوٙٙذوٝدسٌشافٗدیؾثیٙیٞبیِ٘شی

،سا٘ؼجزثٌٝشافٗصیبدیسٛخٟبر،ٓلاٜٚثشسبییذدیؾثیٙیٞبٌیشیٞبیا٘دبْؿذٜثشسٚیٌشافٗ،

خٛافؿاٍفزدسٚالْایدبدوشد٘ذ.ثٝٓٙٛاٖیهٔبدٜٕٔىٗثشایاػشفبدٜدسدػشٍبٜٞبی٘یٕشػب٘ب
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ثٝدِیُویفیزثبلایؿجىٝوشیؼشبِیدٚثٔذیآٖٔیثبؿذ.ایاٗویفیازثابلااٍ٘یضاِىششٚ٘یٌشافٗ

وٝایٗٔضیزٟٕٔیثشایٌشافٗدبییٗثبؿٙذثبٓثٔیؿٛدچٍبِیٓیٛةدسٌشافٗثًٝٛسغیشٓبدی

2008دسػابَ.اػزصیشآیٛةٓبّٔیثشایٔشاوضدشاوٙذٌیٔیثبؿٙذوٝٔبْ٘ا٘شمابَثابسٞؼاشٙذ

cmثشاییهلایٌٝشافٙی،سحشنحبُٔثیؾاص1ٌشٜٚویٓ
2
/Vs200000دسساا٘ذاصٌٜیشیوشد٘اذ،

ٔایأاشسبقِضٚٔبدسٔمیبعٔیىشٚٔششٔیثبؿذ.ایٗسشاثشدثبسدسدٔبیاچٙیٗسحشنحبُٔثبلایی

ػبخزسٕبْدػشٍبٜٞبیثبِؼشیىیحشیدسكٙٔز٘یٕشػب٘بداؿشٝثبؿذصیشادیبٔذایٕٓذٜایسٛا٘ذ

.>2=لبدسٔیػبصددسًَٛوب٘بَٔذاسارٔدشْٕأشٚصٜسا

 ٘ب٘ٛ رٚببٖ ٞبی ٌرافٙی -1-9

دٖاِىششٟٚ٘بدسٌشافٗٔب٘ٔیثضسيدسدیـشفز٘ذاؿشٌٗبف٘ٛاسیٚٓذْسٛا٘بییدسٔحذٚدوش

اِىششٚ٘یهٌشافٙیاػز،یهسٚؽثشایایدبدٌبف٘ٛاسیدسٌشافٟٗٚٔٙذػیٌابف٘اٛاسیآٖایاٗ

>.6اػزوٌٝشافٗساثٝؿىُ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیی٘بصندسآٚسیٓوٝثٝآٟ٘ب٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیٔیٌٛیٙاذ=

ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسٔمذٔٝ>.2ایٗٔٛهّٛثبٓثا٘دبْسحمیمبرصیبدیثشسٚی٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیؿذ=

ٔیسػاذثاٝدِیأُحاذٚدیزnm100ایٗفلُ٘یضاؿبسٜؿذصٔب٘یىٝدٟٙبی٘ب٘ٛسٚثبٖثٝوٕششاص

ِّ٘ٛجٝیبدٟٙابیوٛا٘شٛٔی،ٌبف٘ٛاسیدسٌشافٗایدبدٔیؿٛد.ایٌٗبف٘ٛاسیٔیسٛا٘ذثبسٛخٝثٝ

ایدبدٌبف٘ٛاسیاػشفبدٜاصٌشافٗسادسسشا٘ضیؼشٛسٞبیاثاشٔیاذاٖ٘یٕشػاب٘بی٘ب٘ٛسٚثبٖسغییشوٙذ.

ٌٔبِٔبرسدشثیوٝدسػبِٟبیاخیاشا٘دابْؿاذٜاػاز.ٕٔىٗٔیػبصد(MOSFET)2اوؼیذفّضی

ٞٙذػٝٚؿىُِجاٝٞابثاشؿبسٜؿذٕٞبٌ٘ٛسوٝا>.1أىبٖسِٛیذ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیساسبییذٔیوٙذ=

سٚیخٛاف٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیسبثیشصیبدیداس٘ذؿىُِجٝٞبدس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیٔیسٛا٘ذ

.٘ذ٘ـبٖدادٜؿذٜا2-1ثٝكٛسرصیٍضايٚیبآسٔچیش)دػشٝكٙذِی(ثبؿذوٝدسؿىُ

                                                 
1-Kim 

2-Metal-oxide-semiconductor field effect transistors 
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،اِف(٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضايثبدٟٙبی(GNR):ا٘ٛأّخشّف٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙی4-1ؿىُ

N(N-ZGNR)ٚة(٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیآسٔچیشثبدٟٙبیN(N-AGNR)=1.< 
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 فػُ دْٚ  3

اػذیٗسشٚ٘یه
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 ٔمذٔٝ -3-1

سىِٙٛاٛطیاػاذیٗ٘بدیذٌٜشفشاٝٔایؿاذ.ثبسیثشٙٔجشاِىششٚ٘یهاػذیٗاِىششٖٚدسوٖٙٛسب

ٓلاٜٚثشثبسآٖثاٝٓٙاٛاٖاػذیٗاِىششٖٚاصوٝدسآٖاػذیٗ(ٔجشٙیثشسشٚ٘یه)یبٕٞبٖاِىششٚ٘یه

یسشویجدیـٟٙبدٔیدٞذوٝساٚػبیُاِىششٚ٘یىی٘ؼُخذیذیاصاػشفبدٜٔیؿٛد،حبُٔاًلآبر

اصثشٞٓوٙؾثیٗاػذیٗحبُٔٚٔیثبؿٙذوٝٚاثؼشٝثٝاػذیٗاثشارٚٔیىشٚاِىششٚ٘یهاػشب٘ذاسداص

اهبفٝوشدٖدسخٝآصادیاػاذیٙیثاٝ٘یٕشػاب٘بی.ثٝٚخٛدٔیآیذٔیذأٖغٙبًیؼیإٓبِیخبسخی

ٔضیزایٗؿٛد.شٙیثشثبسثبٓثافضایؾّٕٓىشددػشٍبٜٞبیاِىششٚ٘یىیٔیدساِىششٚ٘یهٔجٔشػْٛ

افضایؾػشٓزدشداصؽاًلآبر،وبٞؾسٛاٖاِىششیىایٔلاشفیٚسأیسٛاٖدسدػشٍبٜٞبیخذیذ

چٍبِیسشاوٓدسٔمبیؼٝثب٘یٕشػب٘بٞبیٔشػاْٛدػاشٍبٜٞابیاِىششٚ٘یىای)واٝأاشٚصٜثاٝافضایؾ

ًثیبٖواشدٔحذٚدیزٞبیفیضیىیخٛد٘ضدیهؿذٜا٘ذ( 1یؼایثاضسي.ٔـابٞذٜاثاشٔمبٚٔازٔغٙب

(GMR)ایٗ،ثٝٓٙٛاٖآغبص٘ؼُخذیذاِىششٚ٘یهٔجشٙیثشاػذیٗدسِ٘شٌشفشٝٔیؿٛد1988دس

ػاذیٗاِىشاشٖٚدساصآٖصٔبٖ٘ماؾاؿذ.2008وـفٔٙدشثٝدسیبفزخبیضٜ٘ٛثُفیضیهدسػبَ

حبُٔ،ثشثبساػذیٗیبٓلاٜٚ،فميخبٔذٚسىِٙٛٛطیٞبیٕٔىٗوٝثًٝٛسخبف-دػشٍبٜٞبیحبِز

ثٝٓٙٛأٖثبَثٝكٛسرٌؼششدٜٔٛسدٌٔبِٔٝلشاسٌشفز.اػذیٗآٖ٘یضٔٛسداػشفبدٜلشاسٔیٌیشد،

ثٟیٙٝػبصیاػذیٙیٚسشاثشداػذیٙیدسفّضارٚ٘یٕشػب٘بٞبٞٓدسفیضیهٚٞٓدسسىِٙٛاٛطیٔاٛسد

ٕٓاشاػاذیٗاِىشاشٖٚ،چبِؾٞبیثضسيدساػاذیٗسشٚ٘یاهثٟیٙاٝػابصیًاَٛسٛخٝلشاسٌشفز.

دسٔمیابعلٌجیذٜحبُٔٞب-،سشاثشداػذیٗآؿىبسػبصیٕٞذٚػیاِىششٖٚدسػبخشبسٞبی٘ب٘ٛٔمیبع

ٞبیًِٛیٔٙبػتٚػٌٛحٔخشّف،ٚثٝوبسٌشفشٗاػذیٗٞبیاِىششٖٚٞبٚٞؼاشٝٞابدسٔمیابع

فٛسٛ٘یهٚٔغٙبًیغٟ٘بیشبیىیوشدٖاِىششٚ٘یه،یسٚیبٞبیصٔب٘یثٝا٘ذاصٜوبفیػشیْٔیثبؿٙذ.

ثٝفٟٕٓٓیكسشسأٜٛفمیزدسایٗؿذ.خٛاٞذیثشاػذیٗٙٔجشچٙذوبسٜخذیذٔٙدشثٝدػشٍبٜٞبی

ٔب٘ٙذ٘مؾچٙذثٔذی،ٓیٛةٚػبخشبس٘ٛاسی٘یٕشػاب٘ب،خبٔذ-ثشٕٞىٙؾٞبیاػذیٙیدسٔٛادحبِز

                                                 
1
-Gaint magnetoresistance 
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ٚوٙششَٔٙبػتدسخبرآصادیاػاذیٙیدس٘یٕشػاب٘بٞبٚفٟٓدساكلاحخٛافاػذیٙی،ٚاثؼشٝاػز.

آیٙاذٜ.ٔایثبؿاذثبوبساییثابلایػبخشبسٞبیٔخشّف،ٓبّٔیثشایسحمكدػشٍبٜٞبیاػذیٗسشٚ٘یى

سضسیكاػذیٙیثٝدػشٍبٜٞبیچٙذسػب٘ٝایٚثٟیٙٝػبصیًَٕٛٓاشدسسشٚ٘یهثٝٔٛفمیزاػذیٗ

ػز،ثٙبثشایٗثشایثذػزآٚسدٖدػاشٍبٜٞابیچٙاذوابسٜاػاذیٗٚاثؼشٝادسایٗػبخشبسٞباػذیٙی

سشٚ٘یىیوٝدسدٔبیاسبقوبسٔیوٙٙذٔٛادٔخشّفٔٙبػاجیثاشایسضسیاكاػاذیٙیٔاٛثشٚسشاثاشد

.>8=اػذیٙیثبیذٔٛسدٌٔبِٔٝلشاسثٍیشد

 اسپیٗ ترٚ٘یه -3-3

سشاثاشدٚیابز.دسػبَٞبیاخیشاػذیٗسشٚ٘یهسٛخٟبرصیبدیساثاٝخاٛدخّاتواشدٜاػا

دػشىبسیاِىششٖٚٞبیبحفشٜٞبیلٌجؾیبفشٝدس٘یٕشػب٘بٞبدشب٘ؼُثابلاییساثاشایدػاشٍبٜٞابی

خذیذفشاٞٓٔیآٚسدوٝسشویجیاصرخیشٜاًلآبرغیشفشاسثبػشٓزدشداصؽثبلادسسٛاٖدبییٗٔی

ٗاِىشاشٖٚٔىبٖاػاشفبدٜاصاػاذیاثبؿٙذوٝحشیٔیسٛا٘ٙذثشایٔحبػجبروٛا٘شٛٔیاػشفبدٜؿٛ٘ذ.

افكسابصٜایدسّٓآٚسىِٙٛاٛطیثٛخاٛدآٚسدٜٚوٙششَػیٍٙبَٞبا٘شمبَثدبیثبسآٖدسدشداصؽ،

ثاذِیُِ٘آثٝآٖاػذیٗسشٚ٘یهٔیٌٛیٙذ.فّضار،٘یٕشػب٘بٞبٚثٛیظٜٔٛادٔجشٙیثشوشثٗاػز،وٝ

ٞذفاػذیٗسشٚ٘یهفٟٓثاشٕٞىٙؾثایٗ>.9=ٞؼشٙذ.اػذیٙیؿبٖدسایٗصٔیٙٝثؼیبسٔٛسدسٛخٝ

ػبخزدػشٍبٜٞبیٔفیذثباػشفبدٜاصدا٘ؾثذػزآٔذٜخبٔذاًشافؾٚ-اػذیٗرسٜٚٔحیيحبِز

دأٙٝوبسثشدٞبیٚػیٔیداسدوٝٔیسٛاٖثٝٔٛاسدصیشاؿابسٜواشد:دیاٛداػذیٗسشٚ٘یه>.10=اػز

ِٝثبدػشیبثیسلبدفیٔغٙبًٛٔمبٚٔشی،فشٔیذاٖاػذیٙی،ٚحباػذیٙی،سشا٘ضیؼشٛساث-ػبًْوٙٙذٜ٘ٛس

دسٚالْوبسثشدٞبیاػذیٗسشٚ٘یهٔیسٛا٘ذثٌٝؼششدٌیوبسثشدٞبیاِىششٚ٘یهثبؿذ.

 ٔٛاد برای اسپیٗ ترٚ٘یه -3-3-1

دػاشٍبٜٞابیٔجشٙایثاشداشداصؽاًلآابرٚاسسجبًابسیاثضاسٞبیدسحبَحبهشثؼیبسیاص

فّضاریاصلایٝٞبیدػشٍبٜٞبیرخیشٜػبصیاًلآبرٔجشٙیثشچٙذٕٞچٙیٗٚ،٘یٕشػب٘بٔیثبؿٙذ



14 

 

یثابیٓٙبكاشِٛٛطیىیفّٔیٔٛادٔغٙبًیؼیداسا.دسوبسثشدٞبیسىٙٔغٙبًیؼیٚ٘بسػب٘بٞبٔیثبؿٙذ

ٔیثبؿٙذوٝ٘ٛػب٘برٌشٔبییثشاحشیثشسٚیایٗٔٛادسابثیشٔایdٚfاٚسثیشبَٞبیدشٚیب٘یٕٝدش

،ثٝٓٙٛأٖثبَدسثیٗسٕبْٓٙبكشٔٛخٛددسخذَٚسٙبٚثیسٟٙبآٞٗ،وجبِزٚ٘یىُدسدٔابیٌزاسد

ثشایاػشفبدٜدساِىششٚ٘یه٘ب٘ٛٔمیبعٚاػذیٗسشٚ٘یاهٔٛادٔغٙبًیؼیاسبقفشٚٔغٙبًیغٞؼشٙذ.

.لٌجؾاػذیٗساثشایاثشارحبِزٞبیاِىششٚ٘یفشاٞٓٔیوٙٙاذس٘ذصیشاایٗٔٛاد،سمبهبیثبلاییدا

ثشایاػشفبدٜدساػذیٗسشٚ٘یهدساثشذاثبیذاػذیٗلٌجؾیبفشٝثبؿذ،صٔب٘یىٝخشیبٖغیشلٌجیذٜاص

هخشیبٖلٌجیذٜٔیؿٛد،ثٙبثشایٗفشٚٔغٙبًیغٔب٘ٙذی،یه٘یٕشػب٘بیفشٚٔغٙبًیغٓجٛسٔیوٙذ

فشٚٔغٙبًیغٔیسٛا٘اذثاٝذ؛ٚخشیبٖلٌجیذٜثذػزٔیآیسمٛیزوٙٙذٜثشایخشیبُٖٕٓٔیوٙذ

.ٓٙٛأٖٙجْخشیبٖلٌجیذٜاػذیٙیاػشفبدٜؿٛد

 فّسات -2-2-1-1

ؼشٙذ.دسایًٗجمٝثٙذی،فشٚٔغٙبًیغ٘شیدٝٓذْسٔبدَثیٗثیـششٔٛادٔغٙبًیؼیفّضارٞ

.سٕبْٔٛادٔغٙبًیؼیثىبسٌشفشٝؿاذٜسایاحدبییٗٔیثبؿذاِىششٖٚٞبیخفز٘ـذٜثباػذیٗثبلاٚ

دسخاذَٚسٙابٚثیٔایfیبdوٝٔشّٔكثٝػشٖٛٞبیٔیثبؿٙذfیبdاٚسثیشبَٞبیدش٘ـذٜداسای

>.9=ثبؿٙذ

 ی٘یٓ فّسفرٚٔغٙبطیس ٞبی  -2-2-1-2

سٛخاٌٝشٚٞیاصٔٛادثبٓٙٛاٖفشٚٔغٙبًیغٞبی٘یٓفّضیؿٙبخشٝٔیؿٛ٘ذوٝٚیظٌیخبِت

حشایدسغیابةٔیاذاٖآٟ٘بدسداؿشٗسٟٙبیهوب٘بَاػذیٙیثبحبِزٞبیدش٘ـذٜدسػٌحفشٔای

ٚدسػٌحفشٔیوب٘بَاػذیٙیدیٍشدسایٗٔٛاد.ٔیثبؿذٔغٙبًیؼی ایاٗوب٘ابَٞیچا٘اشطی٘اذاسد

ُاػذیٙییبوبٔلادشٚیبوبٔلاخبِیاػز. صیاشٌاشًٜٚجمٝثٙذیفشٚٔغٙبًیغٞبی٘یٓفّضیؿابٔ

ٚثٔوی٘یٕشػب٘بٞبیٔغٙبًیؼیسلیاكؿاذٜآِیبطٞبیٞیٛػّش،اوؼیذٞبیفشٚٔغٙبًیؼییِ٘یشٞبی

(DMS).ثّاٛسیٞیٛػاّشداسایػابخشبسآِیبطٞابیٔیثبؿذوٝٞشوذاْٚیظٌیٞابیخاٛدساداس٘اذ
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خاٛاف،بسوٝ٘حٜٛلاشاسٌاشفشٗآٟ٘ابثاٝػابخشدسٞٓسٙیذٜٔیثبؿٙذfccٔىٔجیثبچٟبسصیشؿجىٝ

دسایاCo2MnSi،NiMnSb،Co2MnGeٚCo2FeSiٗسشویجبسیِ٘یاشٔغٙبًیؼیٔٔیٙیٔیدٞذ.

داسایخٛافٚیظٜایٞؼشٙذوٝثبٓثؿذٜؼیذٞبیفشٚٔغٙبًیؼی٘یٓفّضیواصیشٌشٜٚلشاسداس٘ذ.

سشویجبسیوٝدسایٗصیشٌشٜٚلشاسٔیٌیش٘ذٕٔىٗاػازداسای،سٛخٟبرصیبدیساثٝخٛدخّتوٙٙذ

خبیٍضیذٜاِىششٖٚٞبیٕٔىٗاػزداسایٚیبCrO2ٚSr2FeMoO6ثبؿٙذٔب٘ٙذاِىششٖٚٞبیػیبَ

٘یٕشػب٘بٞبیسٚؽػبخزایٗسشویجبرٓبّٔیدسسٔییٗخٛافسشویتٔیثبؿذ.؛Fe2O3ٔب٘ٙذثبؿٙذ

دسكذوٕی٘بٞبییٞؼشٙذوٝدساثشذاخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاس٘ذػذغٔغٙبًیؼیسلیكؿذٜ،٘یٕشػب

یٙاذاٖدسكذ٘بخبِلایافاضٚدٜؿاذٜٚفشآاص٘بخبِلیٔغٙبًیؼیثٝآٟ٘بافضٚدٜٔیؿٛدثؼشٝثٝٔیض

.>14=افضٚدٖ٘بخبِلیایٗٔٛادٔیسٛا٘ٙذدسدٔبیاسبقٚیبثبلاسشاصآٖفشٚٔغٙبًیغؿٛ٘ذ

 ٘یٕرسب٘ب ٞب -2-2-1-3

ٛدیدلایُصیب ٖثاٝاثشایاػشفبدٜاص٘یٕشػب٘بٞبدسكٙٔزاػذیٗسشٚ٘یهٚخٛدداسدوٝٔیسا

ٔٛاسدصیشاؿبسٜوشد:ٔیسٛاٖآٟ٘بساثبخّٛفثبلاسٟیٝوشد،حبِزسٔبدَچٍبِیحبُٔٞبسأیسٛاٖ

ثاب؛دسآٟ٘بخٛافاِىششٚ٘یثبِٚشبطٞبیٚسٚدیلبثُسِٙیٓاػازایٙىٝثبآلایؾ٘یٕشػب٘بسغییشدادٚ

٘یٕشػب٘بٞبیٔغٙبًیؼیوب٘ذیذٔٙبػجیثشایوبسثشدٞابیاػاذیٗسشٚ٘یىایٔایسٛخٝثٝایٗدلایُ،

دیـشفزٞبیاخیشدسػبخز٘یٕشػب٘بٞبیٔغٙبًیؼیثابویفیازثابلإٚٞچٙایٗثٟجاٛددسثبؿٙذ.

سشویجبر٘یٕشػاب٘بییؿاذٜاػازواٝثایؾاصفّاضاردػشیبثیثٝثثبٓٞبٔـششنفلُسٌبثكثیٗ

.سضسیكحبُٔٞبیلٌجیذٜاػذیٙیاصیه٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼایثاٝفشٚٔغٙبًیؼیٔٛسدسٛخٝثبؿٙذ

ٔیؿٛدوٝخٟزلٌجؾثؼشٍیثٝخٟزلٌجؾدسیه٘یٕشػب٘بیِٕٔٔٛیٔٛختلٌجؾحبُٔٞب

٘بٞبدسٔمبیؼٝثبفّضارٞٓصٔبٖٚاّٞؾاػذیٙیًٚٞٓاَٛ٘یٕشػب.>14=٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیداسد.

ثٙبثشایٗ٘ؼجزثٝفّضارثشایوبسثشدٞبیاػاذیٗسشٚ٘یىایٔٙبػاجششداس٘ذٕٞذٚػیاػذیٙیثضسٌششی

.ٔیثبؿٙذ
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 ٔٛاد ٔبتٙی بر وربٗ -2-2-1-4

ثٝسابصٌیخبكیزٔغٙبًیؼیفمئشثٛىثٝٓٙبكشٔشّٔكثٝثخؾدْٚخذَٚسٙبٚثی٘یؼز،

ٝوٝٙبًیؼیٔجشٙیثشوشثٗٔٔشفیؿذٜا٘ذٔٛادٔغ سٛا٘ؼشٝا٘ذثابسٕابْٔحاذٚدیزٞابیفاٗآٚسا٘ا

سادسًشاحیآٞٗسثبٞبیسهِٔٛىاِٛیٚاػاشفبدٜدسدػاشٍبٜٞابییأیذٞبی،دسٔغٙبًیغٔٛخٛد

ٔایثبؿاٙذ،spدیواٝداسایدیٛ٘اذٞبیأٛا٘شِبسٔیسٚدثًٝٛسوّیاػذیٗسشٚ٘یىیفشاٞٓآٚس٘ذ.

ٔیضاٖػخشیٔٛجاػذیٙیؿبٖثبلاثبؿذثٙبثشایٗدػشٍبٜٞبیػبخشٝؿذٜاصایٗٔاٛادداسایدٔابی

ٓٙبكاشػاجه؛ٕٞچٙیٗٔٛادٔجشٙیثشٔیثبؿٙذیوٛسیثبلاسشٚیبًَٕٛٞجؼشٍیاػذیٙیثضسٌشش

)دٚدذیذٜایوٝثبٓثٚاّٞؾاػذیٙیٔیؿٛ٘ذ(ٔذاسٚثشٞٓوٙؾفٛقُشیف-خفزؿذٌیاػذیٗ

ثشایسشاثاشدوب٘ذیذٔٙبػجی؛ایٗٚیظٌیٞبثبٓثؿذٜٔٛادٔجشٙیثشوشثٗهٔیفیسا٘ـبٖٔیدٞٙذ

ٙذٌیٔٛادٔجشٙایسػب٘ثٝٓلاٜٚخشیبٖٞبیاػذیٙیلٌجیذٜدسدػشٍبٜٞبیٔجشٙیثشاػذیٗثبؿٙذ.

.>9=٘یٕشػب٘بییسغییشوٙذسبذاصفّضیثشوشثٗٔیسٛا٘

 وبربردٞبی اسپیٗ ترٚ٘یه -3-3-3

ٔمذٔٝایثشایاكَٛفیضیىیٚٔٛادیواٝدسسحمیمابرٚوبسثشدٞابیٕٔىاٗلؼٕزدسایٗ

ساثیبٖٕٚٞچٙیٗثٔویاصوبسثشدٞبیاػذیٗسشٚ٘یهاػشفبدٜٔیؿٛ٘ذیاػذیٗسشٚ٘یىدػشٍبٜٞبی

.>10=ٔیوٙیٓ

 رٞبی ٔغٙبطیسیحسٍ -2-2-2-1

ثاشسٚیساآسایاٝایاصآٟ٘ابٔیسٛاGMRٖػٙؼٛسٞبیا٘ذاصٜوٛچهٚسٛاٖدبییٗثبسٛخٝثٝ

آؿىبسػبصیٔیذاٖٞبیٔغٙبًیؼیخیّیوٛچهثبلذسرسفىیاهدازیشیدسوٝلشاسدادیهسشاؿٝ

ًیؼیحبِزخبٔذٔب٘ٙذحؼٍشٞبیاثشٞبَشٞبیٔغٙبدیؾاصایٗحؼٍ.اػشفبدٜٔیؿٛ٘ذثؼیبسثبلا

حشایسٛاٖیبٔیضاٖحؼبػیزؿبٖ(ثٝدِیُا٘ذاصٜ،AMRشٞبیٔغٙبًٛٔمبٚٔشی٘بٕٞؼبٍ٘شد)ٚحؼٍ

ثبحؼبػایز(GMR)ٔمبٚٔزٞبیٔغٙبًیؼیثضسيثبدیذایؾذ،لبدس٘جٛد٘ذدسایٗصٔیٙٝٚاسدؿٛ٘
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.ػبخزآسایٝٞبییاصایٗدػزأىبٖدزیشؿاذ(SDT)شٞبیسُٛ٘ص٘یٚاثؼشٝاػذیٙیثیـششٚحؼٍ

سغییاشدس،ایدابدوٛچاهثؼایبسٙبًیؼایایٗدػشٍبٜٞبٔیسٛا٘ٙذثشایا٘ذاصٌٜیشیٔیذاٖٞبیٔغ

،حؼٍشٞبیصیؼشی،آشجبسػٙدیػٙذاصخّٕٝاسصٚوابسرٞابیآشجابسی،ٚٔیذاٖٞبیٔغٙبًیؼی

اػشفبدٜؿٛ٘ذ.سلٛیشثشداسیٔغٙبًیؼی

 حبفظٝ ٞبی ٔغٙبطیسی بب دستیببی تػبدفی -2-2-2-2

حبفِٝٞبیایذٜآِیٞؼشٙذواٟٝٔآ(MRAM)حبفِٝٞبیٔغٙبًیؼیثبدػشیبثیسلبدفی

ٗ آٟ٘ابسشیٗٔـخلٝٞبیآٟ٘بدسغیشفشاسثٛدٖ،ػشٓزثبلا،ٓذْٔحذٚدیزدس٘ٛؿشٗٚٞضیٙاٝدابیی

ثبدػشٍبٜٞبیٔجشٙیثشٔمبٚٔازٔغٙبًیؼای٘بٕٞؼابٍ٘شدMRAMٔیثبؿذ.وبسثشایدػشیبثیثٝ

(AMR)آغبصؿذ،أبسغییشٔمبٚٔزدسٔٛادAMRییسادسصٔیٙٝدػشیبثیثٝچبِؾٞبMRAMثاب

ٚسغییشثؼیبسصیبدٔمبٚٔزآٖأیذٞبیسابصٜایثاشایػابخزGMRٚوـفچٍبِیثبلاایدبدوشد.

ثبٔمبٚٔزٔغٙبًیؼای(MTJ)اسلبلارسُٛ٘ص٘یٔغٙبًیؼی.ایدبدوشدMRAMسِٛیذدػشٍبٜٞبی

ٔمبٚٔزMTJٟٕٔششیٗٔـخلٝٞبیا٘ذ.ایدبدوشدMRAMٜدسیـبٖأىبٖخٛا٘ذٖػشیٔششساثبلا

دسحبَحبهاشوٕذاب٘یٞابیٚدبییٗثٛدِٖٚشبطّٕٓىشدآٟ٘بٔیثبؿذ.صیبدٚٔزٔغٙبًیؼیبٔمثبلا،

MRAMثشایدػشیبثیثٝسلاؽٞؼشٙذصیبدیِ٘یشػبٔؼًٛ٘،ٔٛسٛسٚلا،سٛؿیجب،فیّیذغٚغیشٜدس

>.11بییوٝلبثُٓشهٝدسثبصاسثبؿٙذ=ٞ

 اسپیٙیدیٛد  -2-2-2-3

ٞؼشٙذوٝخٛافادشیىیٚاِىششٚ٘ییدػشٍبٜٞبیدٚدبیب٘ٝای٘بٕٞؼبٍ٘شددیٛدٞبیاػذیٙی

دساثشاذا>،ایذٜدػشٍبٜٞبیاػاذیٙیدٚدبیب٘اٝای10دسآٟ٘بثٝلٌجؾاػذیٙیحبّٟٔبثؼشٍیداسد=

أٖٖیاضثیـاششؿاذثابٞاذفاخیشادیٛدٞابیاػاذیٙیٔخشّفای>.12ٌٔشحؿذ=Mattheisسٛػي

اػااذیٗٚٔیااذأٖغٙبًیؼاای،یاابسؼااٟیُدسسشصیااكاػااذیٙیٚثااI-Vٝٞاابیحؼبػاایزٔـخلااٝ

ٓٙاٛاٖسضسیاكوٙٙاذٜٝ٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼایثایهآؿىبسػبصیآٖاصٔیبٖػٌٛح٘یٕشػب٘بؿبُٔ
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اػازp-nیهدیٛددیٛ٘ذی(MBD)دیٛددٚلٌجیٔغٙبًیؼی.اػزدیـٟٙبدٜؿذٜٚیبػبخشٝؿذٜ

ٕ٘ٛ٘ٝایMBDدیٛدٞبیداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿٙذ.nٚpٞشدٚ٘بحیٝٚیبیهوٝدسآٖ

واٝدساػزوٝصیشٔدٕٛٓٝایاصاػذیٗسشٚ٘یهٔیثبؿٙذاػذیٗسشٚ٘یهدٚلٌجیدػشٍبٜٞبیاص

یابٚآٖٞٓاِىششٖٚٞبٚٞٓحفشٜٞبدسسشاثشدحبُٔٞبؿشوزٔیوٙٙذوٝاِىششٖٚٞبیبحفشٜٞاب

ٔغٙبًیؼیدػشٍبٜٞبیاػذیٗسشٚ٘یهدٚلٌجیٔضیز.ٔیثبؿٙذٞشدٚیآٟ٘بداسایلٌجؾاػذیٙی

سشویتخبكیزٔغٙبًیؼیاػذیٗسٔبدِیٚغیشسٔبدِی،ٚسٚؽٞبیٔٛثشثشایدػشىبسیخٕٔیازدس

.>10=ٔیثبؿذحبُٔٞبیالّیز

 ترا٘سیستٛر اسپیٙی -2-2-2-4

ا٘شِبسارٚسبثیشارصیبدیدساِىششٚ٘یه٘یٕشػب٘بیاِىششٚ٘یهاػذیٙییباػذیٗسشٚ٘یهُٟٛس

دسایٗسؿشٝاصسحمیمبردػشىبسیدسخابرصٔیٙٝٞبیٟٔٓیىیاصداؿشٝاػز.1ٔدشْٕػبصیؿذٜ

آصادیاػذیٙیدسدػشٍبٜٞبی٘یٕشػب٘بیفٔابَ)ٔب٘ٙاذسشا٘ضیؼاشٛس(ٚٔاذاسارٔدشٕأْایثبؿاذ.

ٚاػاذیٙیدٚلایاٝفشٚٔغٙبًیؼایثاٝٓٙاٛاٖسضسیاكوٙٙاذٜاصسشا٘ضیؼشٛسٞبیاػذیٙیواٝدسآٟ٘اب

آؿىبسػبصاػذیٙیاػشفبدٜٔیؿٛدوب٘ذیذیثاشایدػاشٍبٜٞابیفٔابَدسِ٘اشٌشفشاٝٔایؿاٛ٘ذ.

٘ـبٖٔایدٞٙاذسفشبسسشا٘ضیؼشٛسٞبیَٕٔٔٛساثبٔـخلبرخشٚخیٔشغییشسشا٘ضیؼشٛسٞبیاػذیٙی

دسثیـششسشا٘ضیؼشٛسٞبیوٙششَؿٛد.ثٝٚػیّٝٔغٙبًؾ٘ؼجیدسدٚلایٝفشٚٔغٙبًیغٝٔیسٛا٘ذو

،ایٗٚیظٌایاغّاتثاٝسغییشوٙذاػذیٙیخشیبٖخشٚخیٔیسٛا٘ذثٝٚػیّٝٚهٔیزٔغٙبًؾ٘ؼجی

ثاٝٓالاٜٚدیىشثٙاذی٘ؼجزدادٜٔیؿاٛد."دیىشثٙذیٔغٙبًؾٔشثٛىثٝٔـخلٝخشٚخی"ٓٙٛاٖ

بًؾسشا٘ضیؼشٛسٞبیاػذیٙیٔیسٛا٘ذثٝٓٙٛاٖدادٜدٚدٚییاػشفبدٜؿٛد.ثبسٛخٝثٝایٗٚیظٌیٔغٙ

لبثاُاػاشفبدٜٔایثبؿاٙذدسٔذاسارٔدشْٕایثبِمٜٛثٝكٛسرٞبیٔفیذ،سشا٘ضیؼشٛسٞبیاػذیٙی

ػبخشٝیٚاحذاصیهسشا٘ضیؼشٛساػذیٍٙبِیخیّیثبلاوٝػَّٛحبفِٝچثبثشایحبفِٝٞبیغیشفشاس

                                                 
1-Semiconductor-integrated electronics 
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.>13=ؿذٜاػز

 ٔفبٞیٓ بٙیبدی در دستٍبٜ ٞبی اسپیٗ ترٚ٘یىی -3-2

ػٝخٙجٟٝٔٓدساػذیٗسشٚ٘یهاِف(سضسیكحبُٔٞبیلٌجیذٜاػذیٙیثٝلایٝا٘شمبَدٞٙاذٜ

اػذیٙی،ة(سشاثشداػذیٗٞبدسٔحیيا٘شمابَدٞٙاذٜاػاذیٙیثٛػایّٝا٘شـابسیابسٛ٘اُص٘ای،ٚج(

حبُٔٞابیلٌجیاذٜاػاذیٙیٔایسٛا٘ٙاذدسلایاٝ.ٔیثبؿذٞبیلٌجیذٜاػذیٙیُآؿىبسػبصیحبٔ

ا٘شمبَدٞٙذٜاػذیٙیثٝسٚؽاِىششیىی،ادشیىیٚیبثٝسٚؿٟبیدیٍش،سِٛیذؿٛ٘ذ.

 تسریك اسپیٙی -3-2-1

ضسٌششیٗچبِؾٞبیٔٛخٛددساػذیٗسشٚ٘یهٔایبیاػذیٙیثٝ٘یٕشػب٘بٞبیىیاصثسضسیكخشیبٖٞ

اػبعدا٘ؾٔباصسِٛیذحبُٔٞابیلٌجیاذٜاػاذیٙیٚسشاثاشددسٔاٛادٚػیؼاشٓٞابی.>14=ثبؿذ

اٚٔـبٞذٜواشدواٝٔمبٚٔازیاهفّاضٌٔشحؿذٜاػز.1سٛػئٛر1936فشٚٔغٙبًیؼیدسػبَ

فشٚٔغٙبًیغدسحوٛسٔیذأٖغٙبًیؼیسغییشٔیوٙذٚسٛهیحدادوٝدسدٔبٞبیثٝا٘اذاصٜوابفی

ثباػذیٗالّیزٚاوثشیزثبٌـشبٚسٔغٙبًیؼیٔٛاصیٚدبدٔٛاصیثبخٟزلٌاجؾاِىششٖٚٞبدبییٗ

دٚلؼٕز٘بثشاثشٔدّٕٛثٙبثشایٗسػب٘ؾسأیسٛاٖثٝٓٙٛاٖ،دسفشآیٙذدشاوٙذٌیسشویتٕ٘یؿٛ٘ذ

خشیابٖٔٛخاٛددسفشٚٔغٙابًیغلٌجیاذٜوٝدسدا٘ؼزالّیزٚاوثشیزدٚاػذیٗسلبٚیشٚٔؼشمُ

ثؼیبسیاصٔٛادٔیسٛا٘ٙذدسحبِزفشٚٔغٙبًیغخٛدٔیاضاٖلبثاُساٛخٟی.>8=اػذیٙیحوٛسداس٘ذ

وابفیذیٗسشٚ٘یىایٔؼبٚیداؿشٝثبؿٙذ،ایٗثٝسٟٙبییثشایوبسثشدٞابیاػاحبُٔلٌجیذٜاػذیٙی

دسدػشٍبٜٞبیاػذیٗسشٚ٘یىیٔحذٚدٕ٘یخشیبٖلٌجیذٜاػذیٙیفميثٝوبسثشدآٖ،إٞیز٘یؼز

ًیافؿٛد؛اصایّٗ٘ٛخشیبٖٕٞچٙیٗٔیسٛاٖدساثضاسٞابیحؼابعًیافػاٙدیثاشایٌٔبِٔاٝ

ٗٚٚیبثشٕٞىٙؾفٛقُشیف،ٔذاس-خٛافثٙیبدیٔب٘ٙذخفزؿذٌیاػذیٌٗؼششدٜایاص ٕٞچٙای

اػاشفبدٜشٝدسفیضیها٘شطیٞابیثابلادسسِٛیذدشسٛٞبیلٌجیذٜاػذیٙیثشایا٘ذاصٌٜیشی٘مندبسی

                                                 
1-Mott 



20 

 

.>10=سِٛیذوشدسصٚ٘ب٘ؼیاػذیٗغیشسٔبدِیسأیسٛاٖثٝسٚؽٞبیسشاثشدی،ادشیىیٚیبوشد.

 ٚاّٞص ٚ ترابرد اسپیٙی -3-2-3

اصٔیابٖثبیاذدغاصسضسیكاػذیٙی،حبُٔٞبیلٌجیذٜاػذیٙیثشایسػیذٖثٝاِىششٚددیٍاش

خٟاز،ٛسوٙٙذ؛دسٍٞٙبْٓجٛساصایٗٔحیئٕىٗاػازحبٔاُٞابٔحیيا٘شمبَدٞٙذٜاػذیٙیٓج

>،دسٚالاْٚاّٞاؾ8=وٝثٝآٖٚاّٞؾاػذیٙیٌفشاٝٔایؿاٛداصدػزثذٞٙذاِٚیٝاػذیٙیؿبٖسا

.>10اػذیٙیثبٓثٔشٔبدَػبصیاػذیٙیٔیؿٛدثٙبثشایٗدساػاذیٗسشٚ٘یاهحابئضإٞیازاػاز=

ایدبدآٖٟٔٓسشیٗٔىب٘یضْٞبیأبفشآیٙذٞبیٔخشّفیایدبدؿٛدثٝدِیُٔیسٛا٘ذاػذیٙیٚاّٞؾ

واٝدسادأاٝثاٝآٟ٘ابُشیفٔیثبؿٙذفٛقٔذاسٚثشٕٞىٙؾٞبی-دسخبٔذارخفزؿذٌیاػذیٗ

.اؿبسٜٔیوٙیٓ

 ٔذار-اسپیٗ جفت ضذٌی -2-3-2-1

ثشٕٞىٙؾثیٗاػذیٗاِىششٖٚٚحشوزٔذاسیؾدساًاشافٞؼاشٝ،ٔذاس-خفزؿذٌیاػذیٗ

ٝثبؿذ.ٔی ،حشوازٔایوٙاذٚلشیوٝیهاِىششٖٚدسیهٔیذاٖاِىششیىیٔحذٚدٔشثٛىثٝٞؼاش

ثٝدِیُثشٕٞىٙؾاِىششٚٔغٙبًیؼیثیٗاػذیٗاِىششٖٚٚٔیذاٖاِىششیىی،ٔذاس-خفزؿذٌیاػذیٗ

ػٌٛحا٘شطیاِىششٖٚٞبیاسٕیٔیؿٛد.ثبٓثسغییشدس

 ریس فٛق برٕٞىٙص -2-3-2-2

ثاٝدِیاُسیضفٛقٔیثبؿذ.ثشٕٞىٙؾسیضفٛقاػذیٙی،ثشٕٞىٙؾٔٙـبدیٍشیثشایٚاّٞؾ

ثاشٕٞىٙؾٔایسٛا٘اذثبٓاثسغییاشایٗثشٕٞىٙؾثیٗٞؼشٝٞبٚٔحیياًشافآٖایدبدٔیؿٛد.

ػٌٛحا٘شطیٚیباصثیٗسفشٗسجٍٟٙیؿٛد.

 آضىبرسبزی اسپیٙی -3-2-2

سػیذٜثٝاِىششٚددْٚحبُٔٞبیلٌجیذٜاػذیٙیآؿىبسػبصیاػذیٙیفشآیٙذیاػزوٝدسآٖ

ثایٗثشایخْٕآٚسیاػاذیٙیٔاٛثشذ.٘ٔیؿٛخْٕآٚسییبآؿىبسػبصیؿبٖثبخٟزاػذیٙیاِٚیٝ
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.ثٙابثشایٗاِىششٚددْٚٚٔحیيا٘شمبَدٞٙذٜاػذیٙیسشاثشدثبِؼشیىییبسُٛ٘ص٘ایٔاٛسد٘یابصاػاز

دٞٙذٜاػذیٙیسٔشیفؿذٜثبؿاذداؿشٗفلُٔـششویوٝثٝخٛثیثیٗاِىششٚددْٚٚٔحیيا٘شمبَ

٘ـبٖٔیدٞاذFe/GaAs.آصٔبیـبراخیشا٘دبْؿذٜثباػشفبدٜاصػذسّٛ٘یؿبسىیاػزخیّیٟٔٓ

سِٙایٓاصفلأُـاششنٓجاٛسیٔیسٛاٖثبِٚشبطثبیبعإٓابِیساحؼبػیزآؿىبسػبصاػذیٙیوٝ

.>8=وشد

3-2-7-  TMR  ٚGMR 

(دٚٔىب٘یضْسشاثشدیTMR)2ٔغٙبًیؼیسّٛ٘ی(ٚٔمبٚٔزGMR)1ٔمبٚٔزٔغٙبًیؼیثضسي

ٔمبٚٔزدسفّضارثٝٔؼیشآصادٔیابٍ٘یٗاِىشاشٖٟٚٔٓثشایدػشٍبٜٞبیوبسثشدیوٛا٘شٛٔیٞؼشٙذ.

ٗ؛،ٞشچٝٔؼیشآصادٔیبٍ٘یٗوٕششثبؿذٔمبٚٔزثیـاششاػازٞبیسػب٘ؾثؼشٍیداسد اٌاشثٙابثشای

ٔمبٚٔزدسلایٝٔیسٛا٘ذثیـاششاصحبِازٔیبٍ٘یٗثبؿذوٕششاصٔؼیشآصاد3٘بصنٞبیهخبٔزلایٝ

اِىششٖٚٞبیثباػذیٗثبلاٚدبییٗدسسٕبْ٘ٛاسٞابیدسسػب٘بٞبیغیشٔغٙبًیؼیسٔذادثبؿذ.حدٕی

سٔاذادثاٝدِیاُثاشٞٓواٙؾسجابدِیفشٚٔغٙبًیؼایاػز.دسفّضارفشٚٔغٙبًیغثشاثشا٘شطیثبٞٓ

،دبییٗدسصیش٘ٛاسٞابیسػاب٘ؾٔابدٜفشٚٔغٙابًیغثابٞٓثشاثاش٘یؼازاِىششٖٚٞبیثباػذیٗثبلاٚ

اِىششٖٚصٔب٘یوٝاصیهسػب٘بیفشٚٔغٙبًیؼیٓجٛسٔیوٙذثاٝخٟازثٙبثشایٗأىبٖدشاوٙذٜؿذٖ

اٌشدٚلایٝ٘بصنفشٚٔغٙبًیؼیساثٛػیّٝیهلایٝ٘ابصنغیاشٔغٙبًیؼایاصاػذیٗآٖثؼشٍیداسد.

سغییشدسٌـشبٚسلایٝٞبیفشٚٔغٙبًیؼیواٝثاٝكاٛسرسأیسٛاٖثٝٚػیّٝٔمبٚٔزٞٓخذاوٙیٓ

ٓایٙىٝدشاوٙذٌیاِىششٚ٘ایثشایسغییشداد.ٔٛاصییبدبدٔٛاصیثبؿٙذ، لبثاُساٛخٟیاصٔمبٚٔازػاٟ

وذاٝششاصٔؼیشآصادٔیبٍ٘یٗاِىششٖٚٞابدسٔابدٜوٕلایٝٞبلاصْاػزهخبٔزثبؿذساداؿشٟٝ٘بیی

ٕٗٔٔٛلاذ.ایثبؿ ٝدسثیـششفشٚٔغٙبًیغٞابٔؼایشآصادٔیابٍ٘ی اػازیچٙاذدٜ٘اب٘ٛٔششاصٔشسجا

                                                 
1
- Gaint magnetoresistance 

2-Tunneling magnetoresistance 

3-Thin films 
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٘ـابGMRٖیهػابخشبس1-2دسؿىُ.>11=ثٙبثشایٗهخبٔزٞشلایٝثبیذوٕششاصدٜ٘ب٘ٛٔششثبؿذ

وٝثٔویاصلایٝٞبفشٚٔغٙبًیؼایٞؼاشٙذچٙذیٗلایٝسـىیُؿذٜاػزاصGMRدادٜؿذٜاػز،

ٗلٌاجؾٚلشیبلاٚدبییٗٔیثبؿٙذ.اسایسٛصیْ٘بثشاثشیاصاِىششٖٚٞبثباػذیٗثیٔٙید لایاٝدسایا

اٌشاِىشاشٖٚٓجاٛسیداسایاػاذیٗٔاٛاصیثابلٌاجؾ،ٔٛاصیثبٞٓثبؿذGMRیفشٚٔغٙبًیؼیٞب

ثبؿاذكفحبرٔخبِفلٌجؾاِىششٖٚكفحبرثبؿذدسٍٞٙبْٓجٛسدشاوٙذٜٕ٘یؿٛدِٚیاٌشاػذیٗ

ٔدابٚسفشٚٔغٙبًیؼیٚلشیلٌجؾدسٞشدٚلایٝ؛دشاوٙذٌیٔیؿٛداِىششٖٚثبٓجٛساصلایٝٞبدچبس

ثبدسایٗچٙیٗػبخشبسیدشاوٙذٌیاػذیٙیسٚیٔیدٞذ،ٔیضاٖدبدٔٛاصیثبؿذثیـششیGMRٗدس

اِىشاشٖٚٞابٓجٛساِىششٖٚاصدسٖٚلایٝٞبیٔدبٚسدسٞشلایٝاِىششٖٚٞابدشاوٙاذٜٔایؿاٛ٘ذِازا

ثشٓجٛسخشیبٖاِىششیىیTMRاػبعدػشٍبٜٞبی>.14=ساخٛاٞٙذداؿزٙذٌیوثیـششیٗٔیضاٖدشا

ثبٔىب٘یضْوٛا٘شٛٔیسُٛ٘ص٘یاصیهػذٓبیكوٝثیٗدٚلایٝفشٚٔغٙبًیؼیلشاسٌشفشاٝاػاز،ٔای

٘اٝاػاذیٙیاسلابلارثبؿذ.ثبسٛخٝثٝخٟزٌیشی٘ؼجیٔغٙبًؾدسلایٝٞبیفشٚٔغٙبًیؼیدٚدبیب

سُٛ٘ص٘ی،ٔیسٛاٖسغییشارصیبدیسادسٔمبٚٔزسّٛ٘یایدبدوشد.ّ٘ٛٔبدٜٓبیكٕٞچٙایٗاسسفابّٚ

ثب٘بخبِلیٞبیػذ،دٔبِٚٚشبطثبیبعTMRداسد.ثٔلاTMRٜٚدٟٙبیػذ٘مؾسٔییٗوٙٙذٜایدس

یٗوٙٙذٜایدسثذػزآٚسدٖٔماذاسفشٚٔغٙبًیغ/ٓبیكفبوشٛسسٔیسغییشٔیوٙذ.ّ٘ٛٚسشویتٔٛاد

TMR.ٔیثبؿذTMRٚGMRٕ٘ٛ٘ٝٞبییاصاثشاراػذیٗسشٚ٘یىایٔایثبؿاٙذواٝدسآٟ٘ابؿابس

>.14اِىششٖٚٞبثباػذیٗلٌجیذٜ،ثٝوٕهٔیذاٖٞبیٔغٙبًیؼیدػشىبسیٔیؿٛ٘ذ=

 

 .>15ثبٔدٕٛٓٝایاصلایٝٞبثبلٌجؾاِف(ٔٛاصیٚة(دبدٔٛاصی=GMR:دشاوٙذٌیاػذیٙیدس1-2ؿىُ
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ِ٘شیٝسبثٔیچٍبِی
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 ٔمذٔٝ -2-1

ٔٔبدِٝٔٛجٔٔشٚفخاٛدسأٙشـاشواشد.ٔشثٛىثٍٝٙشاِٚیٌٗضاسؿبردیؿش1926ٚدسػبَ

ٓسبثْٔٛجؿشٚدیٍٙش ثؼایبسدساثشاذاثٝدِیُدسثشداؿشٗسٕبْاًلآبرٔٛخاٛددسثابسٜیاهػیؼاش

ؿبُٔسٔذادصیبدیاِىششٖٚثیـششػیؼشٓٞبیوبسثشدیٔٛسدٌٔبِٔٝأب،أیذثخؾثِٝ٘شٔیسػیذ

٘یبصثٝدیذاوشدٖساٜحّیثاشایٔٔبدِاٝذوٝایٗثبٓثٔیؿ٘ذ،ٚشدوٝثبٞٓثشٕٞىٙؾٔیوثٛد٘ذ

ٝدسُٕٓٗ،ثٙبثشایثٝكٛسرٕ٘بییثبافضایؾسٔذاداِىششٖٚٞبافضایؾیبثذؿشٚدیٍٙش ٝثاایاٗٔٔبدِا

        N)ٔیؿذٔحذٚدسٔذادوٕیاِىششٖٚػیؼشٓٞبییثب
ثاشایثٙبثشایٗسٚؽسبثْٔٛجوٝ؛( 

تٔٙبػاثشایٌٔبِٔٝخبٔاذارثٛدثؼیبسٔٛفمیزآٔیضٌٔبِٔٝخٛافٔشثٛىثِٝٔٛىَٛٞبیوٛچه

ٞٛٞٙجشيٚوٛٞٗ٘ـاب1964ٖ.دسسـخیقدادٜؿذ1929ایٗٔـىُسٛػيدیشاندسػبَ.٘جٛد

سبثْٔٙحلشثٝفشدیاص،داد٘ذوٝحبِزدبیٝا٘شطیوُیهػیؼشٓثباِىششٖٚٞبیثشٕٞىٙؾوٙٙذٜ

ٕٞچٙیٗٞٛٞٙجشيٚوٛٞٗثشایوٓوشدٖٔـىُٔشثٛىثاٝدیاذاواشدٖاػز.آٖچٍبِیاِىششٚ٘ی

ٌبصاِىششٚ٘یدسیهدشب٘ؼیُخبسخی)ثٝٓٙٛأٖثبَدسحواٛسٞؼاشٝٔشثٛىثٝا٘شطیحبِزصٔیٙٝ

یاهاكاُُبٞشٔیؿٛدوٕیٙٝوشدٖیهسبثٔیاصسبثْچٍبِیػٝثٔذیوٝدسساثٌٝثبٞبییٛ٘ی(

بُٔٔایثٔذیساؿا3Nٔدٕٛٓٝایاصسٛاثْٔٛج،سٔشیفسبثٔیٔشبػفب٘ٝ.سغییشدزیشساوـفوشد٘ذ

ثٝٔٛفمیزثضسٌیدػزیبفشٙذآٟ٘بدسیبفشٙذواٝٔؼائّٝاِىشاشٖٚٞابیؿٓو1965ٚٗٞٛدسؿٛد.

ثشٕٞىٙؾوٙٙذٜدسحوٛسیهدشب٘ؼیُخبسخیسأیسٛاٖدلیمبثٝٔدٕٛٓٝایاصاِىششٖٚٞبیغیش

ٝثبٓثدػشیبثیٔٛفمیزایٗثشٕٞىٙـیدسحوٛسیهدشب٘ؼیُٔٛثشخبسخیسٕٔیٓداد. ٔدٕٛٓاٝثا

ٗؿذسٜایخٛدػبصٌبسرایاصٔٔبدلارسه ؿآؿاٙبخشٝٔای-وٝأشٚصٜثٝٓٙاٛأٖٔابدلارواٛٞ

سٚؽٞبیٔخشّفیثشایسٛكیفٔحبػجبسیػیؼشٓٞبیثغرسٜایسٛػأٝدیاذاواشدٜ.>16=ؿٛ٘ذ

اػزوٝٞشوذاْثبسٛخٝثٝاٞذافٚخٛافٔٛسدٌٔبِٔٝاصسمشیتٞبٚٔاذَٞابیِ٘اشیٔخشّفای

اػشفبدٜٔیوٙٙذ.یىیاصِ٘شیٝٞبیٟٔٓثشایثؼیبسیاصٔحبػجبرػیؼشٓٞبیثغرسٜایٔب٘ٙاذ

ؿآثاٝ-ثّٛسٞب،ِ٘شیٝسبثٔیچٍبِیاػز.اػشفبدٜاصایِٗ٘شیٝثٕٝٞشاٜسٞیبفزوِٛٞٗٔٛىَٛٞبٚ
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دسػابدٜػابصییهسٛكیفسهرسٜایاصػیؼشٓٞبیثغرسٜایٔایا٘دبٔاذواٝسابثیشصیابدی

ٔجٙبیثؼیبسیاصٔحبػجبروٛا٘شٛٔیثٝؿٕبسٔیسٚد.أشٚصٜآٟ٘بداسدثٕٝٞیٗدِیُٔحبػجبر

 ی چٍبِی٘ظریٝ تببع -2-3

 ٔسئّٝ بس ررٜ ای -2-3-1

ثشسػیٔدٕٛٓٝایاصاسٓٞب،ِٔٛىَٛٞب،خبٔذار،ٌبصٞب،ٔبیٔبرٚغیشٜساؿبُٔٔیؿٛدواٝ

اصاِىششٖٚٞبٚٞؼشٝٞبسـىیُؿذٜا٘ذ.سٛػئىب٘یهوٛا٘شٛٔیٔیسٛاٖیهػیؼشٓثشٕٞىٙـیاص

اِىششٖٚٞبٚٞؼشٝٞبساسٛػئٔبدِٝؿشٚدیٍٙشسٛكیفوشد:

(3-1) ̂    

:ٚیظٜٔمذاسا٘شطیٔیثبؿذٍّٕٚٓشٞبٔیّشٛ٘یثغرسٜایثٝكٛسرصیشٔیثبؿذEوٝ

(3-2) ̂  ∑   
  

  
 

  
     

  ∑   
  

  

    
     

   
 

 
∑

  

|     |
    ∑

   
 

|     |
 
 

 
∑

     
 

|     |
      

(ثخؾاَٚٚدْٚا٘شطیٞبیخٙجـیاِىششٖٚٞبٚٞؼشٝٞبٚػٝثخؾآخشثاٝساش2-3دسٔٔبدِٝ)

ثبثزدلا٘اه،ћ،ٞؼشٝٔیثبؿٙذ-ٞؼشٝٚٞؼشٝ-اِىششٖٚ،اِىششٖٚ-سیتثشٕٞىٙؾٞبیثیٗاِىششٖٚ

mٚM،ٝٓاذداسٕای  ثٝسشسیتخشْٞبیاِىشاشٖٚٚٞؼاشI،ٓأایٗاساeٖ   ٚ  ،ثابساِىشاشٚ

حُٔٔبدِٝؿشٚدیٍٙشثغرسٜایثؼایبسدیچیاذٜأیٗٞؼشٝٔیثبؿٙذ.Iأیٗاِىششiٖٚٚٔٛلٔیز

یوٙذٞؼشٝٞباػشفبدٜؿذٜاػز،وٝثیب1ٖٔاٚدٟٙبیٕشاصسمشیتثٛسٖاػز.ثشایػبدٜػبصیٔؼئّٝ

ثؼیبسػٍٙیٗسشاصاِىششٖٚٞبٞؼشٙذٚثؼیبسوٙذسشاصاِىششٖٚٞبحشوزٔیوٙٙاذ،دس٘شیداٝٔای

سٛاٖحشوزٞؼشٝٞبٚاِىششٖٚٞبساخذاوشد.فشمثشایٗاػزوٝٔٛلٔیزاسٓٞبثبثزؿذٜا٘ذدس

ثْٔٛجوّیٔیسٛا٘اذثاٝدٚحبیوٝاِىششٖٚٞبدسصٔیٙٝٔیذاٖثبسیٞؼشٝٞبحشوزٔیوٙٙذ.سب

،دس٘شیدٝٔٔبدِٝؿشٚدیٍٙشثشایلؼٕزاِىششٚ٘یثٝلؼٕزسبثْٔٛجاِىششٚ٘یٚیٛ٘یخذاػبصیؿٛد

                                                 
1-Born-Oppenheimer 
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كٛسرصیش٘ٛؿشٝٔیؿٛد:

(3-3) ̂                  

اِىششٚ٘ی،سٛػئٔبدِٝصیشثیبٖٔیؿٛد:وٍّٕٝٓشٞبٔیّشٛ٘ی

(3-4) ̂  ∑  
  

  
  
  

 

 
∑

  

|     |
    

  
    ̂   

واٙؾثایٗوٙذ.سٛخٝؿٛدوٝثشٞٓٞبُٕٓٔیٞبسٚیاِىششٖٚسٛػيٞؼشٝدشب٘ؼیّیاػزوٝ   ̂ 

ٖیهدبسأششٚاسدٔیٓٙٛاٖثٝٞبٞؼشٝ -ؿٛد.اٌشچٝسٔذاددسخبرآصادیػیؼشٓسٛػيسمشیاتثاٛس

اِىشاشٖٕٚٞچٙابٖٔـاىُاػاز.-وٙـیاِىششٖٚسٛا٘ذوبٞؾیبثذأبحُٔؼئّٝثشٞٓاٚدٟٙبیٕشٔی

ٞباػز.سٕبْاِىششٖٚاِىششٚ٘یٚاثؼشٝثٝٔخشلبرثٔلاٜٚسبثْٔٛج

 1وٛٞٗ–٘ظریٝ ٞٛٞٙبري  -2-3-3

وٙـایثشاػابعچٍابِیاِىششٚ٘ایٞذفاكّیِ٘شیٝسبثٔیچٍبِی،سٛكیفیهػیؼشٓثشٞٓ

ایٔیثبؿاذ.ِ٘شیاٝسابثٔیچٍابِیثاشاػابعدِٚ٘شیاٝثٙیابدی،سٛػايثدبیسٛاثْٔٛجثغرسٜ

وٙذوٝا٘شطیحبِزدبیٝیهػیؼشٓثاش.ِ٘شیٝاَٚثیبٖٔی]17[شيٚوٛٞٗدبیٝسیضیؿذٞٛٞٙج

واٛٞٗفماي–اصچٍبِیثبساِىششٚ٘یاػز.ِ٘شیاٝاَٚٞاٛٞٙجشي2ٞب،سبثٔییىشبٕٞىٙـیاصاِىششٖٚ

اثجبسیاػزثشٚخٛدسبثٔیاصچٍبِیاِىششٚ٘ی،اٌشچٝؿىُدسػزسبثٔی٘بؿٙبخشٝاػز.اصِ٘شیٝدْٚ

ٌّتاثجبرٔیؿٛدوٝا٘شطیوُٞشػیؼشٓثغاِىششٚ٘ی٘ؼجزثٝچٍابِیوٛٞٗایٗٔ-ٞٛٞٙجشي

داؿاشیٞابٔیّشٛ٘یوٙذ.ثشًجكایِٗ٘شیٝٔمذاسچـٓسجٔیزٔی3حبِزدبیٝآٖ،اصیهاكُٚسدؿی

سٛا٘ذثٝكٛسرصیشثیبٖؿٛد:ٔی4-3دِٝدسٔٔب

                                                 
1Hohenberg-Kohn 

2Unique functional  

3Variational principle   
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(3-5)⟨ | ̂| ⟩   [    ]

چٍبِیاِىششٚ٘یاػز.اٌشؿاىُسابثٔیا٘اشطیٔـاخق    سبثٔیا٘شطیوُاػزٚ[    ] وٝ

ؿٛدسغییشداد:سٛاٖچٍبِیاِىششٚ٘یساسبخبییوٝسبثٔیا٘شطیسٛػياكُٚسدؿیوٕیٙٝثبؿذ،ٔی

(3-6)  [    ]

  
|
    

  

ٝ(چٍبِیاِىششٚ٘یوٝثٝوٕیٙاٝا٘اشطیٔشثاٛىٔای6-3اصٔٔبدِٝ)       ؿاٛد،چٍابِیحبِازدبیا

 سٛا٘ذثٝكٛسرصیشثیبٖؿٛد:حبِزدبیٝٔیثبؿذ.ثشًجكِ٘شیٝاَٚ،ا٘شطیٔی

(3-7)   ⟨  | ̂|  ⟩   [     ]

 1ضٓ-ٔعبدلات وٛٞٗ -2-3-2

سٛػيوٛٞٗٚیسهاِىششٚ٘ی،میمی،ثٝیهٔؼئّٝایحساٜحّیثشایوبٞؾٔؼئّٝثغرسٜ

واٝسحازیاهؿاذ،وٙـیٞبیغیشثشٞٓوٙـی،خبیٍضیٗاِىششٖٚٞبیثشِٞٓىششٖٚاؿٌٓٔشحؿذ.

سٛا٘ذثٝكٛسرصیش٘ٛؿشٝؿٛد:(ٔی5-3ا٘شطیسبثٔیوُدسٔٔبدِٝ).وٙٙذحشوزٔی2دشب٘ؼیُٔٛثش

(3-8) [    ]    [    ]  
 

 
∬
     (   )

     
       ∫                 [    ]

وٙـی،ثخؾدْٚا٘شطیسبثٔیا٘شطیخٙجـیػیؼشٓاِىششٚ٘یغیشثشٞٓ [    ]  (،8-3دسٔٔبدِٝ)

ٞبٔیثبؿٙذٚثخؾآخشٚثخؾػْٛا٘شطیخبسخی٘بؿیاصٞؼش3ٝاِىششٚاػشبسیىییبا٘شطیٞبسسشی

٘بٔیذٜٔیؿٛد.4یثبلیٔب٘ذٜآ٘چٝوٝسلحیحوٙٙذٜا٘شطیاػز،وٝا٘شطیسجبدِیٕٚٞجؼشٍیٕٞٝ

ایوٛٞٗؿٓثشاثشاػزثب:(٘ؼجزثٝچٍبِی،ٔٔبدلارسهرس8ٜ-3)ثبوٕیٙٝوشدٖٔٔبدِٝ

                                                 
1
Kohn-Sham 

2Effective potential  

3Hartree energy  

4Exchange and correlation energy  
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(3-9)* 
  
 

 
        +             

(3-10)             ∫
 (   )

|     |
    

    [    ]

     


ٖ،ٞیچٔٔٙیفیضیىیٔؼشمیٕیسإ٘ی     ؿٓ-سٛخٝؿٛدوٝسٛاثْٔٛجوٛٞٗ ٞابفمايدٞٙاذ.آ

ثٝكٛسرصیشثبؿذ:سٛا٘ذثشایٔحبػجٝچٍبِیاِىششٚ٘یٞؼشٙذ.چٍبِیاِىششٚ٘یٔی1سٛاثْوٕىی

(3-11)     ∑ |     |
  

   

 3ٕٞبستٍی-ٞبی تببدِی تببعی -2-3-7

ایساثٝیهٔؼئّٝساهاِىششٚ٘ایٔاٛثشرسٜؿٓ٘ـبٖدادوٝچٌٛسٔؼئّٝثغ-سٚیىشدوٛٞٗ

ٔشبػفب٘ٝ،ٔـخقٚسٔییٗؿٛد.[    ]   سجبدِیٕٞجؼشٍی،یاِجشٝ٘یبصاػزوٝسبثٔسجذیُوٙیٓ.

ثٙبثشایٗثبیذاصسمشیاتاػاشفبدٜسجبدِیثٝػبدٌیؿٙبخشٝؿذٜ٘یؼز؛-ؿىُدلیكسبثٔیٕٞجؼشٍی

ٕ٘ٛد.

2تمریب چٍبِی ٔٛضعی -3-2-4-1
      

٘بٔیذٜٔیؿٛد.سمشیتچٍبِیٔٛهٔیثاشای      سشیٗسمشیت،سمشیتچٍبِیٔٛهٔیػبدٜ

ٕٞجؼشٍی-وٝاصا٘شطیسجبدِی،اسائٝؿذ1965ؿٓدسػبَ-ٕٞجؼشٍیسٛػيوٛٞٗ-دشب٘ؼیُسجبدِی

صیشاػز:ثٝكٛسر   ٕٞجؼشٍی-آیذ.سبثٔیسجبدِیٌبصاِىششٚ٘یٍٕٞٗثذػزٔی

(3-12)   
   [    ]  ∫        

    (    )  

   وٝ
ٔیثبؿاذ.    سجبدِیچٍبِیٌبصاِىششٚ٘یٍٕٞٗ،ثبچٍبِیاِىششٚ٘ی-،ا٘شطیٕٞجؼشٍی    

وٝٔحبػجٝدلیكٕٞجؼشٍیٌبصاِىششٚ٘یاػز-ثبؿذ،ا٘شطیسجبدِیثٙبثشایٗسٟٙباًلآبسیوٝ٘یبصٔی

                                                 
1Auxiliary functions  

2Exchange-Correlation Functionals 

3Local Density Approximation 
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آیاذا٘شِابسثٝدِیُآ٘ىٝسبثٔی،اصچٍبِیاِىششٚ٘ییىٙٛاخزٔٛهٔیثذػزٔیآٖأىبٖدزیشاػز.

ثشای   .اٌشچٝسمشیت]18[وٙذٞبثٝػشٓزسغییشٔیٞبیآٖسٚدوٝچٍبِیخٌبثشایٔؼبئّیٔی

أبدسكٛسرسغییشػشیْچٍبِیاِىششٚ٘ی،ٕٞب٘ٙذداخُاسٓوٙذ،ایثؼیبسخٛةوبسٔیخبٔذاروذٝ

،ثٟششاػزاصسبثٔیدیٍشیاػشفبدٜؿٛد.ِٛىَٛٚٔ

      1ضیب تعٕیٓ یبفتٝتمریب  -3-2-4-2

ؿاٛدٔحؼاٛةٔای   سمشیتدشاػاشفبدٜدیٍاشیواٝ٘ؼاخٝسٕٔایٓیبفشاٝٚثٟجاٛدیبفشاٝ

ٞبیٔشفبٚسیاصآٖسٛػٔٝدیذاوشدٜاػز.سلاؿٟبیصیبدیثشایثبؿذوٝفشَٔٛثٙذیٔی    سمشیت

ٞابیبثٔیسشیٗسادیذاوشدٖسبثٔیخٛةٚٔٙبػتاصایٗسمشیتا٘دبٌْشفشٝاػز.دٚسباصدشاػشفبدٜ

ایاٗدسٔیثبؿذ.]20 [(PBEاس٘ضسٞٛف)-ثٛسي-ٚدشدٚ]19[(PW91ًٚ٘)-دشدٚایٗسمشیت،سبثٔی

ٕٞجؼشٍی-،ا٘شطیسجبدِی    دسسمشیتدبیبٖ٘بٔٝاصدٚٔیٗسبثٔیایٗسمشیتثٟشٌٜشفشٝؿذٜاػز.

٘مٌٝ٘یضٚاثؼشٝاػز،ٚثشاثشاػزثب:ٓلاٜٚثشچٍبِیاِىششٚ٘یدسٞش٘مٌٝ،ثٝسغییشارچٍبِیدسآٖ

(3-13)   
    ∫              ∣      ∣      ∫        

          ∣∣   ∣∣    

یهسبثٔیثذٖٚثٔذاػزوٝثٝكٛسرصیش٘ٛؿشٝٔیؿٛد:   وٝدسایٗساثٌٝٓجبسر

(3-14)      ∣   ∣         ∣   ∣         ∣   ∣   

لاوٕشاشاػاز،ػآٟا٘اشطیثبؿاذاٌاشچاٝ٘ماؾآٖدسٓجابسرثابٔی    ٔـىُسشاص  ٔحبػجٝ

ٞبیٔخشّفیدیـٟٙبدسبثٔی  ٕٞجؼشٍیدسٔمبیؼٝثبا٘شطیسجبدِیثؼیبس٘بچیضاػز.ثشایٔحبػجٝ

ٞابیایاٗؿٛدوٝدسثبلادٚسباصٟٔٓسشیٗسابثٔیروشٔی  ٞبیٔشثٛىثٝؿذٜاػز.سٟٙب٘بْسبثٔی

ٓ]20[ٔایثبؿاذ   ٘ؼاجزثاٝ  سمشیتروشؿذٚایٗثٝدِیُإٞیزثیـشش ٞابی.ثاشایػیؼاش

ثبؿذ:ٕٞجؼشٍیدسایٗسمشیتثٝكٛسرصیشٔی-لٌجیذٜاػذیٙی،چٍبِیا٘شطیسجبدِی

                                                 
1Generalized Gradient Approximation 
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(3-15)   
        

              ∣∣       ∣∣ ∣∣       ∣∣  

 ضٓ-ای وٛٞٗ ٞبی حُ ٔعبدلات ته ررٜ رٚش -2-2

ثاشایٔحبػاجٝػابخشبس   سّٙٛصیبدیدسوذٞبیاثشذاثاٝػابوٗٚخاٛدداسدواٝاصسٚؽ

.سفبٚراػبػایثایٗواذٞبٚسٚؽٞابیٔخشّاف،ٕٓٛٔاب]26-21[وٙٙذاِىششٚ٘یٔٛاداػشفبدٜٔی

ؿاٛ٘ذ،ٕٞچٙایٗؿٓثشاػبعآٖثؼيدادٜٔی-ایاػزوٝسٛاثْٔٛجوٛٞٗٔشثٛىثٝٔدٕٛٓٝدبیٝ

ٞبوٕٝٔٔٛلایهٔٛاص٘ٝثیٗدلزٚػشٓزدسایاٗواذٞبٚخاٛدٞبیثٝوبسٌشفشٝؿذٜدسآٖسمشیت

ثىابسٔایسٚ٘اذ،داسایػاٌٝاشٜٚ     ؿٓ-سبثْٔٛجوٛٞٗٞبییوٝثشایثؼيداسد.ٔدٕٛٓٝدبیٝ

ثبؿٙذ:ٕٓذٜٔی

VASPٚ:واااذٞبییِ٘یاااش    خبیٍضیاااذٜأاااٛاجسخااازٞااابیغیاااشسٚؽدبیاااٝ-1

QUANTUM  ESPRESSOثبؿٙذ.ٚغیشٜثشایٗٔجٙبٔی

Gaussianَذواذ،ٔب٘ٙاGaussianسٚؽدبیٝٞبیخبیٍضیذٜ:اصخّٕٝسٛاثْ-2 ٞابیٚاٚسثیشاب

ٚ....SIESTAوذاسٕیِ٘یش

واٝدس1(LMTOسیٗخٌی)-ٞبیاسٕی،ِ٘یشاٚسثیشبَٔبفیٗسٚؽٞیجشیذیٚسشویجیوشٜ-3

ٗ-ٞبیاسٕیفشهی)وشٜٔبفیٗآٖثبدسِ٘شٌشفشٗوشٜ سایٗٚا٘شخابة-سیٗ(،ٕٞچٙیٗؿأبّٔابفی

داشداصد.ایاٗٞبثٝحُٔؼئّٝٔایٞبٚأٛاجسخزدسخبسجوشٜدبیٝدسٖٚوشٜٓٙٛاٖثٝاٚسثیشبَاسٕی

ثشایاWIEN2kٗوٙذ.وذٔحبػجبسیسٚؽسّفیمیاصدٚسٚؽثبلااػزوٝاصدّٚ٘ٛدبیٝاػشفبدٜٔی

ثبؿذ.سٚؽاػشٛاسٔی

                                                 
1Linearized Muffin-Tin Orbitals 
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 SIESTA 1    وذ  -2-2-1

ٙابیسشویاتخٌایاصؿآثاشٔج-وذػیؼشبثشٔجٙبیسٚؽدْٚ،یٔٙیثؼيسبثْٔٛجوٛٞٗ

ٝ(LCAOیاسٕای)ٞبیخبیٍضیاذٜاٚسثیشبَ ٖثا دبیاٝ،ٚسمشیاتؿاجٝدشب٘ؼایُثاشایسٛكایفٓٙاٛا

SIESTAٝٞبیٔغضیٚٞؼشٝٔیثبؿذ.دسایٗلؼٕزسٛكیفٔخشلاشیاصاِىششٖٚ ؿاٛدٚٔایاسائا

یبفز.] 29-21،27[سٛاٖدسٔشاخْسشسأیسٛكیفیدلیك

 اٚربیتبَ اتٕیٔجٕٛعٝ پبیٝ جبیٍسیذٜ  -3-3-1-1

َ-یوٛٞٗ،ثشایحُٔٔبدSIESTAِٝدسوذ ٞابیاسٕایٓاذدیؿٓ،اصسشویتخٌیاٚسثیشاب

سٛا٘ٙذثاٝٞبیاسٕیٔیؿٛد.ایٗاٚسثیشبَٔدٕٛٓٝدبیٝثِٝٔٙٛسثؼي،اػشفبدٜٔیٓٙٛاٖثٝخبیٍضیذٜ

كٛسرحبكُهشثیاصیهسبثْؿٔبٓیدسیهٕٞبًٞٙوشٚی٘ٛؿشٝؿٛ٘ذ:

(3-16)                            

ٝ    ،ٚ  یهسبثْؿٔبٓیثشایاٚسثیشبَ    وٝ اییهٕٞبٞٙاًواشٚیحمیمایثاشایسىب٘اٝصاٚیا

ٔایكافش  اسشاصیهؿٔبّخبفثبؿذ.سبثْؿٔبٓیفشٔی ٚٓذدوٛا٘شٛٔیٔغٙبًیؼی اٚسثیشبِی

.ثشخلافأٛاجسخز،دلز٘شبیحثشاییهػیؼاشٓدادٜؿاذٜثاشٔجٙابی          ؿٛدیٔٙی

چٙاذ   یسٔذاددبیٝٞبثشٔجٙبیصسبیٞبػز.ا٘ذاصٜٞبیاسٕی،ٚاثؼشٝثٝا٘ذاصٜٚؿىُدبیٝاٚسثیشبَ

سٔذاداخشیبسیاصسٛاثْؿٔبٓیثذٌٖٚشٜاػشفبدٜوشدواٝ، ٚ ٌب٘ٝٔیثبؿذوٝٔیسٛاٖثشایٞش

ً ٞشاٚسثیشابَصساب.]21[ؿٛدٔشسجٝثبلاسشٌفشٝٔی ٞبیصسبیاٚسثیشبَ ٞابی،ٔشثاٛىثإٝٞبٞٙا

ٝوشٚیٔـبثٝٚٔـششنثبسٛاثْؿٔبٓیٔشفبٚرٔی ٞابیثبؿذ.دسایٙدبثٝٔٔشفیٔدٕٛٓٝا٘ذاصٜدبیا

ؿٛد:ثبؿذدشداخشٝٔیٔٛخٛدٔیSIESTAٔشفبٚروٝدس

:(sz)1ٞبیصسبییٍب٘ٝاٚسثیشبَ-1

                                                 
1Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms  
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دٞاذواٝیُشفیازسادٛؿاؾٔایٞبیلایٝ(،آسایؾاِىششszٖٚیصسبییٍب٘ٝ)ٔدٕٛٓٝدبیٝ

ثبؿاذ.ایاٗسٛاثاْدبیاٝٞبیثؼشٝثبا٘شطیثبلأیدسثٔویٔٛالْدٛػشٝٚٞبیثبصٔحشٛیٕٞٝدٛػشٝ

آیاذ.دشب٘ؼایُثذػزٔای2ؿٔبٓیؿشٚدیٍٙشثشایاسٓ،ثبدشب٘ؼیُٔحذٚدوٙٙذٜیسٛػيحُٔٔبدِٝ

3ٔیاضاٖ٘شٔای  ؿاٛد.دسایٙدابسٔشیافٔای   ٚ    ،  ٔحذٚدوٙٙذٜسٛػيدبسأششٞابییِ٘یاش

بیٞیؿٔبّٔحذٚدیزثشایاٚسثیشبَسٔییٗوٙٙذٜ  وٙذ.دبسأششدشب٘ؼیُٔحذٚدوٙٙذٜساسٔییٗٔی

ٝ،  ثبؿذ.ؿأبّٔحاذٚدوٙٙاذٜٓذدیٔی یسابثْٔاٛجثابا٘اشطیٓٙاٛأٖٛلٔیازاِٚایٌٗاشٜثا

،ا٘شطی    4ٚ،ا٘شطیٔشثٛىثٝؿجٝٚیظٜحبِزاسٕی   دسِ٘شٌشفشٝؿذٜاػزوٝ        

بؿاذ.ٔوابفثاشآٖ،ثیٔحذٚدٔیثشاٍ٘یخشٍیاٚسثیشبَؿجٝاسٕیثٝدِیُٔحذٚدیزآٖدسیهثبصٜ

ؿٛد.ؼیُٔحذٚدوٙٙذٜ٘شْآغبصٔیؿٔبّداخّیاػزوٝدشب٘،    

(DZ)5ٞبیصسبیدٌٚب٘ٝاٚسثیشبَ-2

ٝ(ثبسٛخٝثٝاداDZٝٔصسبیدٌٚب٘ٝ)ٞبیاٚسثیشبَ Gaussianییسٚ٘اذؿاىبفزٔدٕٛٓاٝدبیا

وٝثٝآسأایدسؿأب6ّسحّیّییاٚسثیشبِیؿٛد.اٚسثیشبَؿىبفز،سٛػيػبخشٗیهدبیٝٔیػبخشٝ

فبدٜؿاذٜثاشایاٚسثیشابَآیذ.ؿىُسابثْاػاشدػزٔی،اٚسثیشبَصسبیاِٚیٝسأٌٙجكوٙذ،ثٝ      

ؿىبفز:

(3-17)  
      {

          
                                                  

       

  
                                                                 

      


  ٞبدسثباػشفبدٜاصدیٛػشٍیسٛاثْٔٛجٚٔـشمبرآٖ  ٚ  ثبثزٞبی
ؿٛ٘ذ.سٔییٗٔی     

                                                                                                                                               
1Single zeta  

2Confinement potential  

3Softness  

4Pseudo-atomic eigenstate   

5Double zeta 

6Analytical orbital 



33 

 

  ،یٔٙایξسبثْؿٔبٓیدٚٔیٗصسب
    دس     

     ٝ داسد.ؿأبξّایٔـابثٝاِٚایٗصسابد٘جبِا

  ؿىبفز
یاه    سٔییٗٔیؿاٛد.ایاٗدابسأشش،ؿأبّاٌ٘جابق1،سٛػيدبسأشش٘شْؿىبفز     

وٙذ.ؿٔبّاٌ٘جبقؿىبفذ،دیذأییصسبیدٌٚب٘ٝٔیاٚسثیشبَسحّیّیوٝاٚسثیشبَصسبیاِٚیساثٝدبیٝ

ٝسٚ٘ذؿىبفزاٚسثیشبَ٘ؼجزثٝسٚ٘ذاٚسثیشبَصسبیاِٚیثبیاذداسایٔماذاس،ثبٔـخقؿذٖایٙى  

split-normثبؿذ،سٔییٗٔیؿٛد.ٔمذاسٔٔشجش split-normثاٝغیاشاصؿاب1ُٔسب0یثیٗثبصٜدس(

د،ؿأبّٔحاذٚ  یاٚسثیشابَصسابیاِٚایٚ،ؿٔبّٔحذٚدوٙٙذٜ   (لشاسداسد.0ٚ1ؿذٖخٛد

سٛػيدابسأشش  ،سٛػيا٘شطیثشاٍ٘یخشٍیٚٔمذاس  ثبؿذ.ٔمذاسیاٚسثیشبَصسبیدٚٔیٔیوٙٙذٜ

(Split-Norm).وٙششَٚسٔییٗٔیؿٛد

اٚسثیشبَٞبیلٌجیذٜ-3

اٚسثیشبَٞبیلٌجیذٜداسایسىب٘ٝصاٚیٝایثیـششی٘ؼجزثٝاٚسثیشبَٞبیُشفیزٔیثبؿاٙذ.

ایٗدػشٝاصاٚسثیشبَٞبثباخشلاَاٚسثیشبَٞبیصسبییٍب٘ٝسٛػئیذاٖاِىششیىیسِٛیذٔیؿاٛ٘ذٚ

l+1.واٝاٚسثیشابَاٚسثیشبَٞبیلٌجیذٜثٝایٗكاٛسرِٔٛفٝاٚسثیشبَاخشلاِیاصآٖحبكُٔیؿٛد

ثشایلٌجیذٜوشدٖاٚسثیشابdَ،ٚاٚسثیشبَٞبیsٔیسٛا٘ٙذثشایلٌجیذٜوشدٖاٚسثیشبَٞبی pٞبی

ٔٛسداػشفبدٜلشاسثٍیش٘ذ. pٞبی

 3ضبٝ پتب٘سیُ -3-3-1-2

ثؼیبسػشیْٞب،ثبٓثسغییشاسیثٝؿذرٔمیذدساس3ٓٞبیٔغضیدشب٘ؼیُوِٛٙیلٛیٚاِىششٖٚ

ؿٛ٘ذ.دس٘شیدٝثٝسٔذادصیبدیسٛاثْدبیٝ،ثشایسٛكیفٚػابخزدصیبدیٌشٜٔیدسسٛاثْٔٛجثبسٔذا

ٞبیٔغضی(٘یبصداسیٓ.سٞیبفشیثشایوبٞؾسٔذادسٛاثْدبیٝ،ؿجٝدشب٘ؼایُٞب)سٛاثْٔٛجاِىششٖٚآٖ

                                                 
1Split norm parameter  

2Pseudopotential  

3Core electrons 
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ٖسٛاٖاِىششٖٚٞبدسٔحبػجبر،ٔیثبؿذ.ثشایوبٞؾسٔذادحبِزٔی بیٞاٞبییهاسآساثاٝاِىشاشٚ

ٞبیخبسخیاسٓساٞبییٞؼشٙذوٝدٛػشٝٞبیُشفیز،اِىششٖٚٔغضیُٚشفیزسمؼیٕٓ٘ٛد.اِىششٖٚ

ٞبثٝٔیضاٖثبؿٙذ.ثٙبثشایٗخٛافاِىششٚ٘یایٗحبِزوٙٙذٚٔؼئَٛدیٛ٘ذٞبیؿیٕیبییٔیاؿغبَٔی

ٞبییٞؼشٙذوٝىششٖٚٞبیٔغضیاِٞبثؼشٍیداسد.اصًشفدیٍشاِىششٖٚصیبدیثٝٔحیيؿیٕیبییآٖ

ٖدٛػشٝ ٞابدسدیٛ٘اذٞبیؿایٕیبییٞبیداخّیاسٓٚ٘ضدیهثٝٞؼشٝسااؿغبَٔیوٙٙذ.ایٗاِىشاشٚ

دازیشد.ٞبثٝٔیضاٖخضئیاصٔحیيؿیٕیبییاًاشافسابثیشٔایٔـبسوز٘ذاس٘ذٚخٛافاِىششٚ٘یآٖ

ٖ صٔحایياػاز.دس٘شیداٝٞابیٔغاضیٔؼاشمُاثٙبثشایٗفشمٔیؿٛددشب٘ؼیُحبكُاصاِىشاشٚ

ٞابیُشفیازسادسِ٘اشٌشفاز.ٞبیٔغضیسااصٔحبػجبرحزفٕ٘ٛدٚسٟٙباِىششٖٚسٛاٖاِىششٖٚٔی

سٛاٖدشب٘ؼیُ٘بؿایاصثبؿذ.دغٔیٞبیٔغضیداس٘ذ،اػششبسدشب٘ؼیُٞؼشٝٔیسٟٙباثشیوٝاِىششٖٚ

وشد.ایٗدشب٘ؼیُٔٛثشدسٔحاُٞؼاشٝ،ٞبیٔغضیٚٞؼشٝساثبیهدشب٘ؼیُٔٛثشخبیٍضیٗاِىششٖٚ

ٞبٚخبٔاذارسٛػايچٍابِیثابسدس٘بحیاٝدیٛ٘اذسىیٙٝاػزأباصآ٘دبوٝخٛافاِىششٚ٘یِٔٛىَٛ

ساٛاٖؿٛد،٘یبصثٝسٛكیفدلیكچٍبِیثبسدس٘ضدیىایٞؼاشٝٚخاٛد٘اذاسد.ثٙابثشایٗٔایسٔییٗٔی

واشدساباصسىیٍٙایدسٞؼاشٝخّاٌٛیشیؿاٛدٚدس،خبیٍضیٗ   دشب٘ؼیُٔٛثشساثبؿجٝدشب٘ؼیُ

فٛاكُدٚسسشاصٞؼشٝ،دشب٘ؼیُكحیحساایدبدوٙذ.دس٘شیدٝسٛاثْؿجٝٔٛجثبسٛاثْٔاٛجاسٕایدس

ا٘ذأبدس٘بحیٝدیٛ٘ذی،دسفٛاكُدٚساصٞؼشٝیىؼبٖٔیثبؿٙذ.ثٝاسٕیواٝ٘ضدیهٞؼشٝٔشفبٚر

ؿجٝدشب٘ؼایُخابیٍضیٗؿاٛد،ؿاجٝاسآٌفشاٝٔایؿاٛد.دسٞبیٔغضیآٖسٛػيٞؼشٝٚاِىششٖٚ

SIESTAُایدشب٘ؼایُاسٕایساهرسٜ.]32-30[اػشفبدٜٔیؿٛد1ٔبسسیٗ-ٞبیسشِٚیشؿجٝدشب٘ؼی

ٖٞبیُشفیزاثشٔیٔٛثشوٝسٚیاِىششٖٚ ٞابیوٙذ،ثبخْٕدشب٘ؼیُٔٛثشحبكُاصٞؼاشٝٚاِىشاشٚ

ٖٔغضی)ؿجٝدشب٘ؼیُ(ثٝاهبفٝدشب٘ؼیُ ٞابیُشفیاز)دشب٘ؼایُٞابسسشیٚٞابیحبكاُاصاِىشاشٚ

      وٝسجبدِی(دیٍشثشاثشاػز.ثٝدِیُایٗ-دشب٘ؼیُٕٞجؼشٍی
)ؿجٝدشب٘ؼیُٔشثٛىثٝٞؼشٝ     

                                                 
1Troullier-Martins pesudopotentials  
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٘یاض ثاٝٓاذدوٛا٘شاٛٔی ثبؿذ،یٔٙیایٗدشب٘ؼایُغیاشاصٞبیٔغضی(،ؿجٝٔٛهٔیٔیٚاِىششٖٚ

، ثاشدٔؼاشمُاصسٛاٖؿجٝدشب٘ؼایُؿاجٝٔٛهأیساثاٝدٚلؼإزثّٙاذثؼشٍیداسد،ثٙبثشایٗٔی

    
  ، ثؼشٝثٝٚوٛسبٜثشدٚا        

سمؼیٓوشد:           

(3-18)       
     =     

        +   
           

:]28[ؿٛدٔیٔبسسیٗثٝكٛسرصیش٘ٛؿشٝ-ثٙذیسشِٚیشٍّٕٓشؿجٝدشب٘ؼیُیٛ٘یثبفشَٔٛ

(3-19) ̂ 
           

        + ∑   
        

      ̂ 

،ثٝؿىُوبٔلاغیشٔٛهأی سبثْٔٛجاػز.لؼٕزٚاثؼشٝثٝ سٚیِٔٛفٝ،یهسلٛیشوٙٙذٜ ̂ وٝ

ٗ] 30-19،28[ؿاٛداسائٝؿذٜ،سمشیتصدٜٔای1(KBِٙذس)ثبی-وٝسٛػيوّیٕٙٗ  ̂  .٘شیداٝایا

آیذ:اػزوٍّٕٝٓشؿجٝدشب٘ؼیُثشدٔحذٚدداسدٚثٝؿىُصیشدسٔی

(3-20) ̂   
     =    

        +  ̂  

ٚیظٜٔمبدیشسٛاثْٔٛجسٕبْاِىششٚ٘یثشایآسایؾ(1ٞبیصیشثبؿٙذ:ٞبثبیذداسایٚیظٌیؿجٝدشب٘ؼیُ

سبثْٔٛجسٕبْاِىششٚ٘یٚؿجٝسبثْٔٛج(2اسٕیثبؿذ.ٔشخْاسٕیا٘شخبثیدسسٌبثكثبسٛاثْٔٛجؿجٝ

ثاشٞآ    سخبسجاص٘بحیٝٔغضیٚؿٔبّٔغاضی،ٚ٘یضدشب٘ؼیُسٕبْاِىششٚ٘یٚؿجٝدشب٘ؼیُد

وٝثبسبثْٔٛجسٕبْاِىششٚ٘یٚؿجٝسبثْٔاٛج،    ٔمذاسثبسدسٖٚ٘بحیٝٔغضی(3ٌٔٙجكثبؿٙذ.

ؿٛد،یىؼبٖثبؿذ)ؿشایيدبیؼشٍیثبس(.ٔحبػجٝٔی

(3-21)∫   
  

 
|  
     |    ∫   

  

 
|  
     |

 
  

دشاؽأٛاجدساثشٚخٛد٘بحیٝٔغضیثشایدشب٘ؼیُوبُٔٚؿجٝدشب٘ؼیُیىؼبٖثبؿذ.ثشای(4

ِٔٙٛسثبیذسغییشفبصأٛاج٘بؿیاصدشب٘ؼیُوبُٔٚؿجٝدشب٘ؼیُیىؼبٖثبؿذ.اصآ٘دبواٝسغییاشایٗ

                                                 
1Kleinman-Bylander  
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فبصدساثشٚخٛدػذدشب٘ؼیُثٝٔـشكٍِبسیشٕیسبثْٔٛجٚاثؼشٝاػز،ِزالاصْاػزٔـشكٍِبسیشٕی

ثبؿذ.ؿٔبّ٘بحیٝٔغضیٔی  ثشاثشثبؿٙذوٝ  سبثْٔٛجسٕبْاِىششٚ٘یٚؿجٝسبثْٔٛجدس

(3-22) 

  
     

     |     
 

  
     

     |    

 (NEGF )1ٔمذٔٝ بر تببع ٌریٗ غیر تعبدِی-2-7

أشٚصٜٔحبػجبرػبخشبساِىششٚ٘ییهاثضاصٟٔآثاشایثشسػایفیضیىایٚؿایٕیبییٔاٛادٚ

ٞبیاكَٛٞبٌؼششؽسٚؽ.یهٓبُٟٔٔٓثشایٔٛفمیزایٗسىٙیه]33[ٞبیخذیذٞؼشٙذِٔٛىَٛ

ٝ یػیؼاشٕیسأٔشفایٕ٘بیاذ،ٚالٔیازثخـایذٖثاٝاِٚیٝاػزثذٖٚایاٗواٝدبسأششٞابیٚاثؼاش

ٞابدسدٚخٙجاٝٔحاذٚدػبصد.ثیـاششسٚؽٞبسإٔىٗٔییٚػیٔیاصػیؼشٓػبصییهدأٙٝٔذَ

(ػیؼشٓاِىششٚ٘ی2.ٝػیؼشٓسٙبٚثیثبؿذیبٔحذٚدٚغیشسٙبٚثی(ٞٙذػٝثؼشٝثٝایٗو1ؿٛ٘ذ:ٔی

ثبیذدسحبِزسٔبدِیثبؿذ.

ثِٝٔٙٛسدشداخشٗثٝٔٛلٔیشیوٝػیؼشٓدسٔمیبعاسٕی/ِٔٛىِٛیدسسٕابعِ٘شیاصِحبٍ

ٟ٘بیزسفشبسوٙاذ.ثباِىششٚدٞبیحدٕیثبؿذ،٘یبصٔٙذسٚؿیاػزوٝلبدسثبؿذثٝكٛسرػیؼشٓثی

ٝ یثذػازدسٔٛسدیوٝیهِٚشبطثبیبعٔحذٚدثٝاِىششٚدٞبإٓبَؿٛد،یهخشیبٖاصٔیابٖ٘بحیا

آیذ،صیشاػیؼشٓاِىششٚ٘یدسحبِزسٔبدٌَشٔبیی٘یؼزٚٔذَثبیذسٛا٘بییایٗساداؿشٝثبؿذوٝٔی

یاهسٚؽیخذیاذیدسایٗٔٛلٔیزغیشسٔبدِیساسـشیحوٙذ.ٞذفوبسحبهشٌؼششؽاكَٛاِٚیٝ

ػبصییه٘ب٘ٛػبخشبسخفزؿاذٜثاباِىششٚدٞابیخابسخیدسػبخشبساِىششٚ٘یغیشسٔبدِیثشایؿجیٝ

ساثابساشاصفشٔایٔٔبٚهاٝیدشب٘ؼایُؿایٕیبیدسایٙدبخّٕٝ)ٞبیؿیٕیبییٔشفبٚراػزدشب٘ؼیُ

٘ب٘ٛاصسٞیبفزسبثْ.دسایٗدظٚٞؾ،ثشاییبفشٗخٛافسشاثشداِىششٚ٘یحبِزدبیٝدسلٌٔبروٙیٓ(ٔی

اػشفبدٜؿذٜاػاز.ایاٗسٞیبفازحبِازخابسجاصسٔابدَیاهػیؼاشٓ(NEGF)ٌشیٗغیشسٔبدِی

ثبؿاذواٝثاٝٔخابصٖاِىششٚ٘ای٘یٕاٝیدشاوٙاذٌیٔایوٙذوٝؿبُٔ٘بحیٝوٛا٘شٛٔیساسٛكیفٔی

                                                 
1Non-equilibrium Green's Function 
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اكاّیثیٟٙبیز،اِىششٚدٔشلُؿذٜاػاز.سٞیبفازسابثٌْاشیٗغیشسٔابدِیٔحبػاجٝػاٝخبكایز

وٙذ:ٞبیوٛا٘شٛٔیٔىب٘یىیخبسجاصسٔبدَساأىبٖدزیشٔیػیؼشٓ

ٞبیٔشثٛىثٝ٘بحیٝدشاوٙذٌیثشایٞبٔیّشٛ٘یدادٜؿذٜاػز.(ٔحبػجًٝیفحبِز1

ٞبدس٘بحیٝدشاوٙذٌیٚلشیوٝاِىششٚدٞبخبسجاسسٔبدَٞؼشٙذ.(ٔحبػجٝاؿغبَایٗحبِز2

ُ(ٔحبػجٝخشیبٖٓجاٛسیثاٝا3 ٞابیؿایٕیبییاِىششٚدٞابٚچٍابِیثابس٘بحیاٝصایدشب٘ؼای

دشاوٙذٌی.

 ٔذَ سبدٜ برای ترابرد غیرتعبدِی -2-7-1

1ثشسػیسشاثشدساثبیهٔذَػبدٜسهسشاصوٝسٛػيداسب
وٙیٓ.اسائٝؿذٜاػز،ؿشّٚٔی]34[

ساشاصدسِ٘شثٍیشیذوٝاصًشیكیاهاسآثابیاه1ٚ2دٚدشاةخشیبٖ/ِٚشبطثبدشب٘ؼیُؿیٕیبیی

ٞؼشٙذ.،اِىششٚدٞبٚاسٓٞشػٝدسسٔبد1=2َاِف(.ٚلشی1-3)ؿىُثٝٞٓاسلبَداس٘ذا٘شطی

 

ثٝٞٓٔشلُا٘شطیاِف(ؿىًُشحٛاسدٚدشاةخشیبٖ/ِٚشبطوٝاصًشیكیهػیؼشٓسهسشاص:1-3ؿىُ

دٟٗدساثشخفزؿذٌیثباِىششٚدٞبًجكاكُٓذْلٌٔیزثٝا٘ذاصٜة(سشاصا٘شطی. 1    2ؿذٜا٘ذ

.]34[ؿٛدٔی

ثؼشٝثٝایٙىٝسشاصا٘شطیاسٓثبوذاْاِىششٚددسسٔبدَثبؿذ،ٓذداؿغبَثابسٛاثا1 2ْ أبچٙب٘چٝ

ؿٛد:فشٔیدیشانصیشدادٜٔی

                                                 
1Datta 
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(3-23)      
 

            ⁄

(3-24)       
 

            ⁄

وٙذسبسشاصاسٕیثبا٘شطیفشٔیاِىششٚداَٚٞبساثٝػٕزسشاصا٘شطیاسٓدٕخٔیاِىششٖٚاِىششٚداَٚ،

ٖ     ثشاثشؿٛدٚٓذداؿغبَسشاصثب ٞابساثاٝػإزخاٛدثبؿذ.اصًشفدیٍشاِىششٚددْٚ،اِىشاشٚ

ثشاثاشؿاٛد.ایاٗ     وـذسبسشاصثباِىششٚددْٚدسسٔبدَثبؿذٚٓذداؿغبَآٖثبسابثْسٛصیأْی

دسحبِزدبیبٔمذاسیاػازثایٗ Nٞبثبؿذوٝٔیبٍ٘یٗسٔذاداِىششٖٚحبِزیهحبِزغیشسٔبدِیٔی

I1ؿٛد.ؿبسخبِقسفبٚرٓذداؿغبَدسحبِزسٔبدِیٚغیشسٔبدِیٔٙدشثٝایدبدخشیبٖٔی    ٚ   

غبَدسحبِزسٔبدِیٚغیشسٔبدِیثشاثشثب:ثیٗاِىششٚدػٕزچخٚ٘بحیٝدشاوٙذٌیثباخشلافآذاداؿ

(3-25)    
  

 
      

ثیٗاسلبَػٕزساػزٚاسٓثشاثشاػزثب: I2 ثٕٝٞیٗسشسیتؿبس

(3-26)    
  

 
      

  وٝ

 
(

  

 
اػز.دسحبِازآًٞٙسشاثشداِىششٖٚثیٗاِىششٚدػٕزچخ)ػٕزساػز(ٚسشاصا٘شطی(

(داسیٓ:26-3(ٚ)25-3ؿٛددس٘شیدٝاصٔٔبدلار)ٚاسدیباصآٖخبسجٕ٘ی دبیب،ؿبسیثٝسشاصا٘شطی

(3-27)  
         

     


آیذ:زدبیبثذػزٔی(خشیبٖحب26ِ-3(ٚ)25-3(دسٔٔبدلار)27-3ثبلشاسدادٖساثٌٝ)

(3-28)         
 

 

    

     
             

ایٗخشیبٖثٝاصایٞشاػذیٗاػز.چٙب٘چٝدٚحبِزاػذیٙیثبا٘شطییىؼبٖداؿشٝثبؿیٓ،خشیبٖدس

ؿٛدوٝثٝخضدسدٔبٞبیخیّیثبلا،سٟٙبٚلشیؿبسؽؿٛد.اصساثٌٝثبلادیذٜٔیهشیتدٚهشةٔی

،دسغیشای1    2ٗلشاسٌیشدیٔٙی1ٚ2ثیkBTٗثبفبكّٝچٙذخشیبٖداسیٓوٝسشاصا٘شطی
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ثٙابثشایٗثاشای.   1    آٍ٘ب1ٜو   2ٚچٙب٘چٝ   0     آٍ٘بٜ  2و   1كٛسراٌش

ٞبدسٍٞٙبْسٔابدَسفبٚسی٘ذاسدوٝایٗحبِزهشٚسیاػزµ Eٚٞبییاًشافٞذایز،حوٛسحبِز

ٞابیخابِیثبؿاٙذ(.اٌشحبِازp)ّ٘ٛ(یبدشn)ّ٘ٛٞبیخبِیٞؼشٙذلجُاصإٓبَِٚشبطثبیبع،حبِز

ٞابدسؿاٛ٘ذ.اٌاشحبِازْٕٔیسضسیكٚػذغسٛػياِىششٚددیٍشخٞبسٛػياِىششٚدٔٙفیاِىششٖٚ

ػذغسٛػياِىشاشٚدٔٙفایسضسیاكؿٛ٘ذٚٞبسٛػياِىششٚدٔثجزخْٕٔیاثشذادشثبؿٙذ،اِىششٖٚ

((ٚخشیاب27ٖ-3)ٔٔبدِاٝ)ؿٛ٘ذ.ٔذِیوٝسبوٖٙٛاسائٝؿذاًلآبسیساخْثٝاؿغبَساشاصا٘اشطیٔی

وٙذواٝاصیاهسٚؽخٛدػابصٌبسدٞذ.ایٗسٚاثيثٝٔبوٕهٔی((ثٝٔبٔی28-3)ٔٔبدِٝ)حبِزدبیب

ٓذداؿغبَؿذٜاػشفبدٜوٙیٓ.ثشایدیذاوشدٖخشیبٖٚ

ٞبیٔذَٕٓٛٔیسشاثشدثشدبیٝسبثٌْاشیٗغیشسٔابدِیِحابٍدسایٗٔذَػبدٜسمشیجبٕٞٝخٙجٝ

ؿذٜاػز.ثشایوبُٔؿذٖسـبثٝ،ثبیذٌؼششدٌیسشاصا٘شطی٘یضدسِ٘شٌشفشٝؿٛد.چٖٛسشاصا٘اشطی

ٚآًٞٙفشاساِىششٖٚاصایاٗسشاصٞابثباِىششٚدٞبخفزؿذٜاػز  
 

ٚ  
  

 
اصٔابٖحیابراػاز،ِاز

.ثٙابثشایٗثاشًجاكاكآُاذْ       اػازواٝ⁄    اِىششٖٚسٚیایٗسشاصٔحذٚدٚثشاثشثب

ٞابیساٛاٖچٍابِیحبِازٌؼاششدٜثبؿاذ.ثاٝایاٗسشسیاتٔای لٌٔیز،سشاصا٘شطیثبیذثاٝا٘اذاصٜ

اثٌٝصیشسٔشیفوشد:سٌٔبثك  Eساثٝكٛسرسبثِْٛس٘شغحَٛ(DOS)ا٘شطی

(3-29)     
 
  ⁄

        
 
 ⁄  
 



سٚیثبصٜا٘شطیثبیذثشاثشثبیهاِىشاشٖٚثبؿاذ.ثٙابثشایٗ      ثًٝٛسیوٝحبكُا٘شٍشاٌَیشیاص

وٙیٓ:ٔیثٝكٛسرصیشثبص٘ٛیؼیDOSٓذداؿغبَساثشحؼت

(3-30)                                                                                                    ∫       
  

  


وٝچٍبِیثبساِىششٖٚدسحبِزدبیبثشاثشاػزثب:
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(3-31)         
               

     


آیذ:ثٝؿىُصیشدسٔیDOSٚخشیبٖثشحؼت

(3-32)  
 

 
∫       [           
  

  
]

ثب

(3-33)         
    

     


(ٕٞبٖٔٔبدِٝلا٘ذاٚسدسِ٘شیٝدشاوٙذٌیاػز.ثشای32-3)ٔٔبدِٝثشاثشاحشٕبَٓجٛساػز.    وٝ

ثٙٛیؼیٓ.ثشای     ٚ     (ساثشحؼت26-3)(25ٚ-3)ایٔفیذاػزوٝسٚاثئؼبئُچٙذدبیب٘ٝ

ؿٛد:ثٝؿىُصیش٘ٛؿشٝٔی ،Iاِىششٚد

(3-34)   
 

 
∫   [  

             ]
  

  


  وٝ
       .

دسایٗٔٔبدلارخشیبٖٚٓذداؿغبَثشحؼتچٍبِیثابساِىشاشٖٚٚاحشٕابَسشاثاشد٘ٛؿاشٝؿاذ٘ذ.

ایصیش٘ٛؿز:سٛاٖسٚاثيلجُساثشحؼتسبثٌْشیٗسهرسٜٔی

(3-35)      
 

        


ٞبیوٙذسبثشٛأٖفبٞیٓٔٔشفیؿذٜساثٝٔؼبئُثبػبخشبساِىششٚ٘یدیچیذٜٚسٚؽایٗأشوٕهٔی

وٙیٓ:ثبص٘ٛیؼیٔیGثٝكٛسرسبثٔیاصٚچٍبِیثبسساDOSٞبخٛدػبصٌبسثؼيداد.چٍبِیحبِز

(3-36)     
 

  
           

      [        
    ]

(3-37)     
 

  
               

      وٝ
     

  .
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آیذ:(خشیبٖٚهشیتسشاثشدثٝكٛسرصیشدسٔی33-3ٌزاسیسٚاثيثبلادس)ثبخبی

(3-38)  
 

 
∫       [           
  

  
]

(3-39)               
         

(NEGF)سبثٌْشیٗغیشسٔبدِی
،ؿبُٔسٕٔیٓسٚاثيسهسشاصیثبلاثشایػبخشبسٞبیاِىششٚ٘یدیچیذ1ٜ

ثبؿذ.ٔی

      TRANSIESTAرٚش ٘ظری در وذ  -2-7-3

یسبثٔیچٍبِیاػز.ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسثخؾاَٚایٗفلُاؿابسٜؿاذیِ٘شیٝسٚؽوبسثشدبیٝ

سجبدِیدلیكدسدػششعثبؿذچٍبِیاِىششٚ٘یٚالٔیٚا٘شطیوُ-دسایٗسٚؽ،اٌشسبثٔیٕٞجؼشٍی

ٝ سجبدِی-دزیش٘یؼزٚسبثٔیٕٞجؼشٍیآیذ،ِٚیایٗأشأىبٖثذػزٔی ییاهسابثٔیثبیاذثٛػایّ

سمشیجیخبیٍضیٗؿٛد.وٝدسایٗدظٚٞؾاصسمشیتؿیتسٕٔیٓیبفشٝاػشفبدٜؿذٜاػز.

ؿآ-ؿٛد،ثّىٝسٛاثْٔٛجوٛٞٗثشایٔحبػجٝسشاثشدسٟٙباصچٍبِیاِىششٚ٘یوُاػشفبدٜٕ٘ی

ؿاٛد،اػاشفبدٜایٚاخذؿشایي،ٍٞٙبٔیوٝخشیبٖاِىششٚ٘یٔحبػاجٝٔای٘یضثٝكٛسرٔٛجسهرسٜ

،لبدس٘ذؿٛ٘ذسجبدِیٔشذاٚاِیوٝاػشفبدٜٔی-وٙیٓوٝسٛاثْٕٞجؼشٍیثٙبثشایٗفشمٔیخٛاٞذؿذ.

ٞبدسحبِزغیشسٔبدِیٞؼشٙذسٛكیفوٙٙذٚؿابسخشیابٖسأحبػاجٝٞبییساوٝاِىششٖٚسبٔٛلٔیز

ایٕٓیكساوٕٝٔىاٗاػازدسثشخایرسٜٕ٘بیذ.ایٗسٞیبفزسهاِىششٚ٘یلبدس٘یؼزوٝاثشارثغ

ٝؿاٛ٘ذسا،سٛكایفوٙاذ.ٔٛاسددسخلاَفشآیٙاذٞبیسشاثاشدُابٞش ٖثا ٞابیدشاوٙاذٌیٔثابَ،ٓٙاٛا

سٛهیحداد35ٚ36ٍٜٛ٘ٝوٝدسٔشاخْٕٞب٘ؿٛد.ٞبدسِ٘شٌشفشٕٝ٘یغیشالاػشیهثٝٚػیّٝفٖٛ٘ٛ

ٚثباػشفبدٜاصسٚؽ2یٔبسشیغچٍبِییٔحبػجٝثٝٚػیSIESTAّٝیٔحبػجبسیؿذٜاػز،ثؼشٝ

شبساِىششٚ٘ایایاٗواذػابخٞبیغیشسٔبدِیثؼيدادٜؿذٜاػاز.سٛاثٌْشیٗغیشسٔبدِی،ثٝػیؼشٓ

                                                 
1Non-equilibrium Green's Function 

2Density matrix 
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دادوٝچٍٛ٘ٝفلُسٛهیحخٛاٞیٓدسادأٝ.] 37[٘بٍٔزاسیؿذTRANSIESTAغیشسٔبدِی،ثٝ٘بْ

سمؼیٓؿذٜاػزٚچٍٛ٘ٝثباػاشفبدٜسٛاثاٌْاشیٗ،"٘بحیٝسٕبع"ٚ"اِىششٚد"ػیؼشٓثٝدٚلؼٕز

ٔبسشیغچٍبِیحبِزغیشسٔبدِیثٝدػزآٔذٜاػز.

 برپبیی سیستٓ -2-7-2

ٌیشیٓ.دٚاِىششٚد٘یٕاٝ٘بٔشٙابٞیچاخٚ(سادسِ٘شٔی2-3ًشاحیؿذٜدسؿىُ)ٔٛلٔیز

َ،خفزٔی1یسٕبعساػزثب٘بحیٝ 2ٞابیٕٞذٛؿاب٘یؿٛ٘ذ.سٕبْٓٙبكشٔبسشیغٞبٔیّشٛ٘ییبا٘شٍاشا

یٗاِىششٚدٞبؿذٌیثٞبدسدٚاِىششٚدچخٚساػزكفشٞؼشٙذثًٝٛسیىٝخفزٞبیاسٓثیٗاٚسثیشبَ

ٝیسٕبعسخٔیسٟٙباصًشیك٘بحیٝ یٔاٛسدِ٘اشؿابُٔػاٝلؼإز:اِىشاشٚددٞذ.ثٙابثشایٗ٘بحیا

ٓثبؿاذ.فاشمٔای(ٔایR(ٚاِىششٚدساػز)C(،٘بحیٝسٕبع)Lچخ) ثخـایاصL(R)دسٞابؿاٛداسا

یسٕبعثشٕٞىٙؾداس٘ذٚٞبی٘بحیٝاِىششٚدٞبیحدٕی٘یٕٝ٘بٔشٙبٞیچخ)ساػز(ثبؿٙذوٝثباسٓ

ٕٝٞچٙیٗفشمٔی ٍٕٞاشا  R ٚLیؿٛدوٝٞبٔیّشٛ٘یٚٔبسشیغچٍبِیثٝٔمبدیشحدٕیدس٘بحیا

ثابC،C-L ٚC-R ٞابیؿٛد.ثٙبثشایٗٞبٔیّشٛ٘ی،ٔبسشیغچٍبِیٚٔبسشیغٕٞذٛؿب٘یسٟٙبدسثخؾ

ٔمبدیشحدٕیٔشفبٚراػز.

 

 .]38[ػیٓوٛسبٜٔذِیثشایسشاثشداِىششٚ٘یثشاییهِٔٛىَٛیبیه٘ب٘ٛ:2-3ؿىُ

                                                 
1Contact region 

2Overlap integrals 
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اصػیؼاشٕیR-C- Lثِٝٔٙٛسثذػزآٚسدٖخٛافسشاثشدیفمي٘یبصداسیٓلؼإزٔشٙابٞی

2ْ-3وٝدسؿىُ)٘بٔشٙبٞی، (٘ـابٖدادٜؿاذٜاػازساسٛكایفوٙایٓ.ٔابسشیغچٍابِیواٝسٛصیا

ٓسٛا٘ذاصیهػشیٔبسشیغوٙذ،ٔیٞبساسـشیحٔیاِىششٖٚ ٞابی٘بٔشٙابٞیٞابیسابثٌْاشیٗػیؼاش

ٔٙاذاصٔبسشیغچٍبِیٚٔبسشیغسبثٌْشیٗٓلالR -C- Lٝثذػزآیذ.ثٙبثشایٗسٟٙبثٝلؼٕزٔشٙبٞی

ٝٔمذاسٞبٔیّشٛ٘یوُثشاثشاػزثب:ٞؼشیٓ.و

(3-40)  (

       

   
       

    
    

)

ثش    (   ٞؼشٙذٚ)L ،Rٚ   Cٞبیٞبیٞبٔیّشٛ٘یدس٘بحیٝثٝسشسیتٔبسشیغ  ٚ   ،    وٝ

یاِىششٚدٞابیثشایلؼإزثبلیٕب٘اذٜ Lٚ R.خفزؿذٌیاػزLٚ C (Rٞبی)ٕٞىٙؾثیٗ٘بحیٝ

ؿٛد..سٛكیفسٛاثٌْشیٗدسثشؿٕشدٜٔی ∑ٚ ∑ٞبییخٛدا٘شطی٘یٕٝ٘بٔشٙبٞی،سٕبٔبثٝٚػیّٝ

ؿٛد.دسایٙدبٔبخٛافٕٓٛٔیسٛاثٌْشیٗٔشثاٛىیبفزٔی]41-39[فیضیهحبِزخبٔذدسٔشاخْ

سٛكیفHایوٙیٓػیؼشٓثٝٚػیّٝٞبٔیّشٛ٘یسهرسٜدٞیٓ.فشمٔیسااسائٝٔیNEGFثٝسٞیبفز

ؿٛد.ٔی

(3-41)        

ثبؿذ.چٖٛٔبسشیغٕٞذٛؿب٘یٔیSاػزٚ EایثبٚیظٜٔمذاسثٔذیسبثْٔٛجسهرسNٜثشداس  وٝ

HٚS ،ٞشٔیشیٞؼشٙذEثبؿذ.وٝثبسٛاثٌْشیٗثٝكٛسرصیشساثٌٝداسد:حمیمیٔی

(3-42)          

آٚسیٓ:ثشداسیىٝٞؼزٔٔبدِٔٝسبثٌْشیٗثٝٚاػٌٝٞبٔیّشٙٛ٘یوُثٝكٛسرصیشثذػزٔی   وٝ

(3-43)(

                 

          
                 

           
         

)(

         
         
         

)  (

     
     
     

)

سػیٓ: (ثٝ٘شبیحصیشٔی41-3ٝ)ثبحُٔٔبدِ
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(3-44)[                     
           

  (        )     

           
           

  (        )]        

(3-45)          
      

(3-46)          
      

 :(خٛاٞیٓداؿز44-3(دسٔٔبدِٝ)46-3(ٚ)45-3بدلار)ثبلشاسدادٖٔٔ

(3-47)[                     
    (        ) 

           
    (        )]        

ؿٛ٘ذ:ٞبیچخٚساػزثٝكٛسرصیشسٔشیفٔیخٛدا٘شطی(47-3وٝاصٔٔبدِٝ)

(3-48)          
              ∑    

(3-49)                                                                   
              ∑    

ٜاػاز.ثاب(٘ـبٖداد3-3ٞؼشٙذ،ٚدسؿىُ)یٞشٔیشٞبیغیشٔبسشیغٞبیچخٚساػزخٛدا٘شطی

(خٛاٞیٓداؿز:47-3(دسٔٔبدِٝ)49-3(ٚ)48-3اػشفبدٜاصٔٔبدلار)

(3-50)[            ∑  ∑ ]         

ؿٛد:ٖدادٜٔیس٘بحیٝدشاوٙذٌیثٝكٛسرصیش٘ـبوٝسبثٌْشیٗد

(3-51)          [    ∑  ∑ ]   
  

 

ٞبیثٝخبیاِىششٚدٞبی٘بٔشٙبٞیدسسشاثشداِىششٚ٘یدسیهایاصخٛدا٘شطیٚاسًٜشح:3-3ؿىُ

.]38[ِٔٛىَٛ
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 ٔحبسبٝ جریبٖ  -2-7-7

ٞشٌبٜیهػیِٓٔٛىِٛیثیٗدٚاِىششٚدفّضی٘بٔشٙبٞیلشاسٌیشد،إٓبَیهِٚشبطخبسخیثاٝ

)ساػاز(٘ؼاجزثاٝٞآٔشفابٚرؿٛد،دشب٘ؼیُاِىششٚؿایٕیبییدٚاِىشاشٚدچخاِىششٚدٞبثبٓثٔی

ؿٛد.ثشایثذػزآٚسدٖؿٛ٘ذٚػیؼشٓدیٍشدسحبِزسٔبدَ٘جبؿذٚٔٙدشثٝخشیبٖغیشكفش،ٔیٔی

وٙیٓوٝؿاىُؿإبسیهایاٗسٚؽیدشاوٙذٌیاصسٚؽخٛدػبصٌبساػشفبدٜٔیٔمذاسخشیبٖ٘بحیٝ

چٍبِیغیشسٔبدِیثٝكاٛسرصیاش(٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.سحزِٚشبطغیشكفش،ٔبسشیغ4-3سادسؿىُ)

اػز:

(3-52)  
 

   
∫  [        

     𝜇           
     𝜇  ]

ؿاذٌییدشاوٙذٌیاػزٚٔٔشفیوٙٙذٜٔیضاٖدٟٕٗ٘بیـٍشاسلبَثیٗاِىششٚدٞبٚ٘بحیٝ     وٝ

ؿٛد:كٛسرصیشسٔشیفٔیسشاصِٔٛىِٛیاػزوٝثٝ

(3-53)        ∑  ∑    
 

     

 

.]NEGF+DFT]38ًشحؿٕبسیهسٚؽخٛدػبصٌبسثشایٔذَ:4-3ؿىُ
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سبثٌْشیٗوٛچىششثشاثشاػزثب:ٓلاٜٚثشایٗ

(3-54)       [    𝜇  ∑      𝜇  ∑ ]   
 

  



(،داسیٓ:52-3)(دسٔٔبد54ِٝ-3)ثبؿذٚثباػشفبدٜاصٔٔبدِٝدیشانٔی-سبثْسٛصیْفشٔی Fوٝ

(3-55)  
 

   
∫     

ؿٛدواٝٔٙداشثاٝٔحبػاجٝ،یهچٍبِیحبِزدبیٝسِٛیذٔیDFT اصٔمبیؼٝٔبسشیغچٍبِیثبٔذَ

آیذ:سٛاٖاصًشیكساثٌٝصیشثذػزٔیؿٛد.ػذغخشیبٖسأیٔی   ٞبٔیّشٛ٘ی

(3-56)  
 

 
∫      [    𝜇       𝜇  ]  

 

 
∫       
  

  


ثبؿاذ.سابثْٔای  ٘ـبٖدٞٙذٜ،احشٕبَٓجٛساِىششٖٚسضسیاكؿاذٜثابا٘اشطی     دسایٗٔٔبدِٝ

ؿٛد.سحزِٚشابطغیاشكافش،چٍابِیٚیدشاوٙذٌیٔحبػجٝٔی٘ٙذاصسبثٌْشیٗ٘بحیٝسٛاسشاثشدیٔی

خشیبٖثشاثشاػزثب:

(3-57)   
 

  
∫  [   ∑     𝜇     

     ∑     𝜇     
 ]  

 
  

(3-58)   
 

 
∫  [   ∑    ∑    

       𝜇       𝜇   ]
 

  

     𝜇وٝدسٔٔبدِٝثابلا
  

 
 ٚ𝜇     

  

 
،ِٚشابط ا٘اشطیفشٔایاِىشاشٖٚٚ  اػاز،

ثبؿذ.إٓبِیٔی
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 فػُ چٟبرْ

بررسی خٛاظ اِىترٚ٘ی ٚ ٔغٙبطیسی  7

 ی٘ب٘ٛرٚببٖ ٞبی ٌرافٙ
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 ٔمذٔٝ -7-1

دسچٙذػبَاخیشسحمیكثشسٚیٔٛادٌشافٙیدٚثٔذیػشیْسشیٗسؿذسادسصٔیٙٝفیضیاه

سشویتٓدیتایٗٔبدٜٚخٛافاِىششٚ٘یىیلبثُسٛخٝآٖٔای٘یٕشػب٘بٞبداؿشٝاػز.ایٗثٝخبًش

حشیاهؿاذٜدس٘شبیححبكُاصایٗسحمیمبریبفشٝٞبیلبثُسٛخٟیاصلجیُاثشسػب٘بییس>.42ثبؿذ=

ٕٞچٙایٗ>سادسثاشداس٘اذ.44>ٚسحشناِىششٚ٘یخیّیثبلا=43وٛا٘شٛٔیغیشٓبدی=ٞبَاثش،ٌشافٗ

یٌشافٙیثشایاخضایدػشٍبٜٞبیاِىششٚ٘یىیدسؿشایئحیٌیٕٔىٗاػزٞباػشفبدٜاص٘ب٘ٛسٚثبٖ

ٌشافٗیهػبخشبسدٚثٔذیؿؾٌٛؿیاصوشثٗاػزوٝثٝدِیُٔىب٘یضْ>.45آٟ٘بساثبدٚاْسشوٙذ=

.>9= اػذیٙیآٖٚثؼیبسیٔضیزٞبیدیٍشیوٝداسدسٛخٟبرصیبدیساثٝخاٛدخّاتواشدٜاػاز

>.سحاشنثابلای42ؿجیٝثٝفشٔیٖٛٞبیدیشانثاذٖٚخاشْسفشابسٔایوٙٙاذ=اِىششٖٚٞبیٌشافٗ

ٌشافٗساثٝٔبدٜایسجذیُوشدٜاػازواٝسٛخٟابرصیابدیسادس،اِىششًَٖٕٚٚٛٞذٚػیًٛلا٘ی

ٞبیٌشافٙایثٙابسٚثبٖ٘ب٘ٛ>.46حٛصٜوبسثشدٞبیاِىششٚ٘یهدسٔمیبع٘ب٘ٛثٝخٛدخّتوشدٜاػز=

سٛخٝٚٔخشّفیوٝ٘ـبٖٔیدٞٙذٚػبخشبساِٚیٝثابِمٜٛایواٝٔایسٛا٘ٙاذداؿاشٝثشخٛافلبثُ

سٚثبٖٞبیٌشافٙی٘ب٘ٛسٚثبٖ>.45ثبؿٙذثشایآیٙذٜ٘ب٘ٛاِىششٚ٘یهٔجشٙیثشوشثٗدیؾثیٙیؿذٜا٘ذ=

ٞٝ بییدسا٘ذاصٜ٘ب٘ٛٔششیاصسهلایٌٝشافٗٞؼشٙذٚدسصٔیٙٝٞبیِ٘شیّٕٚٓایثؼایبسٔٛسدسٛخا

،ٞابیٌشافٙایٚثابٖ.ٓبُٔاكّیدسٔـخقوشدٖخٛافسشاثشدیٚادشیىی٘ب٘ٛس>46=ٚالْؿذٜا٘ذ

ٞبٔایسٛا٘ٙاذثٛػایّٝدٟٙابٚ٘ب٘ٛسٚثبٖ>.خٛافاِىششٚ٘یىی45ػبخشبس٘ٛاساِىششٚ٘یآٟ٘بٔیثبؿذ=

آسٔچیشثبؿاٙذٞبدسأشذادِجٝٞبٔـخقؿٛ٘ذوِٝجٝٞبٔیسٛا٘ٙذثٝؿىُصیٍضايیبٞٙذػٝاسٓ

ٔحممبٖثشایثذػزآٚسدٌٖبف٘ٛاسیٔٙبػتدسٌشافٗاص٘مٛفٚ٘بخبِلیاػشفبدٜٔیوٙٙذ.>.46=

ثبؿٙذ.لٌاجؾثابلایثبیىذیٍش٘بخبِلیٞبدسٌشافٗٔیسٛا٘ٙذثلٛسرخزةٚیبخبیٍضیٙیٓٙبكش

حبكُؿٛدوٝسبثٔیدسآٖویٓٙبكشٚیبٌشٜٚٞبیثٔخبیٍضیٙیاػذیٙیدسٌشافٗٔیسٛا٘ذثٛػیّٝ

ٔمذاسوٕی٘بخبِلیٞبیفّضیدسداسایإٞیزٔیثبؿذ.داؿشٗاػذیٙششٚ٘یهحٛصٜدسایٗٔٛهّٛ

ػٙؼٛسٞبٚوبسثشدٞبی٘ب٘ٛاِىششٚ٘یىیٔٛسدثشسػیلاشاسٌشفشاٝ،اػذیٙششٚ٘یهاػشفبدٜدسٌشافٗثشای
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،ٚیاظٜثؼایبسؿاٙبخشٝؿاذٜٞؼاشٙذاػز.اسٓٞبیٓٙبكشٚاػٌٝاصِ٘شداؿشٗخاٛافٔغٙبًیؼای

ٓٙٛأٖٙجٔیثشایخبكیزٔغٙبًیؼیدسٌشافٗدسِ٘اشٝثٙبثشایٗ٘بخبِلیفّضارٚاػٌٝٔیسٛا٘ذث

ٌٛشفشٝؿٛد. ٖ٘بخبِلیٞبیفّضارٚاػٌٝٔایسٛا٘اذخاٛاف٘ب٘ ٌشافٙایساثاشایوابسثشدٞابیسٚثاب

ٛاػذیٙششٚ٘یىیسِٙیٓوٙذ.ایٗاِٟبْثخؾٔبثشایثشسػیخ ٞابیسٚثابٖٛافاِىششٚ٘یٔشثٛىثاٝ٘ب٘

٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیدسٔىبٖٞبیٔخشّفؿذٜاػز.ٓٙبكشٚاػٌٝثباسٓٞبیآلایؾیبفشٌٝشافٙی

ٚ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙی1ثبسٛخٝثٝٞٙذػٝٚؿىُِجٝٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖثٝدٚدػشٝ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضاي

2ٖآسٔچیش ،اوؼایظٖ،سمؼیٓٔیؿٛ٘ذ،وٝاسٓٞبیوشثٗدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖٔیسٛا٘ٙذثاباسآٞیاذسٚط

ثٝكٛسرٔحذٚد٘ـاذٜثبؿاٙذ.دسایاٗٚیب3ٔحذٚدؿٛ٘ذفّٛئٛسٚیباسٓٞبٌٚشٜٚٞبیٓبّٔیدیٍش

ٝ ثاباسآدبیبٖ٘بٔٝخٛافاِىششٚ٘ی،ٔغٙبًیؼیٚسشاثشدیسادس٘ب٘ٛسٚثبٖٞابیٌشافٙایصیٍاضايوا

ٚ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشٔحذٚدؿذٜثباسآٞیاذسٚطٖ(ZGNR-H)ٞیذسٚطٖٔحذٚدؿذٜا٘ذ

(AGNR-H)ٜٕٞچٙاایٗخااٛافاِىششٚ٘اایٚٔغٙبًیؼاای٘ب٘ٛسٚثاابٌٖشافٙاایآسٔچیااشٔحااذٚد٘ـااذ،

(AGNR).ٓساثشسػیٔیوٙی

 بٟیٙٝ سبزی پبرأترٞب  -7-3

حدسثبسٜآٖثِٝٔٙٛسافضایؾدلز،وبٞؾصٔبٖا٘دبْدساثشذاٚلجُاصا٘دبْٔحبػجبرٚسٛهی

ٔحبػجبرٚافضایؾػشٓزٍٕٞشاییثٔویاصدبسأششٞبؿبُٔ:ا٘شطیلٌْٚثشداسؿاجىٝثٙاذی)واٝ

سٔذاد٘مبىدسفوبیٚاسٖٚسأـخقٔیوٙذ(سأیثبیؼزثٟیٙٝوشد.

 ا٘رشی لطع -7-3-1

ثشایٔحبػجٝثؼیبسیاصوٕیزٞبیفیضیىیِ٘یشچٍبِیثبس،دشب٘ؼیُٚا٘شطیدسػابخشبسٞبی

ٔشٙبٚةٚدٚسٜایٕٚٞچٙیٗسجذیُفٛسیٝوٕیزٞبیفیضیىیاصفوبیٚاسٖٚثاٝفوابیحمیمایٚ

                                                 
1-Zigzag graphene nanoribbon 

2-Armchair graphene nanoribbon 

3
-Passivated 
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٘یبصاػزا٘شٍشاَٞبییسادسایٗفوبٞبٔحبػجٕٝ٘بییٓ.ثاشایٔحبػاجٝایاٗا٘شٍاشاَٞابدسثبِٔىغ

فوبٞبیٔٛسدِ٘شایٗفوبٞبساؿجىٝثٙذیٔیوٙیٓ.اٌشفبكّٝثیٗایٗ٘مبىسادسفوبیحمیمیثب

ساثٌٝآٖثبا٘شطیلٌْثٝكٛسرصیشخٛاٞذثٛد:ٕ٘بیؾدٞیٓ  

    
 

  
 ⇒       

    
 

   
 ⇒           ⇒    

 

√      
 

ثبؿذ.ٞشچٝٔیضاٖا٘شطیلٌْثیـششؿٛد،ا٘شطیلٌْٔی    ثشداسٔٛجسخزلٌْٚ  وٝدسآٖ

ذادثیـاششیاصآٟ٘ابدسا٘شٍاشاَِزاسٔدسؿجىٝحمیمیفبكّٝ٘مبىوٕششٚسٔذادآٟ٘بثیـششٔیؿٛد

ٌیشیٔـبسوزٔیوٙٙذوٝایٗثبٓثافضایؾدلزا٘شٍشاٌَیشیدسفوبیحمیمایٔایؿاٛد.واذ

SIESTA.سٛخٝثاٌٝٔبِاتثیابٖؿاذٜدسثابلایىایاصثبثشاػبعایٗا٘شطیلٌْسٔشیفؿذٜاػز

دبسأششٞبیٟٔٓدسٚسٚدیوٝا٘شخبةدسػازآٖثبٓاثافاضایؾػاشٓزٍٕٞشایایٚوابٞؾصٔابٖ

،سٔیایٗٔحبػجبرٔیؿٛد،ا٘شطیلٌْٔیثبؿذ.ثٝدِیُصیبدثٛدٖسٔذادػبخشبسٞبیٔاٛسدثشسػای

ساثشایػاَّٛٔمذاسا٘شطیلٌْدزیش٘جٛد،ِزابخشبسأىبٖٔمذاسثٟیٙٝؿذٜایٗدبسأششثٝاصایٞشػ

ٖآسٔچیشٚاحذاِٚیٝدسػبخشبسٞبیصیٍضايٚ ثذػازآٚسدیآٚٔمابدیشٔحذٚدؿذٜثباسآٞیاذسٚط

َثذػزآٔذٜساثشایسٕبٔیٔحبػجبرثٔذیاػشفبدٜوشدیٓ ُ،وٝایاٗٔمابدیشدسخاذٚ 1-4ٚؿاى

آٔذٜاػز:

 ZGNR-HٚAGNR-H:ٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایا٘شطیوُثشحؼتا٘شطیلٌْثشای1-4خذَٚ

 (Ry)ا٘شطیل500400300200100ٌْ

48/2334-48/2334-48/2334-46/2334-38/2334-
ثشای(eV)ا٘شطیوُ

AGNR-H 

68/1004-68/1004-68/1004-68/1004-64/1004-
ثشای(eV)ا٘شطیوُ

ZGNR-H 
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ZGNR-Hٚة(AGNR-H:ٕ٘ٛداسا٘شطیلٌْثشایاِف(1-4ؿىُ



1ْ-4ثبسٛخٝثٝخاذَٚٚؿاىُ ٖسغییاشارا٘اشطیواُثشحؼاتا٘اشطیلٌا ثاشای٘ب٘ٛسٚثاب

AGNR-HاصRy300ثٝثٔذسٚ٘ذیىٙٛاخشیداسدثٙبثشایٗایٗٓذدساثٝٓٙٛأٖمذاسثٟیٙٝا٘شخابة

ثٝثٔذسٚ٘ذیىٙاٛاخشیداسدأابثاشایدلازRy200سغییشاراصZGNR-Hوشدیٓٚثشای٘ب٘ٛسٚثبٖ

 ساثٝٓٙٛأٖمذاسثٟیٙٝا٘شخبةوشدیٓ.Ry300ثیـششٔمذاس

 فضبی ٚارٖٚدر  Kبردار ضبىٝ بٙذی ٚ تعذاد ٘مبط  -7-3-3

دبسأششدیٍشیوٝدغاصا٘شطیلٌْلاصْاػزثٟیٙٝؿٛدسبػشٓزٍٕٞشاییٕٚٞچٙیٗدلز

دسواذٔحبػاجبسیٔایثبؿاذ.k٘شبیحافضایؾیبثذسٔذاد٘مبىٚثشداسٔاؾثٙاذیدسفوابیٚاسٖٚ

SIESTAْٔیایٗٔؾثٙذیسٛػيسٚؽٔٙخبسػزدهٚدسساػشبیآصادیٚدٚسٜایػبخشبسا٘دب

اصآ٘دبوٝػبخشبسٞبیٔٛسدثشسػی٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیٔیثبؿٙذوٝػبخشبسٞبییسهثٔاذیؿٛد.

خالاÅ10ثاٝا٘اذاصxٚyٜؿشایئشصیدٚسٜایثٌٝٛ٘ٝایا٘شخبةؿذوٝدسدٚساػاشبیٞؼشٙذ

خشبسسفشابسیثشایػابzدسساػشبیٚخٛدداؿشٝثبؿذسباصثشٕٞىٙؾدسایٗساػشبٞبخٌّٛیشیؿٛد.

ثشایسٔییٗسٔذاد٘مبى،دسا٘شخبةٌشدیذ.N×1×1دٚسٜایدسِ٘شٌشفشٝؿذٚٔؾثٙذیثٝكٛسر

سإٞابٌ٘ٛسواٝدسNفبیُٚسٚدیٔمذاسثٟیٙٝؿذٜثشایا٘شطیلٌْساٚاسدٔیوٙیٓػاذغٔماذاس

ثبسٛخٝثٝ.آٚسیٓثذػزٔیNآٔذٜاػزسغییشٔیدٞیٓٚا٘شطیوُساثشایٞشٔمذاس2-4خذَٚ
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 AGNR-HٚZGNR-H،ثشای٘ب٘ٛسٚثبKٖ:ا٘شطیوُثشحؼتسٔذاد٘مبى2-4خذَٚ

 Kسٔذاد٘مبى1008060402010

 AGNR-Hثشای(eV)ا٘شطیوُ-2334.4848-2334.4848-2334.4848-2334.4848-2334.4848-2334.4845

 ZGNR-Hثشای(eV)ا٘شطیوُ-1329.218-1329.218-1329.218-1329.218-1329.213-1329.191



 

 ZGNR-Hٚة(AGNR-Hثشایاِف(k-point:ٕ٘ٛداس2-4ؿىُ

 

دغاصٔماذاسZGNR-Hٔیثیٙیٓثشای٘ب٘ٛسٚثب2ٖ-4٘شبیحثذػزآٔذٜٕٚٞچٙیٗخذَٚٚؿىُ

ساثاٝٓٙاٛا80ٖیىؼبٖاػزأبثشایدلزثیـششٔماذاسKٔمبدیشا٘شطیوُثٝاصایسٔذاد٘مبى40

ُٔمابدیش،20دغاصٔمذاسAGNR-H٘ب٘ٛسٚثبٖٔمذاسثٟیٙٝا٘شخبةوشدیٓٚثشای ٝا٘اشطیوا اصایثا

ساثٝٓٙٛأٖمذاسثٟیٙٝا٘شخبةوشدیٓ.40أبثشایدلزثیـششٔمذاساػز،یىؼبKٖسٔذاد٘مبى

 ٔجٕٛعٝ پبیٝ ٞب -7-3-2

یىیدیٍشاصوٕیزٞبییوٝثبٓثافضایؾدلزٔحبػجبرٔیؿٛدا٘شخبةیهدبیٝٔٙبػاتثاٝاصای

ٛسوٝدسفلاُػاْٛ٘یاضٕٞبٌ٘اٚسثیشبَٞبیاسٓٞبیسـىیُدٞٙذٜػبخشبسٔٛسدثشسػیٔیثبؿذ.

ؿٓساثشحؼتسشویتخٌیاصدبیاٝ-سٛاثْٔٛجسهرسٜایوSIESTAٗٞٛاؿبسٜؿذوذٔحبػجبسی

.اٚسثیشبَٞبیاسٕیسأیساٛاٖثاٝكاٛسرحبكّواشةسابثْٞبیاٚسثیشبَٞبیاسٕیثؼئیدٞذ
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ٚا٘ذاصٜایٗدبیٝٞبٔیؿٔبٓیدسٕٞبًٞٙٞبیوشٚیدسِ٘شٌشفز.دلزٔحبػجبرٚاثؼشٝثٝؿىُ

ٚثاشایDZPدسایٗدبیبٖ٘بٔٝخٟزثشسػیخٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼایاصٔدٕٛٓاٝدبیاٝثبؿذ.

اػشفبدٜؿذٜاػز.SZPثشسػیخٛافسشاثشدیاصٔدٕٛٓٝدبیٝ

 ٌشافٙی)صیٍضايٚآسٔچیش(ٞبیثشای٘ب٘ٛسٚثبٖ:دبسأششٞبیٚسٚدیٔحبػجبر3-4خذَٚ

 (CG)ؿیتٕٞیٕٛ(MD)سٚؽدیٙبٔیهِٔٛىِٛیؿجٝدشب٘ؼیُسمشیتوذ

ٍٕٞشایی٘یشٚ GGA(PBE)سجبدِی-سبثٔیٕٞجؼشٍی
  

 
04/0≥

 (DZP)دٌٚب٘ٝلٌجیذٜٔدٕٛٓٝدبیٝٞبRy300ا٘شطیلٌْ

1×1×80)صیٍضاي(kثشداسؿجىٝثٙذیفوبی10-5ٍٕٞشاییچٍبِیثبس

2آسایؾلایُٝشفیزوشثٗ
p22s2ثشداسؿجىٝثٙذیفوبیk(آسٔچیش)1×1×40



 بٟیٙٝ سبزی سبختبر-7-2

دغاصثٟیٙٝػبصیدبسأششٞبیٔاٛسد٘یابصثاشایا٘دابْٔحبػاجبرٚدایؾاصثشسػایخاٛاف

اِىششٚ٘یلاصْاػزػبخشبسٚٔٛلٔیزاسٓٞبثٟیٙٝؿٛ٘ذ.ایٗوبسسٛػيسٞیبفازدیٙبٔیاهِٔٛىاِٛی

(MD)ا٘دبْٔیٌیشد.ایٗسٞیبفزثٌٝٔبِٔٝدیٙبٔیهیٛ٘یٚ٘یشٚٞبیثیٗاسٕیٔایداشداصد.سٚؽ

اػاشفبدٜ(CG)یدیٙبٔیهِٔٛىِٛیٔشفبٚسیٚخٛدداسد،دسا٘دبْٔحبػجبراصسٚؽؿیتٕٞیٕٛٞب

ؿذٜاػزوٝسٛػيآٖٔٛلٔیزاسٓٞبدائٕبسغییشٔیوٙذٚدسٚهٔیزٞبیٔشفبٚر٘یشٚیثیٗآٟ٘ب

ٖ-سٛػيسٚؽّٕٞٗ ٞابفبیٕٙٗسبصٔب٘یىٝا٘شطیوُػبخشبسٚػیؼشٓثٝاصایٔٛلٔیزاسٓٞابٚیاٛ

وٕیٙٝؿٛدادأٝٔییبثذ.دلز٘یشٚیثیٗاسٕیٚثیـیٙٝسغییشارآٖثٝٓٙٛاٖدبسأششٚسٚدیسٔشیف

ٟٔٓسشیٗدبسأششٞبیٚسٚدیثشایا٘دبْٔحبػجبرآٚسدٜؿذٜا٘ذ.3-4ٔیؿٛ٘ذ.دسخذَٚ
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ٖ بررسی  -7-7 )زیٍاساي ٚ   خابِع ٞابی ٌرافٙای    خٛاظ اِىترٚ٘ی ٚ ٔغٙبطیسی ٘ب٘ٛرٚباب

 (آرٔچیر

ایثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیاثشذاػابخشبسساثٟیٙاٝٔایوٙایٓثش

ػذغثبثذػزآٚسدٖدبسأششٞبیثٟیٙٝؿذٜػبخشبسؿبُٔٔٛلٔیازاسٕٟابٚثبثازٞابیؿاجىٝثاٝ

ثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼیػبخشبسٔیداشداصیٓ.دسلؼإزخاٛافاِىششٚ٘ایثاٝثشسػای

چٍابِیٔیدشداصیٓٚدسلؼٕزخٛافٔغٙبًیؼای،(DOS)چٍبِیحبِزٞبیوّییٚاسػبخشبس٘ٛ

ٌـشبٚسٔغٙبًیؼیػبخشبسساثشسػیٔیوٙیٓ.بیلٌجیذٜٚٞحبِز

 (DOS) چٍبِی حبِت ٞب -7-7-1

ٚسٚ٘ذسغییشارآٖاًلاّحبكاُواشد.اصٔمذاسٌبف٘ٛاسیٔیسٛاٖچٍبِیحبِزٞبثبثشسػی

اثشذأحبػجبرخٛدػبصٌبسا٘دابْٔایؿاٛدسابا٘اشطیٚچٍبِیحبِزٞبثشایٔحبػجٝػبخشبس٘ٛاسی

٘ىشٟٝٔٓدغاصا٘دبْٔحبػجبرخٛدػبصٌبس،ا٘شخبةٔؼیشٔٙبػتا٘شٍاشاٌَیاشیفشٔیثذػزآیذ.

ِٛسٔحبػجٝ٘ٛاسٞبیا٘شطیٔیثبؿذ،ایٗٔؼایشثشیّٛئٗثٝٔٙ٘بحیٝوبٞؾ٘بدزیشدسفوبیٚاسٖٚدس

ثیـششیٗسمبسٖساداسأیثبؿذ.اصآ٘دبوٝػیؼشٓٔاٛسدثشسػایػابخشبسییاهثٔاذیدسساػاشبی

ٝΓ(0,0,0)ٔیثبؿذٔؼیشا٘شٍشاٌَیشیدسفوبیٚاسٖٚثشایٔحبػجٝػبخشبس٘ٛاسیاصCٔحٛسی ثا

Z(0,0,
 

 
ثشحؼاتثشداسٞابیؿاجىٝٚاسٖٚٔٔایٗٔایؿاٛ٘ذ.كٛسرٌشفشٝاػزوٝٔخشلبر٘مبى(

ثاشای٘ب٘ٛسٚثاب3ٖٚ-4دسؿاىُثبدٟٙبٞبیٔخشّافAGNR-Hثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیچٍبِیحبِزٞب

ا٘شطیثشایسػٓچٍبِیٌؼششٜ٘ـبٖدادٜؿذٜا٘ذ.4-4دسؿىُثبدٟٙبٞبیٔخشّفZGNR-Hٞبی

،چٍبِیحبِازسػآؿاذٜدسسٕبْٕ٘ٛداسٞبی.دسِ٘شٌشفشٝؿذٜاػز+eV5سب-eV5حبِزٞباص

،٘ـابٖدادٜؿاذٜاػازچیٕٗٓاٛدیخيػٌحا٘شطیكفشثیبٍ٘شٔٛلٔیزسشاصفشٔیٔیثبؿذوٝثب

چٍبِیحبِزٞبیٔثجزٔشثٛىثٝاػذیٗثبلاٚچٍبِیحبِزٞبیٔٙفیٔشثٛىثٝاػذیٗدابییٗٔای

ٔیٔشثٛىثٝ٘ٛاسُشفیزٚچٍبِیحبِزٞابی،ٕٞچٙیٗچٍبِیحبِزٞبیغیشكفشصیشسشاصفشثبؿذ

دس٘یٕشػب٘بٞبیراسیچٍبِیاِىششٖٚٞبٚحفشٜٞاب.ثبلایسشاصفشٔیٔشثٛىثٝ٘ٛاسسػب٘ؾٔیثبؿٙذ
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دسثبٞٓثشاثشاػزٚسشاصفشٔیدسٚػايٌابف٘اٛاسیثایٗ٘اٛاسُشفیازٚ٘اٛاسسػاب٘ؾلاشاسداسد.

ٔیثٝ٘ٛاسسػب٘ؾ٘ضدیىشاششحفشٜٞبػزٚسشاصفچٍبِیاصىششٖٚٞبثیؾِچٍبِیاn٘یٕشػب٘بیّ٘ٛ

چٍبِیحفشٜٞبثیـششاصچٍبِیاِىششٖٚٞبػزٚسشاصفشٔیثٝ٘ٛاسُشفیزpیّ٘ٛباػز.دس٘یٕشػب٘

٘ضدیىششاػز.



یٔخشّفٞبثبدٟٙبAGNR-Hثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیچٍبِیحبِزٞب:3-4ؿىُ
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.ة(ػبخشبس٘ٛاسیثشایثبدٟٙبٞبیٔخشّفZGNR-Hثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیچٍبِیحبِزٞباِف(:4-4ؿىُ

ثبدٟٙبٞبیٔخشّفZGNR-H٘ب٘ٛسٚثبٖٞبی



ٔاییغیاشٔغٙبًیؼای٘یٕشػب٘بٍٕٞیAGNR-H٘ب٘ٛسٚثبٖٞبی3-4ًجكٕ٘ٛداسٞبیؿىُ

ٔای3-4ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسٕ٘ٛداسٞبیؿىُثبؿٙذٌٚبف٘ٛاسیدسآٟ٘بثبافضایؾدٟٙبوبٞؾٔییبثذ.

،>47ٚ48=ٚ٘شبیحدیٍشسحمیمبرا٘دبْؿذٜدسایٗصٔیٙٝ٘یضایٌّٗٔتساسبییاذٔایوٙٙاذثیٙیٓ
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وٝثٝكٛسرذ٘یٓٔیؿٛؼسمٌشٜٚثٝػٝثشحؼتدٟٙبیآٟ٘بAGNR-Hدسػبخشبسٞبیٌبف٘ٛاسی

w = 3p ;3p+1 ;3p+2دسآٟ٘بوٝٔـخقٔیؿٛ٘ذpٌابفٚسشسیاتوابٞؾیهٓذدكحیحاػز

دسٌبف٘ٛاسیوبٞؾٔاییبثاذ.pٕٞچٙیٗثبافضایؾ،ٔیثبؿذ3p+1> 3p> 3p+2٘ٛاسیثٝكٛسر

بیآسٔچیشثابدٟٙبٞابیٔخشّافسٚ٘ذسغییشارٌبف٘ٛاسیدسػبخشبسbٞ-2دسؿى47ُٔشخْؿٕبسٜ

،3-4ٕٞچٙیٗثشًجكایٕٗ٘ٛداسٞبدسؿىُآٚسدٜؿذٜاػزوٝثب٘شبیحثذػزآٔذٜدسسٛافكاػز.

ثشایاػذیٗدبییٗوبٔلاثشٌٞٓٔٙجكاػاز،ثٙابثشایٗچٍبِیحبِزثشایاػذیٗثبلاثبچٍبِیحبِز

ٞیچىذاْاصایٗ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشٔاٛسدثشسػایخبكایزٔغٙبًیؼای٘ذاس٘اذٌٚـاشبٚس

ٌبف٘ٛاسیثذػزآٔاذٜ،٘اّٛآٖ،ٔٛلٔیازٔمذاسٔغٙبًیؼیٕٞٝآٟ٘بكفشاػز.اًلآبرٔشثٛىثٝ

ٚثیـیٙٝ٘ٛاسُشفیز(EC-EF)٘ٛاسسػب٘ؾ٘ؼجزثٝسشاصفشٔیسشاصفشٔی،اخشلافػٌحا٘شطیوٕیٙٝ

آٚسدٜؿاذٜاػاز.4-4ٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشدسخاذَٚثشای٘ب٘ٛس(EF-EV)٘ؼجزثٝسشاصفشٔی

ًجكٔحبػجبرا٘دبْؿذٜٚاًلآبرثذػزآٔذٜخضثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشثبدٟٙبٞابی

ٔیثبؿٙذیٔٙیچٍبِیاِىششٖٚٞبدسآٟ٘بثیـاششاصچٍابِیnسٚثبٖٞب٘یٕشػب٘بیّ٘ٛ٘ب٘ٛٝثمی7ٚ9

اػزٚچٍبِیحفشٜٞابدسآٖثیـاششاصp٘یٕشػب٘بیAGNR-Hّٛ٘-7حفشٜٞبٔیثبؿذ،٘ب٘ٛسٚثبٖ

ٚچٍبِیاِىششٖٚٞبٚحفشٜٞابثابٞٓثشاثاشاػازAGNR-H-9بِیاِىششٖٚٞبػز،دس٘ب٘ٛسٚثبٖچٍ

-5-4٘یٕشػب٘بیراسیداسیٓ.سغییشارٌبف٘ٛاسیثبدٟٙبثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشدسؿىُ

ٌشافٙیآسٔچیش٘ـبٖدادٜدسایٗٞبی٘ب٘ٛسٚثبٌٖبف٘ٛاسیدسسٚ٘ذوبٞؾ.٘ـبٖدادٜؿذٜاػزاِف

دس2ؿاىُثٝٓٙٛاٖٕ٘ٛ٘ٝدس،دسسٛافكاػزؿذٌٜضاسؽدیٍشسحمیمبرثبؿىُثبسٚ٘ذوبٞـیوٝ

ثاب٘شابیحAGNR-Hسٚ٘ذوبٞؾٌبف٘ٛاسیةآٚسدٜؿذٜاػز-5-4وٝدسؿى48ُٔشخْؿٕبسٜ

ثابZGNR-Hچٍبِیحبِزٞبیثذػزآٔذٜثشای٘ب٘ٛسٚثابٖٞابی.ثذػزآٔذٜدسسٛافكخٛثیاػز

سٞاب٘ب٘ٛسٚثابٖٞابی٘ـبٖدادٜؿذٜاػازثاشًجاكایإٗ٘ٛدااِف-4-4دٟٙبٞبیٔخشّفدسؿىُ

ZGNR-Hٍٕٞیفّضٞؼشٙذ.ٕٞچٙیٗچٍبِیحبِزٞبثشایاػذیٗثبلاثابچٍابِیحبِازٞابثاشای

اػذیٗدبییٗثشایایٗ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبثشٌٞٓٔٙجكٕ٘یثبؿذٚایٗثیبٍ٘شایٌّٗٔتاػزوٝ٘ب٘ٛسٚثابٖ
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ٔغٙبًیؼیثذػزآٔذٜثشایٔمذاسٌـشبٚس.ٔیثبؿٙذٞبیٌشافٙیصیٍضايداسایخبكیزٔغٙبًیؼی

،ثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜٔـبٞذٜٔیؿٛدثابؿذٜاػزٌضاسؽ5-4دٟٙبٞبیٔخشّفدسخذَٚ

ٕ٘ٛداسٞبیػبخشبس٘ٛاسیثذػزٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیافضایؾٔییبثذ.ZGNR-Hافضایؾدٟٙبدس

ػبخشبسٞبی٘ٛاسیثذػزآٔاذٜةآٚسدٜؿذٜا٘ذ،-4-4دسؿىZGNR-Hُآٔذٜثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبی

(وابٔلادسسٛافاك49ثبػبخشبسٞبی٘ٛاسیوٝدسدظٚٞؾٞبیدیٍشحبكُؿذٜا٘اذ)ٔشخاْؿإبسٜ

ثبسٛخٝثٝاًلآبرثذػزآٔذٜاصچٍبِیحبِزٞب،دسٌشٜٚ٘ب٘ٛسٚثابٖٞابیٌشافٙایآسٔچیاشٞؼشٙذ.

ساثاشایZGNR-H-4ٚدسٌشٜٚ٘ب٘ٛسٚثابٖٞابیٌشافٙایصیٍاضاي٘ب٘ٛسٚثابAGNR-Hٖ-7٘ب٘ٛسٚثبٖ

ثشسػیخٛافاِىششٚ٘ی،ٔغٙبًیؼیٚسشاثشدیا٘شخبةوشدیٓ.



 

،ٚٞؾدظایٗاِف(ٔمبدیشAGNR-H:سغییشارٌبف٘ٛاسیثشحؼتدٟٙبیسٚثبٖدس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبی5-4ؿىُ

48ة(٘شبیحٔشخْ
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 خبِقثبدٟٙبیٔخشّفAGNR-H:ٌبف٘ٛاسیٚٔٛلٔیزسشاصفشٔیثشای٘ب٘ٛسٚثبٖٞبی4-4خذَٚ

 (eV)ٔٛلٔیزسشاصفشٔی EF-EV (eV) EC-EF(eV) (eV)ٌبف٘ٛاسی
AGNR-Hدٟٙبی

ثشحؼتآٍ٘ؼششْٚ

دٟٙبی

AGNR-H 

(n-type)44/261/183/00049/3-74/34w= 

(n-type)33/019/014/04070/3-89/45w= 

(n-type)1/161/049/04184/3-16/66w= 

(p-type)48/173/075/04633/3-36/77w= 

(n-type)29/017/012/04831/3-64/88w= 

82/041/041/04780/3-83/99w= 

(n-type)09/156/053/05050/3-11/1110w= 



B))ثٛٞشثشحؼتٍٔٙشٖٛ:ٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼی5-4خذَٚ
 یٔخشّفٞبثبدٟٙبZGNR-H٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیثشای

10;w 8;w 6;w 4;w 2;w دٟٙب

B))ٔغٙبًیؼیٌـشبٚس48/045/041/033/00




 ٌرافٙی آلایص یبفتٝ  ٞبی بررسی خٛاظ اِىترٚ٘ی ٚ ٔغٙبطیس ٘ب٘ٛرٚببٖ -7-8

ٔیخٛاٞیٓخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼای٘ب٘ٛسٚثابٌٖشافٙای،اثشذادبیبٖ٘بٔٝثخؾاصدسایٗ

ثشسػیوٙیٓ،ػذغخٛافاِىششٚ٘ایٚ(B)ٖٚسٚثٛ(N)ٞبی٘یششٚطٖسحوٛس٘بخبِلیسادآسٔچیش

سادسحوٛس٘بخبِلیٔحذٚدؿذٜثباسٓٞیذسٚطٖٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشٚصیٍضاي
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دس٘ب٘ٛسٚثابٖثشایثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼیثشسػیوٙیٓ.(Cr،MnٚFe)ٓٙبكشٚاػٌٝ

ٔحاذٚد٘ب٘ٛسٚثابٌٖشافٙایآسٔچیاشAGNRٚ-7ٔحذٚد٘ـذٜثبٌٖشافٙیآسٔچیش،٘ب٘ٛسٚیٞبیٌشافٙ

ثابًاَٛدAGNR-Hٚ-7ٙیٗ٘ب٘ٛسٚثابٌٖشافٙایآسٔچیاشٕٚٞچAGNR-H-7باسٓٞیذسٚطٖؿذٜث

ٖٙٛاٖاثشػَّٛ،ٚ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضايثبػَّٛٚاحذثٝٓ ِجٝٞبیٔحذٚدؿاذٜثاباسآٞیاذسٚط

4-ZGNR-Hًَٛا٘شخبةؿذٜاػز.چٟبسػَّٛٚاحذثٝٓٙٛاٖاثشػَّٛثب

 آلایص یبفتٝ بب اتٓ ٞبی بٛرٖٚ ٚ ٘یترٚشٖ AGNR-7٘ب٘ٛرٚببٖ  -7-8-1

AGNRٝ-7ثشایثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖ ٚآلایاؾیبفشا ثاباسآٞابیثاٛسٖٚ

Aٚاسٓوشثٗاػشفبدٜوشدیٓ،اسآ٘بخبِلایسااثشاذادسٔىاب14ٖ٘یششٚطٖاصیهػَّٛٚاحذؿبُٔ

٘ـبٖداد6ٜ-4وٝثٝكٛسرؿٕبسیهدسؿىُخبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓ،Bػذغدسٔىبٖ

ؿذٜاػز.

ثشسػایٔایوٙایٓ.دسحبِازخابِقAGNR-7دساثشذااثش٘بخبِلیاسآثاٛسٖٚساثاشسٚی

7-AGNR٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیثبٌبفا٘شطیeV31/1ٔیثبؿذوٕٝ٘ٛداسچٍبِیحبِزٞبی

اِفآٚسدٜؿذٜاػز،ًجكایٗؿىُچٍبِیحبِزٞبثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗوبٔلا-7-4آٖدسؿىُ

بخشبسخبكایزٚػأشمبسٖاػازثشٌٞٓٔٙجكاػزٚچٍبِیحبِزٞبثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗ

لشاسٔیدٞیٓایٗثبٓثٔیؿٛدخبییهاسٓوشثAٗٔغٙبًیؼی٘ذاسد.ٚلشیاسٓثٛسٖٚسادسٔىبٖ

 

ٚٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾآAGNRٖ-7:٘ب٘ٛسٚثب6ٖ-4ؿىُ
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ٕ٘ٛداسچٍبِیحبِزٞب.ػبخشبسخبكیزفّضیدیذاوٙذٞبییاًشافسشاصفشٔیایدبدؿٛدٚحبِزوٝ

ة٘ـابٖدادٜؿاذٜاػاز-7-4دسؿاىAُآلایؾیبفشٝثاباسآثاٛسٖٚدسٔىابAGNRٖ-7ثشای

شایاػاذیٗثاٞبچٍبِیحبِزثشایاػذیٗثبلاثبٞبچٍبِیحبِزٕٞبٌ٘ٛسوٝدسؿىُدیذٜٔیؿٛد

ٚلّٝٞبیٔشثٛىثٝچٍبِیحبِزٞبثشایاػاذیٗثابلاٚدابییٗدسیاه٘یؼشٙذبییٗثشٌٞٓٔٙجكد

سفشاٝٚسمبسٖثیٗچٍبِیحبِزٞبیاػذیٗثبلاٚدابییٗاصثایٗ٘ـذٜا٘ذٔىبٖٚثٝیها٘ذاصُٜبٞش

ٔاػز ِازاػابخشبسداسایخبكایزغٙبًیؼایدسػابخشبسؿاذٜاػازوٝایٗثبٓاثایدابدلٌاجؾ

ثذػزآٔذ.ٚلشیاس𝜇 57/0ٓٚدسایٗحبِزٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیػبخشبسثبؿذٔغٙبًیؼیٔی

ٕ٘ٛداسثذػزٔیآیذ،غیشٔغٙبًیؼیخبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓیهفّضBثٛسٖٚسادسٔىبٖ

اصج٘ـبٖدادٜؿذٜاػزٕٞابٌ٘ٛسواٝٔایساٛاٖ-7-4دسؿىُٚهٔیزثشایایٗچٍبِیحبِزٞب

ؿىُاػشٙجبىوشدػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسدٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیػبخشبسكفشثذػازآٔاذ.

لاشاسٔایAGNR-7ثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜٚلشیاسٓثٛسٖٚساثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلایدس٘ب٘ٛسٚثابٖ

وشثٗلشاسدٞیٓػبخشبسخبكیزفّضیدیذأیوٙذٚثبسٛخٝثٝایٙىٝایٗاسٓدسچٝٔىب٘یخبیاسٓ

ثٍیشدػبخشبسٔیسٛا٘ذخبكیزٔغٙبًیؼیدیذاوٙذ.



دسٔىبٖثٛسٖٚاِف(خبِق،ٚآلایؾیبفشٝثباسAGNRٓ-7ثشایچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسٞبی:7-4ؿىُ

 Bٚج(Aة(



آلایؾیبفشٝثباسٓ٘یششٚطٖٔیداشداصیٓ.ٚلشایاسآ٘یشاشٚطٖسادسAGNR-7حبَثٝثشسػی
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حبكُٔایؿاٛد.ٔماذاسٌابفیٔغٙبًیؼیخبیٍضیٗیهاسٓوشثٗٔیوٙیٓیه٘یٕشػب٘بAٔىبٖ

ثذػزآٔذ،ٔٛلٔیزسشاصفشٔیثشایایاeV1ٗٚثشایاػذیٗدبییeV57/0ٗا٘شطیثشایاػذیٗثبلا

Aثباسٓ٘یششٚطٖدسٔىبٖؾیبفشٝیآلاAGNR-7ثشایچٍبِیحبِزٞب،ٔیثبؿذ-eV54/5ػبخشبس

ٔای𝜇 999/0اِفآٚسدٜؿذٜاػز.ایٗػبخشبسداسایٌـشبٚسٔغٙبًیؼیثاٝا٘اذاصٜ-8-4دسؿىُ

ثابٌـاشبٚسلشاسٔیدٞیٓفّاضٔغٙبًیؼایBثبؿذ.ٚلشیاسٓ٘یششٚطٖساخبییهاسٓوشثٗدسٔىبٖ

ةآٚسدٜؿاذٜ-8-4ٕ٘ٛداسچٍبِیحبِزٞبیآٖدسؿىُحبكُٔیؿٛد.𝜇 6/0ٔغٙبًیؼیحذٚد

لشاسٔیدٞیٓػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼیدیذأیAGNR-7ٚلشیاسٓ٘یششٚطٖسادس٘ب٘ٛسٚثبٖاػز.

وٙذٚثؼشٝثٝایٙىٝاسٓ٘بخبِلیسادسچٝٔىب٘یخبیاسٓوشثٗلشاسدٞیٓ٘یٕشػب٘بیبفّضثذػزٔی

ایٗ،ٔیسٛا٘ذدسٟٔٙذػیٌبف٘ٛاسیاػشفبدٜؿٛد.آیذوٝ

 

ٔحذٚد٘ـذٜٚآلایؾیبفشٝثباسٓ٘یششٚطٖدسٔىبAGNRٖ-7ثشای:ٕ٘ٛداسچٍبِیحبِزٞب8-4ؿىُ

Bٚة( Aاِف(

 

 ٚ ٘یترٚشٖ بٛرٖٚٚ آلایص یبفتٝ بب اتٓ ٞبی  AGNR-H-7٘ب٘ٛرٚببٖ ٌرافٙی  -7-8-3

14اسآ)18اصیهػَّٛٚاحذؿابُٔثٛسٖٚٚ٘یششٚطٖثباسٓٞبیAGNR-H-7ثشایآلایؾ

ٚٔىابٖٞابیا٘شخابةAGNR-H-9،7-4دسؿىُ.اػزاسٓٞیذسٚطٖ(اػشفبدٜؿذ4ٜاسٓوشثٗٚ

Aٔىابٖدساسٓ٘بخبِلی.دساثشذإ٘بیؾدادٜؿذٜاػزؿذٜثشایآلایؾآٖثبحشٚفاِفجبیلاسیٗ

دغاصثٟیٙٝػبصی.خبیدٚاسٓوشثٗلشاسدادٜؿذAٚBخبییهاسٓوشثٗٚػذغدسٔىبٖٞبی
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ػبخشبسآلایؾیبفشٝٚلشاسدادٖٔٛلٔیزٞبیاسٕیثبدبسأششٞبیػبخشبسیثٟیٙٝثٝثشسػایخاٛاف

دسایاٗیٓ.خشآلایؾیبفشٝثباسٓٞابیثاٛسٖٚٚ٘یشاشٚطٖداشداAGNR-H-7اِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی

لؼٕزػٔیدسیبفشٗثٟششیٗاِىششٚد)ًجكثشسػیٞبیا٘دبْؿاذٜدسایاٗداظٚٞؾ(ثاشایسضسیاك

-7دسایاٗلؼإزٔایخاٛاٞیٓخاٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼایخشیبٖدس٘بحیٝدشاوٙذٌیداسیٓ.

AGNR-Hثاشایایاٗ٘ب٘ٛسٚثابٖدسٞبچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسسٓثٛسٖٚساثشسػیوٙیٓ.آلایؾیبفشٝثبا

ثبٌبف٘ٛاسیدسحبِزخبِق٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیAGNR-H-7آٚسدٜؿذٜاػز.10-4ؿىُ

eV48/1ٝٚلشایاسآٜاػاز٘ـابٖدادٜؿاذاِف-10-4آٖدسؿىُچٍبِیحبِزٞبیٔیثبؿذو،

،كأُایؿاٛدحبغیاشٔغٙبًیؼایخبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓیهفّاضAثٛسٖٚسادسٔىبٖ

ٔای٘ـبAٖآلایؾیبفشٝثباسٓثٛسٖٚدسٔىبAGNR-Hٖ-7ساثشایچٍبِیحبِزٞبة-10-4ؿىُ

ٚ ػابخشبسدٞذًجكایٗؿىُچٍبِیحبِزٞبثشایاػذیٗثبلاٚاػذیٗدبییٗثاشٌٞٓٔٙجاكاػاز

كفشٔیثبؿذ.خبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسدٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیآٖ

 

آٖٚٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾAGNR-H-7:٘ب٘ٛسٚثب9ٖ-4ؿىُ
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اِف(خبِق،ٚآلایؾیبفشٝثباسٓثٛسٖٚدسٔىبAGNR-Hٖ-7:چٍبِیحبِزٞبثشای٘ب٘ٛسٚثب10ٖ-4ؿىُ

.AٚBٚدسٔىبٖٞبیج(Aة(



غیاشی٘یٕشػاب٘بخابیدٚاسآواشثٗلاشاسٔایٌیاشدAٚBدسدٚٔىبٖاسٓثٛسٖٚدٚلشیٚ

ُچٍبِیحبِزٞبیوٝثذػزٔیآیذeV53/0ثبٌبف٘ٛاسیٔغٙبًیؼی آٚسدٜج-10-4آٖدسؿاى

آٌٖـاشبٚسٔغٙبًیؼایایٗػبخشبس٘یضخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسدٚ،ایٗؿىُسٛخٝثٝثبؿذٜاػز،

ٚاسدٔیوٙیٓایٗاسAGNR-Hٓ-7ٚلشیاسٓثٛسٖٚساثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیدس٘ب٘ٛسٚثبٖكفشٔیثبؿذ.

ٕ٘یسٛا٘ذسمبسٖثیٗچٍبِیحبِزٞبیٔشثٛىثٝاػذیٗثبلاٚدبییٗسااصثیٗثجاشدٚػابخشبسحبِاز

ٖغیشٔغٙبًیؼیثٛدٖخٛدساحفَٔیوٙذأبثبسٛخٝثٝایٙىٝثبیاهیابدٚاسآ ػابخشبسسا،ثاٛسٚ

AGNR-H-7ثاشایچٍابِیحبِازٞابآلایؾدٞیٓٔیسٛا٘ذٔٙدشثٝسـىیُفّضیب٘یٕشػب٘بؿاٛد.

خبیAٚلشیاسٓ٘یششٚطٖسادسٔىبٖ٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.11-4یؾیبفشٝثباسٓ٘یششٚطٖدسؿىُآلا

آٖدسچٍابِیحبِازٞابیثذػزٔیآیذواٝغیشٔغٙبًیؼییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓ،یهفّض

لّٝٞبٚدسٜٞبیٔشثاٛىثاٝچٍابِیحبِازٞابی،اِفآٚسدٜؿذٜاػزًجكایٗؿىُ-11-4ؿىُ

اػذیٗثبلاٚدبییٗدسیهٔىبٖٚثٝیها٘ذاصٜاسفبقٔیافشذٚچٍبِیحبِزٞبیٔشثٛىثاٝایاٗدٚ

ٌٚـاشبٚسٔغٙبًیؼایآٖػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼای٘اذاسداػذیٗوبٔلاثشٌٞٓٔٙجكٔیثبؿذِزا

خبیدٚاسٓوشثٗلشاسٔیٌیشد٘یٕشػب٘بیی AٚBاسٓ٘یششٚطٖدسٔىبٖٞبیدٚٚلشیكفشٔیثبؿذ.

ة٘ـابٖدادٜؿاذٜ-11-4ثذػزٔیآیذ،چٍبِیحبِزٞابیآٖدسؿاىeV63/0ُثبٌبف٘ٛاسی
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آلایاؾغٙبًیؼی٘اذاسد.اػز،ٌـشبٚسٔغٙبًیؼیایٗػبخشبس٘یضكفشٔیثبؿذٚػبخشبسخبكیزٔ

ثباسٓ٘یششٚطٖ،ٔب٘ٙذآلایؾػبخشبسثباسٓثٛسٖٚ،ٕ٘یسٛا٘ذسمبسٖثایٗچٍابِیAGNR-H-7ػبخشبس

حبِزٞبیاػذیٗثبلاٚدبییٗسااصثیٗثجشدٚثٝػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼیدٞذأبثؼشٝثاٝایٙىاٝ

٘بثذػزٔیآیذ.چٝاسٓ٘بخبِلیسادسػبخشبسٚاسدوٙیٓ،فّضیب٘یٕشػب

آلایؾیبفشٝثبیهاساAGNR-Hٓ-7ثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜدسایٗلؼٕز،ػبخشبسٞبی

ثٛسٖٚٚآلایؾیبفشٝثبیهاسٓ٘یششٚطٖساثٝٓٙٛاٖاِىششٚدثشایسضسیكخشیبٖدس٘بحیاٝدشاوٙاذٌی،

دسٌشٜٚ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیآسٔچیشا٘شخبةٔیوٙیٓ.

 

Aآلایؾیبفشٝثباسٓ٘یششٚطٖدسٔىبٖٞبیاِف(AGNR-H-7:چٍبِیحبِزٞبثشای٘ب٘ٛسٚثب11ٖ-4ؿىُ

AٚBٚة(



 ٘ب٘ٛرٚببٖ ٌرافٙی آرٔچیر آلایص یبفتٝ بب عٙبغر ٚاسطٝ -7-8-2

ثشایثشسػیسبثیشآلایؾاسٓٞبیٓٙبكشٚاػٌٝثشسٚیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖ

32اسٓ)36ثبًَٛدٚػَّٛٚاحذثٝٓٙٛاٖاثشػَّٛثبسٔذادAGNR-H-7ٌشافٙیآسٔچیش،٘ب٘ٛسٚثبٖ

دسثشایآلایؾیا٘شخبةؿذٜٔىبٖٞبایٗ٘ب٘ٛسٚثبٖٚا٘شخبةوشدیٓ.سااسٓٞیذسٚطٖ(8اسٓوشثٗٚ

ساCr،MnٚFe.اصثیٗاسٓٞبیٓٙبكاشٚاػاٌٝاسآٞابیاػز٘ـبٖدادٜؿذ12ٜ-4دسؿىُآٖ

ا٘شخبةوشدیٓ.AGNR-H-7ثشایآلایؾاثشػَّٛ
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ثبًَٛدٚػَّٛٚاحذٚٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾآAGNR-Hٖ-7:٘ب٘ٛسٚثب12ٖ-4ؿىُ



ثاشسٚیخاٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼایAاثشذاسبثیشاسٓ٘بخبِلیساثابلاشاسدادٖدسٔىابٖ

13-4ثذػازآٔاذٜدسؿاىُٞبیچٍبِیحبِزثشسػیٔیوٙیٓ.ٕ٘ٛداسٞبیAGNR-H-7اثشػَّٛ

ا٘اذاصٌٜـاشبٚسٔغٙبًیؼایثابثبلشاسدادٖاسٓوشْٚخبیاسٓوشثٗفّضٔغٙبًیؼیآٚسدٜؿذٜاػز.

𝜇 84/2.اسٓیهثبلشاسدادٖثذػزٔیآیذMnٚاسٓیبیهFeٖدسٔىبAواشثٗاسآیاهخبی

اػاذیٗثذػزٔیآیذ.اًلآبرٔشثٛىثٝا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسیثشایاػذیٗثابلاٚٔغٙبًیؼی٘یٕشػب٘بی

ًجكٔمابدیشثذػازآٚسدٜؿذٜاػز.6-4دبییٗ،ٚٔیضاٌٖـشبٚسٔغٙبًیؼیٞشػبخشبسدسخذَٚ

آٔذٜػبخشبسصٔب٘یداسایثیـششیٗٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیٔیؿٛدوٝثباسٓآٞٗآلایؾیبثذ.

 

،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓٞبیاِف(AGNR-H-7زثشایاثشػَّٛ:ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحب13ِ-4ؿىُ

Mn)ٚجFe ٖدسٔىبA
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،فّضٔغٙبًیؼیثذػزآٔذ.چٍبِیحبِزٞبثشایایBٗثبآلایؾػبخشبسثباسٓوشْٚدسٔىبٖ

اِفآٚسدٜؿذٜاػز.ثبسٛخٝثٝایٗؿىُ،ػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼای-14-4سشویتدسؿىُ

ٔیثبؿذ.چٍبِیحبِز𝜇 13/2ٔیثبؿذٚٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیٔحبػجٝؿذٜثشایایٗػبخشبس

Bُوشثٗدسٔىبٖٞبثشایصٔب٘یوٝاسٍٓٔٙٙضخبیاسٓ ةآٚسدٜؿاذٜ-14-4لشاسٔیٌیشددسؿاى

خبیاسٓوشثٗ٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیثبٔمذاسBاػز.ًجكایٗؿىُثبلشاسدادٖاسٍٓٔٙٙضدسٔىبٖ

ثاشایاػاذیٗدابییٗثذػازآٚسدیآ.ٌـاشبٚسeV96/0ثاشایاػاذیٗثابلاeV56/0ٌٚبف٘اٛاسی

فّاضBبلاشاسدادٖاسآآٞاٗخابییاهاسآواشثٗدسٔىابٖٔیثبؿذ.ثا𝜇 3ٔغٙبًیؼیػبخشبس

ج٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.ٕٞابٌ٘ٛس-14-4ٔغٙبًیؼیحبكُؿذوٝچٍبِیحبِزٞبیآٖدسؿىُ

وٝدسؿىُٔیثیٙیٓػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیثٝدػزآٔذٜ

خبیاسٓواشثٗلاشاسBثشایٚلشیوٝ٘بخبِلیدسٔىبٖٔیثبؿذ.ثیـششیٌٗـشبٚس𝜇 95/3دسآٖ

ٔیثبؿذ.Feٔیٌیشدٔشثٛىثٝاسٓ



،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓٞبیاِف(AGNR-H-7ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسٞبی:14-4ؿىُ

Mn)ٚجFe ٖدسٔىبB



خبییهاسٓوشثٗلشاسٔایدٞایٓ،ثاشایٞاشػاٝآلایاؾ،Cٚلشیاسٓ٘بخبِلیسادسٔىبٖ

ثٝسشسیتCr،Mn ٚFe٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیخٛاٞیٓداؿز.ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِزثشایػٝاسٓ

جآٚسدٜؿذٜاػز.اًلآبرٔشثٛىثٝا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسیثشای-15-4ةٚ-15-4اِف،-15-4دسؿىُ
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6-4خذَٚٔغٙبًیؼیدسثبلا،ا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسیثشایاػذیٗدبییٗ،سفشبساِىششٚ٘یىیٌٚـشبٚساػذیٗ

 آٚسدٜؿذٜاػز.

 

،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓٞبیاِف(AGNR-H-7ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسٞبی:15-4ؿىُ

Mn)ٚجFe ٖدسٔىبC

 

ثشایاثشػَّٛٚسفشبساِىششیىیٔمبدیشٔحبػجٝؿذٜثشایا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسی،ٌـشبٚسٔغٙبًیؼی:6-4خذَٚ

7-AGNR-HٌٝآلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػCr ، Mnٚ FeٖٞبیدسٔىبA،BٚC 

ٔىبٖآلایؾثشایاػذیٗثبلاEg ثشایاػذیٗدبییEgٗ)ٌـشبٚسٔغٙبًیؼیسفشبساِىششیىی

 Cr (A)--84/2فّضٔغٙبًیؼی

 99/222/182/0Mn (A)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 99/309/173/0Fe (A)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 Cr (B)--13/2فّضٔغٙبًیؼی

 0/396/056/0Mn (B)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 Fe (B)--95/3فّضٔغٙبًیؼی

 0/224/145/0Cr (C)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 99/212/182/0Mn (C)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 99/324/146/0Fe (C)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی
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واٝدسحبِازAGNR-H-7ٚلشایدس٘ب٘ٛسٚثابٖثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜدسایٗدظٚٞؾ،

خبِق٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیاػزاصاسٓٓٙبكشٚاػٌٝثٝٓٙٛاٖآلایؾاػشفبدٜٔیوٙیٓخفاز

چٍبِیحبِزٞبیاػذیٗثبلاؿذٌیثیٗحبِزٞبیِجٝٚحبِزاسٓآلایٙذٜثبٓثٔیؿٛدسمبسٖثیٗ

یؿٛدػبخشبسخبكیزٚدبییٗاصثیٗثشٚدٚدسػبخشبسلٌجؾٔغٙبًیؼیایدبدؿٛدوٝایٗثبٓثٔ

؛ٔیثبؿاذAثیـششیٌٗـشبٚسٔغٙبًیؼیٔشثٛىثٝآلایؾثباسٓآٞٗدسٔىبٖ.ٔغٙبًیؼیدیذاوٙذ

سادسچٝٔىب٘یخبیاسٓوشثٗلشاسدٞیٓ،آلایٙذٜ،ایٙىٝوذاْاس6ٓ-4ٕٞچٙیٗثبسٛخٝ٘شبیحخذَٚ

ثAGNR-Hٝ-7٘یٕشػب٘بیبفّضثذػزٔیآیذثٝٓجبسردیٍشخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛسٚثبٖ

اسٓآلایٙذّٜٚ٘ٛآٖثؼشٍیداسد.لشاسٌشفشٗٔىبٖ

 ٘ب٘ٛرٚببٖ ٌرافٙی زیٍساي آلایص یبفتٝ بب عٙبغر ٚاسطٝ -7-8-7

ًَٚٛچٟبسػاَّٛٚاحاذساثاZGNR-Hٝ-4٘ب٘ٛسٚثبٖ،یصیٍضايثشایثشسػی٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙ

،اسآٞابیٔیثبؿذاسٓٞیذسٚطٖ(8اسٓوشث32ٚٗاسٓ)40وٝداسایٓٙٛاٖاثشػَّٛا٘شخبةوشدیٓ

ایاٗ٘ب٘ٛسٚثاب16ٖٚ-4،دسؿىُسٚثبٖثباسٓٞیذسٚطٖٔحذٚدؿذٜا٘ذ٘ب٘ٛٔٛخٛددسٞشدِٚجٝوشثٗ

لجُاصا٘دابْٔحبػاجبراثشاذاػابخشبس٘ـبٖدادٜؿذٜاػز.آٖثشایآلایؾٔحُٞبیا٘شخبةؿذٜ

آلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػٌٝساثٟیٙاٝٔایوٙایٓػاذغثابثذػازآٚسدٖٔٛلٔیازٞابیاسٕایثاب

آلایاؾZGNR-H-4دبسأششٞبیػبخشبسیثٟیٙٝثٝثشسػیخٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼایاثشػاَّٛ

ساا٘شخبةوشدیٓ.Cr،MnٚFeٔیدشداصیٓ.اصثیٗٓٙبكشٚاػٌٝاسٓٞبییبفشٝثباسٓٓٙبكشٚاػٌٝ

)خبیاسٓوشثٙیوٝدسٔیب٘ٝػبخشبسلشاسداسد(،ٔىابAٖٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾ،ٔىبٖ

Bٖخبیاسٓوشثٙیوٝدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖلشاسداسدٚثبػٝاسٓوشثٗدیٍشدیٛ٘ذداسد(،ٔىاب(Cخابی(

اسٓوشثٙیوٝدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖلشاسداسدٚثبدٚاسٓوشثٗٔدابٚسٚیاهاسآٞیاذسٚطٖدیٛ٘اذداسد(ٚ

ساثاٝٓٙاٛاMnٚFeٖاسآٞابیD)خبییهاسٓٞیذسٚطٖ(لشاسٔیدٞیٓ،واٝدسٔىابDٖٔىبٖ

آلایؾا٘شخبةوشدیٓ.
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ٚٔحُٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾآٖثباسٓٞبیZGNR-H-4:اثشػَّٛ٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙی16-4ؿىُ

 ٓٙبكشٚاػٌٝ

 

اػز،ثبسٛخاٜٝخبِق٘ـبٖدادٜؿذZGNR-H-4ثشایچٍبِیحبِزٞبٕ٘ٛداس4-4دسؿىُ

خبیAٚلشیاسٓ٘بخبِلیسادسٔىبٖاػز.هفّضٔغٙبًیؼییػبخشبسآٖ،ایٗچٍبِیحبِزٞبیثٝ

یٔغٙبًیؼای٘بخبِلی،ػابخشبسثاٝیاه٘یٕشػاب٘باسّٓٛٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓثشایٞشػٝ٘یهاس

CrُثاباساZGNR-Hٓ-4ثذػازآٔاذٜثاشایآلایاؾچٍبِیحبِازٞابی.سجذیُٔیؿٛد دسؿاى

ٕٞبٌ٘ٛسوٝجآٚسدٜؿذٜاػز.-17-4دسؿىFeُةٚثباسٓ-17-4دسؿىMnُاِف،ثباسٓ-4-17

آلایؾػبخشبسثبیهاسٓاصٓٙبكشٚاػٌٝثبٓاثٔایؿاٛد،ٔیثیٙیٓٞبچٍبِیحبِزدسٕ٘ٛداسٞبی

خبكایزثابٓٙبكاشٚاػاٌٝثبٓاثافاضایؾػبخشبسآلایؾدسٞشػٝٚهٔیز٘یٕشػب٘بحبكُؿٛدٚ

ف٘ٛاسی،ّ٘ٛآٌٖٚـشبٚسٔغٙبًیؼای.ٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایا٘ذاصٌٜبػبخشبسٔیؿٛدٔغٙبًیؼی

ثذػزآٔذٜثیـاششیٌٗـاشبٚسٔغٙبًیؼایٔشثاٛىثاًٝجكٔمبدیشآٚسدٜؿذٜاػز.7-4دسخذَٚ

ٔیثبؿذ.Aٍٔٙٙضدسٔىبٖآلایؾ
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Mnٚ،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓاِف(ZGNR-H-4ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسٞبی:17-4ؿىُ

 AدسٔىبFeٖج(



حبكُٔیؿٛد.ٔغٙبًیؼیخبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓفّضBٚلشیاسٓوشْٚسادسٔىبٖ

اِف-18-4دسؿىBُآلایؾیبفشٝثباسٓوشْٚدسٔىبZGNR-Hٖ-4اثشػَّٛثشایچٍبِیحبِزٞب

آٚسدٜؿذٜاػز،ٔیثیٙیٓدسایٗٔٛلٔیزسشویتداسایخبكایزٔغٙبًیؼایٔایثبؿاذٌٚـاشبٚس

اسٍٓٔٙٙضخبیاسٓوشثٗدسٔیثبؿذ.ثبلشاسداد𝜇 15/1ٖٔغٙبًیؼیثذػزآٔذٜثشایایٗسشویت

یؾیبفشاٝآلاZGNR-H-4ثشایچٍبِیحبِزٞبحبكُؿذ،ٕ٘ٛداسٔغٙبًیؼیثبصٞٓفّضBٔٛلٔیز

ٔیثیٙیٓػابخشبسداسایخبكایزٔغٙبًیؼایٔایةآٚسدٜؿذٜاػز-18-4ثباسٍٓٔٙٙضدسؿىُ

ثبلشاسدادٖاسٓآٞٗٔیثبؿذ.𝜇 2/4ثبؿذٚٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیثذػزآٔذٜثشایایٗسشویت

ثاشایچٍابِیحبِازٞابثذػازآٚسدیآ.یٔغٙبًیؼای٘یٕشػاب٘بBخبییهاسٓوشثٗدسٔٛلٔیز

4-ZGNR-HٖآلایؾیبفشٝثباسٓآٞٗدسٔىابBُ ج٘ـابٖدادٜؿاذٜاػاز.ًجاك-18-4دسؿاى

ثذػزآٔذٜسشویتداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٚا٘ذاصٌٜـشبٚسٔغٙبًیؼیچٍبِیحبِزٞبی

𝜇 99/3.ا٘ذاصٌٜبفا٘شطیثشایاػذیٗثبلأیثبؿذeV55/0ٗٚثشایاػذیٗدبییeV53/0ثذػز

Bٍٔٙٙاضدسٔٛلٔیازآلایاؾٌـشبٚسٔغٙبًیؼیثشایًجكٔمبدیشثذػزآٔذٜثیـششیٗٔمذاسآٔذ.

ٔیثبؿذ.
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Mnٚ،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓاِف(ZGNR-H-4ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِزثشایاثشػَّٛ:18-4ؿىُ

BدسٔىبFeٖج(



Cآلایؾیبفشٝثباسٓوشْٚ،ٍٔٙٙضٚآٞٗدسٔىبZGNR-Hٖ-4ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٞب

چٍابِیحبِازٞابیجآٚسدٜؿذٜاػاز.ثشًجاك-19-4ةٚ-19-4اِف،-19-4ثٝسشسیتدسؿىُ

َ.حبكاُؿاذدسٞشػٝٚهأیزفّاضٔغٙبًیؼایثذػزآٔذٜ ٌـاشبٚسٔغٙبًیؼایثاشایاثشػاّٛ

4-ZGNR-HٖآلایؾیبفشٝدسٔىبCْٚثباسٓوش𝜇 34/3ثباسٍٓٔٙٙض،𝜇 98/3ٗٚثباسٓآٞا𝜇 

ثیـششیٗٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیثشایاسٓآٞاٗلاشاسٌشفشاٝدسٔـبٞذٜٔیؿٛد.حبكُؿذ54/4

.ثذػزٔیآیذCٔىبٖ

 

ٚج(Mn،ة(Crآلایؾیبفشٝثباسٓاِف(ZGNR-4ثشایاثشػَّٛ:ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِز19-4ؿىُ

FeٖدسٔىبC 



ٖ دسحبَٔیخٛاٞیٓٚهٔیشیساثشسػیوٙیٓوٝدسآٖاسٓ٘بخبِلیخبییاهاسآٞیاذسٚط
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اساDٓسٔىبٖدZGNR-H-4ثشایآلایؾاثشػَّٛلشاسٔیٌیشد.ZGNR-H-4دساثشػDَّٛٔىبٖ

آلایؾیبفشٝثاباساZGNR-Hٓ-4ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٞبٞبیٍٔٙٙضٚآٞٗساا٘شخبةوشدیٓ.

چٍابِیحبِازٞابیةآٚسدٜؿذٜاػز.ًجاك-20-4اِفٚ-20-4ٍٔٙٙضٚآٞٗثٝسشسیتدسؿىُ

ٔغٙبًیؼاییلشاسٔیدٞیٓ٘یٕشػاب٘بDدسٔىبٖٞیذسٚطٖثذػزآٔذٜٚلشیاسٍٓٔٙٙضساخبیاسٓ

ٖخبییاهاساDٓاسٓآٞٗسادسٔىبٖٕٞچٙیٗصٔب٘یىٝ.حبكُٔیؿٛد لاشاسٔایدٞایٓٞیاذسٚط

٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیخٛاٞیٓداؿاز.ٔمابدیشثذػازآٔاذٜثاشایٌابفا٘اشطی،٘اّٛآٌٖٚـاشبٚس

ٔغٙبًیؼایثاشایثیـاششیٌٗـاشبٚسٔـبٞذٜٔایؿاٛدآٚسدٜؿذٜاػز.7-4ٔغٙبًیؼیدسخذَٚ

لشاسثٍیشد.ٞیذسٚطٖصٔب٘یحبكُٔیؿٛدوٝاسٍٓٔٙٙضخبیاسDٓآلایؾدسٔىبٖ

 

دسFeٚة(Mnآلایؾیبفشٝثباسٓاِف(ZGNR-H-4ثشایاثشػَّٛ:ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِز20-4ؿىُ

Dٔىبٖ
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ثشایا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسی،ّ٘ٛآٖٚٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیدساثشػَّٛٔمبدیشثذػزآٔذٜثشای:7-4خذَٚ

4-ZGNR-HآلایؾیبفشٝثبٓٙبكشٚاػٌٝدسٔىبٖٞبیAٚD 

سفشبساِىششیىی
ٌـشبٚسٔغٙبًیؼی

(𝜇 ) 

ٌبفا٘شطیاػذیٗدبییٗ

(eV) 

ٌبفا٘شطیاػذیٗثبلا

(eV)
اسٓ٘بخبِلی

 0/256/039/0Cr (A)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 96/21/123/0Mn (A)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 01/221/018/0Fe (A)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 Cr (B)--15/1فّضٔغٙبًیؼی

 Mn (B)--2/4فّضٔغٙبًیؼی

 99/353/055/0Fe (B)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 Cr (C)--34/3فّضٔغٙبًیؼی

 Mn (C)--94/3فّضٔغٙبًیؼی

 Fe (C)--54/4فّضٔغٙبًیؼی

 0/65/07/0Mn (D)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی

 99/458/06/0Fe (D)٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی



ZGNR-Hٝ-4ثشای٘ب٘ٛسٚثابٖثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜ ٚلشایاسآٔـابٞذٜٔایؿاٛدوا

خبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓخفازؿاذٌیثایٗاسآ٘بخبِلایٚسٚثبٖ٘بخبِلیسادسٔشوض٘ب٘ٛ

٘ب٘ٛسٚثبٖلٛیششاصٚهٔیشیاػزوٝاسٓ٘بخبِلیدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖخبییهاسٓٞیذسٚطٖلشاسثٍیشدِزا

وٝاسٓ٘بخبِلیدسِجٝاػزچٍبِیحبِزٞبیٔشثٛىثٝاػذیٗثبلاٚدبییٗصٔب٘یثیـششیٗسفبٚردس

ZGNR-H-4خبییهاسٓٞیذسٚطٖلشاسثٍیشدٚثیـششیٌٗـشبٚسٔغٙبًیؼیدس٘ب٘ٛسٚثابٖ٘ب٘ٛسٚثبٖ

ٕٞچٙیٗثؼشٝثٝایٙىاٝواذاْ،آلایؾیبفشٝثبیهاسٓاصٓٙبكشٚاػٌٝدسایٗٚهٔیزاسفبقٔیافشذ

اسٓآلایٙذٜسادسچٝٔىب٘یلشاسدٞیٓ٘یٕشػب٘بیبفّضثذػزٔیآیذ.ثبسٛخٝثٝ٘شبیحایٗدظٚٞؾٔی



75 

 

ثٝٔحُآلایاؾٚ٘اّٛٔٛسدثشسػیZGNR-H-4٘ب٘ٛسٚثبٖخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼیسٛاٌٖفز

ثؼشٍیداسد.آلایٙذٜاسٓ

٘ب٘ٛسٚثبٌٖشافٙیصیٍضايآلایؾیبفشٝثبدٚاسٓاصٓٙبكشاثشػَّٛاوٖٙٛٔیخٛاٞیٓثٝثشسػی

ُثذشداصیٓ.ثًٝٛسٕٞضٔبٖٚاػٌٝ ثاب21-4ٔىبٖٞبییساوٝثاشایآلایاؾا٘شخابةواشدیٓدسؿاى

اسٓٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾاسٓٞبیوشْٚ،ٍٔٙٙضٚآٞٗٔیحشٚفاِفجبیلاسیٗ٘ـبٖدادٜایٓ.

ٕز٘یضلجُاصا٘دبْٔحبػجبراثشذاػبخشبسساثٟیٙٝٔیوٙیٓػذغثبلشاسدادٖدسایٗلؼثبؿٙذ.

 

ٚٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایآلایؾآٖوٝثبحشٚفاِفجبیلاسیZGNR-Hٗ-4:اثشػ21َّٛ-4ؿىُ

ٔـخقؿذٜا٘ذ.



ثبدبسأششٞبیػبخشبسیثٟیٙٝؿذٜثٝثشسػیخٛافاِىششٚ٘ایٚٔغٙبًیؼایٔایٔٛلٔیزٞبیاسٕی

دشداصیٓ.

ٚلشایدٚاسآ٘ؼاجزثٟآدسAٚCخبیدٚاسٓوشثٗدسٔىبٖٞبیCrثبلشاسدادٖدٚاسٓ

دابدلشاسٔیٌیش٘ذ٘یٕشػب٘بثذػزٔیآیذٚٚلشیدٚاسٓ٘ؼاجزثٟآدسحبِازحبِزفشٚٔغٙبًیغ

ثذػازآٔاذٜثاشایحبِازچٍابِیحبِازٞابغلشاسٔیٌیش٘ذیهفّضثذػزٔیآیاذ.فشٚٔغٙبًی

ةآٚسدٜؿذٜاػز.-22-4فشٚٔغٙبًیغدسؿىُدبداِفٚثشایحبِز-22-4فشٚٔغٙبًیغدسؿىُ
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ػابخشبسداسایخبكایزٕٞبٌ٘ٛسوٝٔیثیٙیٓٚلشیدٚاسٓ٘ؼجزثٟآحبِازفشٚٔغٙابًیغداس٘اذ

ٔیثبؿذ،ا٘ذاصٌٜبف𝜇 99/3شبٚسٔغٙبًیؼیثذػزآٔذٜدسایٗٚهٔیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٌٚـ

ٔیثبؿذ.ثشایحبِشیواٝدٚاسآواشْٚدسeV07/1ٚثشایاػذیeV34/0ٗ٘ٛاسیثشایاػذیٗثبلا

فشٚٔغٙابًیغلاشاسداس٘اذػابخشبسٞایچخبكایزدابد٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزZGNR-H-4اثشػَّٛ

ٓز.ٔغٙبًیؼیسااصخٛد٘ـبٖٕ٘یدٞذٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیكفشاػ ٚلشیدٚاسٍٓٔٙٙاضیابدٚاسا

لشاسٔیٌیش٘ذ،ثبسٛخٝثاٝدبسأششٞابیٚسٚدیا٘شخابةAٚCآٞٗخبیدٚاسٓوشثٗدسٔىبٖٞبی

ـذ،ِزإ٘یسٛا٘ؼشیٓخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼیْ٘ٔحبػجبرػبخشبسثٟیٙٝسـىیُؿذٜثشایا٘دب

آ٘شاثشسػیوٙیٓ.

 

دسٔىبٖٞبیCrآلایؾیبفشٝثبدٚاسZGNR-Hٓ-4ثشایاثشػَّٛ:ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِز22-4ؿىُ

AٚCفشٚٔغٙبًیغدسٚهٔیزاِف(فشٚٔغٙبًیغٚة(دبد



دٚاسٓدسٚهأیزایٗخبیدٚاسٓوشثٗ،ٚلشیBٚCثبلشاسدادٖدٚاسٓآٞٗدسٔىبٖٞبی

𝜇 97/7٘ؼجزثٟٓلشاسٔیٌیش٘ذػبخشبس٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیثبٌـشبٚسٔغٙبًیؼیفشٚٔغٙبًیغ

چٍابِیحبِازثبؿاذ.ثشایاػذیٗدبییٗٔیeV4/0ثشایاػذیٗثبلاeV11/0ٚٚا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسی

دابدآٚسدٜؿذٜاػز.ٚلشیدٚاسٓآٞٗوٝ٘ؼاجزثٟآدسٚهأیز23-4ایٗسشویتدسؿىُٞبی

ٚلشیدٚاسٓوشْٚیبدٚاسٍٓٔٙٙضخبیدٚاسآواشثٗدسٔىابٖفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذ،ٕٚٞچٙیٗ
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ٔغٙابًیغٚٞآدسٚهأیزفشٚلشاسٔیٌیش٘ذٞٓدسحبِشیوٝدٚاسٓ٘ؼجزثٟآدسBٚCٞبی

ثابسٛخاٝثاٝدبسأششٞابیٚسٚدیفشٚٔغٙبًیغلشاسٔایٌیش٘اذدبدوٝ٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزحبِشی

.ا٘شخبةؿذٜثشایا٘دبْٔحبػجبرػبخشبسثٟیٙٝسـىیُ٘ـذ

 

BٚCآلایؾیبفشٝثباسٓآٞٗدسٔىبٖٞبیZGNR-H-4ثشایاثشػَّٛ:ٕ٘ٛداسچٍبِیحبِز23-4ؿىُ

 دسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغ



لشاسٔیدٞیٓ،ٚلشیایاٗدٚاساDٚEٓٚلشیدٚاسٓوشْٚساخبیدٚاسٓوشثٗدسٔىبٖٞبی

دسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓلشاسثٍیش٘ذفّضثذػزٔیآیذچٍبِیحبِزٞابیثذػازآٔاذٜ

اِفآٚسدٜؿذٜاػزٕٞبٌ٘ٛسوٝٔیثیٙیٓػبخشبسداسایخبكایز-24-4یٗٚهٔیزدسؿىُاثشای

ٔیثبؿاذ؛ٚٚلشاید𝜇 13/7ٚٔغٙبًیؼیاػز،ٌـشبٚسٔغٙبًیؼیٔحبػجٝؿذٜثشایایٗػبخشبس

اسٓ٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزدبدفشٚٔغٙبًیغلشاسٌشفشٙذػبخشبسثٟیٙٝسـىیُ٘ـذ.ثابلاشاسدادٖدٚ

خبیدٚاسٓوشثٗاٌشدٚاسٓ٘بخبِلیسا٘ؼجزثٟٓدسفبصفشٚٔغٙبًیغDٚEٍٔٙٙضدسدٚٔىبٖاسٓ

ثذػازٔایآیاذ،𝜇 03/8لشاسدٞیٓ٘یٕشػب٘بییثبخبكیزٔغٙبًیؼیٚا٘ذاصٌٜـشبٚسٔغٙبًیؼای

،ا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسیثشایاػذیٗةآٚسدٜؿذٜاػز-24-4ثشایایٗٚهٔیزدسؿىُچٍبِیحبِزٞب

دبد٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزسادٚاسٍٓٔٙٙضاٌش؛ٔیثبؿذeV94/0ٚثشایاػذیٗدبییeV12/0ٗثبلا

چٍبِیحبِاز،ثذػزٔیآیذ𝜇 01/0فّضٔغٙبًیؼیثبٌـشبٚسیثٝا٘ذاصٜدٞیٓفشٚٔغٙبًیغلشاس

Dٚثبلشاسدادٖدٚاسٓآٞٗدسٔىبٖٞابییٓ.ج٘ـبٖدادٜا-24-4ثشایایٗٚهٔیزسادسؿىُٞب
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Eخبیدٚاسٓوشثٗ،ٞٓثشایصٔب٘یىٝدٚاسٓ٘ؼجزثٟٓدسفبصفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘اذٚٞآثاشای

ثشایچٍبِیحبِزٞبفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذفّضثذػزٔیآیذ.دبدصٔب٘یىٝدٚاسٓ٘ؼجزثٟٓدسفبص

ُدابدٚدسفبص،د-24-4دسؿىُیغًبِلیآٞٗدسفبصفشٚٔغٙبخ٘ب ٜ-24-4فشٚٔغٙابًیغدسؿاى

آٞاٗدسٔیثیٙیٓٚلشیدٚاسآ٘بخبِلایچٍبِیحبِز.ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسٕ٘ٛداسٞبیآٚسدٜؿذٜاػز

ٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓلشاسداس٘ذػابخشبسداسایخبكایزٔغٙبًیؼایٔایثبؿاذٚا٘اذاصٜ

داسایػابخشبس٘یاضفشٚٔغٙابًیغدابددسفابصٔیثبؿاذ؛𝜇 13/6ٌـشبٚسٔغٙبًیؼیٔحبػجٝؿذٜ

ٔیثبؿذ.𝜇B000718/0ٌٚـشبٚسٔیثبؿذخبكیزٔغٙبًیؼی
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ثب،اِف(DٚEآلایؾیبفشٝدسٔىبٖٞبیZGNR-H-4ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِزثشایاثشػَّٛ:24-4ؿىُ

دسفبصFeدسفبصة(فشٚٔغٙبًیغ،ج(دبدفشٚٔغٙبًیغٚدٚاسMnٓدسفبصفشٚٔغٙبًیغ،دٚاسCrٓدٚاسٓ

 د(فشٚٔغٙبًیغٜٚ(دبدفشٚٔغٙبًیغ

 

خب٘ـیٗدٚاسٓوشثٗٔیوٙیٓ،ٞٓثشایحبِشیوٝدDٚFٚسادسٔىبٖٞبیCrٚلشیدٚاسٓ

دبدیوٝ٘ؼجزثٟٓدسفبصشاسداس٘ذٚٞٓثشایٚهٔیشلاسٓوشْٚ٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیؼی

ثذػزآٔاذٜثاشایچٍبِیحبِزٞبی.،سشویتخٛاففّضیسا٘ـبٖٔیدٞذٔیثبؿٙذٔغٙبًیغفشٚ
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فشٚٔغٙبًیغدبداِفٚدسٚهٔیز-25-4لشاسٌشفشٗدٚاسٓوشْٚدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغدسؿىُ

دسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذٓسٓوشْٚ٘ؼجزثٟٚلشیدٚاةآٚسدٜؿذٜاػز.-25-4دسؿىُ

𝜇 75/7خبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٚا٘ذاصٌٜـشبٚسٔغٙبًیؼیثشایایاٗٚهأیزداسایػبخشبس

ػابخشبسٞایچفشٚٔغٙابًیغلاشاسداس٘اذدابدٔیثبؿذأبثشایٚهٔیشیوٝدٚاسٓ٘ؼجزثٟٓدسفبص

دسMnثبلشاسدادٖدٚاسٓیؼیثذػزآٔذٜكفشٔیثبؿذ.خبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسدٌٚـشبٚسٔغٙبً

خبیدٚاسٓوشثٗ،ٚلشیدٚاسٓ٘بخبِلی٘ؼاجزثٟآدسZGNR-H-4دساثشػDٚFَّٛٔىبٖٞبی

ٓفبصفشٚٔغٙبًیغلشاسٔیٌیش٘ذ دسفابص،٘یٕشػب٘بثذػزٔیآیذ،ٚٚلشیدٚاسٓ٘بخبِلی٘ؼجزثٟا

ٔغٙابًیغثشایفابصفشٚچٍبِیحبِزفّضثذػزٔیآیذ.ٕ٘ٛداسٞبیفشٚٔغٙبًیغلشاسٔیٌیش٘ذ،دبد

ُٔغٙابًیغفشٚدبدجٚثشایفبص-25-4دسؿىُ ةآٚسدٜؿاذٜاػاز.ثاشایحبِاز-25-4دسؿاى

𝜇 0/6فشٚٔغٙبًیغػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٚا٘ذاصٌٜـشبٚسٔغٙبًیؼیػبخشبس

eVٚثشایاػاذیٗدابییٗا٘اذاصٌٜابف٘اٛاسیeV41/1ٔیثبؿذ،ا٘ذاصٌٜبف٘ٛاسیثشایاػذیٗثبلا

فشٚٔغٙبًیغػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼی٘اذاسدٌٚـاشبٚسٔغٙبًیؼایدبدٔیثبؿذ.دسحبِز58/1

Dٔىبٖٞبیثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیخبیدٚاسٓوشثٗدسآٞٗثبلشاسدادٖدٚاسٓػبخشبسكفشٔیثبؿذ.

ٚFٚٓٞلشاسٌشفشٗدٚاسٓ٘بخبِلی٘ؼجزثٝیفشٚٔغٙبًیؼدبدٚٔغٙبًیؼیثشایٞشدٚٚهٔیزفش،

ٜٚثشایٚهٔیز-25-4ثشایٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغدسؿىُچٍبِیحبِزفّضثذػزٔیآیذ.ٕ٘ٛداس

ٚٔغٙابًیغٚآٚسدٜؿذٜاػز.ٚلشایدٚاسآآٞاٗدسٚهأیزفش-25-4دسؿىُٔغٙبًیغفشٚدبد

ٔذٜدسذٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیثذػزآ٘ؼجزثٟٓلشاسداس٘ذػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿ

فشٚٔغٙابًیغدابدٔیثبؿذ،ٚٚلشیدٚاسٓآٞٗدسٚهأیز𝜇 71/8ایٗٚهٔیزثشایایٗػبخشبس

شبٚسٔغٙبًیؼایٓلشاسداس٘ذ٘یضػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٚا٘اذاصٌٜـاٞ٘ؼجزثٝ

ٔیثبؿذ.𝜇 14/0ػبخشبس
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ثشایدDٚFٚآلایؾیبفشٝدسٔىبٖٞبیZGNR-H-4ثشایاثشػَّٛچٍبِیحبِزٕ٘ٛداسٞبی:25-4ؿىُ

(دبدفشٚٚدسفبصٜ(فشFeٚٚدسفبصج(فشٚ،د(دبدفشٚ،ٚدٚاسMnٓدسفبصاِف(فشٚ،ة(دبدفشٚ،دٚاسCrٓاسٓ



ٌشافٙایآلایاؾیبفشاٝثابسٚثابٖحبَٔیخٛاٞیٓثٝثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی٘ب٘ٛ

ٙبكاشٚاػاٌٝٓاصثیٗٓٙبكشٚاػٌٝثذشداصیٓٚلشیوٝاسٓ٘بخبِلیخبیاسٓٞیذسٚطٖلشاسٔیٌیشد.

چٍابِیٕ٘ٛداسٞابیا٘شخابةواشدیٓ.ZGNR-H-4ضساثشایآلایؾدساثشػاَّٛاسٓٞبیآٍٞٗٚٔٙٙ

ٚلشایدٚاساGٚHٓثشایلشاسٌشفشٗدٚاسٍٓٔٙٙاضخابیدٚاسآٞیاذسٚطٖدسٔىابٖٞابیحبِز



82 

 

اِفٚثشایٚهأیشیواٝدٚ-26-4٘بخبِلی٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذدسؿىُ

ثبلشاسدادٖدٚةآٚسدٜؿذٜاػز.-26-4فشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذدسؿىُدبداسٓ٘ؼجزثٟٓدسفبص

ٖخابیدٚاساMnٓاسآ ٞآثاشایحابِشیواٝدٚاسآ٘بخبِلای٘ؼاجزثٟآدسٚهأیزٞیاذسٚط

فشٚٔغٙبًیغدبدفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذٚٞٓثشایحبِشیوٝدٚاسٓ٘بخبِلی٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیز

ٓأبٚلشیدٚاسٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغػزٔیآیذ،لشاسداس٘ذ،٘یٕشػب٘بثذ داس٘اذلاشاس٘ؼجزثٟا

ٔایثبؿاذ،ٚٚلشایدٚاسا𝜇 0/12ٓػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼیداسدٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیػبخشبس

فشٚٔغٙبًیغلشاسٔیٌیش٘ذػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼای٘اذاسدٌٚـاشبٚسدبد٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیز

دسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘اذ،ا٘اذاصٜبِشیوٝدٚاسٍٓٔٙٙض٘ؼجزثٟٓثشایح.ثذػزآٔذكفش

ثابلاشاسدادٖدٚاسآٔیثبؿاذ.eV59/0ٚثشایاػذیٗدبییeV55/0ٌٗبف٘ٛاسیثشایاػذیٗثبلا

GٚHٖدسٔىابٖٞابیآٞٗ دسٚهأیشیواٝدٚاسآ٘ؼاجزثٟآدسفابص،خابیدٚاسآٞیاذسٚط

ُچٍبِیحبِزٞب،فّضثذػزٔیآیذ.٘ذفشٚٔغٙبًیغلشاسداس ج-26-4ثاشایایاٗٚهأیزدسؿاى

آٚسدٜؿذٜاػز،ٕٞبٌ٘ٛسوٝٔیثیٙیٓ،ػبخشبسداسایخبكیزٔغٙبًیؼیٔیثبؿذٚا٘ذاصٌٜـاشبٚس

Gثبلشاسدادٖدٚاسٓآٞٗدسٔىبٖٞابی.اػز𝜇 34/8ٔغٙبًیؼیٔحبػجٝؿذٜثشایایٗٚهٔیز

ٚHفشٚٔغٙبًیغلشاسداس٘ذ٘یٕشػب٘بثذػزدبدخبیدٚاسٓٞیذسٚطٖٚلشیدٚاسٓ٘ؼجزثٟٓدسفبص

دآٚسدٜؿذٜاػز.ٕٞبٌ٘ٛسواٝ-26-4ثشایایٗٚهٔیزدسؿىُچٍبِیحبِزٞبٕ٘ٛداسٔیآیذ.

.ثذػزٔیآیذدسؿىُٔیثیٙیٓػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسدٌٚـشبٚسٔغٙبًیؼیكفش

ثبدٚاسآاصZGNR-H-4آلایؾػبخشبس،سٛخٝثٝ٘شبیحثذػزآٔذٜدسایٗلؼٕزٔیثیٙٓثب

ّ٘ٛاسٓآلایٙذٜسالشاسدٞایٓفّاضٚیاب٘یٕشػاب٘بوذاْثٝایٙىٝدسچٝٔىب٘یٚبسٛخٝٓٙبكشٚاػٌٝث

ٓ،ثذػزٔیآیذ لاشاسایٙىٝدٚاسٓآلایٙذٜدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغیبدبدفشٚٔغٙابًیغ٘ؼاجزثٟا

ٕٞچٙایٗثیـاششیٗ،شػذثیبثذٚیبثٝكفشافضایؾػبخشبسخبكیزٔغٙبًیؼیثبٓثٔیؿٛدثٍیش٘ذ

ٔمذاسٌـشبٚسٔغٙبًیؼیصٔب٘یحبكُؿذوٝدٚاسٓآلایٙذٜسادسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓ
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خبیدٚاسٓٞیذسٚطٖلشاسدادیٓ.

 

دسفبصاِف(Mnآلایؾیبفشٝثب،دٚاسZGNR-Hٓ-4:ٕ٘ٛداسٞبیچٍبِیحبِزثشایاثشػ26َّٛ-4ؿىُ

Gدسٚهٔیزج(فشٚٔغٙبًیغٚد(دبدفشٚٔغٙبًیغدسٔىبٖٞبیFeفشٚٔغٙبًیغ،ة(دبدفشٚٔغٙبًیغ،ٚدٚاسٓ

ٚH

 

 جٕع بٙذی -7-9

٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشٚصیٍاضايدسایٗفلُثٝثشسػیخٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼی

دشداخشیٓ.٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشدسحبِزخبِقٍٕٞی٘یٕشػب٘بثٛد٘ذٚخبكیزٔغٙبًیؼی

٘ٛاسیسٚ٘ذیسٙابٚثیٌبف٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیش٘ذاؿشٙذ،ٕٞچٙیٗثبافضایؾدٟٙبیسٚثبٖدس

ثذػزآٔذ٘اذ.ايدسحبِزخبِقٍٕٞیفّضٔغٙبًیؼیٚوبٞـیداؿز.٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍض

ٔحذٚد٘ـذٜٚٔحذٚدؿذٜثباسٓٞیذسٚطAGNRٖ-7دسثیٗ٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیش٘ب٘ٛسٚثبٖ

ساثشایثشسػیسابثیشآلایاؾثاشسٚیZGNR-H-4ٌشافٙیصیٍضاي٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٚدسثیٗ٘ب٘ٛسٚثبٖ
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٘شخبةوشدیٓ.خٛافاِىششٚ٘یٚٔغٙبًیؼیآٟ٘با

فّضحبكُٔیاسٓثٛسٖٚٚیبیهاسٓ٘یششٚطٖیهثبآلایؾػبخشبسثبAGNR-H-7دسػبخشبس

وٝدسٞشچٟابس٘یٕشػب٘بحبكُٔیؿٛدٚثبآلایؾػبخشبسثبدٚاسٓثٛسٖٚٚیبدٚاسٓ٘یششٚطٖؿٛد

غیاش٘یٕشػاب٘بیدسحبِزخابِقAGNR-7ٚهٔیزػبخشبسٞیچخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاسد.ػبخشبس

ٔغٙبًیؼیاػزٚلشییهاسٓثٛسٖٚدسِجٝایٗػبخشبسٚیبیهاسٓثٛسٖٚٚیبیهاسآ٘یشاشٚطٖدس

ٔیب٘ٝایٗػبخشبسخبییهاسٓوشثٗلشاسٔیدٞیٓفّضٔغٙبًیؼیثذػزٔیآیذِٚایثابلاشاسدادٖ

دسػابخشبسٛد.ٔغٙبًیؼایحبكأُایؿاییهاسٓ٘یشاشٚطٖدسِجاٝایاٗػابخشبسیاه٘یٕشػاب٘ب

7-AGNR-Hٚػَّٛٚاحذثبآلایؾػبخشبسثبٓٙبكشٚاػٌٝػابخشبسخبكایزٔغٙبًیؼایثبًَٛد

حبكأُایٙبًیؼییب٘یٕشػاب٘بیٔغٙبًیؼایغفّضٔٚٔىبٖآلایؾ،ّ٘ٛثٝثؼشٝثذػزٔیآٚسدٚ

یهخبیٍضیٗیهاسٓ٘بخبِلیػبخشبسثبٓٙبكشٚاػٌٝ،ٚلشیثبآلایؾZGNR-H-4دسػبخشبس.ؿٛد

خبكیزٔغٙبًیؼیػبخشبسثٝٔمذاسلبثُسٛخٟیافاضایؾٔایؿٛد،اسٓٞیذسٚطٖٚیبیهاسٓوشثٗ

یٓػابخشبسداسایثیـاششیٗخبكایزٚلشییهاسٍٓٔٙٙضساخبییهاسآٞیاذسٚطٖلاشاسدٞا.یبثذ

ب٘یاسٓ٘بخبِلیسالشاسدٞیٓفّضایٙىٝدسچٝٔىّ٘ٛاسٓ٘بخبِلیٚٔغٙبًیؼیٔیؿٛدٚثبسٛخٝثٝ

ٝ.حبكُخٛاٞذؿذٔغٙبًیؼیٚیب٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼی ثبآلایؾػبخشبسثبدٚاسٓاصٓٙبكاشٚاػاٌ

ثبسٛخٝثٝایٙىٝایٗدٚاسآ٘بخبِلای٘ؼاجزثٟآدسٚهأیزثٝكٛسرٕٞضٔبٖثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلی

یزٔغٙبًیؼیػبخشبسٔیسٛا٘ذافضایؾیبثاذٚفشٚٔغٙبًیؼیٚیبدبدفشٚٔغٙبًیؼیلشاسثٍیش٘ذخبك

ٚلشایدٚاسآٍٔٙٙاضساخابیدٚاسآٞیاذسٚطٖدس.یبػبخشبسٞیچخبكیزٔغٙبًیؼی٘ذاؿشٝثبؿذ

خٛاٞاذٔغٙبًیؼایٌـشبٚسدٞیٓػبخشبسداسایثیـششیٗٚهٔیزفشٚٔغٙبًیؼی٘ؼجزثٟٓلشاسٔی

چٝٔىبٖٞبییاسٓٞبی٘بخبِلایسالاشاسٔایدٞایٓایٙىٝدسٚآلایؾّ٘ٛ.ٕٞچٙیٗثبسٛخٝثٝؿذ

ػبخشبسٔیسٛا٘ذفّضٚیب٘یٕشػب٘بثبؿذ.
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 فػُ پٙجٓ   8

سشاثشدیثشسػیخٛاف

سٚثبٖٞبیٌشافٙی٘ب٘ٛ
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 ٔمذٔٝ -8-1

آسٔچیاشدسایٗفلُٔیخٛاٞیٓثٝثشسػیخاٛافسشاثاشدیدس٘ب٘ٛسٚثابٖٞابیٌشافٙایصیٍاضايٚ

سؿاذzلشاسداس٘ذٚدسخٟزٔحاٛسxy٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٔٛسدثشسػیدسایٗفلُ،دسكفحٝثذشداصیٓ.

اِاف(اِىشاشٚدچاخ،ة(دادٜٔیؿٛ٘ذ)خٟزسشاثشد(.ٞشػبخشبساصػٝلؼٕزسـىیُؿاذٜاػاز:

ٟابسػاَّٛدسػبخشبسٞبیصیٍضاي،٘بحیٝدشاوٙاذٌیؿابُٔچ٘بحیٝدشاوٙذٌیٚج(اِىششٚدساػز.

ٔیثبؿذوٝاسٓٞبیوشثٗٔٛخٛددسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖثباسٓٞیذسٚطٖٔحذٚدZGNR-H-4ٚاحذاِٚیٝاص

AGNR-7دسػبخشبسٞبیآسٔچیش،٘بحیٝدشاوٙذٌیؿبُٔدٙحٚؿؾػَّٛٚاحاذاِٚیاٝاصؿذٜا٘ذ.

اسآٚصٔب٘یىٝـذٜا٘ذاسٓٞبیوشثٗدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖٔحذٚد٘ٔیثبؿذٚدسدٚحبِزٔخشّف،ٚلشی

،ٔٛسدثشسػیلشاسٌشفشٝا٘ذ.ٞبیوشثٗٔٛخٛددسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖثباسٓٞیذسٚطٖٔحذٚدؿذٜا٘ذ

1ٚ پذیذٜ ٔمبٚٔت دیفرا٘سیّی ٔٙفی یًٙفیّتر اثر اسپیٗ -8-3
(NDR)  

ٞبیػٙؼاٛسٌشافٗٔیسٛا٘ذثشایسشا٘ضیؼشٛسٞبیاثشٔیذاٖخیّیػشیْدسسطیٓسشاٞشساضٚیاب

ٗثباػشفبدٜاصاثشٔمبٚٔزٔغٙبًیؼیلٌٔٝٞبییسافشاٞٓآٚسد.بًیؼیٔغٙ فیّشاش-دساثضاسٞبیاػاذی

ساثٌٝصیشثذػازثباػشفبدٜاصسٛػيلٌجؾخشیبٖاػذیٙیٔـخقٔیؿٛدو2ٝفیّشش-ثبصدٜاػذیٗ

ٔیآیذ:

(5-1)       |
         

         
|     

.>50=خشیبٖاػذیٗدبییٗٔیثبؿذ     خشیبٖاػذیٗثبلاٚ   ایٗساثٌٝوٝدس

ٔ(NDR)دساِىششٚ٘یه،ٔمبٚٔزدیفشا٘ؼیّیٔٙفی وایاصٔاذاسارٚیهٚیظٌیٔشثاٛىثاٝث

یاػزوٝدسآٖافضایؾِٚشبطٓجٛسیاصدبیب٘ٝٞبیدػشٍبٜٔٙداشثاٝوابٞؾیىدػشٍبٜٞبیاِىششٚ٘

خشیبٖاِىششیىیٓجٛسیاصآٖٔیؿٛد.ایٗٚیظٌیدسسوبدثبٔمبٚٔزٞبیٔشذاَٚاػزواٝدسآٟ٘اب

                                                 
1-Negative differential resistance 

2-Spin-filter efficiency 
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ثٟشاشیٗسٛخیاٝثاشای>.51ثذ=ًجكلبٖ٘ٛاٞٓثبافضایؾِٚشبطٓجٛسیاصدػشٍبٜخشیبٖافضایؾٔییب

زؿاذٌیِٔٛىاَٛثاِٝٚشبطٞبیثابلا،خفإ٘ٛدوٝثبإٓبَوٝیبفزؿذچٙیٗثیبٖٔیNDRٔٙـب

َٔشمبسٖٔیٞبغیشاِىششٚد ٞابیؿٛدوٝایٗثٝدِیُٓذْسمبسٖثیٗػاٌٛحا٘اشطیثابلاسشیٗاٚسثیشاب

ٝ((LUMOٚدبییٗسشیٗاٚسثیشبَِٔٛىِٛیخبِی(HOMO)اؿغبِیِٔٛىِٛی ٓجابسسیإٓابَاػاز.ثا

ؿاٛدٚدس٘شیداٝٔٛخاتِٚشبطثبلاثبٓثُٟٛسیهدشب٘ؼیُغیشٔشمابسٖدساِىشاشٚدِٚٔٛىاَٛٔای

ؿٛدواٝٔایسٛا٘اذثبٓاثوابٞؾدسلؼٕشٟبیٔخشّفػیؼشٓٔیHOMO ٚLUMOخبیٍضیذٌی

ٝثاٝخابیساشاصؿابٞذدسػبخشبسٞبییو.>52هشیتٓجٛسؿٛد=ٕٞذٛؿب٘یاٚسثیشبِیٟٚ٘بیشبوبٞؾ

لبثُاػشفبدٜاػزثبایٗسفابٚرواٝدسآٟ٘ابNDR٘ٛاسٞبیا٘شطیٞؼشیٕٓٞیٗسٛهیحثشایدذیذٜ

.ثٝسشسیت٘ٛاسُشفیزٚ٘ٛاسسػب٘ؾساخٛاٞیٓداؿزHOMOٚLUMOثدبی

 سبختبر ٞبی ٔٛرد بررسی -8-2

لشاسٌشفشٝاػزساثشسػیٔٛسدیساوٝدسایٗدظٚٞؾخٛافسشاثشدیآٟ٘بػبخشبسٞبیادأٝدس

ثیبٖوشدٜایٓ:

 .ًَٚٛدٙحػَّٛٚاحذAGNR-H-7اثشػَّٛ -1

ٚاحذٚاسٓوشْٚخبیٍضیٗؿذٜثبیهاسٓواشثًَٗٚٛدٙحػAGNR-Hَّٛ-7اثشػَّٛ -2

 .٘بحیٝدشاوٙذٌیدسٔیب٘ٝ

ثبیهاسٓواشثًَٗٚٛدٙحػَّٛٚاحذٚاسٓوشْٚخبیٍضیٗؿذAGNR-Hٜ-7اثشػَّٛ -3

 .ِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌیدس

 ثبِجٝٔحذٚدؿذٜثباسٓٞیذسٚطًَٖٚٛؿؾػَّٛٚاحذAGNR-H-7اثشػَّٛ -4

ًَٚٛؿؾػَّٛٚاحذ،ثباسٓثٛسٖٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدAGNR-H-7اثشػَّٛ -5

 . (I)٘بحیٝدشاوٙذٌیِجٝٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدس

اسٓثٛسٖٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝاِىششٚدًَٚٛؿؾػَّٛٚاحذ،ثبAGNR-H-7اثشػَّٛ -6
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 . (II)ٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

ًَٚٛؿؾػَّٛٚاحذ،ثاباسآ٘یشاشٚطٖخابیٍضیٗؿاذٜدسِجاAGNR-Hٝ-7اثشػَّٛ -7

 . (I)٘بحیٝدشاوٙذٌیِجٝاِىششٚدٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدس

ٖسآًَٚٛؿؾػَّٛٚاحذ،ثاباAGNR-H-7اثشػَّٛ -8 خابیٍضیٗؿاذٜدسِجاٝ٘یشاشٚط

 . (II)اِىششٚدٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

 .ًَٚٛٞـزػَّٛٚاحذZGNR-H-4اثشػَّٛ -9

ضیٗؿاذٜدسٍاسٓآٞاٗخابیدًَٚٚٛٞـزػَّٛٚاحذZGNR-Hٚ-4اثشػَّٛ -10

 دس٘بحیٝدشاوٙذٌی.وٝ٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیؼیلشاسداس٘ذAٚBٔىبٖٞبی

ًَٚٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٓآٞاٗخابیٍضیٗؿاذٜدسZGNR-H-4اثشػَّٛ -11

دس٘بحیاٝفشٚٔغٙبًیؼایلاشاسداس٘اذدابدوٝ٘ؼاجزثٟآدسٚهأیزAٚBٔىبٖٞبی

 دشاوٙذٌی.

ًَٚٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٍٓٔٙٙاضخابیٍضیٗؿاذٜدسZGNR-H-4اثشػَّٛ -12

دس٘بحیاٝفشٚٔغٙبًیؼایلاشاسداس٘اذدابدزثٟآدسٚهأیزوٝ٘ؼاجAٚBٔىبٖٞبی

 دشاوٙذٌی.

ًَٚٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٓآٞاٗخابیٍضیٗؿاذٜدسZGNR-H-4اثشػَّٛ -13

 دس٘بحیٝدشاوٙذٌی.وٝ٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیؼیلشاسداس٘ذCٚDٔىبٖٞبی

ًَٚٛٞـزػَّٛٚاحذٚدٚاسٍٓٔٙٙضخابیٍضیٗؿاذٜدسZGNR-H-4اثشػَّٛ -14

دس٘بحیاٝفشٚٔغٙبًیؼایلاشاسداس٘اذدابدوٝ٘ؼاجزثٟآدسٚهأیزCٚDٔىبٖٞبی

 .دشاوٙذٌی

ٔایچٟابسدٜػبخشبسٞبییساوٝدسثبلاثٝآٟ٘باؿبسٜوشدیٓثٝسشسیتػبخشبسیاهسابػابخشبس

،دبسأششٞبیٚسٚدیوٝدسایاٗثشسػایٞاببسٞبیفٛقلجُاصثشسػیخٛافسشاثشدیدسػبخش٘بٔیٓ.
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ٔٛسداػشفبدٜلشاسٌشفشٝا٘ذساثیبٖٔیوٙیٓ:

 :دبسأششٞبیٚسٚدیثشایٔحبػجٝخٛافسشاثشدی٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍضايٚآسٔچیش1-5خذَٚ

 ٍٕٞشایی٘یشٚ
  

 
ػبخشبسسمشیتوذ kثشداسؿجىٝثٙذی (Ry)ا٘شطیلٌْٔدٕٛٓٝدبیٝ  

005/0SZP 30040×1×1ُ7(1ٔبسسیٙض-)سشِٚیشؿجٝدشب٘ؼی-AGNR-H 

005/0SZP 30080×1×1ُ4ٔبسسیٙض(-)سشِٚیشؿجٝدشب٘ؼی-ZGNR-H

 

 )سبختبر یه( طَٛ پٙج سَّٛ ٚاحذ بب AGNR-H-7ابرسَّٛ  -8-2-1

ثٝدٚاِىشاشٚدلشاسدادیٓوٝ٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس

ُایٗػابخشبسدس٘بیغیشٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز.ثبخبكیز٘یٕشػب ٘ـابٖدادٜؿاذ1ٜ-5ؿاى

:٘بحیٝدشاوٙذٌیٚاِىششٚدٞبٔـخقؿذٜا٘ذدسایٗؿىُاػزٕٞچٙیٗ

 

یه،اسٓٞبیٞیذسٚطٖثبسً٘آثیٚاسٓٞبیوشثٗثبسً٘صسد٘ـبٖدادٜؿذٜا٘ذ.ػبخشبسؿىُ:1-5ؿىُ



ٕٞابٌ٘ٛسواٝدس.٘ـبٖدادٜؿذٜاػز2-5دسؿىُیهثشایػبخشبسٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛس

ؿىُٔیثیٙیٓدسدٙدشِٜٚشبط)دٙدشِٜٚشبط،٘بحیٝایاصا٘شطیدسًیفٓجٛساػازواٝدسٔحبػاجٝ

 خشیبٖؿشوزٔیوٙذٚاص
 

 
 سب

 

 
(هشیتٓجٛسثشایٞشِٚشبطإٓبِیاػز.ٔمذاسVوٝٔیثبؿذ

                                                 
1-Troullier-Martins 
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ثشاثشثٛدٖهشیتٓجاٛسثاشایٔیثبؿذ،كفشثبٞٓثشاثشاػزٚدٚاػذیٗثبلاٚدبییٗدسسٕبِْٚشبطٞب

)اِىششٚدٞابٚ٘بحیاٝلؼإزػابخشبساػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗثٝدِیاُغیاشٔغٙبًیؼایثاٛدٖػاٝ

دسٕٞچٙیٗٔیثیٙیٓثبافضایؾِٚشبطٌبفٓجٛسدسایٗػبخشبسافضایؾٔییبثذ.دشاوٙذٌی(ٔیثبؿذ،

ًجاكٔمابدیشثذػازآٔاذٜثاشایسدٜؿذٜاػز.آٚیهٔمبدیشخشیبِٖٚشبطثشایػبخشبس2-5خذَٚ

أابٔمابدیشثذػاز،خشیبٖاػذیٗثبلاٚدبییٗدسِٚشبطٞبیٔخشّفثبٞٓثشاثشاػزخشیبٖٔیثیٙیٓ

،صیشاایٗاِىششٚدٞابیآٔذٜثؼیبس٘بچیضٔیثبؿٙذ،دِیُایٗٔیسٛا٘ذ،٘یٕشػب٘بثٛدٖاِىششٚدٞبثبؿذ

ُٔلاحِٝایساثٝ٘بحیٝدشاوٙذٌیسضسیكوٙٙذ.٘یٕشػب٘بٕ٘یسٛا٘ٙذخشیبٖلبث

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسیه2-5ؿىُ









91 

 

 خشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسیه:ٔمبدیش2-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی31/10ٗ×73/316-10×32/516-10×82/313-10×11/111-10×10-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی31/10ٗ×73/316-10×32/516-10×82/313-10×11/111-10×10-10

 

طَٛ پٙج سَّٛ ٚاحذ ٚ اتٓ ورْٚ جبیٍسیٗ ضذٜ در ٔیب٘ٝ  بب AGNR-H-7ابرسَّٛ  -8-2-3

 )سبختبر دٚ( ٘بحیٝ پراوٙذٌی

ثٝدٚاِىشاشٚدثابخبكایزداسیٓوٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیدسدسایٗػبخشبس

ایٓ:٘ـبٖدادٜآٖسا3-5وٝدسؿىُ،٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز

 

خبیٍضیٗؿذٜدسٔیب٘ٝ٘بحیٝدشاوٙذٌیCrثبًَٛدٙحػَّٛٚاحذٚاسAGNR-Hٓ-7اثشػَّٛ:3-5ؿىُ

.اسٓوشْٚثبسً٘خبوؼششیٔـخقؿذٜاػز.)ػبخشبسدٚ(

 

سػآؿاذٜاػاز.4-5دسؿىُ،دِٚٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسدسٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛس

ِٚٚشبطٞبیٔخشّفثشایٕٞبٌ٘ٛسوٝٔیثیٙیٓدسدٙدشِٜٚشبط ،ٞایچلّاٝٚیابدسٜیٚخاٛد٘اذاسد

ایٗثیبٖوٙٙذٜایٌّٗٔتاػزوٝخشیابٖوٝهشیتٓجٛسثشایٞشدٚاػذیٗثبلاٚدبییٗكفشاػز

ثؼیبسوٓخٛاٞذثٛد،ٕٞچٙیٗدسایٗػبخشبس،ثبٚخاٛداِىششٚدٞابیغیاشثذػزآٔذٜاصایٗػبخشبس

ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشایدٚاػذیٗثابلا،أبثشخلافػبخشبسیه،ٔغٙبًیؼیٔـبثٝثبػبخشبسیه

ٚدبییٗثبٞٓٔشفبٚراػزٚثشٌٞٓٔٙجكٕ٘یثبؿٙذوٝایٗٔیسٛا٘ذثٝدِیُخبكایزٔغٙبًیؼای
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ثابآٚسدٜؿذٜاػز.دٚثشایػبخشبسثذػزآٔذٜٔمبدیشخشیب3ٖ-5دسخذَٚ.ثبؿذ٘بحیٝدشاوٙذٌی

افضایؾ،ثبافضایؾِٚشبطخشیبٖاػذیٗثبلأیثیٙی7ٓ-5ٕٚٞچٙیٗؿى3ُ-5سٛخٝثٝٔمبدیشخذَٚ

طِٚشابافاضایؾٔاییبثاذأابدس،ثبافاضایؾِٚشابطV1سبِٚشبطخشیبٖدبییٗٔییبثذِٚیثشایاػذیٗ

V25/1دذیذٜطیٔٙیدسایِٗٚشب،ثبافضایؾِٚشبطخشیبٖوبٞؾٔییبثذNDRدسثابسٜ،سخٔایدٞاذ

إٓابَِٚشابطٔیسٛاٌٖفز،آٚسدٜؿذٜاػز2-5دسثخؾٕٞبٌ٘ٛسوNDRٝدذیذٜسخدادّٖٓز

ایاٗٚٔٛخٛددس٘بحیٝدشاوٙذٌیٚاِىششٚدٞبیساػزٚچخٔیؿاٛدثبٓثخبثدبییسشاصٞبیا٘شطی

ایٗٓذْسٌبثكثبٓثٔایؿاٛددسایٗػٝلؼٕزٔیؿٛدخبثدبییثبٓثٓذْسٌبثكسشاصٞبیا٘شطی

اِىششٖٚ،سشاصیساثشایفشٚددس٘بحیٝدشاوٙذٌیٚیبدساِىششٚدػٕزساػز٘ذاؿشٝثبؿذِزاخشیابٖ

.سخٔیدٞذNDRوبٞؾٔییبثذٚدذیذٜ

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسد4ٚ-5ؿىُ
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 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسد3ٚ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی62/10ٗ×5/616-10×5/216-10×34/312-10×05/210-10×10-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی18/20ٗ×99/116-10×12/315-10×27/311-10×93/310-10×10-10

ٔیضاٖفیّششی43/31%05/1%16/85%75/50%73/14%0ًٙ

 

بب طَٛ پٙج سَّٛ ٚاحذ ٚ اتٓ ورْٚ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِباٝ   AGNR-H-7ابرسَّٛ  -8-2-2

 )سبختبر سٝ( ٘بحیٝ پراوٙذٌی

ٝفّضٔغٙبًیؼییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس ثاٝدٚاِىشاشٚدثابخبكایزداسیآوا

:ٔیدٞذ٘ـبٖساایٗػبخشبس5-5ؿىُ،ٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز٘ی

 

ثباسٓوشْٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی)ػبخشبسػٝ( AGNR-H-7اثشػَّٛ:5-5ؿىُ

 

آٚسدٜؿاذٜاػاز.6-5دسؿىُػِٝٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسدسٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛس

هشیتٓجٛسثشایٞشدٚٔب٘ٙذدٚػبخشبسدیٍشدسایٗػبخشبس٘یضبٌ٘ٛسوٝدسؿىُدیذٜٔیؿٛد،ٕٞ

.،یٔٙیدسایٗػبخشبس٘یضخشیبٌّٖٔٛثی٘خٛاٞیٓداؿزاػذیٗثبلاٚدبییٗدسدٙدشِٜٚشبطكفشاػز

ًجكٔمبدیشثذػزآٔذٜآٚسدٜؿذٜاػز،ػٝثشایػبخشبسثذػزآٔذٜٔمبدیشخشیب4ٖ-5دسخذَٚ

ٗثذأابثاشایاػاذیٗافضایؾٔییبدبییٗثبافضایؾِٚشبط،خشیبٖ٘یضٞبیثبلاٚاػذیٗثشای دسدابیی

.ٞؼشیNDRٓخشیبٖوبٞؾٔییبثذٚؿبٞذدذیذV1ِٜٚشبط



94 

 

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسػ6ٝ-5ؿىُ



 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسػ4ٝ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی8/80ٗ×53/216-10×53/313-10×47/110-10×81/210-10×10-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی15/20ٗ×79/215-10×77/513-10×67/112-10×09/910-10×10-10

ٔیضاٖفیّششی77/52%09/8%78/96%88/4%91/41%0ًٙ
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ِٚشبطثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞبییه،دٚٚػٝ-:ٕ٘ٛداسٞبیخشیب7ٖ-5ؿىُ

 

آٚسدٜؿاذٜاػازٔای6-4ٚ5-2،5-5ثبسٛخٝثٕٝ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسوٝدسؿىُٞبی

ثیٙیٓ،دسػبخشبسیهٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗدسسٕابِْٚشبطٞابوابٔلاثاشٞٓ

وٝایٗٔیسٛا٘اذثاٝدِیاُدیذٜٕ٘یؿٛدیهٞؼشٙذٚٞیچلٌجـیدسًیفٓجٛسػبخشبسٌٔٙجك

(ىششٚدچاخٚساػازِیٔٙی٘بحیٝدشاوٙذٌیٚدٚا)ٔغٙبًیؼیثٛدٖػٝلؼٕزٔخشّفػبخشبسغیش

دسCrدسػبخشبسٞبیدٚٚػٝاِىششٚدٞبٔـبثٝثبػبخشبسیهٔیثبؿٙذِٚیثبلاشاسدادٖاسآ،ثبؿذ

٘بحیٝدشاوٙذٌیایٗ٘بحیٝداسایخبكایزٔغٙبًیؼایٔایؿاٛدواٝایاٗثبٓاثایدابدلٌاجؾدس

ًیافٓجاٛسدسػبخشبسٞبیدٚٚػٝٔیؿٛدٚثبلاٚدبییٗٞبیٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشایاػذیٗ

ٚٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایخشیب7ٖ-5ؿىُدسI-Vًجكٕ٘ٛداسٞبی.ػبخشبسلٌجیذٜاػزدسایٗدٚ

V25/1ٚط،ثیـششیٗخشیبٖثذػزآٔذٜ،ثشایاػذیٗثبلادسػبخشبسػٝٚدسِٚشبدسػٝػبخشبسفٛق

3ٚ-5دسخاذَٚٞابیٔحبػجٝؿذٜثبسٛخٝثٝٔیضاٖفیّششیًٙٔیثبؿذ.A10-10×09/9ثٝٔیضاٖ

ثٝسشسیتثشایػبخشبسٞبیدٚٚػاٝ،ثیـاششیٗٔیاضاٖفیّششیٙاًدسػابخشبسػاٝٚدسِٚشابط5-4

V75/0ٖثبسٛخٝثٝٔیضاٖثبلایفیّششیًٙدسایٗػبخشبسٔیساٛاٖ،سٚیٔیدٞذ%78/96ثٝٔیضا
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دسدػشٍبٜٞبیفیّششوٙٙذٜاػذیٙیاػشفبدٜوشد.اصآٖثشایػٛئیچخشیبٖاػذیٙیٚیب

 )سبختبر چٟبر( بب طَٛ ضص سَّٛ ٚاحذ AGNR-H-7 ابرسَّٛ -8-2-7

واٝدٚاِىشاشٚدثٝداسیٓوٝ٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس

ایٗػابخشبس٘ـابٖداد8ٜ-5ؿىُٔیثبؿٙذٔشلُؿذٜاػز،دس٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼیآٟ٘ب٘یض

ؿذٜاػز.

 

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذ)ػبخشبسچٟبس(AGNR-H-7اثشػَّٛ:8-5ؿىُ



9-5ِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسچٟبسدسؿاىُٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدس

آٚسدٜؿذٜاػز.ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسایٗؿىُٔیثیٙیٓ،هشیتٓجٛسثشایٞشدٚاػذیٗثبلاٚدابییٗدس

سٕبِْٚشبطٞبوبٔلاثشٌٞٓٔٙجكاػز،وٝایٗ٘ـبٖٔیدٞذٔمبدیشخشیبٖاػذیٗٞابیثابلاٚدابییٗ

ثبسٛخٝثٝایٗؿىُٔیثیٙیٓثبافضایؾِٚشبطٌبفٓجٛسافاضایؾثبٞٓٔشفبٚر٘خٛاٞٙذثٛد،ٕٞچٙیٗ

ٔییبثذ.ٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایخشیبٖٞبیاػذیٗثبلاٚدبییٗدسِٚشبطٞبیٔخشّفدسػبخشبسچٟبس

اػذیٗٞبیثبلاآٚسدٜؿذٜاػز.ًجكٔمبدیشثذػزآٔذٜثبافضایؾِٚشبط،خشیبٖٞبی5-5دسخذَٚ

دس،فضایؾٔییبثٙذ،أبٔمذاسایٗخشیبٖٞبثؼیبس٘ابچیضاػاز.دسچٟابسػابخشبسفاٛقٚدبییٗ٘یضا

ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثبٚخٛدافضایؾٌبفهشیتٓجٛسثبافضایؾِٚشبطا٘شِبسداسیٓخشیبٖثبافضایؾ

یؾثابصٜافاضا،ِٚشبطوبٞؾیبثذأبایٗاسفبقسخ٘ذادٜاػزٚخشیبٖافضایؾٔییبثذّٓازایاٗأاش

ا٘شٍشاٍِیشییبٕٞبٌٖؼششؽدٙدشِٜٚشبطثبافضایؾِٚشبطٔیثبؿذوٝثبٓثافضایؾخشیبٖثبافاضایؾ
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ِٚشبطٔیؿٛد.

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسچٟبس9-5ؿىُ



 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗدسِٚشبطٞبیٔخشّفدسػبخشبسچٟبس5-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی74/30ٗ×11/117-10×14/216-10×64/113-10×84/411-10×11-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی74/30ٗ×11/117-10×14/216-10×64/113-10×84/411-10×11-10



ػبخشبسٞبییهٚچٟبسسمشیجبٔـبثٝٞؼشٙذسٟٙبسفبٚرآٟ٘ابدسًاَٛ٘بحیاٝدشاوٙاذٌیٔای

ٚدسػبخشبسچٟبس،AGNR-H-7ثبؿذ،ًَٛ٘بحیٝدشاوٙذٌیدسػبخشبسیه،ػٝػَّٛٚاحذاِٚیٝاص

ٔیثبؿذثبٔمبیؼٝٔمبدیشخشیبٖدسایاٗدٚػابخشبسواٝدسAGNR-H-7چٟبسػَّٛٚاحذاِٚیٝاص

آٚسدٜؿذٜاػزٔیثیٙیٓخشیبٖدسػبخشبسیهثیـاششاصػابخشبسچٟابساػاز،5-2ٚ5-5خذاَٚ
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شػب٘بییٔیثبؿذ(أىبّٖٓزآٖایٗاػزوٝثبافضایؾًَٛ٘بحیٝدشاوٙذٌی)وٝداسایخبكیز٘یٕ

ٓجٛساِىششٖٚاص٘بحیٝدشاوٙذٌیٚسػیذٖثٝاِىششٚددیٍشوبٞؾٔییبثذوٝایٗأشثبٓاثوابٞؾ

ٔمابدیشٔمذاسخشیبٖثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسچٟبس٘ؼجزثٝػبخشبسیاهٔایؿاٛد.

،ایاٗٔایسٛا٘اذثاٝدِیاُثؼایبسهأیفٞؼاشٙذخشیبٖثذػزآٔذٜدسػبخشبسٞبییاهسابچٟابس

اِىششٚدٞبی٘یٕشػب٘بیایٗػبخشبسٞبثبؿذوٕٝ٘ایسٛا٘ٙاذخشیابٌّٖٔاٛثیساثاٝ٘بحیاٝدشاوٙاذٌی

ٞذایزوٙٙذثٙبثشایٗثشایسفْایٗٔـىُاِىششٚدٞبییسااصخٙغفّضا٘شخبةٔیوٙیٓ.دسادأٝثاٝ

 ثشسػیػبخشبسٞبییثباِىششٚدٞبیفّضیٔیدشداصیٓ.

َٛ ٚاحذ ٚاتٓ بٛرٖٚ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِبٝ طَٛ ضص سّبب  AGNR-H-7َٛ ابرسّ -8-2-8

 )سبختبر پٙج( (I)اِىترٚد ٚ اتٓ آٞٗ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِبٝ ٘بحیٝ پراوٙذٌی 

خبكیزٔـبثٝثبثٝدٚاِىششٚدداسیٓوٝفّضٔغٙبًیؼییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس

:دادٜؿذٜاػز٘ـب10ٖ-5دسؿىُایٗػبخشبسٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز،غیشفّض

 

ٚاسٓآٞٗثبسً٘لشٔض٘ـبٖدادٜؿذٜا٘ذ.آثیسیشٜ:ػبخشبسدٙح.اسٓٞبیثٛسٖٚثبس10ً٘-5ؿىُ



خبیاسٓوشثٙیلشاسٌشفشٝاػزوٝثبػاٝاسآواشثٗایٗػبخشبساسٓآٞٗدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖدس

اسٓثٛسٖٚخبیاسٓوشثٙیلشاسٌشفشٝاػزوٝثبدٚاسٓوشثٗدساِىششٚدٞب،ٕٞچٙیٗدیٍشدیٛ٘ذداسد

ثشایِٚشبطٞبیٔخشّفدسٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطی.دیٛ٘ذداسددیٍشٚیهاسٓٞیذسٚطٖ
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ایٗػبخشبساػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسثذػزآٔذٜثشایٔمبدیشخشیب11ٖٚ-5دسؿىُدٙحػبخشبس

دسٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایخشیبًٖجكٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسٚثشآٚسدٜؿذٜاػز.6-5دسخذَٚ

V50/0٘یاضافاضایؾٔاییبثاذٚدسِٚشابطاػذیٗثابلاخشیبV50/0ٖسبِٚشبطایٗػبخشبس،ثبافضایؾ

ثٝثیـششیٗٔمذاسخٛدٔیسػذایٗسفشبسسأیسٛاٖثبٕ٘ٛداسهشیتٓجٛسدسایاٗبلااػذیٗثخشیبٖ

دسایِٗٚشبطػٝثیـٙٝثاشایهاشیتٓجاٛساػاذیٗثابلادس11-5ثبسٛخٝثٝؿىُِٚشبطسٛخیٝوشد،

یابٍ٘شایٗث٘ؼجزثٝثمیِٝٚشبطٞبثیـششاػزثیـیٙٝٞبدسایِٗٚشبطدٙدشِٜٚشبطٚخٛدداسدوٝؿذر

ٖثشایاػذیٗثبلاساخٛاٞیٓداؿز؛ػاذغثابافاضایؾدسایِٗٚشبطثیـششیٗٔمذاسخشیبآٖاػزوٝ

سخٔیدٞذثبسٛخٝثإٝ٘ٛداسٞابیNDRخشیبٖاػذیٗثبلاوبٞؾٔییبثذٚدذیذV75/0ِٜٚشبطثٝ

اػاذیٗثابلاوابٞؾٔیثیٙیٓؿذرثیـیٕٙٝ٘ٛداسهشیتٓجٛسثشایV75/0هشیتٓجٛسثشایِٚشبط

یبفشٝاػزٚثٝوٕششیٗٔمذاسخٛد٘ؼجزثٝثمیِٝٚشبطٞبٔیسػذ،ِزاا٘شِبسٔایسٚددسایاِٗٚشابط

وٕششیٗٔمذاسساثشایخشیبٖاػذیٗثبلاداؿشٝثبؿیٓوًٝجكٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایایٗخشیبٖدس

ثبسٛخٝثٝ٘شبیحثذػازشیبٖاػذیٗدبییٗخساداسیٓ.ثشایاػذیٗثبلاایِٗٚشبطوٕششیٗٔمذاسخشیبٖ

افضایؾٔییبثذٚدسایِٗٚشبطخشیبٖاػاذیٗدابییٗثاٝثیـاششیV75/0ٗسبِٚشبطایٗخشیبٖ،آٔذٜ

دسهشیتٓجٛساػذیٗدبییٗدٚثیـٙٝثشایوٝٔیثیٙی11ٓ-5ؿىُثبسٛخٝثٝ،ٔمذاسخٛدٔیسػذ

٘ؼجزثٝثمیِٝٚشبطٞبثیـششاػزایٗ٘ـبٖٔیدٞاذِٗٚشبطدسایٚخٛدداسدوٝؿذرآٟ٘بایِٗٚشبط

V1ٖػذغثبافضایؾِٚشبطثٝ.دسایِٗٚشبطثیـیٙٝخشیبٖثشایاػذیٗدبییٗساخٛاٞیٓداؿز خشیاب

سخٔیNDRدذیذٜٚوبٞؾٔییبثذایٗخشیبV25/1ٖسمشیجبثبثزٔیٔب٘ذٚدسِٚشبطاػذیٗایٗ

ثیـاششیٗٔیاضاٖ٘یاضایاٗ٘شابیحسااثجابرٔایوٙٙاذ.ِٚشابطایٗجٛسثشایٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓ،دٞذ

٘ـبٖ،ٔیضاٖثبلایفیّششیًٙدسایٗػبخشبسسٚیٔیدٞذV25/0دسِٚشبطػبخشبسدٙحدسفیّششیًٙ

.ٔٙبػتٔیثبؿذاػشفبدٜدسدػشٍبٜٞبیاػذیٗفیّششٔیدٞذایٗػبخشبسثشای
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:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسدٙح11-5ؿىُ

 

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسدٙح6-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی53/20ٗ×63/47-10×51/96-10×31/96-10×25/56-10×6-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی28/30ٗ×07/86-10×69/26-10×59/36-10×65/36-10×6-10

ٔیضاٖفیّششی97/17%34/44%90/55%08/27%83/85%0ًٙ

 

طَٛ ضص سَّٛ ٚاحذ ٚاتٓ بٛرٖٚ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِباٝ   بب AGNR-H-7ابرسَّٛ  -8-2-9

  )سبختبر ضص( (II)اِىترٚد ٚ اتٓ آٞٗ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِبٝ ٘بحیٝ پراوٙذٌی 

ٝ٘یٕشػاب٘بیٔغٙبًیؼاییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس ثاٝدٚاِىشاشٚدثابداسیآوا

٘ـبٖٔیدٞذ:ایٗػبخشبسسا12-5ٔشلُؿذٜاػز،ؿىُخبكیزفّضغیشٔغٙبًیؼی
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ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚاسٓثٛسٖٚخبیٍضیٗؿذٜدسِجAGNR-Hٝ-7.اثشػَّٛ:ػبخشبسؿؾ12-5ؿىُ

(II)اِىششٚدٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

 

خبیاسٓوشثٙیلشاسٌشفشٝاػزواٝثابدٚاسآواشثٗدسِجٝ٘ب٘ٛسٚثبٖدسایٗػبخشبساسٓآٞٗ

ٕٞچٙیٗاِىششٚدٞبدسایٗػبخشبسٔـابثٝاِىششٚدٞابدسػابخشبسدیٍشٚیهاسٓٞیذسٚطٖدیٛ٘ذداسد

ثشایػبخشبسؿاؾدسؿاىُدسِٚشبطٞبیٔخشّفٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطی.دٙحٞؼشٙذ

ًجكٕ٘ٛداسٞبی.ؿذٜاػزآٚسد7ٜ-5ایٗػبخشبسدسخذَٚٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشای5-13ٚ

افضایؾیبثذٚػاذغ٘یضبٖیخشV50/0ا٘شِبسٔیسٚدثبافضایؾِٚشبطسبثشایاػذیٗثبلاهشیتٓجٛس

دسدٙداشٜصیشاؿذرثیـإٙٝ٘اٛداسثٝثیـششیٗٔمذاسخٛدثشػذثبلاثشایاػذیV50/0ٗخشیبٖدس

دسٕ٘ٛداسٞابیثبافضایؾِٚشبطؿذرثیـیٙٝٞب،ػذغششیٗٔمذاسخٛدساداسددسایِٗٚشبطثیـِٚشبط،

وابٞؾیبثاذٚدسذثٙبثشایٗا٘شٌبسٔیسٚدخشیبٖ٘یاضٙ٘یضوبٞؾٔییبثدسدٙدشِٜٚشبطهشیتٓجٛس

اػذیٗثبلادسخشیبٖؿذرثیـیٙٝٞبثٝوٕششیٗٔمذاسخٛدٔیسػذوٝایٗ٘ـبٖٔیدٞذV1ِٚشبط

دٚثبسٜؿذرثیـٙٝٞبافضایؾٔیV25/1ٚػذغدسِٚشبطثشػذثبیذثٝوٕششیٗٔمذاسخٛدایِٗٚشبط

دسخاذَٚاػذیٗثبلاخشیبٖٔمبدیشثذػزآٔذٜثشاییبثذِزاا٘شِبسٔیسٚدخشیبٖ٘یضصیبدؿٛد،وٝ

V75/0ٚV1ٞبیٗخذَٚدسِٚشبطایٌٗٔبِتساسبییذٔیوٙٙذ،ًجكٔمبدیشثجزؿذٜدسای5-7

ٗخشیبًٖجكٔمبدیشسٚیٔیدٞذ.NDRدذیذٜثبلاثشایاػذیٗ ،ثابثذػزآٔذٜثاشایاػاذیٗدابیی

خشیبٖوبٞؾیبفشٝٚدذیذV1ٜخشیبٖ٘یضافضایؾٔییبثذٚػذغدسِٚشبطV75/0افضایؾِٚشبطسب
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NDRٖافضایؾٔییبثاذ،ٕ٘ٛداسٞابیهاشیتٓجاٛسسخٔیدٞذٚػذغثبافضایؾِٚشبطدٚثبسٜخشیب

٘یضایٗ٘شبیحساسبییذٔیوٙٙذ.ثشایاػذیٗدبییٗدسایٗػبخشبسثذػزآٔذٜ

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسؿؾ13-5ؿىُ

 

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسؿؾ7-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی04/10ٗ×61/26-10×81/36-10×36/16-10×39/26-10×6-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی58/20ٗ×49/66-10×07/26-10×17/76-10×26/17-10×6-10

ٔیضاٖفیّششی95/30%05/31%59/29%63/42%54/42%0ًٙ



سفابٚرایاٗدٚ،دسػبخشبسٞبیدٙحٚؿؾاِىششٚدٞبٔـبثٝٞٓٚفّضغیشٔغٙبًیؼیٞؼاشٙذ
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٘بحیٝدشاوٙذٌییهفّاضٔغٙبًیؼایٚدس،ػبخشبسدس٘بحیٝدشاوٙذٌیآٟ٘بٔیثبؿذدسػبخشبسدٙح

ٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایخشیبٖٞابی٘بحیٝدشاوٙذٌییه٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیاػز.،ػبخشبسؿؾ

سػٓؿاذٜاػازٕٞابٌ٘ٛسواٝدس14-5ػبخشبسدٙحٚؿؾدسؿىُاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسدٚ

دسػابخشبسداٙحدبییٗٔشثٛىثٝاػذیٗبسدسثیٗایٗدٚػبخشؿىُٔیثیٙیٓاِف(ثیـششیٗخشیبٖ

ٖ٘بحیٝدشاوٙذٌیاصخٙغفّضثبؿذثٝٓجبسردیٍشٚلشیاػز ٘ؼجزثاٝػابخشبسٔـابثٟیواٝدسآ

،ة(ثیـششیٗخشیابٖساثاشایٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثیـششاػز٘بحیٝدشاوٙذٌی،٘یٕشػب٘باػز

ج(ثاشایٞاشدٚٚداسیV75/0ٓػبخشبسؿؾدسٚدسV5/0دسِٚشبطدٙحدسػبخشبس،ٞشدٚاػذیٗ

سخدادٜدسػابخشبسداٙحثیـاششNDRأبؿاذرسخٔیدٞذNDRدٚػبخشبسدذیذٜٞشاػذیٗدس

.اػزِزااػشفبدٜاصآٖدسدػشٍبٜٞبیػٛئیچیًٙٔٙبػتسشاػز

 

ثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسدٚػبخشبسدٙحٚؿؾI-V:ٕ٘ٛداسٞبی14-5ؿىُ

 

٘یترٚشٖ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِباٝ   بب طَٛ ضص سَّٛ ٚاحذ ٚ AGNR-H-7ابرسَّٛ  -:-8-2

 )سبختبر ٞفت(  (I)اِىترٚد ٚ اتٓ آٞٗ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِبٝ ٘بحیٝ پراوٙذٌی 

فّااضٚدثااٝدٚاِىشااشداسیاآوااٝفّااضٔغٙبًیؼااییااه٘بحیااٝدشاوٙااذٌیدسدسایااٗػاابخشبس

ایٗػبخشبسسا٘ـبٖٔیدٞذ:15-5ؿىُغیشٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز.
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٘ـبٖدادٜؿذٜا٘ذ.ػجض:ػبخشبسٞفز.اسٓآٞٗثبسً٘لشٔضٚاسٓ٘یششٚطٖثبس15ً٘-5ؿىُ

 

ایٗػبخشبسٔـبثٝثبػبخشبسدٙحٔیثبؿذثبایٗسفبٚروٝاِىششٚدٞبثدبیاسآثاٛسٖٚثاباسآ

ُثاشایایاٗػابخشبسِٚشبطٞبیٔخشّافدس٘یششٚطٖآلایؾیبفشٝا٘ذ.ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛس دسؿاى

فدسایاٗٚٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗثاٝاصایِٚشبطٞابیٔخشّا5-16

ٗثشایخشیبًٖجكٔمبدیشثذػزآٔذٜآٚسدٜؿذٜاػز.8-5خذَٚسػبخشبسد دسخاذَٚثابلااػاذی

ٞؾدیاذااػذیٗثبلاوبخشیبV75/0ٖثبافضایؾِٚشبط،خشیبٖ٘یضافضایؾٔییبثذِٚیدسِٚشبط5-8

V25/1ػذغثبافضایؾِٚشبطخشیبٖ٘یضصیبدٔیؿاٛدِٚایدسِٚشابطسخٔیدٞذNDRٔیوٙذٚ

ایٗ٘شبیحٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسایٗػبخشبس٘یضسٚیٔیدٞذ،NDRدٚثبسٜخشیبٖوبٞؾٔییبثذٚ

ثبافضایؾِٚشابط،8-5ًجكٔمبدیشثذػزآٔذٜثشایخشیبٖاػذیٗدبییٗدسخذَٚساسبییذٔیوٙٙذ.

ایٗخشیابٖوابٞؾدیاذأایوٙاذV25/1ٚبییٗ٘یضافضایؾٔییبثذِٚیدسِٚشبطخشیبٖاػذیٗد

NDR،سخٔیدٞذ.ًجكٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشایاػذیٗدبییٗ٘یضا٘شِبسٔیسٚدثبافضایؾِٚشبط

ؿذرثیـیٙٝٞبثٝثیـششیٗحذٔیسػذوٝایٗ٘ـبٖٔایدٞاذدسایاV1ٗخشیبٖصیبدؿٛدٚدس

ثشایخشیبٖیذثیـششیٗٔمذاسخشیبٖاػذیٗدبییٗساداؿشٝثبؿیٓوًٝجكٔمبدیشثذػزآٔذِٜٚشبطثب

وبٞؾٔیV1ؿذرثیـیٙٝ٘ؼجزثV25/1ٝایٗاسفبقسخٔیدٞذٕٞچٙیٗدسِٚشبطاػذیٗدبییٗ

NDRٝوٕششؿٛدV1ٚاصV25/1یبثذِزاا٘شِبسٔیسٚدٔمذاسخشیبٖاػذیٗدبییٗدس سخدٞاذوا

ٕٞیٌٙٛساػز.8-5ًجكٔمبدیشثجزؿذٜثشایخشیبٖاػذیٗدبییٗدسخذَٚ
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:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسٞفز16-5ؿىُ

 

 خشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞفز:ٔمبدیش8-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی07/50ٗ×29/16-10×25/15-10×5/15-10×28/15-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی43/60ٗ×79/96-10×13/16-10×41/15-10×92/95-10×6-10

ٔیضاٖفیّششی98/12%09/3%04/5%74/13%82/11%0ًٙ



ثبٔمبیؼٝٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜدسایٗػبخشبسثبػبخشبسداٙح٘شیداٝٔایٌیاشیٓٚلشای

ثبًَٛچٟبسػَّٛٚاحذٚثبخبكیزفّاضٔغٙبًیؼایساثاAGNR-Hٝ-7٘بحیٝدشاوٙذٌیاصخٙغ

ثباسٓ٘یششٚطٖٔشلأُایوٙایٓثاشایٞاشدٚآلایؾیبفشٝاِىششٚدٞبییاصخٙغ٘بحیٝدشاوٙذٌیٚ
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ػبخشبسٕٚٞچٙیٗٔیضاٖفیّششیًٙخشیبٖثشای،اػذیٗثبلاٚدبییٗخشیبٖثیـششیساخٛاٞیٓداؿز

.یـششاػزدٙحوٝدسآٖاِىششٚدٞبثباسٓثٛسٖٚآلایؾیبفشٝا٘ذث

اتٓ ٘یترٚشٖ جبیٍسیٗ ضاذٜ در   بب طَٛ ضص سَّٛ ٚاحذ ٚ AGNR-H-7ابرسَّٛ  -;-8-2

 )سبختبر ٞطت(  (II)ِبٝ اِىترٚد ٚ اتٓ آٞٗ جبیٍسیٗ ضذٜ در ِبٝ ٘بحیٝ پراوٙذٌی 

ٝ٘یٕشػاب٘بیٔغٙبًیؼاییه٘بحیٝدشاوٙذٌیدسدسایٗػبخشبس ثاٝدٚاِىشاشٚدثابداسیآوا

ایٗػبخشبس٘ـبٖدادٜؿذٜاػز:17-5خبكیزفّضغیشٔغٙبًیؼیٔشلُؿذٜاػز.دسؿىُ

 

ثبًَٛؿؾػَّٛٚاحذٚاسٓ٘یششٚطٖخبیٍضیٗؿذٜدسAGNR-H-7.اثشػَّٛ:ػبخشبسٞـز17-5ؿىُ

(II)ِجٝاِىششٚدٚاسٓآٞٗخبیٍضیٗؿذٜدسِجٝ٘بحیٝدشاوٙذٌی

 

ایٗػبخشبسٔـابثٝ،ٕٞچٙیٗٞؼشٙذثٝاِىششٚدٞبدسػبخشبسٞفزاِىششٚدٞبیایٗػبخشبسٔـب

ثبایٗسفبٚروٝاِىششٚدٞبیایٗػبخشبسثدبیاسٓثٛسٖٚثاباسآ٘یشاشٚطٖآلایاؾػبخشبسؿؾاػز

ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثاشایػابخشبسٞـازدسؿاىُیبفشٝا٘ذ.

ایٗثبلاٚدبییٗدسٞبیثذػزآٔذٜثٝاصایِٚشبطٞبیٔخشّفثشایاػذیٗٔمذاسخشیبٖٞبی5-18ٚ

ایاٗاػاذیٗثابلادسًجكٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔاذٜثاشایآٚسدٜؿذٜاػز.9-5دسخذَٚػبخشبس

خشیبٖثیـششیٗٔمذاسساایV1ٗافضایؾٔییبثذٚدسِٚشبطاػذیٗثبلاػبخشبسثبافضایؾِٚشبط،خشیبٖ

.ثاشایخشیابٖاػاذیٗسخٔیدٞاذNDRخشیبٖوبٞؾٔییبثذٚدذیذV25/1ٜیدسِٚشبطداسدِٚ

خشیابV75/0ٖخشیبٖ٘یضافضایؾٔییبثاذِٚایدسV50/0دبییٗدسایٗػبخشبسثبافضایؾِٚشبطسب
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ثاV1ٝسٚیٔیدٞذػذغثبافضایؾدٚثبسِٜٚشبطخشیابٖافاضایؾیبفشاٝٚدسNDRوبٞؾیبفشٝٚ

خشیبٖوبٞؾٔییبثذٚثاشایاػاذیٗدابییٗدسV25/1دسِٚشبطِیٚشیٗٔمذاسخٛدٔیسػذثیـش

18-5ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجاٛسواٝدسؿاىُ.سٚیٔیدٞذNDRثشایدٚٔیٗثبسدذیذٜایٗػبخشبس

ساسبییذٔیوٙذ.٘شبیحآٚسدٜؿذٜاػز٘یضایٗ

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسٞـز18-5ؿىُ

 

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞـز9-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی64/10ٗ×1/26-10×86/16-10×74/26-10×84/16-10×6-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی55/20ٗ×86/17-10×85/26-10×13/36-10×54/96-10×7-10

ٔیضاٖفیّششی85/31%64/6%01/21%06/6%15/73%0ًٙ
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ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسدٚػبخشبسٞفزٚٞـزثبسٛخٝثٝ

سػٓؿذٜاػز٘شبیحصیشثذػزٔای19-5آٚسدٜؿذٜا٘ذٚدسؿى9ُ-8ٚ5-5وٝدسخذَٚٞبی

(ةثذػزٔیآیذ،V1(دسٞشدٚػبخشبسثیـششیٗٔمذاسخشیبٖثشایٞشدٚاػذیٗدسِٚشبطاِفآیذ:

اػازیاػز،ثیـشششدٚاػذیٗدسػبخشبسٞفز،وٝ٘بحیٝدشاوٙذٌیاصخٙغفّضٔغٙبًیؼخشیبٖٞ

V25/1د(دسِٚشبط،وٝدسآٖ٘بحیٝدشاوٙذٌیاصخٙغ٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیاػزاصػبخشبسٞـز

ٕٚٞچٙایٗثاشایاػاذیٗسخٔیدٞذNDRدٚاػذیٗثبلاٚدبییٗدسٞشدٚػبخشبسدذیذٜٞشثشای

19-5،ثبسٛخٝثٝؿىُسٚیٔیدٞذNDRثشایدٚٔیٗثبسدسٞشدٚػبخشبسV75/0دبییٗدسِٚشبط

سخدادٜدسػاابخشبسٞفاازثیـااششاػاازثٙاابثشایٗاػااشفبدٜاصآٖدسدػااشٍبٜٞاابیNDR،ؿااذر

V25/0بسدسِٚشابطٜٚ(ثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙدسثایٗایاٗدٚػابخشػٛئیچیًٙٔٙبػتسشاػز

.ثٙبثشایٗاػشفبدٜاصآٖدسدػشٍبٜٞبیاػذیٗفیّششٔٙبػتسشاػزثشایػبخشبسٞـزسٚیٔیدٞذ

 

ثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞبیٞفزٚٞـزI-V:ٕ٘ٛداسٞبی19-5ؿىُ

 

ٚآٚسدٜؿاذ9ٜ-5سب5-5وٝدسخذاَٚبدیشخشیبٖدسػبخشبسٞبیچٟبسسبٞـزثبٔمبیؼٝٔم

دسػبخشبسچٟبسوٝاِىششٚدٞب٘یٕشػب٘بیسػٓؿذٜاػزثٝ٘شبیحصیشٔیسػیٓ:اِف(20-5دسؿىُ

غیشٔغٙبًیؼیٞؼشٙذخشیبٖثؼیبس٘بچیضاػز،أبثبلشاسدادٖاِىششٚدٞبیفّضیدسػبخشبسٞبیدٙح
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(دسةسبٞـزخشیبٖثٝٔیضاٖچـٍٕیشیافضایؾیبفزٚخشیبٖدسٔحذٚدٜٔیىشٚآٔذشثذػزآٔذ،

ٔایثبؿاذیٔٙایدٙحدسػبخشبسV25/0ِٚشبطثیٗایٗػبخشبسٞبثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙٔشثٛىثٝ

ً٘ؼاجزثاٝٚلشیدساِىششٚدٞباصاسٓثٛسٖٚثٝٓٙٛاٖاسٓآلایٙذٜاػشفبدٜٔیوٙایٓٔیاضاٖفیّششیٙا

(دسثیٗایٗٚلشیوٝدساِىششٚدٞباصاسٓ٘یششٚطٖثٝٓٙٛاٖآلایؾاػشفبدٜٔیوٙیٓ،ثیـششاػز،ٚج

ػبخشبسٞبثیـششیٗٔمذاسخشیبٖثشایٞشدٚاػذیٗثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞفزاسفبقٔیافشذ.



 

ثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞبیدٙحسبٞـزI-V:ٕ٘ٛداسٞبی20-5ؿىُ

 

8-2-<- 4-ZGNR-H سبختبر ٘ٝ( بب طَٛ ٞطت سَّٛ ٚاحذ( 

ٖٛبثٚس٘ب٘ٛیسبوٖٙٛثٝثشسػ ٞابیسٚثابٖٞبیٌشافٙیآسٔچیشدشداخشیٓحبَٔایخاٛاٞیٓ٘ب٘

ُسأاٛسدثشسػایلاشاسدٞایٓ.(ZGNR)ؿىٌُشافٙیثبِجٝصیٍضاي ZGNR-H-21،4-5دسؿاى

ٔـخقؿذٜاػزٚٞباِىششٚدٚ٘بحیٝدشاوٙذٌیدسایٗؿىُ٘ـبٖدادٜؿذٜاػز،ٕٞچٙیٗخبِق

اسٓٞبی٘بخبِلیثبحشٚفاِفجبیلاسایٕٗ٘ابیؾاسٓوشثٗثبٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایخبیٍضیٙی

ٞابیآٞاٍٗٚٔٙٙاضساثاٝاساZGNR-Hٓ-4٘ب٘ٛسٚثبٖثشایآلایؾدسایٗدبیبٖ٘بٔٝدادٜؿذٜاػز.
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ٓٙٛاٖ٘بخبِلیا٘شخبةوشدیٓ.

 

ثبًَٛٞـزػَّٛٚاحذ)ػبخشبس٘ٝ(،حشٚفاِفجبیلاسیٗٔىبٖٞبیا٘شخبةؿذٜثشایZGNR-H-21:4-5ؿىُ

خبیٍزاسیاسٓٞبیآٍٞٗٚٔٙٙضسادسػبخشبس٘ـبٖٔیدٞٙذ.

 

لاصْثاٝرواشاػاز،٘بحیٝدشاوٙذٌیٚٞشدٚاِىششٚدفّضٔغٙبًیؼیٔیثبؿٙذ.٘ٝػبخشبسدس

ٔـابثٝثاباِىششٚدٞابدسایاٗ،ٌشافٙیصیٍضائاٛسدثشسػایدسسٕبْػبخشبسٞبی٘ب٘ٛسٚثبٖاِىششٚدٞب

ٔمابدیشخشیاب10ٖ-5دسخاذَٚ.ٞؼاشٙذخبكیزفّاضٔغٙبًیؼایػبخشبس)ػبخشبس٘ٝ(ٔیثبؿٙذٚ

ثابایٗػبخشبسآٚسدٜؿذٜاػز.ثشایِٚشبطٞبیٔخشّفاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػجٝؿذٜثشایٔحب

سٛخٝثٝٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜٔیثیٙیٓثبافاضایؾِٚشابط،خشیابٖثاشایٞاشدٚاػاذیٗدسایاٗ

بٞؾٔایثشایٞشدٚاػذیٗخشیبٖثٝٔمذاس٘ابچیضیواV75/0ػبخشبسافضایؾٔییبثذأبدسِٚشبط

هٔیفیدسایٗػبخشبسسٚیٔیدٞذ،ٕٞچٙیٗدسسٕبِْٚشبطٞبخشیبٖاػذیٗثابلاثؼیبسNDRیبثذٚ

ثیـششاصخشیبٖاػذیٗدبییٗاػز.
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 ٔخشّفثشایػبخشبس٘ٝ:ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسِٚشبطٞبی10-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی21/90ٗ×25/16-10×24/15-10×25/15-10×25/15-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی29/90ٗ×65/16-10×61/15-10×70/15-10×70/15-10×5-10

فیّششیًٙٔیضا25/15%25/15%98/12%79/13%43/0%0ٖ



 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبس22ٝ٘-5ؿىُ

 

٘ـبٖٕ٘ٝ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثذػزآٔذٜدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبس22-5دسؿىُ

ًجكٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثذػزآٔذٜا٘شِبسٔیسٚدثبافضایؾِٚشبط،خشیابٖ٘یاضدادٜؿذٜاػز.

ٔیثیٙیٓثبافضایؾِٚشبط،ػٌحصیشٔٙحٙیٞبیهشیت22-5افضایؾیبثذصیشإٞبٌ٘ٛسوٝدسؿىُ
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دسِٚشبطكفشٕ٘ٛداسهشیتٓجٛسثذػزآٔاذٜٓجٛسوٝدسدٙدشِٜٚشبطلشاسٔیٌیشدافضایؾٔییبثذ.

ٔایZGNR-H-4دیٍشوبسٞبیا٘دبْؿاذٜثاشسٚیثبداسایدٚلّٝاًشافسشاصفشٔیاػزثبٔمبیؼٝ

>دسِٚشبطكفشدساًشافسشاصفشٔیلّٝٚخٛدداسد.46ٚ53ثیٙیٓ=

8-2-11- 4-ZGNR-H    ٖبب طَٛ ٞطت سَّٛ ٚاحذ ٚ دٚ اتٓ ٘بخبِػی لرار ٌرفتاٝ در ٔىاب

 A  ٚBٞبی 

Aٚدسٔىبٖٞبیثبٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓٗدٚاسٓآٞ،وٝدسآZGNR-Hٖ-4دس

Bٖٔغٙبًیؼیٔی٘یٕشػب٘بییهبحیٝدشاوٙذٌی٘(،دٜ)ػبخشبسٔیٌیش٘ذلشاسخبیدٚاسٓٞیذسٚط

ُٚدٜدسػابخشبسساثاشایاػاذیٗثابلاٚدابییٗثذػزآٔذٜٔمبدیشخشیب11ٖ-5ثبؿذ.خذَٚ ؿاى

11-5ٕٞبٌ٘ٛسواٝٔمابدیشخاذَٕٚ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسساثشایایٗػبخشبس٘ـبٖٔیدٞذ.5-23

V50/0آٖساسبییذٔیوٙذثبافضایؾِٚشبطسب23-5ؿىُهشیتٓجٛسدس٘ـبٖٔیدٞذٕٚ٘ٛداسٞبی

دٚثاشایٞاشافضایؾٔییبثذٚدسٕٞایِٗٚشابطخشیابٖثاشایاػذیٗثبلاٚدبییٗثشایٞشدٚخشیبٖ

ثٝٔمذاسٞشدٚاػذیٗثیـششیٗٔمذاسخٛدساداسدػذغثبافضایؾِٚشبطخشیبٖاػذیٗدسایٗػبخشبس

سٚ٘اذوابٞؾثؼیبسهٔیفیدسایٗػبخشبسسٚیٔیدٞاذV75/0،NDRوٕیوبٞؾٔییبثذٚدس

خشیبٖافضایؾٔییبثذ.V25/1ادأٝٔییبثذػذغدسV1خشیبٖسبِٚشبط

وٝدٚاسٓآٞٗدسٚهٔیزدبدفشٚٔغٙبًیؼای٘ؼاجزثٟآدسٔىابZGNR-Hٖ-4دسػبخشبس

٘یٕشػاب٘بییاهخبیدٚاسٓٞیذسٚطٖلشاسٌشفشٝا٘ذ)ػبخشبسیبصدٜ(،٘بحیاٝدشاوٙاذٌیAٚBٞبی

ٔمبدیشخشیبٖثشایاػاذیٗٞابیثابلاٚدابییٗدسػابخشبس12-5غیشٔغٙبًیؼیٔیثبؿذ.دسخذَٚ

ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایایٗػابخشبس24-5یبصدٜ،ٚدسؿىُ

خشیبٖوابٞؾV75/0ٚV25/1،دسِٚشبطٞبی12-5آٚسدٜؿذٜاػز.ًجكٔمبدیشخشیبٖدسخذَٚ

NDRٗیبفشٝٚدذیذٜ V1ٚدسثابلادسایٗػبخشبسسٚیٔیدٞذ،ثیـششیٗٔمذاسخشیبٖثشایاػاذی

-5ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسایٗػبخشبس٘یضوٝدسؿىُ.ذٙسٚیٔیدV50/0ٞثشایاػذیٗدبییٗدس
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آٚسدٜؿذٜا٘ذ٘شبیحثذػزآٔذٜساسبییذٔیوٙٙذ.24

 بسدٜ:ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخش11-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی28/80ٗ×15/16-10×08/15-10×02/15-10×1/15-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی22/90ٗ×69/16-10×67/15-10×66/15-10×70/15-10×5-10

ٔیضاٖفیّششی42/21%88/23%45/21%01/19%37/5%0ًٙ

 

 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسد23ٜ-5ؿىُ
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 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسیبصد12ٜ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی15/90ٗ×75/16-10×37/15-10×62/15-10×38/15-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی25/90ٗ×66/16-10×69/15-10×10/25-10×99/15-10×5-10

ٔیضاٖفیّششی1/18%9/12%45/10%63/2%54/0%0ًٙ



 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسیبصد24ٜ-5ؿىُ

 

دسؿاىُثشایػبخشبسٞبی٘ٝسبیبصد12ٜ-5سب10-5ٔمبدیشخشیبٖثجزؿذٜدسخذَٚٞبی
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ٔماذاسخشیابٖدسثیـاششیٗسػٓؿذٜاػزثبسٛخٝثٝایٗٔمبدیشثٝ٘شبیحصیشٔیسػیٓ:اِف(5-25

٘بحیٝدشاوٙذٌیایٗػبخشبسػبخشبسٔشثٛىثٝخشیبٖاػذیٗثبلادسػبخشبسیبصدٜاػزوٝدسػٝایٗ

ٔغٙبًیؼیٔیثبؿذ،ة(دسٞشػٝػبخشبسخشیبٖاػذیٗثبلاثیـششاصخشیبٖغیشٕشػب٘بی٘یاصخٙغ

سٚیٔایNDRٚاػذیٗدذیاذٜدسٞشػٝػبخشبسثشایٞشدV75/0ج(دسِٚشبط،اػذیٗدبییٗاػز

سخدادٜثؼیبسلٛیششاصدٚػبخشبسدیٍاشاػازٕٞچٙایٗثاشایNDRدٞذأبدسػبخشبسیبصدٜؿذر

ِازااصػابخشبسیابصدٜدسدػاشٍبٜٞابیسٚیٔایدٞاذNDR٘یاضدٚثابسV25/1ٜػبخشبسیابصدٜدس

ٔیاضاٖفیّششیٙاًثذػازآٔاذٜدس،ٓلاٜٚثشایٗ٘شبیح،ثبدلزدسػٛئیچیًٙٔیسٛاٖاػشفبدٜوشد

V1دسِٚشابطٔیضاٖفیّششیًٙدسثیٗایٗػٝػبخشبسثیـششیٗٔیثیٙی12ٓ-5سب10-5خذَٚٞبی

.ِزااػشفبدٜاصآٖدسدػشٍبٜٞبیفیّششوٙٙذٜاػذیٙیٔیسٛاٖاػشفبدٜوشدٔیثبؿذػبخشبسدٜ

 

ثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗدسػبخشبسٞبی٘ٝ،دٜٚیبصدI-Vٜ:ٕ٘ٛداسٞبی25-5ؿىُ



٘ؼاجزثٟآدسٔىابٖدسٚهٔیزدبدفشٚٔغٙبًیؼیوٝدٚاسٍٓٔٙٙضZGNR-H-4دسػبخشبس

،٘بحیاٝدشاوٙاذٌیداسایخبكایز(دٚاصدٜ)ػبخشبسٌشفشٝا٘ذلشاسخبیدٚاسٓٞیذسٚطAٚBٖٞبی

ثذػزآٔاذٜثاشایاػاذیٗثابلاٚٔمبدیشخشیب13ٖ-5دسخذَٚغیشٔغٙبًیؼیٔیثبؿذ.٘یٕشػب٘بی

ِٚشبطٞبیٔخشّافدسآٚسدٜؿذٜاػز.ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدٚاصدٜدبییٗدسػبخشبس
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و13ٝ-5ثشًجكٔمبدیشثذػزآٔذٜدسخذَٚآٚسدٜؿذٜاػز.26-5دسؿىُدٚاصدٜػبخشبسثشای

٘یاضثابلاخشیبٖاػاذیٗثبافضایؾِٚشبطبیهشیتٓجٛسایٗػبخشبس٘یضآٟ٘بساسبییذٔیوٙٙذٕ٘ٛداسٞ

دسأابثبافضایؾِٚشبطخشیبٖ٘یضافضایؾٔییبثذV75/0سبِٚشبطدبییٗافضایؾٔییبثذ،ثشایاػذیٗ

سخٔایNDRیاذٜدذخشیبٖاػذیٗدبییٗوبٞؾٔییبثذٚثبافضایؾِٚشبطV1ٚV25/1ِٚشبطٞبی

سخدادٜاػز.V25/1.ثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙدسػبخشبسدٚاصدٜدسِٚشبطدٞذ

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسدٚاصد13ٜ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی03/90ٗ×44/16-10×44/15-10×27/15-10×25/15-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی07/90ٗ×45/16-10×50/15-10×56/15-10×67/15-10×5-10

ٔیضاٖفیّششی38/14%24/10%38/2%34/0%22/0%0ًٙ



 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسدٚاصد26ٜ-5ؿىُ
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دسدٚػبخشبسیبصدٜٚدٚاصدٜ٘بحیٝدشاوٙذٌیاصخٙغ٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼایٔایثبؿاذ،

سػآؿاذ27ٜ-5ایٗدٚػبخشبسدسؿاىُٔشثٛىثٝثبلاٚدبییٗٞبیاػذیٗثشایI-Vٞبیٔٙحٙی

ٖثباػز، ٗٔمبیؼٝخشیبٖٞبدسایٗدٚػبخشبسٔیثیٙیٓخشیاب دسثاشایٞاشدٚاػاذیٗثابلاٚدابیی

واٝثابدٚاسآاصػابخشبسدٚاصدٜوٝدسآٖاصدٚاسٓآٞٗثشایآلایؾاػشفبدٜوشدٜایٓػبخشبسیبصدٜ

آٞاٗآلایاؾٜوٝثبدٚاسٓد،ٕٞچٙیٗٔیضاٖفیّششیًٙدسػبخشبسیبصاػزلٛیششٍٔٙٙضآلایؾیبفشٝ

یبفشٝاػزاصػبخشبسدٚاصدٜثیـششاػزِزااػشفبدٜاصػبخشبسیبصدٜدسدػاشٍبٜٞابیاػاذیٗفیّشاش

ٔٙبػتسشاػز.

 

دسػبخشبسٞبییبصدٜٚدٚاصدI-Vٜ:ٕ٘ٛداسٞبی27-5ؿىُ

 

8-2-11- 4-ZGNR-H  ٓ٘بخبِػی لرار ٌرفتاٝ در ٔىابٖ   بب طَٛ ٞطت سَّٛ ٚاحذ ٚ دٚ ات

  C  ٚDٞبی 

Cدسٔىبٖٞبی٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیؼیوٝدٚاسٓآZGNR-Hٗٞ-4دسػبخشبس

ٚDٗ٘بحیٝدشاوٙذٌیداسایخبكیزفّضٔغٙبًیؼی(ػیضدٜ)ػبخشبسذٌشفشٝا٘لشاسخبیدٚاسٓوشث،

ثابلاٚدابییٗدسایاٗػابخشبسٞبییٗٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذ14-5دسخذَٚٔیثبؿذ.

خشیابV5/0،V75/0ٚV1ِٖٚشبطٞابیدسًجكٔمبدیشثجزؿذٜدسایٗخاذَٚ،آٚسدٜؿذٜاػز.
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سٚیٔایدٞاذ،NDRدذیاذِٜٚشبطٞابیٔٙیدسایٗوبٞؾٔییبثذ،افضایؾِٚشبطٚخٛدثبثبلااػذیٗ

سخدادٜدسایاِٗٚشابطNDRٚثٝوٕششیٗٔمذاسخاٛدٔایسػاذثبلااػذیٗخشیبV1ٖدسٕٞچٙیٗ

َدسایٗػبخشبس،دبییٗخشیبٖاػذیٗ.ثیـششیٗؿذرساداسد ثابًجكٔمبدیشثجزؿذٜدسایاٗخاذٚ

واٝوابٞؾخشیابٖثؼایبسهأیفیسٚیٔایدٞاذ.V50/0افضایؾِٚشبط،افضایؾٔییبثذ،خاضدس

ٚسدٜآ28-5ایاٗػابخشبسدسؿاىُثشایٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّف

ٗٚٞابیثابلاثبسٛخٝثٕٝ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشایاػذیٗؿذٜاػز، ا٘شِابسٔایسٚدٔماذاسدابیی

َٚاػذیٗثبلاثبؿذوٝٔمابدیشخشیابٖثجازؿاذٜدسخاذٔمذاسخشیبٖخشیبٖاػذیٗدبییٗثیـششاص

ساسبییذٔیوٙذ.ٌّٔتای5-14ٗ

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗٞبیثبلاٚدبییٗدسػبخشبسػیضد14ٜ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی25/90ٗ×93/86-10×22/16-10×66/15-10×60/25-10×5-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی95/60ٗ×87/66-10×85/66-10×81/46-10×54/76-10×6-10

ٔیضاٖفیّششی11/55%25/55%27/28%03/13%19/14%0ًٙ
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ٔخشّفثشایػبخشبسػیضدٜ:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبی28-5ؿىُ



ٔٛسدثشسػی،ایٗػبخشبس)ػبخشبسػایضدٜ(ثیـاششیٗٔیاضاZGNR-Hٖ-4دسثیٗػبخشبسٞبی

اػشفبدٜوشد.دسػبخشبسٞبیدٜ،سشٚ٘یىیفیّششیًٙساداسدِزأیسٛاٖاصآٖدسدػشٍبٜٞبیاػذیٗ

یبصدٜٚػیضدٜاسٓآٞٗثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیا٘شخبةؿذٜدسثیٗایٗػٝػبخشبسثیـششیٗٔمذاسخشیبٖ

خابیدسٚهٔیزدبدفشٚٔغٙبًیؼی٘ؼجزثٟٓدسػبخشبسیبصدٜثذػزٔیآیذوٝدسآٖدٚاسٓآٞٗ

دٚاسٓٞیذسٚطٖلشاسٔیٌیش٘ذ.

CٚDفشٚٔغٙبًیؼی٘ؼجزثٟٓدسٔىبٖٞبیدبدثبدٚاسٍٓٔٙٙضدسٚهٔیزZGNR-H-4دس

(،٘بحیٝدشاوٙذٌیداسایخبكایزفّاضٔغٙبًیؼایٔایثبؿاذ.دسچٟبسدٜ)ػبخشبسخبیدٚاسٓوشثٗ

ٕ٘ٛداسٞابی29-5دسؿىُچٟبسدٜٚٔمبدیشخشیبٖثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗدسػبخشبس15-5خذَٚ

ًجكٔمبدیشخشیبٖآٚسدٜؿذٜاػزایٗػبخشبسثشایتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفهشیتٓجٛسثشحؼ
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ٚثاشای،ٚسبییذٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسایاٗػابخشبس15-5دسخذَٚ دابییٗدسٞاشدٚاػاذیٗثابلا

دسایاِٗٚشبطٞابدسایاٗافضایؾِٚشبط،خشیبٖوبٞؾٔییبثذیٔٙایٚخٛدثبV75/0ٚV1ِٚشبطٞبی

،ٕٞچٙیٗثیـششیٗٔمذاسخشیبٖثشایاػذیٗثبلاسخٔیدٞذNDRدذیذٜشایٞشدٚاػذیٗػبخشبسث

.اسفبقٔیافشذV25/1ٚثشایاػذیٗدبییٗدسV50/0دس

 :ٔمبدیشخشیبٖثذػزآٔذٜثشایاػذیٗثبلاٚدبییٗدسػبخشبسچٟبسد15ٜ-5خذَٚ

 (V)ِٚشبط25/100/175/050/025/00

 (A)دبییٗخشیبٖاػذی93/50ٗ×98/76-10×11/56-10×22/46-10×89/56-10×6-10

 (A)ثبلاخشیبٖاػذی55/30ٗ×92/66-10×19/56-10×96/46-10×41/76-10×6-10

ٔیضاٖفیّششی42/11%06/8%77/0%11/7%10/25%0ًٙ



 

:ٕ٘ٛداسٞبیهشیتٓجٛسثشحؼتا٘شطیدسِٚشبطٞبیٔخشّفثشایػبخشبسچٟبسد29ٜ-5ؿىُ
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ثابسٛخاٝثاٝ،دسػبخشبسٞبیدٚاصدٜٚچٟبسدٜاسٍٓٔٙٙضثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیا٘شخبةؿذٜاػاز

ثیـاششیٗٔیاضاٖدٚاصدٜػابخشبسدسٔیثیٙیٓ:اِاف(15-12ٚ5-5ٔمبدیشثجزؿذٜدسخذَٚٞبی

ثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙدسِٚشابطٚثشایػبخشبسچٟبسدٜسٚیدادٜاػزثبلافیّششیًٙدسِٚشبطٞبی

V25/0ِٚشابطدسثیٗدٚػابخشبسدٚاصدٜٚچٟابسدٜ،،ة(ثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙدساػزV25/0

٘ؼجزثٝٚلشیواٝدٚاسٍٓٔٙٙضخبیدٚاسٓوشثٗسٚیدادٜاػزیٔٙیثبلشاسدادٖػبخشبسچٟبسدٜ

ػبخشبسلذسرثیـاششیدسفیّششیٙاًخشیابٖداسدٚج(ایٗدٚاسٓخبیدٚاسٓٞیذسٚطٖلشاسثٍیش٘ذ

ٔیثیٙیٓدسػبخشبسدٚاصدٜخشیبٖثشایٞشدٚاػذیٗثابلاٚدابییٗاِف-30-5ٕٞبٌ٘ٛسوٝدسؿىُ

یىؼبٖدٚاسٓٔشفابٚریخشبسٞبیػیضدٜٚچٟبسدٜدسٔىبٖٞبیدسػباػز.چٟبسدٜثیـششاصػبخشبس

وٝثا15ٝ-14ٚ5-5خذَٚٞبیثذػزآٔذٜدسثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلیلشاسٌشفشٝا٘ذثبدلزدسٔمبدیش

ٔیثیٙیٓلذسرفیّششیًٙدسػبخشبسػیضدٜواٝسشسیتثشایػبخشبسٞبیػیضدٜٚچٟبسدٜٔیثبؿٙذ

ة-30-5ثبسٛخٝثٝؿاىُا٘شخبةؿذٜاػزثؼیبسثیـششاػزٕٞچٙیٗاسٓآٞٗثٝٓٙٛاٖ٘بخبِلی

ٖٔیثیٙی15ٓ-14ٚ5-5دٚخذَٚثجزؿذٜدسٚٔمبدیش ٗاػاذیٗخشیاب دسػابخشبسػایضدٜدابیی

ٔـبثٝاػز.سمشیجبدسٞشدٚػبخشبسثبلااػزأبخشیبٖاػذیٗاصػبخشبسچٟبسدٜثؼیبسلٛیشش



 

13ٚ14،ٚة(12ٚ14دسػبخشبسٞبیاِف(I-V:ٕ٘ٛداسٞبی30-5ؿىُ
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 جٕع بٙذی  -8-7

دس٘ب٘ٛسٚثابٖٞابیNDRٚدذیاذٜاثاشاػاذیٗفیّشاش،دسایٗفلُثٝثشسػیخٛافسشاثشدی

اصثشایآلایاؾ٘ب٘ٛسٚثابٖٞابیٌشافٙایٞبثشسػیصیٍضايٚآسٔچیشدشداخشیٓ.دسایٌٗشافٙیثبِجٝ

ٚاثشآٟ٘ابساثاشسٚیخاٛافسشاثاشدیاػشفبدٜوشدیٓیٓٙبكشٚاػٌٝآٍٞٗٚٔٙٙضثٝٓٙٛاٖ٘بخبِل

.٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیثشسػیوشدیٓ

AGNR-H-7سااصخاٙغ٘بحیٝدشاوٙذٌیاِىششٚدٞبٚٚلشی،دس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیآسٔچیش

،ٚذٙٔایثبؿا٘یٕشػب٘بیغیشٔغٙبًیؼایوٙیٓ،ٞشدٚاِىششٚدٚ٘بحیٝدشاوٙذٌیا٘شخبةٔیخبِق

ٚلشای٘بحیاٝ.ؿاذدابییٗٞشدٚاػاذیٗثابلاٚوبٞؾخشیبٖدسثبٓثافضایؾًَٛ٘بحیٝدشاوٙذٌی

فّاضٔغٙبًیؼایٚیاب٘یٕشػاب٘بیاصخاٙغدشاوٙذٌی٘یٕشػاب٘بیغیاشٔغٙبًیؼایساثاب٘بحیاٝای

ٞؼاشٙذسغییاشلبثأُغٙبًیؼایغیاشٔیوٙیِٓٚیاِىششٚدٞبٞٙٛص٘یٕشػب٘بیٔغٙبًیؼیخبیٍضیٗ

ساثابیغیاشٔغٙبًیؼایٚلشایاِىششٚدٞابی٘یٕشػاب٘بِٚی.دٛؿٕی٘ٔلاحِٝایدسخشیبٖٔـبٞذٜ

ثیـاششیٗٔیاضاٖ.ذٔیآیاِىششٚدٞبیفّضیخبیٍضیٗٔیوٙیٓخشیبٖدسٔحذٚدٜٔیىشٚآٔذشثذػز

ثذػز%78/96ثٝٔیضاٖٚدسػبخشبسػV75/0ٝدسِٚشبطدسثیٗػبخشبسٞبیآسٔچیشاػذیٗفیّشش

.دٙحثذػزآٔذدسػبخشبسیًٙفیّششخشیبٖٕٞشاٜثبثیـششیٗٔیضأٖمذاسٚثٟششیٗآٔذ

دس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍضايسٕبْاِىششٚدٞبفّضٔغٙبًیؼیا٘شخبةؿذ٘ذٚآلایؾفميدس

دس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙیصیٍضايثیـششیٗخشیبٖدسػبخشبسػیضدٜٚلشیذٌیا٘دبْؿذ.٘بحیٝدشاوٙ

،لشاسدادیCٚDٓخبیدٚاسٓوشثٗدسٔىبٖٞبی٘ؼجزثٟٓدسٚهٔیزفشٚٔغٙبًیغدٚاسٓآٞٗسا

ثٝٔیضاV1ٖٚثیـششیٗٔیضاٖفیّششیًٙدسػبخشبسػیضدٜٚدسِٚشبطثشایاػذیٗدبییٗاسفبقافشبد.

ثابلاشاسدادٖدٚاسآٍٔٙٙاضخابیدٚاسآدس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙایصیٍاضاي.ثذػزآٔذ11/55%

ٞٓخشیبٖاػذیٗثبلاٚٞٓخشیبٖاػذیٗدبییٗ٘ؼجزثٝٚلشیوٝدٚاسآ)ػبخشبسدٚاصدٜ(ٞیذسٚطٖ

دٍٚضیٗٚلشیدٚاسٓآٞٗساخبی.ثیـششاػزٔیؿٛد)ػبخشبسچٟبسدٜ(دٚاسٓوشثٗخبیٍضیٍٗٔٙٙض
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ٍضیٗ٘ؼجزثٝصٔب٘یوٝدٚاسٍٓٔٙٙضساخبیدبییٗخشیبٖاػذیٗٔیوٙیٓ)ػبخشبسػیضدٜ(اسٓوشثٗ

ثابلاشاسدادٖدٚاسآآٞاٗخابیدٚاسآثیـششٔیؿاٛد.وٙیٓٔی)ػبخشبسچٟبسدٜ(دٚاسٓوشثٗ

ٓیابصدٜ(دسٚهٔیزدبدفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓ)ػبخشبسٞیذسٚطٖ خشیابٖاػاذیٗدابییٗٚٞآٞا

ٍٖضیٗخشیبٖاػذیٗثبلالٛیششاصصٔب٘یاػزوٝدٚاسآٍٔٙٙاضساخابی دسٚهأیزدٚاسآٞیاذسٚط

،ٕٞچٙیٗثبلشاسدادٖدٚاسٓآٞٗخبیدٚاسٓٔیوٙیٓدبدفشٚٔغٙبًیغ٘ؼجزثٟٓ)ػبخشبسدٚاصدٜ(

ٔـبٞذٜؿذٜثاشایNDRؿذردذیذٜٛدوٝٔیؿٔـبٞذNDRٜدذیذV75/0ٜدسِٚشبطٞیذسٚطٖ

.اػزلٛیسشدثشسػیساصدیٍشػبخشبسٞبیصیٍضائٛػبخشبساػذیٗدبییٗایٗ

 

 پیطٟٙبدات

 ٖ اػشفبدٜاصاِىششٚدٞبیفشٚٔغٙبًیؼیثشایثشسػیٔمذاسخشیبٖٚسشاثاشددس٘ب٘ٛسٚثاب

ٌشافٙی.ٞبی

 ثشسػیخٛافاِىششٚ٘ی،ٔغٙبًیؼیٚسشاثشدیدس٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙایثابدٟٙبٞابی

ٚٔمبیؼٝخٛافٔٛسداؿبسٜدسآٟ٘بثبٔٛاسدثذػزآٔذٜدسایٗسحمیك.ثیـشش

 ثشسػیٔمذاسخشیبٖٚسشاثشددسكفحبرٌشافٙیٚٔمبیؼٝثبٔمابدیشثذػازآٔاذٜدس

ایٗسحمیك.

 ٓٙبكشٚاػٌٝٚثشسػیسبثیشآٟ٘بثشسٚیخشیابٖٚسشاثاشددساػشفبدٜاصدیٍشاسٓٞبی

٘ب٘ٛسٚثبٖٞبیٌشافٙی.
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Abstract 

One of the most important materials for electronic and spintronic devices are 

graphene nanoribbons that have attracted much attention. Compared to carbon 

nanotubes, graphene has a simple structure and it is also possible to prepare a lot easier. 

Graphene is of interest to the semiconductor industry because of the high electron 

mobility exhibited and it is planar. In this thesis, the electronic, magnetic and transport 

properties of armchair and zigzag graphene nanoribbons as well as the effects of 

dopping impurities on the physical properties of nanoribbons will be examined. 

At first, the electronic and magnetic properties of pure graphene nanoribbons and 

dopped with transition metals (Cr, Mn and Fe) , have been investigated by the approach 

of density functional theory (DFT) and generalized gradient approximation (GGA) with 

SIESTA computational code. The results show that armchair graphene nanoribbons in 

its pure form are non-magnetic semiconductor, and zigzag graphene nanoribbons are 

magnetic metal in its pure form, dopped with transition metal atoms with respect to the 

location of impurity can be converted them to the magnetic or non-magnetic 

semiconductors or non-magnetic or magnetic metal. Then, using non-equilibrium 

Green's function method (NEGF) and generalized gradient approximation (GGA) by 

computational TRANSIESTA code, transport properties of zigzag and armchair 

graphene nanoribbons were investigated. The results show that, in armchair graphene 

nanoribbons  by changing the semiconductor electrodes to the metal electrodes within 

the micro-ampere current is achieved and in Zigzag graphene nanoribbons current is 

micro-amp range. The current and simultaneously the best filtering in armchair 

graphene nanoribbons examined in this study in the five structure and in zigzag 

graphene nanoribbons in the tirteen structure was observed. Also the NDR phenomenon 

was observed in some of the examined structures. 

 

Key words:   Zigzag graphene nanoribbon,   Armchair grapheme nanoribbon,   

spintronics,   SIESTA code ,   Density functional theory  (DFT)  ,   TRANSIESTA code 

,   Non-Equilibrium Green's Function(NEGF) 
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