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نویسنده پایان نامه  دانشکده فیزیک دانشگاه شاهروددانشجوی دوره کارشناسی ارشد اکرم ملک  اینجانب

 تحتبررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانو صفحه های بورون نیترید آلاییده با عناصر واسطه 

 متعهد می شوم.  خانم دکتر طیبه مولارویراهنمایی 

 .تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است 

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

  مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در هیچ

 جا ارائه نشده است.

  دانشگاه » نام  کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با

 به چاپ خواهد رسید.«  Shahrood  University of Technology»و یا « صنعتی شاهرود 

  حقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از

 پایان نامه رعایت می گردد.

  ،در مواردی که از موجود زنده )یا بافتهای آنها ( استفاده شده است ضوابط در کلیه مراحل انجام این پایان نامه

 و اصول اخلاقی رعایت شده است.

  در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده

 است.شده است اصل رازداری، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده 

 : تاریخ

 امضای دانشجو                

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  یانه ای، نرم ا امه های ر اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برن این  کلیه حقوق معنوی 

به نحو  اید  افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه شاهرود می باشد. این مطلب ب

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.مقتضی در 

 .امه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد ایان ن و نتایج موجود در پ  استفاده از اطلاعات 
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 تقدیم به 

 همسر مهربانم و دختر گلم         

                                        که باصفای باطن و قلبی آ کنده از عشق و محبت در تمام مراحل زندگی 

 دلسوز و پش تیبان من بوده اند.
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 با تقدیر و تشکر از 

        

اس تاد راهنما سرکار خانم دکتر طیبه مولاروی و اس تاد مشاور جناب آ قای دکتر          

سعید حسامی پیله رود که در انجام این پژوهش مرا همراهی و مساعدت فرمودند تشکر 

 و قدردانی می نمایم.

آ نان از خداوند متعال آ رزوی توفیق روز افزون در تمام مراحل زندگی را ی  برای همه و 

 مس ئلت می نمایم.
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 چکیده

نیم رساناهای مغناطیسی رقیق شده موادی هستند که خواص نیمرسانایی و مغناطیسی را به         

طور همزمان نشان می دهند. این مواد نیم رساناهایی هستند که شامل تعدادی اتم عناصر واسطه اند 

نیمرسانای  ،III-Vکه جایگزین کاتیون ها شده اند، از بین نیمرساناهای فرومغناطیس گروه 

رقیق شده با عناصر واسطه به خاطر دمای کوری بالای دمای اتاق، بیشترین کاربرد را  BNمغناطیسی 

 در صنعت اسپین ترونیک دارد.

با عناصر  BNدر این پژوهش خواص الکترونی و مغناطیسی نانوصفحات خالص و آلایش یافته        

ت نظریه تابع چگالی قطبیده اسپینی و تقریب شیب واسطه و همچنین اتم کربن، با استفاده از رهیاف

مطالعه شده است. محاسبات روی نانوصفحات  SIESTAتوسط کد محاسباتی  GGAتعمیم یافته 

( صورت گرفته است. نتایج حاصل از محاسبات الکترونی 0,1( و زیگزاگ )9,9دسته صندلی ) خالص

ای الکترونی نشان می دهد نانو صفحات بیانگر خواص نیمرسانایی این نانوصفحات است. ساختاره

زیگزاگ و دسته صندلی دارای گاف نواری مستقیم بوده است. تقارن چگالی حالت ها بیانگر عدم 

 خاصیت مغناطیسی نانو صفحات خالص می باشد.

( توسط عناصر واسطه مورد آلایش قرار گرفته 0,1( و زیگزاگ )9,9نانو صفحات دسته صندلی )        

الی حالت های اسپینی قطیبده نشان می دهد که نانوصفحات نیترید بور آلایش یافته با است. چگ

درصد  50و  Coدرصد  1عناصر واسطه نیمرسانای مغناطیسی رقیق شده اند. به جز درحالت آلایش 

Cr ( و 0,1در موقعیت لبه وضعیت نزدیک در نانو صفحه )درصد  55/55Mn,Co  در موقعیت لبه و

( خاصیت نیم فلزی مشاهده شد که کاربرد خوبی در صنعت اسپین 9,9ر نانو صفحه )وضعیت دور د

پایدارترین فاز فرومغناطیسی را در هر دو  Coترونیک و بویژه مبحث اسپین فیلترینگ دارد. آلایش 

در نانو صفحه زیگزاگ در تمام موقعیت ها فاز پایدارش به صورت  Feنانو صفحه نشان داد. آلایش 

مغناطیس می باشد. در مابقی آلایش ها فاز پایدار بسته به موقعیت آلایش به صورت  آنتی فرو



 ح

 

فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس مشاهده می شود. گشتاور مغناطیسی کل ایجاد شده در ساختار از 

Ti  به سمتFe  افزایش یافته و بیشینه مقدار را آلایش آهن نشان می دهد و سپس با افزایش عدد

گشتاور مغناطیسی کل کاهش می یابد. با آلایش کربن در نانو صفحه دسته  Cu به سمت  Feاتمی از 

 ( شاهد کاهش گاف نواری و ایجاد گشتاور مغناطیسی در این نانو صفحه می باشیم.9,9صندلی)

نتایج حاصل از این تحقیق می تواند جهت مطالعات تجربی آینده روی نیمرساناهای مغناطیسی رقیق 

در  BNشده مفید واقع گردد. با توجه به نتایج حاصله از این پژوهش و انعطاف پذیری نانوصفحات 

آلایش یافته با   BNحضور آلایش و مشاهده خاصیت فرومغناطیسی در دمای اتاق، نانو صفحات 

عناصر واسطه به عنوان کاندیدای مناسب جهت کاربرد در قطعات اسپین ترونیکی، فیلترهای جریان 

 اسپینی و تزریق کننده های جریان اسپینی پیشنهاد می شوند.

، نیمرسانای رقیق شده SIESTA، نظریه تابع چگالی، کد  BNنانوصفحات :  کلمات کلیدی

 (، اسپینترونیک.DMSمغناطیسی )
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 یست مقاله مستخرج از پایان نامه:ل

 BN بررسی خواص مغناطیسی والکترونی نانو صفحه" ( 5931اکرم، ملک،  طیبه، مولاروی،) -5

 شیراز -"، کنفرانس فیزیک ایران ( آلایش یافته با اتم های آهن 0,5)
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 فصل اول

(، نانو BNمروری بر نیترید بور )

 ساختارها،خواص و کاربردها
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 مقدمه 1-1

در دهه های اخیر صنایع تولیدی و پژوهش های علمی با ورود به عرصه فناوری نانو به سمت نانو        

ساختارهای مواد و به دنبال آن کوچک سازی قطعات الکترونیکی سوق پیدا کرده است. که در این 

گفت انگیزی با نیز از این قاعده مستثنی نیست چرا که خواص نانو مواد به طور ش BNمیان نیترید بور 

. امروزه سیستم های تک لایه ای بسیاری 5افزایش سطح به حجم متفاوت از حالت کپه ای است

بور شش شناخته شده و مورد مطالعه قرار گرفته اند از جمله: گرافن )یک لایه از گرافیت(، نیترید

سولفاید و... . برای  ، بورون کربید، مولیبدیم دی سولفید، سدیم کلراید، آلومینیوم دی(h-BNگوش)

پیشرفت در نانو تکنولوژی آشنایی با سیستم های تک لایه ای خنثی که در شرایط محیطی مختلف 

تمییز باقی می مانند و با بالا رفتن درجه حرارت پایداری خود را حفظ می کنند لازم است، که در این 

 زمینه گرافین و نیترید بور شش گوش مثال های برجسته ا ند.

    نیترید بور 1-2

نیترید بور یک جامد ترکیب شده از تعداد یکسان اتم های نیتروژن و بور بوجود آمده است، و         

  .2دارای ساختارهای متفاوتی از جمله شش گوش، مکعبی و لوزی رخ می باشد

اکسید تولید نیترید بور در طبیعت یافت نمی شود در نتیجه در آزمایشگاه از اسید بوریک یا بور تری 

می شود. پایدارترین شکل ساختار نیترید بور شکل شش گوش آن است. این شکل ساختار لایه ای 

 ℃در هوا،  5000 ℃شبیه گرافیت دارد، به همین دلیل این ماده گرافیت سفید نامیده می شود و تا 

ر اتم های بور و . در هر لایه ی نیترید بو9تحت فشار اتمسفر پایدار است 2200℃در خلا و  5400

نیتروژن با پیوند های قوی کووالانسی و در هر لایه گرافن اتم های کربن با  نیروی ضعیف واندروالس 

 5-5شبیه هم است را در شکل  ساختار نیترید بور و گرافیت که کاملا .4به هم متصل هستند

.1مشاهده می کنید. هر دو ماده از شبکه های شش گوش تشکیل شده است
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 ]5[ : نحوه قرار گرفتن لایه ها الف( نیترید بور ب( گرافیت1-1شکل 
 

نیترید بور شش گوش لایه ها طوری تنظیم یک تفاوت اصلی بین  این مواد در شکل لایه هاست. در 

ها روی هم  و برعکس و شش گوش د که اتم های بور دقیقا بالای اتم های نیتروژن قرار داردشده ان

روی  شش گوشدر حالیکه در گرافیت طرز قرار گرفتن ردیف ها متفاوت است،  دیگر قرار می گیرد

 99/9در نیترید بور  آنگستروم و 91/9هم دیگر قرار نگرفته اند. فاصله بین لایه ها در گرافیت 

است.  Å46/2برای گرافیت  وÅ10/2برابر  شش گوشآنگستروم می باشد. ثابت شبکه برای نیترید بور 

 در مقایسه با لایه های گرافیت پیوند های ضعیف واندروالس از یک دیگر جدا می شوند. BNلایه های 

اما لایه های گرافیت با یک روش لایه نشانی که به افست معروف است بر روی هم قرار می گیرند، به 

ور در روی بالا یا پایین مرکز حلقه شش گوشی مجاور قرار دارد. اما در نیترید ب طوری که هر اتم 

هر حلقه در هر لایه مستقیما بر روی لایه دیگر قرار می گیرد. این تفاوت در لایه ( h-BNشش گوشی )

می شود. حتی برای یک لایه توزیع  C-Cو   B-N نشانی سبب بروز  تفاوت اساسی در توزیع بار پیوند

منتقل  Nبه  Bنامتقارن است زیرا مقدار بار از  B-N    متقارن اما در پیوند های C-Cبار در پیوند های 

می گردد، بنابراین پیوند کاملا کوالانسی )شبیه گرافیت( نبوده و مقداری خاصیت یونی دارد. انتقال بار 

شبیه یک نیم رسانا با گاف انرژی پهن  BNباعث افزایش گاف بین نوار رسانش و ظرفیت می شود و 
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محاسبات  2-5در شکل .6ت رفتار فلزی از خود نشان می دهدرفتار می کند در حالی که گرافی

  .1را نشان می دهد BNنظری ساختار نواری یک لایه از گرافیت و 

 

 ]1[: مقایسه ساختار نواری یک لایه از :الف(نیترید بور شش گوش ب( گرافن 2-5شکل 

از این رو  انرژی فرمی قطع می کنند،برای یک لایه از گرافن ، دو نوار ظرفیت و رسانش یکدیگر را در 

نوارهای متناظر یکدیگر را قطع نمی  h-BNگرافن یک شبه فلز است. بر خلاف گرافن برای یک لایه از 

الکترون ولتی شکل می گیرد. به طور تجربی برای نیترید بور  1/4یک گاف انرژی در حدود  کنند و

 .1ازه گرفته شده استالکترون ولت اند 8/1حجمی یک گاف انرژی در حدود 

 نیترید بوری نانو ساختار ها 1-3
       

با توجه به روند کوچک سازی قطعات الکترونیکی و با ورود به عرصه فناوری نانو در دهه های اخیر   

صنایع تولیدی و تحقیقات علمی و دانشگاهی به سمت نانو ساختار های مواد سوق پیدا کرده است. 

هم از این قاعده مستثنی نبوده و برای بررسی نانو ساختارهای این  III-V اکثریت ترکیبات گروه

ترکیبات به صورت تجربی و نظری کارهای زیادی انجام شده است حوزه ی مقیاسی نانو مواد نوعا زیر 
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nm 500  است. خواص نانو مواد به طور قابل ملاحظه ای متفاوت از خواص آن ها در حالت کپه ای

اهد خواص منحصر به فردی هستیم که ناشی از محدودیت کوانتومی و اثرات سطحی است، در آنها ش

شامل نانو صفحه، نانو لوله، نانوسیم ها، نانو روبان ها و نانو ذرات می  BN می باشد. نانو ساختارهای

باشد که به دلیل گاف نواری پهن و مقاومت بالا و انرژی پیوند بزرگ به عنوان عناصر جدید علم نانو 

پتانسیل بسیار بالایی برای به کار گیری در الکترونیک جدید ،قطعات اپتیکی، الکترومکانیکی و 

ی با بهره بالا دارد. ما در این پایان نامه خواص الکترونی و مغناطیسی نانو صفحات نیترید سنسورهای

بور را مورد بررسی قرار می دهیم، از این رو کمی دسته بندی مواد را از لحاظ مغناطیسی مورد بررسی 

قرار می دهیم.

 دسته بندی مواد از نظر خواص مغناطیسی 1-4

   

ه مواد مغناطیسی آشنایی هر چند مختصر با منشا مغناطیس، انواع مواد برای فعالیت در حوز    

مغناطیسی و ویژگی های هر یک لازم به نظر می رسد. منشا وجود مغناطیس در اتم ها اندازه حرکت 

زاویه ای مداری و اندازه حرکت زاویه ای اسپینی الکترون ها است ولی تعیین جهت گیری مغناطیسی 

واقع در یک یون که در یک شبکه بلوری قرارگرفته به برهمکنش بین الکترون ها نسبی الکترون های 

بستگی دارد. طبیعی ترین روش برای دسته بندی خواص مغناطیسی مواد توجه به پاسخگویی آنها به 

 یک میدان مغناطیسی خارجی است. 

دهند و بر اساس یمواد در میدان مغناطیسی اعمالی رفتارهای مغناطیسی متفاوتی از خود بروز م

 مغناطیسفریو  فرومغناطیس، پادفرومغناطیس ،رفتارهای مغناطیسی به دیامغناطیس، پارامغناطیس

مغناطیس را زیر گروه مواد فرومغناطیس و فریشوند. البته در بعضی کتب پادبندی میدسته

 آورند.فرومغناطیس به شمار می
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 دیامغناطیس 1-4-1

همه مواد وجود دارد و ویژگی همه ی مواد است؛ اما اغلب توسط  خاصیت دیامغناطیس در    

تر پوشیده می شود. اتم های دیامغناطیس دارای هیچ گشتاور مغناطیسی نمی  مغناطش های قوی

، با قرارگرفتن در میدان مغناطیسی خارجی دارای گشتاور مغناطیسی القایی 9-5باشند و مطابق شکل

، این مواد یوند و آن را تضعیف می کنند. پذیرفتاری مغناطیسدر خلاف جهت میدان خارجی می ش

بسیارکوچک، منفی و مستقل از دما می باشد. مواد آلی، عناصر سبک عناصر قلیایی خاک، مس، 

 . نمونه هایی از مواد دیامغناطیس می باشند SiO2کوارتز و 

 

 [8مواد دیامغناطیس در میدان مغناطیسی] χپذیرفتاری  :9-5شکل 

 

 پارامغناطیس1-4-2

ارامغناطیس وجود الکترون های جفت نشده در پوسته های پرنشده می ــاصیت پـاصلی خ دلیل    

باشد. جامد پارامغناطیس از اتم هایی تشکیل شده است که گشتاور مغناطیسی دائم اتمی دارند اما 

در نهایت به سبب بصورت مجزا و بدون هیچ برهمکنش متقابلی بر روی یکدیگر عمل می کنند که 

اشات حرارتی، جهت گیری تصادفی دارند. اعمال میدان مغناطیسی خارجی، سبب جهت گیری غتشا

 (. 4-5اطیسی القایی در جهت میدان و تقویت آن می شود )شکل ـگشتاورهای مغن

زئی آنها در جهت میدان خارجی می شود که ـبا این حال اغتشاشات حرارتی، سبب هم خط شدگی ج

فلزات قلیایی خاکی، فلزات  .[ 8- 7] ن مغناطش و پذیرفتاری مغناطیسی کوچک می باشدحاصل آ

 واسطه و لانتانیدها از این دسته هستند.
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 [.8ها ]گیری ممان اتمپذیرفتاری مواد پارامغناطیس در میدان مغناطیسی و جهت :4-5شکل

 

  فرومغناطیس5-4-9

فرومغناطیس به موادی گفته می شود که در غیاب میدان مغناطیسی خارجی دارای مغناطش          

خود به خودی بوده و برخلاف پارامغناطیس، گشتاور های مغناطیسی آن با هم برهمکنش می کنند. 

سبب همخط شدگی گشتاور های مغناطیسی در  T=0این برهمکنش از نوع تبادلی می باشد که در 

بصورت زیر می  Bشود. فرم هامیلتونی مغناطیسی محیط های فرو در میدان خارجی  غیاب میدان می

 باشد:

(5-5)                                         𝐻 = − ∑ 𝐽𝑖𝑗𝑆𝑖 . 𝑆𝑗 − 𝑔𝜇𝐵𝐻. ∑ 𝑆𝑖
𝑁
𝑖𝑖,𝑗         

Jijکه در آن  > ترین )جمع روی نزدیک  ها با همی اسپینـمی باشد. جمله اول برهمکنش تبادل  0

 ها با میدان )جمع روی تمام اتم ها( می باشد. در حالته ها( و جمله دوم برهمکنش اسپینـهمسای

ی همه نقاط ـاورهای مغناطیسـدیگر قفل می شوند که گشتـه ای به یکـبه گون فرومغناطیس، یون ها

نه ای که ا در دماهای به قدر کافی بالا این قفل شدگی شکسته می شود بگوـهم جهت می شوند ام

واد ـبه پارامغناطیس گذار می کند. پذیرفتاری مغناطیسی این م  𝑇cفرومغناطیس در دمای کوری 

(. آهن، نیکل، کبالت و گادولینیوم نمونه هایی از این 1-5بزرگ و تابع میدان اعمالی می باشد )شکل 

 [ .3دسته هستند]
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 [.8پذیرفتاری مواد فرومغناطیس در میدان و دماهای مختلف]  : 1-5شکل 

 مغناطیس.فری1-4-4

      

اصر ــوری پیچیده تری نسبت به عنــار بلــاختـاتی که ســیس فقط در ترکیبــری مغناطـــف 

ات ــالت در ترکیبــص مشاهده نمی شود. این حــاصر خالــمشاهده می شود و در عن ،ص دارندــخال

ف ـادلی سبب صــواد، برهمکنش تبــد در این مــی شود. هر چنـهای مخلوط نیز مشاهده م دـاکسی

ی دیگر ـوازی در نواحـف بندی پادمـی و صـی نواحـی در برخـاورهای مغناطیســوازی گشتــبندی م

اشد و در ـری می بـر از دیگـی آنها در یک جهت بزرگتـاورهای مغناطیسـا اندازه ی گشتـام ،می شود

اشباع این مواد کمتر از فرومغناطیس  ش( و مغناط6-5نتیجه مغناطش خالص ماده صفر نیست )شکل 

ت ها نمونه هایی ـاشد. فریـواد بزرگ و مثبت می بـی این دسته از مـاری مغناطیســمی باشد. پذیرفت

 بارز از مواد فری مغناطیس هستند.

 

 [.8مغناطیس در میدان ]پذیرفتاری مواد فری  : 6-5شکل 
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   پادفرومغناطیس1-4-5

باشد؛ میدان مولکولی به گونه ای عمل می کند که نزدیکترین  J<0اگر برهمکنش تبادلی      

گشتاورهای مغناطیسی بصورت پادموازی با یکدیگر قرار بگیرند و حالت پاد فرومغناطیس تشکیل 

شود. در مواد پاد فرومغناطیس، مغناطش حاصل شده در غیاب میدان خارجی حذف می شود و مطابق 

[. اغلب شبکه بلوری پاد 3و7، درحالت کمینه انرژی اسپین خالص آنها صفر می باشد]7-5شکل 

، که جهت گشتاورهای  Bو  Aفرومغناطیس را می توان به صورت دو زیرشبکه ی درهم فرورفته ی 

مغناطیسی آنها در خلاف جهت یکدیگر بوده و میدان مولکولی روی هر زیرشبکه، متناسب با مغناطش 

یک شبکه پادفرومغناطیس به دو زیر شبکه  هسیم اینگونتقنمود. دیگر است؛ تصور  زیرشبکه های

فرومغناطیس، به ما کمک می کند تا با متفاوت فرض نمودن اتم های هر زیرشبکه، گروه تقارنی 

مناسب را برای شبکه اصلی تعیین نموده و محاسبات پادفرومغناطیسی را برای شبکه مذکور انجام 

 NT ری مغناطیسی این مواد کوچک اما مثبت می باشد و در دماهای بالاتر از دمای نیلدهیم. پذیرفتا

تنها عنصری است که در دمای  Cr، به فاز پارامغناطیس گذار انجام می دهند. در جدول تناوبی، کروم 

 اتاق در فاز پاد فرومغناطیس می باشد. پاد فرومغناطیس درترکیباتی شامل عناصر واسطه، نیز یافت

 می شود. اکسید منگنز، اکسید آهن و اکسید نیکل نمونه هایی از مواد پاد فرومغناطیس هستند. 

 

 مغناطیس در میدانمغناطش مواد پادفرو  : 7-5شکل 
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 .]50[با دما نشان داده شده است ییرات معکوس پذیرفتاری مغناطیسیتغ 8-5در شکل 

 

 

 مغناطیسی با دماتغییرات معکوس پذیرفتاری :  8-5شکل 

 

   مروری بر کارهای انجام شده بر روی نیترید بور  1-5

   

می  BNدر این بخش مروری بر کارهای تجربی و نظری انجام شده بر روی نانو ساختار های       

پردازیم. همانطور که گفتیم نانو ساختار ها شامل نانو لوله ها، نانو روبان ها و نانو صفحه ها  می باشد. 

طالعه ای از نوع آلایش عناصر واسطه بر روی نانو صفحات نیترید بور انجام نشده است و بیشترین م

انجام شده از نوع جذب ناخالصی بر روی نانو ساختارها می  BNمطالعات که بر روی نانو ساختارهای 

 می توان به موارد زیر اشاره کرد:  BNباشد. از جمله مطالعات انجام شده بر روی نانو ساختار های 

   BN  تک جداره (0,8زیگزاگ ) برروی نانو لوله های و همکارانش  5آقای زینگ ش که. در این پژوه5

 ,Sc, Ti)انجام داده اند، به بررسی خواص الکترونی از جمله انرژی جذب درحالت جذب عناصر واسطه 

V, Cr, TM=Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Pd, Pt)  .روی نانو لوله پرداخته اند 

X. C. Zeng1 
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انجام شده است. اندازه ابر سلول مورد نظر  PBEبا تابع  GGAبا تقریب   DFTروش محاسبات بر پایه 

3Å 64/8×20×20  تا اتم  92که این ابر سلول حاویB  تا اتم  92وN  .می باشدTM ها همانطور که

 .N  9بالای اتم  .B 2بالای اتم  .5ذب می شوند، می بینید در پنج حالت متفاوت ج 3-5در شکل

 (H). در فواصل بالاتر از مرکز شش گوش 1و  BN (BZ)بالای پیوند  .BN (BA)  4 بالای پیوند

 

 

 

 BN  ( تک جداره0,8برروی نانو لوله های زیگزاگ ) : ساختار بهینه شده از ساختار اولیه ی3-5شکل

  

می توانند جذب شیمیایی روی سطح  TMدر این تحقیق آنها دریافتند که بسیاری از اتم ها ی 

انرژی  2-5داشته باشند که این جذب از نوع گرمازاست، و با توجه به فرمول BNخارجی نانو لوله 

 ,Sc, Ti, Niپیوند را محاسبه کردند، که با توجه به آن در جذب های فوق انرژی پیوند برای اتم های 

 Pd, Pt   (   نسبتا بالاستeV0/5<  و اتم های ،)V, Fe, Co ( نسبتا کم است در حدودeV 32/0-

نمی تواند جذب شیمیایی بر روی نانو لوله  Znدارد و اتم  BNپیوند کمی با نانو لوله  Mn( و اتم 62/0

 انجام دهد.                           BNهای 
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          (5-2) 

TE ،یافته با اتم ناخالصیآلایش  لولهانرژی کل مربوط به نانو  BNNT+A( TE(( 2-5که در معادله )

)TNBN(  خالص، لوله انرژی کل مربوط به نانو)A( TE  انرژی نهایی مربوط به یک تک اتمA  

 باشد.می

می تواند باعث ایجاد نوارهای جدید در بین گاف نواری اولیه  TMدر بیشتر حالت ها جذب اتم های 

شود که در نتیجه آن باعث کاهش گاف نواری می شود. در بیشتر اتم های جذب شده بر  BNنانو لوله 

 .]55[گشتاور مغناطیسی غیر صفر است BNروی نانو لوله ها ی 

 

با استفاده از نظریه تابع چگالی به بررسی  BNر روی صفحه ب  و همکارانش 1. در این مقاله یانگ2

روی کربن آلائیده شده بر  (TM=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni)جذب سطحی از عناصر واسطه 

استفاده کرده اند. ابر  VASPپرداختند. برای این منظور از کد محاسباتی  BNروی صفحه هگزاگونال 

را در موقعیت های مشخص شده در  C 50-5می باشد. مطابق شکل 1×1×5سلول مورد استفاده 

ها را بر روی کربن که جایگزین TMسپس  آلایش کرده اند. BNدر صفحه  B,N شکل به جای

 .]52[آمده است 5-5نیتروژن شده است جذب می کنند انرژی تشکیل در جدول

 

 

Bao Yang-Xiao1  
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مکان  2Cو  1Cهستند.  Nو  B. توپ های سبز و آبی به ترتیب اتم های  BN:الف( آلایش کربن در صفحه 50-5شکل

جانشینی توسط کربن را نشان می دهد. ب( انرژی تشکیل برحسب پتانسیل شیمیایی الکترون ها  ج( چگالی حالت ها  

 سطح انرژی صفر تراز فرمی را نشان می دهد. NC( 9و   BC( 2( خالص  5

 

 عناصر واسطه محاسبات و آزمایشات (b2Eو  b1E ):مقادیر انرژی پیوند 5-5جدول

 

 Sc,Ti,Fe,Ni ههرچه انرژی پیوند بیشتر باشد پیوند قوی تر است پس با توجه به مقادیر به دست آمد

می باسد.  Mnدارای پیوند قوی تری نسبت به مابقی آلایش ها دارد ضعیف ترین پیوند مربوط به اتم 

]52[. 
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به  SIESTAی و با استفاده از کد برپایه نظریه تابع چگال و همکارانش 5در این مقاله آقای لیالین .9

. اتم های 9 (NC). اتم نیتروژن 2 (BC). اتم بورن 5بررسی آلایش کربن با جایگزینی اتم کربن به جای 

B,N (BN2C)  2پرداختند، سپس بر نانو صفحه آلایش یافته با کربن جذب اتمO  را بر روی ناخالصی

انتخاب کردند. مطابق  Ry 200 وانرژی قطع 50×50×4)کربن( بررسی کردند. برای این کار ابر سلول 

آلایش  کرده  BNدر صفحه  B,Nرا در موقعیت های مشخص شده در شکل به جای  C 55-5شکل 

 .آن نیز رسم شده است 4(PDOS)نمودار چگالی حالت های جزئی  52-5اند و در شکل 

 

 

شده با کربن در موقعیت  آلایشو تک لایه  BN 52×52صفحه  الف(: سطح مدل ها برای 55-5شکل

 آلایشفقط قسمتی که  .B,N (BN2C)تا به جای 2 د(N (NC    )به جای    ج( B (BC)به جای  ب(

شده است نشان داده شده است. اتم های نیتروژن به رنگ آبی اتم های بورون به رنگ خاکستری اتم 

 ]59 [ .های کربن به رنگ مشکی است

Lyalin1  

of state density particell2   
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 b)خالص  a)شده با کربن  آلایشخالص و  BN: چگالی حالت های جزئی برای نانو صفحه 52-5شکل

در این نمودار ها نمودار قرمز مربوط   B,Nکربن به جای  N     (dکربن به جای B   (cکربن به جای 

 ]BN59 [و نمودار مشکی حالت کلی نانوصفحه  C-2p به

 

 نتایج در این تحقیق به قرار زیر است:

 است. eV 65/4گاف نواری حالت خالص .5

 می باشد. nساختار الکترونیکی ان از نوع  Bبا آلایش کربن به جای  .2

 می باشد. pساختار الکترونیکی ان از نوع  Nبا آلایش کربن به جای  .9

 ساختار الکترونیکی نه دهنده و نه پذیرنده می باشد. B,Nبا آلایش کربن به جای  .4

مشاهده می کنید مقدار گاف نواری با آلایش کربن نسبت به  52-5همانطور که در شکل  .1

 یابد. خالص کاهش می حالت
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 فصل دوم

 

ترونیک و نیمرسانای رقیق شده  اس پین

 (DMSمغناطیسی)
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 مقدمه2-1

رسانا پایه ریزی شده است که در آن بار الکترونیک سنتی روی طرح های نیمتکنولوژی میکرو      

در مقابل در مواد  قرار می گیرد.الکترون برای ذخیره داده و پردازش اطلاعات مورد استفاده 

مغناطیسی اسپین الکترون مهم است. تلفیق این دو خصلت الکترون ها یعنی استفاده همزمان از 

اسپین و بار الکترون برای حمل اطلاعات، در صنعت بسیار جالب می باشد. بعلاوه طبیعت کوانتم 

دیگر اسپین  عبارت ژی را می دهد. به، با توجه به انر5مکانیک اجازه وجود حالت های اسپین میانی

اسپین های الکترونی در تکنولوژی جدید  اطلاعات بیشتری را نسبت به بار حمل می کند. از اینرو 

مورد استفاده قرار می گیرند و رسیدن به کامپیوترهای بسیار کوچک آنچنان که فاینمن توضیح داده 

ا سرعت پردازش بسیار بالا ممکن خواهد شد. بدین به در تجهیزاتی مثل مولدها بهر ،بود با تصحیحات

از مهم ترین تحقیقات جدیدی می باشد  2ترتیب روزنه جدیدی در تکنولوژی باز شد. اسپین ترونیک

 که برای این منظور پیشنهاد شده است.

دن تا این اواخر اسپین الکترون در مسیر اصلی الکترونیک نادیده گرفته می شد. اما با پدیدار ش     

تکنولوژی اسپین ترونیک )الکترونیک نقل و انتقال اسپین یا الکترونیک پایه گذاری شده روی اسپین( 

که در آن به جای بار الکترون، اسپین الکترون اطلاعات را حمل می کند فرصت عرضه برای 

ز برهمکنش ژنراتورهای جدید در طرح های میکروالکترونیک استاندارد با اثرات وابسته به اسپین، که ا

بین حامل ها و خواص مغناطیسی آنها می آید، ایجاد شد. یک شاخه مهم در اسپین ترونیک، اسپین 

 رساناها می باشد.پایه ریزی شده روی نیم ترونیک

 

spin center1  

spintronics2  
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 رسانایی دارای سه جزء است:هر طرح اسپین ترونیک نیم

 های قطبیده اسپینی.تزریق کننده اسپین، برای تزریق حامل  .5

 .یک ناحیه مغناطیسی برای انتقال یا دست کاری اطلاعات نوشته شده روی اسپین .2

 آشکارساز اسپین. .9

در پردازش اطلاعات برای بهره وری بیشتر از اسپین ها نسبت به بارها ، مسائل تکنیکی معینی باید 

 حل شود که در زیر بیان شده است:

 به یک نیمه رسانا به طور مؤثر تزریق شود؟ چگونه جریان های قطبیده اسپینی 

 چگونه اطلاعات طبقه بندی شده در جریان قطبیده اسپینی، در مدت انتقال نگه داشته شود؟ 

 چگونه جریان قطبیده اسپینی که در یک مکان است، اندازه گیری شود؟ 

نه می شود. بدین گواولین مشکل در این مسیر در مرز مشترک مواد مغناطیسی با نیمه رساناها ایجاد 

در طول سطح مقطع مواد نگه داشته می شود و بازده که اطلاعات اسپین الکترون در فصل مشترک 

تزریق اسپین پایین می آید. یکی از دلایل فیزیکی کاهش رسانش اسپین در عبور آن از فلز فرو 

در فلز مغناطیسی از مغناطیسی به نیم رسانا، وجود لایه مرده مغناطیسی است. بنابراین قطبیدگی 

بین می رود. اگر نیم رسانای مغناطیسی به عنوان تزریق کننده اسپینی به کار برده شود، این مشکلات 

حل خواهد شد. بعلاوه طرح نیمه رسانا ترکیب الکترونیک سنتی را با تکنولوژی الکترونیک پایه ریزی 

ناهای فرومغناطیسی بسیار مطلوب شده روی اسپین راحت تر می سازد. از این رو ساخت نیمه رسا

است. این نوع نیمه رساناها باید مغناطش و خواص ترابری مناسبی داشته باشند بعلاوه دمای کوری 

 آنها بالای دمای اتاق باشد.
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 ترونیک اسپین 2-2

اسپین ترونیک حوزه نسبتا جدیدی است که مبنای آن بر اساس کنترل جریان اسپینی علاوه          

ان بار حاملها و استفاده از خاصیت بار و اسپین حاملها تواما در قطعات الکترونیکی همچون بر جری

اسپین یک کمیت کاملا کوانتومی است که به الکترون یک درجه ها می باشد. دترانزیستورها و دیو

 از حامل بار ومزیت استفاده آزادی اضافه می دهد برای برهم کنش با میدان مغناطیسی بنابراین 

الکترونیک نیم رسانای معمولی باعث افزایش قابلیت و عملکرد آن نیم رسانا می شود. اسپین تواما در 

، اشترن و گرلاخ با طرح آزمایشی تجربی وجود اسپین وطبیعت کوانتیده بودن اسپین 5332در سال 

𝑆𝑧الکترون ) = ±
ℏ

2
در ذخیره سازی استفاده از اسپین به عنوان پایه ی واحد،  ].54[( رانشان دادند 

باعث افزایش پردازش اطلاعات و قطعاتی با سرعت سوئیچینگ بالا و پردازش اطلاعات کوانتومی، 

،همچنین مصرف انرژی کمترو امکان ذخیره سازی اطلاعات بیشتری در فضای محدودتری در 

هدف اسپینترونیک فهم و درک برهم کنش اسپین و محیط حالت ]. 51[مقیاسهای پایین می شود

جامد اطرافش به منظور ساخت و طراحی قطعات مفید بر اساس این دانش به دست آمده می 

. به طور کلی اسپینترونیک شامل بررسی ترابرد اسپین همچون دینامیک و واهلش آن در ]56[باشد

مواد حالت جامد که به لحاظ تکنولوژی پیشرفته و پربازده اند، می باشد. از مزایای قطعات 

 اسپینترونیکی نسبت به قطعات الکترونیکی می توان به موارد زیر اشاره کرد.

سرعت پردازش و عملکرد بالا : زیرا ذخیره سازی و پردازش اطلاعات در قطعات اسپینترونیکی تواما -5

 انجام می شود پس حافظه و عملیات منطقی روی یک تراشه واحد قرار میگیرند.

بالاتر: انرژی لازم برای چرخش اسپین حامل بار و جهت گیری آن مصرف انرژی کمتر با بهره -2

 .]57[نسبت به تغییر جهت حرکت خود حامل بار به مراتب بسیار کمتر است

ذخیره سازی بر مبنای اسپین بار در گروه حافظه های غیر فرار قرار می گیرند ولی بر مبنای بار -9

 .]58[الکتریکی با قطع ولتاژ اطلاعات از بین می رود
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 مواد تزریق کننده جریان قطبیده اسپینی 2-3

یکی از مهم ترین مولفه ها درقطعات اسپین ترونیکی تزریق جریان بهینه اسپینی و کنترل آن در      

این قطعات است . پایه ترین مواد برای ترابرد اسپینی در قطعات اسپینترونیکی ایجاد یک جمعیت غیر 

گشتاور اسپینی غیر صفر در داخل این قطعات و کنترل این جریان  تعادلی از حامل ها  که دارای

یا میدان مغناطیسی موضعی و در نهایت آشکارسازی ان می  ]53[قطبیده اسپینی توسط ولتاژگیت 

باشد.ایجاد این چنین شرایط غیر تعادلی از جریان با قطبش اسپینی غیر صفر به صورت عمومی 

در اینجا به معرفی سه گروه از فرو مغناطیس ها می  ]20-25[معروف به تزریق اسپین می باشد. 

 پردازیم که عبارتند از:

فرومغناطیس ها بر پایه نیم رسانا ی -1     2(TM)فرومغناطیس ها بر پایه فلزات واسطه -5

 3( HM) فرومغناطیس های نیم فلزی -4    9(DMS)مغناطیسی رقیق شده 

 (TM) برپایه فلزات واسطه فرومغناطیس ها 2-3-1

که مغناطیس جزء اولین گروه شناخته شده ی فرو مغناطیس ها می باشد این نوع فرو          

می باشد. در این مواد چگالی حالت ها برای دو حالت اسپین بالا و اسپین   Co,Ni,Feمهمترین آنها  

قارن چگالی حالت های اسپین بالا و پایین غیر صفر می باشد که حاکی از رفتار فلزی آنهاست. عدم ت

پایین در اطراف تراز فرمی به آنها خاصیت مغناطیسی با قطبش اسپینی غیر صفر داده است. از معایب 

فرو مغناطیس های فلزی عدم تطابق ساختار نواری در محل اتصال با نیم رساناست که این مسئله 

نال نیم رسانا را با مشکل مواجه می کند و از تزریق بهینه اسپین از ماده فرو مغناطیس به درون کا

 بالای این دسته از فرومغناطیس ها اشاره کرد. 𝑇cمزایای آن می توان به دمای کوری 

Trasition metal1. 

Diluted magnetic semiconductor2. 

Half  Metal3. 
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  (DMS)نیم رساناهای مغناطیسی رقیق شده  2-3-2

ترونیکی، تزریق اسپین  ها در قطعات اسپیناستفاده از اسپین حامل ی مهم دریک مولفه         

باشد. یک روش تزریق اسپین پلاریزه استفاده از مواد میقطبیده از یک منبع فرومغناطیس 

نظیر  استظرفیت آنها در حال پر شدن  dفرومگنتیک و عناصر واسطه فلزی که پوسته 

Fe,Co,Mn,V,Cr,Ni  که رسانانیم-عدم سازگاری ساختاری در مرز اتصال فلز باشد. ولی به دلیلمی 

توجهات به سمت  ،شودراکندگی و کاهش بازده تزریق اسپین قطبیده در کانال نیمرسانا میپباعث 

 عنوان منبعی از اسپین قطبیده مورد توجه قرار گرفت.به (DMS) رقیق شده رساناهای مغناطیسیمنی

نیم رسانای غیر مغناطیسی با یون های مغناطیسی جایگزین شود، هنگامی که کسری از اتم ها در یک 

اسپین اتمی این آلاینده های مغناطیسی با برهم کنشی که با حامل های داخل شبکه انجام می دهند 

ایجاد یک خاصیت مغناطیسی در ماده می کنند در نتیجه ماده هم خاصیت نیم رسانایی و هم 

نیمرساناهای  ]22[م رسانای مغناطیسی رقیق شده می گویند.خاصیت مغناطیسی دارد که به آن نی

که با  جدول تناوبی می باشند (III-V) و (II-VI)رقیق شده که نوع نیمرسانا غالبا عناصر مغناطیسی 

ها در ترکیبات نیم رساناهای DMSاز زمان آغاز مطالعات در زمینه ی  شده اند،عناصر واسطه رقیق 

بیش از دو دهه گذشته است و از معایب این گروه نداشتن خاصیت  CdSeمانند  II-VIگروه 

مغناطیسی و مرتبه فرو مغناطیس شدن در دماهای بالا دانست که به همین علت کاربردی در صنعت 

و  As(Ga,Mn)از قبیل  III-Vهای حاصل از ترکیبات گروه  DMSاز سوی دیگر  ]29[پیدانکردند. 

(In,Mn)As  در صنعت خاصیت فرومغناطیسی و پایداری اسپینی بالاا بودن به علت داراشاره کرد ،

باتوجه به بیشترین دمای کوری   .توجه بسیاری از محققین را به خود جلب کرده است اسپین ترونیک

تلاش بیشتر به منظور  ]24[بوده است K 91 و K570گزارش شده برای این ترکیبات به ترتیب 

 های جدید تری که بتوانند در دمای اتاق فرو مغناطیس بماند صورت گرفت. DMSتوسعه 
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هایی با دمای کوری بالای دمای DMSنوید بخش  ]21[کارهای نظری و محاسبات دیتل و همکارانش 

با عناصر واسطه ی فلزی عموما   GaNو ZnO اتاق می باشد. محاسبات آن ها نشان داد که آلایش

Mn,Cr فرو مغناطیس شدن با دمای کوری بالاتر از دمای اتاق دارند. این پیش بینی  تمایل به ایجاد

. از معایب فرومغناطیس های ]27,26[سرآغازی برای مطالعات متنوع تجربی برروی این ترکیبات بود

نیم رسانا می توان به دمای کوری پایین آن ها نسبت به فرومغناطیس های فلزی و نیم فلزی اشاره 

ایای آن می توان به سازگازی با صنعت نیم رساناها در اسپین ترونیک نیم رساناها اشاره کرد و از مز

 کرد.

 (HM )  نیم فلز ها 2-3-3

و همکارانش برپایه ی محاسبات برای ساختار نواری  5مفهوم واژه نیم فلز اولین بار توسط گروت       

 هستند موادی جمله از هویسلر آلیاژهای. ]82[مطرح شد 5389در سال  NiMnSb  2ترکیب هویسلر

 از بسیاری توجه عضو هزار ازیک بیش با هویسلر ترکیبات انوادةخ .هستند فرومغناطیس مواد جزء که

 ویژگی فلزی، نیم ویژگی قبیل از متعدد فیزیکی های ویژگی  .است کرده جلب خود به را محققین

 و یکسو  از بزرگ مقاومت مغناطو و مغناطوگرمایی اثر شکلی، حافظه اثر متنوع، مغناطیسی های

. نمودار چگالی است ترکیبات این به فراوانی توجه دلیل دیگر سوی از آنها بر حاکم فیزیک سادگی

آمده است. اصطلاح نیم فلزی براساس  سیستمی  5-2حالت ها برای چند ترکیب نیم فلزی در شکل

نامتقارن به کار می رود. به این صورت که نوارهای اسپین بالا  9با ساختار نواری شکافتگی اسپینی

رفتار فلزی یعنی چگالی حالت های غیر صفر در تراز فرمی و نوارهای اسپین پایین  رفتار نیم رسانایی 

( به همین 5-2یعنی دارای چگالی حالت های صفر در تراز فرمی و اطراف آن می باشد )همانند شکل 

 .]23[درصدی در تراز فرمی می باشیم 500پینی دلیل شاهد قطبش اس

Groot1. 

Heusler compound2. 

split-Spin3. 
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 ]MnGa 2Co    ]30ب(   MnGe2Co: نمودار چگالی حالت ها برای دو ترکیب نیم فلز الف(5-2شکل

 هاDMS مدل های نظری برای توصیف رفتار فرو مغناطیس در 2-4

 

بررسی شد . در این بخش با توجه  BNدر این پایان نامه رفتار مغناطیسی نانو صفحات نیم رسانای    

به مشخص نبودن کامل مکانیزم رفتار فرو مغناطیس در نیم رسانا به معرفی مهم ترین مدل ها و 

مکانیزم های برهم کنش می پردازیم.  در جامدات اوربیتال های الکترونی اتم های همسایه بیشتر با 

آنهاست. این ویژگی برهم کنش تبادلی  5ییکدیگر هم پوشانی می کنندکه ناشی از همبستگی الکترون

داخل اتمی است که انرژی کل بلور را وابسته به آرایش نسبی اسپین های جایگزیده اتم های همسایه 

≈می کند.بزرگترین برهم کنش مغناطیسی در جامدات ) 1eV برهم کنش تبادلی می باشد. که )

)آنتی فرو مغناطیس( می باشد. برهم  مسئول نظم های اسپین موازی )فرومغناطیس( یا پاد موازی

 بسته به نوع ماده و سیستم مورد نظر می تواند با مکانیزم های متفاوت ایجاد شود. 2کنش های تبادلی

 

Electron correlation1. 

Exchange interaction2. 
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 مدل تبادلی دوگانه  2-4-1

رهیافت اصول اولیه ابتدا با انجام محاسبات الکترونی براساس ] 95[شیدا ساتو وکاتایاما ـــ یو         

پیشنهاد  افزایش دمای کوری در حضور نمونه  ( ZnO)در اکسیدروی  nبرای آلایش نوع به ساکن 

را دادند. در این مدل حالت فرومغناطیس در اکسید روی آلایش یافته  Ni,Fe,Coهای آلایش یافته با 

با عناصر فلز براساس برهم کنش تبادلی دوگانه که اولین بار توسط زنر به منظور توصیف مشاهدات 

. برهم کنش تبادلی ]92[تجربی رفتار فرو مغناطیسی در مواد منگانیت ارائه شدتوضیح داده شد

ها DMSونها بین دو یون همسایه عناصر واسطه توضیح داده می شود. دردوگانه توسط پرش الکتر

( با انرژی پایین تر وترازهای 𝑒gتوسط میدان بلوری به ترازهای دوگانه )  TMیون های  d9ترازهای 

باانرژی بالاترشکافته می شوند. حالت های اسپین بالا و پایین نیز توسط شکافتگی ( 𝑡2gسه گانه)

 .]94,99[می شودتبادلی شکافته 

 مدل ابر تبادلی زنر 2-4-2

نشان می دهد برهم کنش های ابر تبادلی به دو  ]91[این نظریه که توسط زنر مطرح شد            

)مسئول رفتارآنتی فرومغناطیس( و غیر مستقیم )مسئول رفتارفرومغناطیس( رخ ]96[صورت مستقیم 

کاملا پر  Pها واوربیتال های d  ،TMهای لایه می دهد. برهم کنش تبادلی مستقیم بین الکترون 

( می باشد. طبق اصل طرد پائولی 2-2آنیون های اطراف آن به صورت آنتی فرو مغناطیس شکل)

اسپین آنها باید در خلاف جهت هم قرار گیرد که  این باعث جفت شدگی آنتی فرو مغناطیس بین 

کی می شود. برهم کنش غیر مستقیم ابر همسایه  توسط آنیون اشترا TMنزدیکترین کاتیون های 

توسط واسطه گری حامل های نواری  TMکاتیون های  dتبادلی بین الکترون های لایه ی جایگزیده 

به صورت جفت شدگی فرو مغناطیسی  TMنیمه پر dغیر جایگزیده تمایل به نظم لایه های 

( رفتار فرو مغناطیس فقط زمانی امکان پذیر است که برهم کنش ابر تبادلی غیر 2-2دارد.)شکل

 .]97[مستقیم بربرهمکنش ابرتبادلی مستقیم غالب باشد
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ط مجاور هم به صورت آنتی فرومغناطیس توس TMبرهم کنش ابر تبادلی مستقیم جفت شدگی دو یون  :2-2شکل

 اشتراکی (یون مثبت)آنیون                        یک 

 مدل میدان میانگین 2-4-3

بواسطه حفره های آزاد در TMدر مدل میدان میانگین برهمکنش بین دو اتم جایگزیده              

می شود. به دلیل احتمال بر هم کنش مستقیم ابر  TMماده باعث آرایش فرو مغناطیس بین اتم های 

 همیشه بین برهمکنش فرومغناطیس و آنتی فرو مغناطیس رقابتی وجود دارد. TMلی بین دو اتم تباد

 

 

 بواسطه ی حفره های آزاد. TM: مدل میدان میانگین : جفت شدگی فرومغناطیسی اسپین های جایگزیده 9-2شکل 
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 RKKYمدل  2-4-4

توصیف کننده برهم کنش مغناطیسی بین یک یون مغناطیسی جایگزیده با  RKKY1مدل         

الکترون های غیر جایگزیده نوار رسانش می باشد. به دلیل برهم کنش الکترونهای مغناطیسی به 

یک  RKKYصورت جفت شدگی تبادلی فرومغناطیس یا آنتی فرو مغناطیس نمایان می شود. مدل 

و زمانی که در ماده میزبان شاهد حضور تمرکز بالایی از حامل های مدل تبادلی غیر مستقیم می باشد 

 .]98[غیر جایگزیده همچون فلزات هستیم، این مدل بهروری لازم را دارد

 

که رفتار نوسانی دارد و باعث  rو وابستگی آن به فاصله ی بین اتمی  RKKY: انرژی تبادلی 4-2شکل 

 .]98[جفت شدگی به صورت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس می شود

 

 

 

 

yoshida-kasuya-kittel-Ruderman1. 
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 سوم فصل  

 

 DFTنظریه تابع چگالی 
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 مقدمه 3-1

مورد استفاده برای توصیف اکثر قریب نظریه های مکانیک کلاسیک و کوانتومی دو نظریه اصلی        

به اتفاق سیستم های فیزیکی هستند اما محدودیت اصلی شان این است که تنها مساله های تک ذره 

ای و دو ذره ای در این چارچوب ها دارای حل تحلیی دقیق هستند و برای بررسی سیستم های بیش 

و تقریب های توسعه یافته و روش های  از دو ذره ای در حالت کلی باید دست به دامان نظریه ها

محاسباتی شد. راهکارهای متعدد و مختلفی برای توصیف محاسباتی سیستم های بس ذره ای توسعه 

پیدا کرده است که هر یک، بسته به مسایل و خواص مورد مطالعه از تقریب ها و مدل های نظری 

ای بسیاری از محاسبات سیستم های بس مختلفی استفاده می کند. یکی از نظریه های مهم و پایه بر

ای نظریه (DFT)نظریه تابع چگالی  است. 5ذره ای نظیر مولکول ها و بلورها، نظریه ی تابعی چگالی

است. در  ایهای بس ذرهسیستممواد در  ساختار الکترونیبرای بررسی  مکانیک کوانتومیدر چارچوب 

ماده )در  الکترونیهای جهان شمول انرژی و وردش گیری از آن، ویژگی تابعیاین نظریه، با معرفی 

دارد، و بر پایه دو  فرمی-مدل توماساین نظریه ریشه در   [93] آید.( بدست میچگالی الکتروناینجا 

نیروی مولکولی، بویژه انند نیروهای بینهایی مقضیه ی هوهنبرگ وکوهن بنا شده است. توضیح پدیده

، انتقال بار در حالت برانگیخته و... با این روش بطور کامل رساناهانیمهدر  نوار ممنوعه، واندروالسی

   [93] ها را از بین ببرند ادامه دارد.پذیر نیست و پژوهش برای ایجاد تغییراتی که این محدودیتامکان

و  مکانیک کوانتومیو  فیزیک حالت جامدترین و فراگیرترین روشها در نظریه تابعی چگالی از محبوب

منجر به یک  2شم-که استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن  [93]باشد.می شیمی کوانتومی

توصیف تک ذره ای از سیستم های بس ذره ای می شود که تأثیر بسزایی در ساده سازی محاسبات 

                                                 

 

. Density Functional Theory (DFT) 

. Kohn-Sham scheme 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A2%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%B4_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A2%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%B4_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%DB%8C%D8%B3%D8%AA%D9%85_%D8%A8%D8%B3_%D8%B0%D8%B1%D9%87%E2%80%8C%D8%A7%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AF%D9%84_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3-%D9%81%D8%B1%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88%DB%8C_%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AF%D8%B1%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88%DB%8C_%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AF%D8%B1%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D8%B1%D9%88%DB%8C_%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AF%D8%B1%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%B3%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%88%D8%A7%D8%B1_%D9%85%D9%85%D9%86%D9%88%D8%B9%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%88%D8%A7%D8%B1_%D9%85%D9%85%D9%86%D9%88%D8%B9%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%DB%8C%D9%85%D9%87%E2%80%8C%D8%B1%D8%B3%D8%A7%D9%86%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%D8%AC%D8%A7%D9%85%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%81%DB%8C%D8%B2%DB%8C%DA%A9_%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%D8%AC%D8%A7%D9%85%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C%DA%A9_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C_%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%88%D9%85%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
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اساسی فیزیک  آنها دارد و به همین دلیل امروزه مبنای اکثر محاسبات کوانتومی بلورها که جزء مسایل

 ماده چگال هستند به شمار می رود.

در این فصل ابتدا مروری کوتاه بر مفاهیم اولیه ی نظریه ی تابعی چگالی داریم و سپس با معرفی 

شم هامیلتونی تک ذره ای مربوطه را استخراج می کنیم. در ادامه با معرفی مختصر -رهیافت کوهن

 هامیلتونی برای مطالعات مغناطیسی ارایه خواهند شد.سیستم های مغناطیسی روش های توسعه این 

 نظریه تابعی چگالی 3-2

در  استفاده موردهای واقعی سازی نظری سامانهبه شبیهکه پژوهش حاضر مربوط از آنجایی         

برای موفقیت این مطالعه  مؤثرو بکارگیری شده های باشد، از روشهای قابل سنجش میآوریفن

بر پایه  5سامانه، از روش محاسبات اولیه کنیم. برای درک خواص حالت پایه الکترونیاستفاده می

 . شده است یی نظریه تابعی چگالی شناختهآایم. گرچه کار( بهره گرفتهDFTنظریه تابعی چگالی )

 هایمربوط به روش های مهم و البته شناخته شدهاز بعضی ویژگی ایرا با خلاصه بنابراین این بخش

DFT  کنیم.در کدهای کامپیوتری، برای سامانه مورد نظر دنبال میمورد استفاده 

 ایذره -مسئله بس 3-3

ها، است. درک رفتار سامانه مواد یکی از اهداف فیزیک ماده چگال، مطالعه نظری خواص الکترونی      

پیچیده، مربوط به حل معادله ای های تودهها و نانو ساختارها برای سامانهها، مولکولاعم از اتم

که ییاز آنجااست.  ایذره -، وظیفه اصلی و اساسی مسئله بساست که حل این معادله شرودینگر

ها خیلی قوی است، حل تحلیلی این معادله تنها برای یا الکترواستاتیک بین الکترون نیکنش کولبرهم

 هایتعداد کمی از سامانه

 ــــــــــــــــــــــــــــــ
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Ab initio 1 

ها و توان برای تعداد کمی از اتمحل عددی را تنها میبسیار ساده ممکن است و بطور خاص راه

نهفته  Hای هامیلتونی ذره -محاسباتی در ماهیت بس پیچیدهها، بدست آورد. مسئله اصلی و مولکول

  .است 

(9-5             )                                 




















JI jI

JI

ji

I

JI

M

i I

I
N

i i

i

eZZeZ

e

Mm
H

RRRr

rr2

P

2

p
]P}{R,p}[{r,

2

Ii

2

ji

2

1

2

1

2

 

 شود، ای اعمال میذره -به توابع موج بس این هامیلتونی

(9-2    )                                                                   })R...,,{R};r...,,({r N1n1MB 

ی زیر توصیف      اذره -معادله بس ها، توسطها و اتمهای سامانه واقعی، برحسب سهم الکترونحالتویژه 

 شود: می 

(9-9                 )                           }){R},({r}){R},({r}){R},({rˆ
IitotIiMBIi EH   

ترین های موجود در این مسئله، حل کردن آن حتی امروزه برای قویکنشبا توجه به تعداد زیاد برهم

ها که به سادگی از تقریب ابر کامپیوترها، بسیار مشکل است. بنابراین محققان برای پیدا کردن بعضی

در سال  5ها، توسط بورن و اپنهایمراند. اولین آنهای زیادی را انجام دادهاین عمل را انجام دهد، تلاش

هنوز سوال دیگری وجود دارد: از دیدگاه کوانتومی، به چه صورت معادله ویژه   .[93]بیان شد 5327

کند، را حل کنیم. دوباره با الکترون در مواد را توصیف می  2950کنش بین مقداری الکترونی که برهم

 .داشتای سروکار خواهیم ذره -یک معادله شرودینگر بس

 ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

Born and Oppenheimer 1 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9%DB%8C_%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C#cite_note-enwiki-1
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 تقریب هارتری 1-3-3

کنش های مختلفی در طول قرن گذشته، در راهی درست اما ساده، برای در نظر گرفتن برهمروش    

 -تقریب تکهای تقریبی، مربوط به پیدا کردن یک ها، پیشنهاد شده است. بسیاری از نظریهالکترون

-[. ویژگی40است] 5328در سال   5 خوب برای جمله کولنی است. اولین تلاش مربوط به هارتری ذره

 های اصلی تقریب هارتری عبارتند از:

  پتانسیل کولنی غیر موضعی با پتانسیل کولنی موضعی )پتانسیل هارتری( که توسط

 شود.گیری شده است، جایگزین میها میانگینکل الکترون

(9-4    )                      
rr

rrd
rr

rrrd j

j

N

j





 
 1

)(
1

)()(V 3
1

*3

H  

 ای ذره -تابع موج الکترونی بس({r},{R}) ضرب بصورت حاصلN  تابع موج

 کند، جدا شده است.ذره را ارضاء می -ذره، که معادله شرودینگر تک -تک

(9-1    )                                    )(r....)(r)(r)(r})R{,}r({ 321H iiiii   

که اثرات تبادلی و همبستگی دهد، اما علاوه بر اینتقریب هارتری نتایج قابل قبولی را ارائه می گرچه

 گیرد.گیرد، همچنین اصل طرد پائولی )اثر مولفه اسپینی( را در نظر نمیها را نادیده میبین الکترون

 تقریب هارتری فوک 2-3-3

توان با درج سبت به تعویض هر دو الکترون، میبا توجه به خاصیت پاد متقارنی تابع موج ن        

ذره بیان  -کردن آمار فرمی دیراک، تابع موج را بصورت یک دترمینان اسلیتر برحسب توابع موج تک

 کرد.

 ــــــــــــــــــــــــــ

Hartree 1
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(9-6              )                                                  )](r[det
!

1
{R}),({r} jiHF

N
  

توان به اصطلاح روش هارتری فوک را ها میبا اصلاح پتانسیل هارتری و در نظر گرفتن اسپین الکترون

 [.45شود]بدست آورد که یک جمله اضافی غیر موضعی وابسته به اسپین در هامیلتونی ظاهر می

(9-7      )                        )()(
1

)()(),( *

1

33 rr
rr

rrdrrrVrd ijj

occupN

j

ix



  



 

ها ها و مولکولهای کل برای اتمانرژی بینیتوان پیش، میxVدر این رویکرد جدید از مشارکت تبادلی 

که گاف انرژی خورد بطوریهای حالت جامد شکست میبخشید اما آن در توصیف سامانهرا بهبود 

به هارتری فوک،  های مربوطگیرد. روشها و نیمرساناها را بیش از اندازه در نظر میمربوط به عایق

گیرند. یک امکان برای ها با اسپین مخالف و بنابراین استتار را در نظر نمیهمبستگی بین الکترون

ها، استفاده از روش سوی تقریب هارتری فوک و محاسبه همبستگی بین الکترونرفتن به آن

-اسلیتر بعنوان پایه هایای از دترمیناندر این روش مجموعه[ 42است.] (CI) 5کنش پیکربندیبرهم

نسبت تعداد  ها با سرعت بهشوند، اما تعداد پیکربندیای در نظر گرفته میذره -موج بس ای برای تابع

شود )یک ترکیب یابد که خود بشدت باعث طاقت فرسا شدن روش فوق میها افزایش میالکترون

شود، اما افزایش تعداد یترین حالت در نظر گرفته مها برای توصیف پایینخطی از دترمینان

های با تعداد کم ها به این معنی است که تنها سامانهنسبت افزایش تعداد الکترون ها بهپیکربندی

ای به اصطلاح، ها مربوط به مجموعهروش ی اینهمهانند با دقت بالا محاسبه شوند(. توالکترون می

گیری شده ناشی از ها یک پتانسیل میانگینرونکه همه الکتباشند: بطوریمی 2تقریب میدان میانگین

-های دیگر سامانه، را تجربه میکنش الکترواستاتیک با چگالی بار تشکیل شده توسط الکترونبرهم

 کنند.

Configuration Interaction 1

Mean field approximation 2
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 فرمی-نظریه توماس  3-3-3

-[، بطوری44,49( ارائه شد]5327-5328در سال) 5فرمییک رویکرد متفاوت توسط توماس و         

گیرد و درجات آزادی سامانه تنها کلاسیکی قرار میای در قالب یک چارچوب نیمهذره -که مسئله بس

-[، 41] 5390در سال  2کاست. توسعه این روش توسط دیرا متمرکز شده n(r)در چگالی الکترونی 

ها برحسب تابعی از چگالی در نظر گرفته شد، و همچنین نوتبادلی بین الکتر کنشکه در آن برهم

ها پایه و اساس توسعه نظریه تابعی که اثرات همبستگی را در نظر گرفت، بیان شد. این 9بوسیله اسلیتر

 چگالی بودند.

 DFTبررسی مختصر   3-4

تبادلی یا گرادیان گرچه در مدل توماس فرمی امکان اصلاح )همانند اثرات همبستگی و             

توان بعنوان را نمیتواند منجر به نتایج واقعاً خوبی شود، آنچگالی با بسط دیراک( وجود دارد و می

اولین روش ساده نظریه تابعی چگالی در نظر گرفت. اولین پایه علمی نظریه تابعی چگالی در سال 

دریافت جایزه نوبل شیمی در سال [ که منجر به 46بوسیله هوهنبرگ و کوهن در مقاله اصلی ] 5364

ها نشان دادند که همه خواص الکترونی سامانه، در پیکربندی به کوهن شده بود، معرفی شد. آن 5338

شود: علاوه بر مشخص می n(r)اش، بطور کامل توسط چگالی الکترونی سامانه حالت پایه غیر تبهگن

از چگالی الکترونی بیان کرد. یک سال بعد، در سال  توان تنها بعنوان تابعیاین انرژی و پتانسیل را می

ای به یک ذره -کنشی بسسازگار بمنظور نگاشت مسئله برهم -، کوهن و شم، یک طرح خود5361

بندی دوباره روش میدان میانگین با یک اصل کنشی، و فرمولذره غیر برهم -مجموعه از معادلات تک

                                                 

 

 Thomas and Fermi

Dirac

Slater
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[. بنابراین اولین نقطه عطف 3باشد، ارائه دادند]الکترون می ای از چگالیوردشی که تنها براساس پایه

شم، در نظر گرفته  -کوهن و معادلات کوهن -تواند بر اساس نظریه هوهنبرگنظریه تابعی چگالی، می

 شود.

  کوهن-نظریه هوهنبرگ  1-3-4

کند که خواص مرتبط با ساختار الکترونی سامانه در بیان می (H-Kکوهن ) -نظریه هوهنبرگ       

-شود. این نظریه بیان میبیان می n(r)حالت پایه بصورت کامل توسط چگالی الکترونی حالت پایه 

ای مقید از سامانه v(r)تواند بطور منحصر بفردی پتانسیل خارجی می n(r)کند: چگالی حالت پایه 

ند. منظور از منحصر بفرد، همراه با یک ثابت اضافی است )که در ککنشی را تعیین های برهمالکترون

کنشی در الکترون برهم -Nای از کوهن تعریف شده است(. با در نظر گرفتن سامانه -مقاله هوهنبرگ

  ، هامیلتونی بصورت زیر خواهد شد:extV(r)حضور پتانسیل خارجی 

(9-8               )                                                                           WVTH ext
ˆˆˆˆ  

 که در آن جمله انرژی جنبشی بصورت:

(9-3        )                                                                                   
N

i

iT 2

2

1ˆ 

 الکترون بصورت: -الکترونکنشی و جمله پتانسیل کولنی برهم

(9-50      )                                                                              



ji

ijvW )rr(
2

1ˆ
ji 

 خواهیم داشت: extV(r)کنش با پتانسیل خارجی برهم خواهد بود و برای جمله

 (9-55  )                                                                                   
N

i

extext vV )(r
2

1ˆ
i
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    (KS)شم  -معادلات کوهن 2-3-4
   

ها آن [47توسط کوهن و شم معرفی شده است.] DFTراهبرد مهم ویژه برای حل مسئله عملی    

KS(r)مؤثرکنشی که در معرض پتانسیل های غیر برهمیک سامانه کمکی از الکترون
effv  قرار گرفته و

 شود، را در نظر گرفتند:   توسط هامیلتونی زیر توصیف می

(9-52    )                                                                                     KS

eff

KSKS vTH ˆˆˆ  

کنشی در پتانسیل های غیر برهمنگر برای الکترونبندی اولیه هارتری معادله شرودیهمچنین فرمولو

، را نیز در نظر گرفتند. بر طبق نظریه هوهنبرگ و کوهن، برای K-Hو اصل کمینه  effvخارجی 

 ذره،  انرژی یک تابعی از چگالی است:  -Nکنشی سامانه غیر برهم

(9-59    )                                                                  r(r)~(r)][][ dnvnTnE sss 
      

کنشی، یک شم به شرح زیر است: برای هر سامانه برهم -اصلی مورد استفاده در ایجاد طرح کوهنبیان 

که چگالی حالت پایه دقیق برابر با چگالی حالت وجود دارد، بطوری r(ksv(ذره موضعی  -پتانسیل تک

(r)~(r)باشد، به این معنی که ، میn~(r)پایه از سامانه کمکی nn  . 

توان به مرجع تر میهای کلیکنیم، برای روشهای غیر تبهگن، محدود میمان را به سامانهما بحث

ذره مستقل، با محدودیت  -Nشم از  -کمینه کردن تابعی انرژی برای سامانه کوهن[ مراجعه کرد. 48]

باید برای یک سامانه از ذرات مستقل ساخته  n~(r)که چگالیها و با در نظرگرفتن اینداد الکتروندر تع

 آوریم:     ت زیر را بدست میشود، مجموعه معادلا

(9-54    )                                                                 (r)(r)(r)
2

2
2

iiisv
m

 









 

 ذره تنها دارد: اوربیتال Nترین( چگالی نمایش منحصر بفردی از )پایین
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(9-51    )                                                                             

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i

i rnn
1

2
)((r)~(r)  

 باشد:که در آن محدودیت روی چگالی معادل با تعامد توابع موج می

(9-56    )                                                                                  
iji

i

jd   (r)(r)r 

کند، فرض بر این را تولید می )rn (کنشی داده شده ازچگالی برهم sv)r(که وجود پتانسیل هنگامی

 کند.کوهن پیروی می -از نظریه هوهنبرگ r(sv(است که 

و همچنین، انرژی  r([n(i ) =r(i [(هستند، )rn(ذره تابعی یکتا از چگالی  -های تکبنابراین اوربیتال

 است. )rn(تابعی یکتا از  sT)r[n[(کنشی جنبشی غیر برهم

توانیم دوباره تابعی انرژی کل با ، میv(r)کنشی قرار گرفته در پتانسیل خارجی با شروع از سامانه برهم

 زیر بنویسیم:، بصورت HKF[n]جداسازی جملات 
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 آوریم:و رابطه زیر را بدست 
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 بدست آمده است: HKF[n]که این رابطه با استفاده از سه شرط زیر برای 

  جمله انرژی هارتری 




rr

)r((r)
rr

2

1 nn
ddها را توصیف میکنش بین الکترون، برهم-

 کند.

  انرژی جنبشیsT کنشی است.مربوط به سامانه غیر برهم 

  جمله[n]xcE شود و هنوز مقدار دقیقی برای آن همبستگی نامیده می -انرژی تبادلی
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 شود:مشخص نیست و بصورت زیر تعریف می

(9-53    )                                ][
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شامل پتانسیل و یک قسمت  xcEتوان مشاهده کرد که ( می22-5اما با توجه به معادله )  

 باشد:جنبشی می
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در نزدیکی  (rδn(برای تغییرات کوچک  vE[n]کند که اصل وردشی هوهنبرگ و کوهن تضمین می

 تغییر است:بی n(r) کمینه مقدار چگالی
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 با بکار بستن معادلات اویلر خواهیم داشت:
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 کنیم:را بصورت زیر تعریف می xcvهمبستگی  -پتانسیل تبادلی
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 و همچنین پتانسیل مؤثر 
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 [:43( خواهیم رسید]KSشم ) -سرانجام به معادله خودسازگار کوهن

(9-21 )                                                                     0(r)
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KSکه 
i وKS

i شم هستند. و خواهیم داشت: -بترتیب ویژه مقادیر و ویژه بردارهای کوهن 
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 و  
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 شود:بصورت زیر بسط داده میکنشی و سپس انرژی کل سامانه برهم
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سازگار هارتری کاهش  -، به معادلات خود KSباهم صرفنظر کنیم، معادلات  xcvو  xcEاگر از جملات 

 هیم داشت:کنشی برقرار باشد و خواهای غیر برهمپیدا خواهند کرد. همین مسئله باید برای سامانه

(9-23 )                                     (r)(r)r][][][0 KS

ssss vndTnEnnEnE   

 شود: طور که در بالا ذکر شد، میکه این منجر به بیان نهایی، همان
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(9-90 )                                                               (r)r
rr

)r(

2

1
(r)(r) xcext

KS

eff vd
n

vv 



  

کنشی الکترونی و یک سامانه غیر برهم Nشم متکی به ارتباط سامانه واقعی  -بندی کوهنفرمول

ای ذره -شامل اطلاعات مهم درباره اصلاحات بس r(xcv(است. بنابراین  xcv)r(ساختگی از طریق 

[ برحسب جملات دینامیکی غیر موضعی 10,43ای ]ذره -که در نظریه اختلال بسشود بطوریمی

 شود.توصیف می

شم،  -های حالت پایه و پتانسیل کوهنممکن است این مورد توجه قرار گیرد که نگاشت بین چگالی

 r(xcv(و  )rn(در یک مسیر خاص و ویژه است. در حقیقت ارتباط تابعی واقعی بین  )rn(وابسته به 

غییرات مورد بسیار غیر تحلیلی است: تغییرات کوچک یا حتی بینهایت کوچک در چگالی ممکن است که ت

ایجاد کند. این پتانسیل غیر موضعی است، به این معنی که، تغییرات چگالی در نقطه  xcتوجه در پتانسیل 

 بوجود آورد. ΄rدر نقطه  xcای در پتانسیل ممکن است تغییرات قابل توجه rداده شده 

 xcE با وجود مقدار دقیقتوان بعنوان فرمالیزم دقیق از طرح هارتری در نظر گرفت: را می KSمعادلات 

در  DFTشوند، و تلاش اصلی ای بصورت اصولی و بطور کامل محاسبه میذره -، تمام اثرات بسxcvو 

پیدا  xcسودمندی عملی حالت پایه، موقعی که تقریب خوبی )ساده اما دقیق باشد( برای پتانسیل 

 .شود، قرار گرفته است

 بعضی از ملاحظات

دهد اما اثرات همبستگی رد دقیق از پتانسیل تبادلی ارائه میپتانسیل هارتری یک برآو .5

گیرد، به همین دلیل معادلات هارتری انرژی کل را های سامانه را در نظر نمیبین الکترون

 کنند.زیاد برآورد می
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، در واقع، هم اثرات تبادلی و هم اثرات همبستگی موجود در تابعی KSمعادلات  .2

[n]xcE آورند.می، را به حساب 

توان بعنوان پتانسیل خارجی یکتائی در نظر گرفت را می effVذره مؤثر  -پتانسیل تک .9

های ای از الکترونسامانه n(r)شود، مشابه با چگالی کنشی وارد میکه بر ذرات غیر برهم

 اند.قرار گرفته  v(r)کنشی که در پتانسیل فیزیکی خارجی برهم

ی اولیه )که یک محاسبات طاقت فرسا است( به یک الکترون -Nای ذره -مسئله بس .4

که یک سامانه ساختگی از ای، ساده شده است بطوریذره -معادله تک nمجموعه از 

کنشی، های برهمکنشی را با چگالی الکترونی سامانه واقعی از الکترونهای غیر برهمالکترون

 کند.تعویض می

کنشی در عین حال ساده شده است، اما هنوز ی برهمی مربوط به سامانهشم مسئله -در طرح کوهن

لازم  xcEهمبستگی  -غیر قابل حل است: در حقیقت پیدا کردن یک تقریب خوب برای انرژی تبادلی

شم بطور خود سازگار حل  -بدست آمد، معادلات کوهن xcEکه تقریب خوبی برای است. هنگامی

طور که در شکل کنشی، همانی برهمخواهند شد و در نتیجه چگالی حالت پایه و انرژی کل از سامانه

 واهند آمدرسم شده است، بدست خ 9-5
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 . الگوریتم خود سازگار اصلی2 -3شکل 

 

 ( LDA1تقریب چگالی موضعی ) 3-5

رویکرد کوهن شم نشان داد که چگونه مسئله بس ذره ای را به یک مسئله تک الکترونی       

مشخص باشد.  xcE[n(r)]هم بستگی،  -موثر تبدیل کنیم .که البته نیاز است که تابعی تبادلی

همبستگی به سادگی شناخته شده نیست، بنابراین باید از تقریب -متاسفانه شکل دقیق تابعی تبادلی

 .]15[نامیده میشود (LDA)استفاده کرد.ساده ترین تقریب ،تقریب چگالی موضعی

 ــــــــــــــــــــــــــــــــــ 

Local Density Approximation 1 

كردنانتخاب  

Vin 

  كردن حل

 
in

iii

VpH

EH





2


 

كردنمحاسبه  

2


i

i  

 حل كردن

42  HV  

 محاسبه كردن

][ pfVxc   

 اضافه كردن

xcH

out VVV   

 مقایسه كردن

outin VV ,  

هایلتركیب پتانس  

in

new

outin VVV ,  

 تجزیه و تحلیل

 نتایج
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. ]15[اراده شد 5361همبستگی توسط کوهن شم در سال -یل تبادلیاین تقریب برای پتانس

به صورت زیر   LDAهمبستگی -که از انرژی تبادلی گاز الکترونی همگن به دست می آید.تابع تبادلی

 نوشته می شود: 

(9-95      )𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑛(𝑟)] ≈ ∫ 𝑛(𝑟)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜 (𝑛(𝑟))𝑑𝑟                             

𝜀𝑥𝑐که 
ℎ𝑜𝑚𝑜   تبادلی گاز الکترونی همگن ،با چگالی الکترونی  -انرژی همبستگیn(r)             .می باشد

 ( رامی توان به صورت زیر نوشت:  95-9رابطه )

 

Exc = ∫ 𝑛(𝑟)[𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) + 𝜀𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))]𝑑𝑟    (9-92 ) 

𝜀𝑥عبارت 
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))  ی شود:به صورت زیر محاسبه م 

                                εx
ℎ𝑜𝑚𝑜 = − 3

4⁄ (6𝑛(𝑟) 𝜋⁄ )
1

3                                            (9-99)  

𝜀𝑐محاسبه عبارت 
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))  قدری مشکل تر از عبارت𝜀𝑥

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))  است و محسبه دقیق

برای سیستم های قطبیده اسپینی،  LDAتعمیم  انجام می گیرد. 5آن به  روش منت کارلو کوانتومی 

εxc ( است که LSDA) 2تقریب چگالی اسپینی موضعی 
± (𝑟) = 𝜀𝑥𝑐

± (𝑛+(𝑟), 𝑛−(𝑟)    می

 .]12[باشد

 

 ــــــــــــــــــــــــــــ

5 Quantum Monte Carlo 

2 Local Spin Density Approximation 
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 (GGAتقریب شیب تعمیم یافته ) 3-6
 

می  GGAمحسوب می شود تقریب  LDAتقریب پر استفاده ی دیگری که نسخه تعمیم یافته        

باشد که فرمولبندی متفاوتی از آن توسعه پیدا کرده است. پر استفاده ترین تابع های این تقریب ، تابع 

با  5336( در سال PBEارنزرهوف)-بورگ-و تابع پردو 5332( در سال PW91ونگ )-پردو

 ترهای مختلف فرمول بندی شد.پارام

 -، انرژی تبادلی GGAدر این پایان نامه از دومین تابع این تقریب بهره گرفته شده است. در تقریب 

همبستگی علاوه بر چگالی الکترونی در هر نقطه به تغییرات چگالی در آن نقطه وابسته است . در این 

 صورت رابطه انرژی تبادلی به صورت زیر نوشته می شود : 

Exc
GGA = ∫ 𝑛(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝑛(𝑟), |∇𝑛(𝑟)|)𝑑𝑟 = 𝑛(𝑟)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜𝐹𝑥𝑐(𝑛, |∇𝑛|)𝑑𝑟    (9-94)  

 یک تابع بدون بعد است که به صورت زیر نوشته می شود :  𝐹𝑥𝑐رابطه عبارت که در این 

      𝐹𝑥𝑐(𝑛, |∇𝑛|) = 𝐹𝑥(𝑛, |∇𝑛|) + 𝐹𝑐(𝑛, |∇𝑛|)                       (9 − 91)                 

تابع   cFمی باشد اگر چه نقش آن در عبارت بالا کمتر است. برای    xFمشکل تر از  cFمحاسبه    

ذکر می شود که در بالا به دو   xFهای مختلفی پیشنهاد شده است . اما تنها نام تابع های مربوط به 

برای سیستم های . ]19[می باشد cFنسبت به   xFمورد آن اشاره شد آن هم به علت اهمیت بیشتر  

 قطبیده اسپینی چگالی انرژی در این تقریب به صورت زیر است :

            εxc
± (𝑟) = 𝜀𝑥𝑐

± (𝑛+(𝑟), 𝑛−(𝑟), |∇𝑛+(𝑟)|, |∇𝑛−(𝑟)|)                                           (9-96)  
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 شم-روش های حل معادلات تک ذره ای کوهن 3-7

     

برای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده می  DFTکد های زیادی وجود دارند که از روش     

بین کدها در تقریب های به کار گرفته در آنها وعموما مربوط به  تفاوت اساسی]14,11,16[کنند. 

مجموعه پایه ای است توابع موج کوهن شم را براساس آن بسط داده می شود. این مجموعه پایه ها به 

 سه گروه عمده تقسیم می شوند:

و  Quantum Espressoو  VASP( :کدهایی نظیر PWروش پایه های غیر جایگزیده امواج تخت )-5

 غیره بر این مبنا می باشد .

و اوربیتال های اتمی  Gaussian، مانند کد  Gaussianروش پایه های جایگزیده : ازجمله توابع -2

 و.... SIESTAنظیر کد 

تین خطی . این روش تلفیقی از دو -روش هیبریدی و ترکیبی کره های اتمی ، نظیر اوربیتال مافین-9

 بر این روش استوار است. WIEN2kیه استفاده می کنند. کد محاسباتی روش بالا است که از دو نوع پا

 

 SIESTA1کد 3-7-1

شم بر مبنای ترکیب  خطی -بر مبنای روش دوم یعنی بسط تابع موج کوهن SIESTAکد            

از اوربیتال های جایگزیده ی اتمی و تقریب شبه پتانسیل برای توصیف الکترون های مغزی و هسته 

 را ارائه می دهیم .  SIESTAد. که در اینجا به طور مختصر توصیفی کد می باش

 ـــــــــــــــــــــــــــــــــ

Spanish Initiative for Electronic Simalations with Thousands of Atoms 1 
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 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی 3-7-1-1

  

شم از ترکیب خطی اوربیتال های اتمی عددی -برای حل معادله ی کوهن SIESTAدر کد      

 جایگزیده به عنوان مجموعه پایه به منظور بسط استفاده می شود.

که این اوربیتال های اتمی را می توان به صورت حاصلضرب یک تابع شعاعی در یک هماهنگ کروی 

 نوشته شود :

∅𝑙𝑚𝑛(𝑟, 𝜃, 𝜑) = 𝑅𝑛,𝑙(𝑟)𝑌𝑙,𝑚(𝜃, 𝜑)                                                        (97 − 9) 

 

یک هماهنگ کروی حقیقی برای تکانه زاویه ای  l,mY، و  nیک تابع شعاعی برای اوربیتال  n,lRکه 

صفر   crمی باشد. تابع شعاعی فراتر از یک شعاع خاص  mوعدد کوانتومی مغناطیسی   l اوربیتالی 

می شود. دقت نتایج برای یک سیستم بر مبنای اوربیتال های اتمی وابسته به اندازه و شکل پایه 

 .]14[( چند گانه می باشدξهاست. اندازه تعداد پایه ها بر مبنای زتای)

 

 (szاوربیتال زتای یگانه ) 3-7-1-2

 

( ، آرایش الکترون های لایه ظرفیت را پوشش می دهد که szمجموعه پایه ی زتای یگانه )        

در عناصر  dمحتوای همه پوسته های باز ودر بعضی مواقع پوسته های بسته با انرژی بالا از قبیل لایه 

واسطه می باشد. این توابع پایه توسط حل معادله ی شعاعی شرودینگر برای اتم با پتانسیل محدود 

 کننده بدست می آید.
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 (DZاوربیتال های زتای دوگانه) 3-7-1-3

  

ساخته می شود  Gaussianاوربیتال زتای دو گانه با توجه به ادامه روند شکافت مجموعه پایه ی      

، اوربیتال زتای   splitr  . اوربیتال شکافت، با ساختن یک پایه ی اوربیتالی تحلیلی که به آرامی در شعاع

آید. شکل تابع استفاده شده برای اوربیتال شکافت به صورت زیر اولیه را منطبق میکند، به دست می 

 است :

      𝑅𝑙
2𝜉(𝑟) = {

𝑟𝑙(𝑎𝑙 − 𝑏𝑙𝑟2)                    𝑖𝑓  𝑟 <    𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡

  

𝑅𝑙
1𝜉(𝑟)                                     𝑖𝑓  𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
              (9-98)  

𝑟𝑙با استفاده از پیوستگی توابع موج و مشتقات آن ها در  lb و laثابت های 
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡   تعیین می شود . تابع

𝑅𝑙، یعنی  ξشعاعی دومین زتا 
2𝜉  در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
 دارد . شعاع شکافت  ξدنباله ای مشابه اولین زتا   

𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 توسط پارامتر نرم شکافت تعیین می شود. این پارامتر شعا( ع انطباقmr یک اوربیتال تحلیلی )

با مشخص  mrکه اوربیتال زتای اولی به پایه ی زتای دو گانه می شکافد ، پیدا می کند . شعاع انطباق 

  5رم شکافتنشدن اینکه روند شکافت اوربیتال نسبت به روند اوربیتال زتای اولی باید دارای مقدار 

قرار  5و0به غیر از شامل شدن  5تا 0در بازه ی بین نرم شکافت باشد، تعیین می شود. مقدار معتبر 

شعاع محدود کننده اوربیتال زتای دومی می  mr، شعاع محدود کننده اوربیتال زتای اولی و  crدارد . 

کنترل و تعیین می  رم شکافتنتوسط پارامتر  mrتوسط انرژی برانگیختگی و مقدار  crباشد. مقدار 

 شود. 

rmno-split5 
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 پتانسیلشبه  3-7-2

پتانسیل کولنی قوی و الکترون های مغزی به شدت مقید در اتم ها باعث تغییراتی بسیار           

سریع در توابع موج با تعداد زیادی گره می شوند. درنتیجه به تعداد زیادی توابع پایه برای توصیف نیاز 

ی کنیم. برای کاهش تعداد حالت داریم . برای کاهش تعداد توابع پایه از روش شبه پتانسیل استفاده م

ها در محاسبات می توان الکترون های یک اتم را به الکترون های ظرفیت و مغزی تقسیم کرد. 

الکترون های ظرفیت الکترون هایی هستند که پوسته های خارجی اتم را اشغال می کنند و مسئول 

ها به میزان بسیار زیادی به محیط  پیوند های شیمیایی می باشند. بنابراین خواص الکترونی این حالت

شیمیایی آن ها بستگی دارد. اما الکترون های مغزی الکترون هایی هستند که پوسته های داخلی اتم 

و نزدیک به هسته را اشغال می کنند و در پیوند های شیمیایی مشارکت ندارند. خواص الکترونی این 

ن ها بستگی دارد. پس می توان فرض کرد که حالت ها به میزان بسیار جزئی به محیط شیمیایی آ

پتانسیل الکترون های مغزی مستقل از محیط است، در نتیجه می توان الکترون های مغزی را از 

محاسبات حذف کنیم و فقط الکترون های ظرفیت را در نظر بگیریم. پس می توان پتانسیل ناشی از 

گزین کرد.این پتانسیل در محل هسته تکینه الکترون های مغزی و ظرفیت را با پتانسیل موثر جای

است اما از آنجا که خواص الکترونی مولکول ها و جامدات توسط چگالی بار در ناحیه ی پیوند تعیین 

می شود، نیاز به توصیف دقیق چگالی بار در نزدیکی هسته وجود ندارد بنابراین می توان این پتانسیل 

کرد تا از تکینگی در هسته جلوگیری شود. در نتیجه در  ، جایگزینppVموثر را با شبه پتانسیل 

فواصل دورتر از هسته پتانسیل صحیح را ایجاد کند. به اتمی که هسته و الکترون های مغزی آن 

 -شبه پتانسیل های ترولیر SIESTAتوسط شبه پتانسیل جایگزین شود شبه اتم می گویند. در 

 .]17,18[استفاده می شود 1مارتین

___________________ 

Martin-Troullier1  
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 مقدمه4-1

رخ داد. در  با ورود به صنعت میکرو الکترونیک به عرصه نانو تحول شگرف در این صنعت           

د. در این مقیاس که قابل مقایسه با ابعاد اتمی نکن می مقیاس نانو مواد خواص منحصر به فردی پیدا

خواص کوانتومی همچون اسپین از اهمیت برخوردار می شود. با  است طبیعی است که پارامترها و

تولید قطعات  مطرح شدن حوزه جدیدی به نام اسپین ترونیک مباحث جدیدی در طراحی و ساخت و

الکترونیکی بر این مبنا بنا گردید. اسپین ترونیک حوزه نسبتا جدیدی است که مبنای آن بر اساس 

کنترل جریان اسپینی علاوه بر جریان بار حاملها و استفاده از خاصیت بار و اسپین حاملها تواما در 

ده از حامل بار و اسپین تواما قطعات الکترونیکی همچون ترانزیستورها و دیوها می باشد. مزیت استفا

در یک قطعه باعث افزایش پردازش اطلاعات و قطعاتی با سرعت سوئیچینگ بالا ،همچنین مصرف 

و امکان ذخیره سازی اطلاعات بیشتری در فضای محدودتری در مقیاسهای پایین می  انرژی کمتر

ترونیکی، تزریق اسپین قطبیده  ها در قطعات اسپینی مهم در استفاده از اسپین حاملشود. یک مولفه

عناصر  باشد .یک روش تزریق اسپین استفاده از مواد فرومگنتیت ومیاز یک منبع فرومغناطیس 

 می باشد. ، نیکل و...آنها در حال پر شدن است مثل آهن، کبالت d واسطه ای است که تراز

ی( وجود دارند. که این مواد را نیمرسانا با آلایش عناصر واسطه)عناصر مغناطیس طیف وسیعی از مواد

با  (III-V) آلایش ترکیبات گروه شناسند. می DMSعموما به عنوان نیم رسانا های مغناطیسی رقیق 

هاست. این DMSیونهای مغناطیسی نیز از موضوعات قابل توجه در مطالعات محققان در زمینه 

ساخت قطعات اپتوالکترونیکی  گی منحصر به فردشان از محبوبیت زیادی درژل ویترکیبات به دلی

الایش یافته با عناصر واسطه برای  (III-V) بنابراین معرفی نیمرساناهای گروه برخوردار هستند.

استفاده از پدیده های مغناطیسی که در نیمرساناهای غیر مغناطیسی وجود ندارد را فراهم می کند که 

 می اسپین ترونیک را میسر می سازد. رونیک وامکان استفاده از این ترکیبات را در صنایع اپتو الکت

مفید آن  اشاره کرد که با توجه به خصوصیات منحصر به فرد و BNبه  (III-V)ه ووان از ترکیبات گرت
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یونش  و مستقیم و ]69[(eV7/2) داشتن گاف نواری بزرگ مانند خواص الکتریکی بسیار عالی و

ضریب هدایت گرمایی بالا مورد توجه قرار  پذیری کم وتراکم  طول پیوند خیلی کم و و پذیری بالا

 آن را در بسیاری از کارایی خوب این ماده در دماهای زیاد استفاده از . مقاومت و]2[گرفته است

 کاربردهای فن آوری امروزه امکان پذیر ساخته است.

 بهینه سازی پارامترها 4-2

          

پارامترها را به منظور کاهش در زمان محاسبات، افزایش دقت و سرعت ابتدا باید تعدادی از          

این پارامترها شامل انرژی قطع و تعداد نقاط شبکه در فضای وارون است که به  همگرایی بهینه کرد.

 .طور مختصر توضیحی در مورد هر یک ارائه خواهیم کرد

 انرژی قطع 4-2-1

چگالی بار، انرژی و پتانسیل در ساختار های متناوب  بسیاری از کمیت های فیزیکی برای محاسبه     

به  به حقیقی و بالعکس نیاز  دوره ای، همچنین تبدیل فوریه کمیت های فیزیکی از فضای وارون و

ها این فضا را شبکه محاسبه این انتگرال ه منظوربموجود در این فضا ها می باشیم،  انتگرالهای محاسبه 

نشان می  xΔبا   فاصله این نقاط در فضای حقیقی در فضای شبکه بندی شده را .بندی می کنیم

 زیر است: م. و رابطه آن با انرژی قطع به صورتدهی

 (4-5) 

انرژی قطع می باشد. با زیاد شدن مقدار انرژی قطع   cut E بردار موج تخت قطع و  ck(،  5-4در رابطه )

بیشتری از این نقاط در انتگرال گیری مشارکت  در نتیجه تعداد فاصله نقاط در شبکه حقیقی کمتر و

 همین امر باعث افزایش دقت انتگرال گیری در شبکه حقیقی می شود. و کنند می

 

𝐾𝑐 =
𝜋

∆𝑥
     →        𝐸𝑐𝑢𝑡 =

ℏ2𝑘2

2𝑚𝑒
     →        𝑖𝑓 𝑚, ℏ = 1   →     ∆𝑥 =

𝜋

√2𝐸𝑐𝑢𝑡
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 در فضای وارون  k ی وتعداد نقاط بردار شبکه بند  4-2-2

از آنجا که توابع  نیز تعداد الکترونها در یک جامد تناوبی و به دلیل زیاد بودن تعداد اتم ها و         

  n(r) موج تک ذره ای روی کل جامد گسترده شده است باید برای محاسبه کمیت های مثل چگالی بار

محاسبه شود. با  ،صورت محدود در فضا گسترده شده است ، تعداد زیادی توابع موج که بهr  در نقطه

تعداد تابع موج تک ذره   ∽Ne 2950   می توانیم مساله محاسبه (،2-4استفاده از قضیه بلاخ رابطه )

 در منطقه اول بریلئون و به ازای تعداد محدودی نوار کاهش دهیم.  nkѱ(r)رابه مساله   iѱ(r)  ای 

            (4-2) 

بایستی فضای وارون را شبکه بندی  ع موج در تعداد محدودی از این نقاطفرض داشتن تواب با      

 می باشد 1ارائه شده روش منخارست پک k  نقاط شبکه برای ایجاد SIESTAکنیم. روشی که در کد 

که  می باشد. N×M×Kراستای آزادی در حالت کلی برای شبکه بندی یک ساختار به صورت ].13[

   می باشد. (N×M×1)دو درجه آزادی به صورت  برای ساختار های دو بعدی مانند نانو صفحات با

 خالص وآلایش یافته BNتعیین پارامترهای ورودی نانو صفحه  4-2-3

 انرژی قطع 4-2-3-1

( 0,1نانو صفحه زیگزاگ خالص) ،BNخالص  (n,n)دسته صندلی  و ,n)0 (صفحات زیگزاگاز بین نانو  

علت انتخاب این دو نانوصفحه ایت است که اولا  ( تعیین کردیم9,9یک نانو صفحه دسته صندلی ) و

طول هر دو نانو صفحه تقریبا یکسان است دوما از لحاظ تعداد اتم ها نیز تقریبا تعداد اتم های یکسانی 

این مقادیر بهینه شده  عدم حضور ناخالصی از صفحات در حضور و که برای محاسبات دیگر نانودارند 

 استفاده کردیم.

 ــــــــــــــــــــــــــــــ

onkharest pakM .1 

ѱn(k, r + R) = ѱn(k, r)e(ik.R)    
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کاهش خطا در امر  باعث افزایش سرعت همگرایی و ،انرژی قطع با انتخاب درست در پارامتر 

معین و  kبه ازای تعداد نقاط قطع  ،بهینه شده محاسبات می شویم. به منظور یافتن انرژی قطع

 پارامترهای ورودی دیگر را نیز دقیق و ،غیر از انرژی قطع در فایل ورودی پارامترها به همچنین دیگر

به  ،غییر دادن انرژی قطع در هر مرحلهت با و بالا در نظر گرفتیم تا خطایی در محاسبات صورت نگیرد،

نتایج حاصل شده برای دو نوع نانو  بررسی انرژی کل که به ازای انرژی قطع های متفاوت پرداختیم.

 (گزارش شده است.5-4در جدول و شکل ) ی خالص،صفحه 

 

 (9,9( ب(نانوصفحه خالص )0,1:نمودار انرژی قطع برحسب انرژی کل، الف(نانوصفحه خالص)5-4شکل

 (9,9( و نانوصفحه خالص )0,1: انرژی قطع برحسب انرژی کل، نانوصفحه خالص)5-4جدول

 (Ry)انرژی  قطع      500 200 900 400 100 600

 (eV ()3,3انرژی کل ) -801/2886 -855/2886 -859/2886 -854/2886 -854/2886 -854/2886

 (eV ()0,5انرژی کل ) -413/9608 -108/9608 -158/9608 -120/9608 -120/9608 -120/9608

دو نانو  تغییرات انرژی کل برحسب انرژی قطع برای هر (،5-4شکل) نمودار و باتوجه به جدول بالا

 بنابراین در به بعد مقادیر یکسان است و Ry 400تقریبا از  BNدسته صندلی  زیگزاگ و صفحه ی

 به عنوان انرژی قطع بهینه انتخاب کردیم. را Ry 400 محاسبات مقدار 
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 وارون  فضای در k نقاط  تعداد بردار شبکه بندی و4-2-3-2
       

در هر راستا از فضای  kمرحله بعدی بهینه سازی تعداد نقاط  ،بعد از بهینه سازی انرژی قطع       

ارائه شده روش منخارست پک است  kبرای ایجاد شبکه نقاط  SIESTAوارون است. روشی که در کد 

بعدی می  دو از آنجا که ساختار مورد نظر نانو صفحه است وکه در فصل دوم توضیح داده شده است. 

به  aفقط در یک راستای  cوa،bاین صورت است که از سه راستای  شرایط مرزی اعمال شده به باشد.

مانند بهینه سازی حال ه از برهمکنش در این راستا جلوگیری شود. ور شده تااندازه کافی خلا منظ

 با ودی وارد می کنیم، ازجمله انرژی قطع بهینه شده را در فایل ورو اانرژی قطع ابتدا تمامی پارامتره

بررسی  در هرمرحله و Nتغییر دادن  است با N×N×1صفحه که به صورت  آزادی نانوتوجه به راستای 

لازم به ذکر است که از این دو پارامتر  .بردار شبکه بندی پیدا میکنیمبرای  انرژی کل مقدار بهینه را

دو نتایج برای هر  عدم حضور ناخالصی استفاده نموده ایم. بهینه شده برای محاسبات دیگر در حضور و

 ( گزارش شده است.2-4)شکل نانو صفحه خالص در جدول و

 

 (9,9( ب( نانوصفحه خالص )0,1برحسب انرژی کل، الف( نانوصفحه خالص) k: نمودارتعداد نقاط 2-4شکل
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 (9,9( و نانوصفحه خالص )0,1برحسب انرژی کل، نانوصفحه خالص) k: تعداد نقاط 2-4جدول

 kتعداد نقاط  2 9 4 1 6 7 8

 (eV ()3,3انرژی کل ) -805/2886 -806/2886 -855/2886 -859/2886 -854/2886 -854/2886 -854/2886

 (0,5)( eVانرژی کل ) -439/9608 -107/9608 -159/9608 -158/9608 -120/9608 -120/9608 -120/9608

 

دو  برای هر  kتعداد نقاط حسب تغییرات انرژی کل بر (،2-4شکل) نمودار و توجه به جدول بالا با    

محاسبات  بنابراین در به بعد مقادیر یکسان است و  6 از BNدسته صندلی  نانو صفحه ی زیگزاگ و

برای نمونه های آلایش شده نیز  بهینه انتخاب کردیم. k نقاط به عنوان تعداد را 6مقدار   Nبرای 

 همین مقادیر را در نظر گرفتیم.

 

 مجموعه پایه ها 4-2-3-3
    

دقت محاسبات کمک می کند انتخاب یک پایه مناسب یکی دیگر از کمیت هایی که به افزایش          

به ازای اوربیتال های اتم های تشکیل دهنده ساختار مورد نظر است. همان طور که در فصل سوم 

شم را برحسب ترکیب خطی از -توابع موج تک ذره ای کوهن  SIESTAتوضیح داده شده است کد 

پایه های اوربیتال های اتمی بسط می دهد. پایه های اتمی می تواند توسط تعدادی از پایه های چند 

عموما جوابی با کیفیت بالا با هزینه محاسباتی  (DZP)گانه زتا بسط داده شود. زتای دوگانه قطبیده 

 . پس در تمام محاسبات از این پایه به ازای اوربیتالهای اتمی، بهره برده ایم.کم )زمان( فراهم می کند
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 )زیگزاگ ودسته صندلی( BN بررسی خواص الکترونی نانو صفحه های خالص  4-3

 بهینه سازی ساختارها  4-3-1

ساختار و برای محاسبات ، قدم بعدی بهینه سازی بعد از بهینه سازی پارامتر های مورد نیاز           

موقعیت اتم هاست، که با بهینه کردن ساختار می توان به جایگاه اتمی، ثابت شبکه ی تعادلی و 

همچنین طول پیوندهای اتمی، به منظور بررسی خواص الکترونی دست یافت. مهمترین پارامترهایی 

در نظر  که برای محاسبات نانو صفحه های خالص )دسته صندلی وزیگزاگ( در فایل ورودی بایستی

 ( آمده است.9-4گرفته شود در جدول )

 خالص BNزیگزاگ( -:پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانو صفحه های )دسته صندلی 9-4جدول

 (CGشیب همیوغ ) ⇐(MD)روش دینامیکی مولکولی شبه پتانسیل ⇐          تقریب کد

 ev/ang0002 ⇐همگرایی نیرو GGA(PBE) ⇐   تبادلی-تابعی همبستگی

 (DZP)دوگانه قطبیده ⇐مجموعه پایه ها k  ⇐ 6×6×5بندی فضای بردارشبکه

 1p2 2s2 ⇐( Bآرایش لایه ظرفیت اتم) Ry400 ⇐انرژی قطع

 2p2 2s2 ⇐ (Nآرایش لایه ظرفیت اتم ) 50-1 ⇐همگرایی چگالی بار

 

         BNخواص الکترونی نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی خالص  4-3-2

بعد از بهینه سازی ساختار با قرار دادن پارامترهای ساختاری بهینه  شده به بررسی ومطالعه             

خواص فیزیکی همچون خواص الکترونی می پردازیم. در این بخش به مطالعه ساختار نواری وچگالی 

 می پردازیم. BNخالص  دسته صندلی حالتهای کلی وجزئی نانو صفحه خالص زیگزاگ و
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 بررسی ساختار نواری 4-3-2-1

      

با بررسی ساختار نواری می توان به مقدار گاف نواری وروند تغییرات آن، مستقیم یا غیر         

در  دسته صندلی مستقیم بودن آن دست یافت. ساختارنواری بدست آمده برای نانوصفحه زیگزاگ و

 آمده است. 9-4شکل 

 

 BN (0,1) ( ب(نانوصفحه خالص9,9) BN فحه خالص:ساختار نواری الف(نانوص9-4شکل

دراین نمودارها ساختار نواری سطح انرژی صفر به عنوان موقعیت تراز فرمی می باشد، که با خط افقی 

مستقیم نشان داده شده است. در نیم رسانا های ذاتی چون مقدار چگالی الکترون ها با حفره ها برابر 

که  nانای نوع است تراز فرمی در وسط گاف نواری بین نوار ظرفیت ورسانش قرار می گیرد. نیم رس

که چگالی  pچگالی الکترونها بیشتر از حفره هاست تراز فرمی به نوار رسانش و در نیم رسانای نوع 

حفره ها بیشتر از الکترونهاست تراز فرمی به نوار ظرفیت نزدیک تر است. مقدار گاف نواری و نوع آن 

 BN برای نانو صفحه خالص 4-4)مستقیم )م( وغیر مستقیم )غ م ( ( و موقعیت تراز فرمی در جدول 

 ( گزارش شده است.0,1( و )9,9)
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 BN (0,1) ( ب(نانو صفحه خالص9,9) BN :مقدار گاف نواری وموقعیت تراز فرمی برای الف(نانوصفحه خالص4-4جدول

موقعیت تراز  مقایسه

 (eVفرمی)

گاف اسپین 

 (eVپایین)

گاف اسپین 

 (eVبالا)

 نانوصفحه

 BN  (9,9) م6/4 م6/4 -1257/9 م6/4(59)

 BN( 0,1) م7/4 م7/4 -1583/9 م75/4(69)

 

و  eV  6/4گاف نواری حالت خالص BN( 52×52برای نانو صفحه دسته صندلی )59در مرجع شماره 

 گزارش داده شده است. eV75/4( 0,8برای نانو صفحه خالص )  69در مرجع 

 

 (PDOS) ( و جزئیDOSمحاسبه چگالی حالت های کلی ) 4-3-2-2
         

یکی دیگر از مهمترین کمیت هایی که در قسمت خواص الکترونی مورد بحث قرار می گیرد،        

محاسبه چگالی حالتها می باشد. منظور از چگالی حالت های یک سیستم تعداد حالتهای الکترونی در 

دسترس در واحد حجم در واحد انرژی می باشد که در اطراف یک انرژی می تواند وجود داشته باشد. 

الی حالت صفر بدین معناست که هیچ حالتی برای اشغال در نوار انرژی مورد نظر وجود ندارد . چگ

 T=0 چگالی حالتهای غیر صفر زیر تراز فرمی مربوط به نوار ظرفیت می باشد که در دمای مطلق 

ر چگالی حالتهای غیر صفر بالای تراز فرمی مربوط به نوار ظرفیت میباشد که د کاملا پر هستند و

کاملا خالی هستند. چگالی حالتهای یک ترکیب مجموع چگالی حالت های جزئی  T=0دمای مطلق 

اتم های تشکیل دهنده آن است و چگالی حالت های یک اتم مجموع چگالی حالت های جزئی 

 اوربیتالهای اتمی آن اتم می باشد.

چنانچه چگالی حالتهای کلی یک سیستم برای اسپین بالاوپایین برای تمام انرژی ها متقارن باشد به 

این معناست که سیستم هیچ خصلت مغناطیسی از خود نشان نمی دهد. از روی چگالی حالت های 
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 کلی می توان تشخیص داد کدام اتم نقش بیشتری در تشکیل نوارهای انرژی رسانش و ظرفیت دارد و

از روی چگالی حالت های جزئی می توان سهم اوربیتالی آنها را در تشکیل نوارهای انرژی رسانش و 

ظرفیت مشخص کرد. اما اهمیت بیشتر مربوط به چگالی حالت های اطراف تراز فرمی است زیرا 

 بسیاری از خواص از جمله رسانش الکتریکی به آن وابسته است.

 4-4( در شکل 0,1( و زیگزاگ)9,9نانو صفحه ی دسته صندلی) نمودار چگالی حالت های کلی برای

( و 9,9رسم شده است. همچنین نمودار چگالی حالت های جزئی برای نانو صفحه ی دسته صندلی )

رسم شده است. در تمامی نمودار ها خط چین عمودی موقعیت تراز  1-4( در شکل 0,1زیگزاگ)

 فرمی را نشان می دهد.

 

 

 (0,1( ب( نانو صفحه زیگزاگ)9,9چگالی حالت های کلی الف(نانوصفحه دسته صندلی):نمودار 4-4شکل 

 

و نمودارهای ساختار نواری این دو نانو صفحه مشاهده می کنید چون  4-4همان طور که در شکل 

حالت اسپین بالا و پایین کاملا متقارن است چگالی حالتهای جزئی آنها فقط به ازای اسپین بالا رسم 

 ت.شده اس
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 (0,1( ب( نانو صفحه زیگزاگ)9,9:نمودار چگالی حالت های جزئی الف(نانوصفحه دسته صندلی )1-4شکل

در هر دو نانو صفحه مورد بررسی نمودار چگالی حالت ها ی اسپین بالا و پایین کاملا متقارن بوده در 

مغناطیسی از  نتیجه هیچ نوع قطبش اسپینی مشاهده نشده است پس نانو صفحه های مذکور خصلت

در شکل گیری چگالی حالت  خود نشان نمی دهد. برای مشخص شدن سهم اوربیتالی تک تک اتم ها

رسم شده است.  1-4های ایجاد شده در نوارها نیاز به رسم چگالی حالتهای جزئی داریم که در شکل 

نوار ظرفیت مربوط همانطور که در این نمودار مشاهده می کنید بیشترین سهم در چگالی حالتها ، در 

به طور کلی حالت های  می باشد. Bاتم  p2و در نوار رسانش مربوط به  Nاتم  p2به اوربیتالهای 

با  می باشد.  Bاتم  P4و Nاتم  p2اطراف تراز فرمی در هر دو نوار ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین 

در دو نوار در بازه  Bاتم  s2و  Nاتم  s2توجه به نمودار ها نقش چگالی حالت های اوربیتال های 

انرژی رسم شده بسیار اندک است و می توان نتیجه گرفت که این حالت ها در ناحیه مغزی توزیع 

که در  59شده اند که این موضوع به جایگزیدگی الکترون های این اوربیتال ها اشاره دارد. در مقاله 

حالت ها که در این مقاله برای حالت خالص نانو  فصل اول آورده ایم مشاهده می کنیم که چگالی

صفحه رسم کرده اند کاملا متقارن است و در حالت خالص هیچ گشتاور مغناطیسی ایجاد نشده است 

 و با نتیجه ای که ما در این پژوهش گرفتیم کاملا مطابقت دارد.
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 آلایش یافته با عناصر واسطه  BNبررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانو صفحات  4-4
         

نیم رساناهای رقیق شده مغناطیسی از اهمیت بالایی برخوردار است چرا که در صنعت نوپای          

اسپین ترونیک که در فصل های قبل به آن اشاره شده است کاربرد فراوانی دارد. در میان این نیم 

ه یک ماده میزبان مناسب برای آلایش با عناصر واسطه به دلیل گاف نواری پهن آن را ب BNرساناها 

تبدیل کرده است . آلایش نانو ساختار های این ماده بیشتر بر روی نانو روبان ها ونانو لوله ها صورت 

گرفته است. با توجه به ویژگی ها و خواص و شکل ساختاری نانو صفحه وکارهایی که برروی آلایش 

ای مورد نظر شده است. قصد داریم به بررسی خواص الکترونی و این شکل ساختاری در نیم رسان

مغناطیسی آن در حضور عناصر واسطه مغناطیسی بپردازیم. نانو صفحه ای که مورد بررسی قرار گرفت 

( می باشد. در ابتدا قبل از محاسبات پارامترهای 9,9) دسته صندلی ( و0,1نانو صفحه زیگزاگ )

آمده  1-4اسبات با دقت کافی تعیین کرده ایم. این پارامترها در جدولورودی را به منظور انجام مح

 است.

 آلایش یافته با عناصر واسطه BNزیگزاگ( -: پارامترهای ورودی محاسبات، برای نانو صفحه های )دسته صندلی  1-4جدول

 1p4 4s4 ⇐ (Bآرایش لایه ظرفیت اتم بورون ) شبه پتانسیل ⇐تقریب کد

 3p4 4s4 ⇐ (Nآرایش لایه ظرفیت اتم نیتروژن) GGA(PBE) ⇐   تبادلی-همبستگیتابعی 

 3d2s1 ⇐( Crآرایش لایه ظرفیت اتم کروم ) k    6×6×5بردار شبکه بندی فضای

 3d52𝑠4 ⇐ (Mnآرایش لایه ظرفیت اتم منگنز ) Ry400 ⇐ انرژی قطع

 3d62𝑠4 ⇐ (Feآرایش لایه ظرفیت اتم آهن ) 50-1 ⇐ همگرایی چگالی بار

     ⇐نیروها         همگرای
eV

A°    02/0 (آرایش لایه ظرفیت اتم کبالتCo)⇐ 3d72𝑠4 

 3d82𝑠4 ⇐ (Niآرایش لایه ظرفیت اتم نیکل) CGشیب همیوغ ⇐روش دینامیکیمولکولی

 3d32𝑠4 ⇐(Vآرایش لایه ظرفیت اتم وانادیوم) DZP ⇐مجموعه پایه ها
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 با عناصر واسطه   ( آلایش یافته0,5) BN نانو صفحه 4-4-1

( توسط عناصر واسطه ی مغناطیسی 0,1) BNجهت بررسی آلایش نانو صفحه ی           

(Cr,Mn,Fe,Coاز یک ابر سلول )اتم  20،که شامل 5×6×6B اتم  20وN  .می باشد استفاده کرده ایم

، جانشین  Nورد نظر با اتم های با توجه به اختلاف زیاد شعاع یونی و میزان الکترون خواهی عناصر م

صورت گرفته است. جایگزینی یک و دو اتم از این عناصر  Bسازی عناصر مغناطیسی به جای اتم های 

در ابر سلولهای انتخابی می شود. آلایش تکی در دو   %50و %1( منجر به آلایش 0,1در نانو صفحه )

یسی و آنتی فرو مغناطیسی در دو وضعیت لبه حالت وسط و لبه  و آلایش دوتایی در دو فاز فرو مغناط

به ترتیب ساختار ابر سلول آلایش  6-4و وسط در دو حالت دور و نزدیک انجام گرفته است. در شکل 

( نشان داده شده 0,1در دو وضعیت دور ونزدیک و ابرسلول خالص برای نانو صفحه ) %50و %1یافته 

 مشخص گردیده است. موقعیت اتم های مغناطیسی با رنگ قرمز  است.

 

در لبه  %50در وسط د( آلایش %1در لبه ج( آلایش %1(  ب(آلایش0,1) BN: الف( ساختار خالص نانو صفحه 6-4شکل

 در وسط در وضعیت نزدیک %50در لبه در وضعیت نزدیک  و( آلایش %50دروضعیت دور  ه( آلایش
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دسفته    )زیگفزاگ و  BN بررسی خواص الکترونی نانو صففحه ی آلایفش یافتفه     4-4-1-1

 صندلی(

         

در این قسمت پس از بهینه سازی ساختار به بررسی خواص الکترونی از جمله ساختار نواری و      

چگالی حالتها می پردازیم. ساختار نواری و چگالی حالتها برای هر دو نانو صفحه مذکور در شکل 

( برای 0,1نشان داده شده است. با توجه به ساختار نواری اندازه گاف برای نانو صفحه ) 4-4و 9-4های

وموقعیت تراز فرمی در  وبه صورت مستقیم eV7/4هر دو حالت اسپین بالا و پایین برابر با 

ین بالا ( برای هر دو حالت اسپ9,9همچنین اندازه گاف نواری برای نانو صفحه ) و  -eV1583/9انرژی

به دست  -eV1257/9و موقعیت تراز فرمی در انرژی و به صورت مستقیم eV6/4و پایین برابر با 

آمده است. با توجه به متقارن بودن چگالی حالتها و گشتاور مغناطیسی بدست آمده در این نمونه ها 

ر حالت خالص می باشد، می توان نتیجه گرفت که هر دو نانو صفحه د )-Bµ 00008/0 ( حدودکه در 

 دارای خاصیت مغناطیسی نیستند.

 

 ( آلایش یافته0,5)  BNساختار نواری نانو صفحه  4-4-1-1-1
  

درصد آلایش در دو وضعیت دور و نزدیک  50و1ساختار نواری نمونه های آلایش یافته             

محاسبات در دو فاز فرو درصد آلایش به دلیل زوج بودن تعداد آلاینده ها  50بررسی شده است. برای 

( انجام شده است، که Cr,Mn,Fe,Coمغناطیس وآنتی فرو مغناطیس با عناصر واسطه ی مغناطیسی )

 .رسم گردیده است  ( آلایش یافته0,1)  BNنانو صفحه  ساختار نواری51-4تا  8-4در شکل های    
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 Coج(  Feب(  Crدر موقعیت لبه الف(  %1: آلایش  4-7
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 Coد(  Feج(   Mnب(  Crدر موقعیت وسط الف(  %1: : آلایش  8-4شکل
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د(   Feج(   Mnب(  Crفاز فرو مغناطیس الف( -در موقعیت لبه در وضعیت دور  %50: آلایش 3-4شکل

Co 
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  Feج(   Mnب(   Crفاز فرو مغناطیس الف( -در موقعیت لبه در وضعیت نزدیک  %50: آلایش 50-4شکل

 Coد( 
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 Feج(  Mnب(  Crفاز فرو مغناطیس الف( -در موقعیت وسط در وضعیت نزدیک  %50: آلایش 55-4شکل

 Coد( 
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 ج( Mn ب(   Crفازآنتی فرو مغناطیس الف( -در موقعیت لبه در وضعیت دور  %50: آلایش 52-4شکل

Fe   )دCo 
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 Crفازآنتی فرو مغناطیس الف( -در موقعیت لبه در وضعیت نزدیک  %50: ساختار نواری آلایش 59-4شکل

 Coد(  Feج(    Mnب( 
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  Mnب(  Crفازآنتی فرو مغناطیس الف( -در موقعیت وسط در وضعیت نزدیک  %50: ساختار نواری آلایش 54-4شکل

 Coد(  Feج(  

( ومقایسه آن با ساختار نواری نمونه 0,1های آلایش یافته ابر سلول) با بررسی ساختار نواری نمونه

خالص مشاهده شد که نوارهایی در میان گاف نواری خالص ایجاد شده وباعث تغییر شکل ساختار 

نواری و اندازه گاف انرژی شده است. مقدار و نوع گاف به ازای اسپین بالا و پایین و موقعیت تراز فرمی 

آمده است در این جداول )م=گاف نواری  7-4و  6-4داولو رفتار الکترونیکی نمونه آلایش یافته در ج
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=نیم  NMS=نیم رسانای مغناطیسی رقیق شده  DMSمستقیم ، غ م=گاف نواری غیرمستقیم ، 

 =شبه فلز)نیم فلز(( اشاره دارد. HMرسانای غیر مغناطیسی ، 

 فاز آنتی فرو مغناطیس-BN(0,1)نانو صفحه %50درآلایش  eV: گاف نواری وموقعیت تراز فرمی برحسب 6-4جدول

 رفتار الکترونی موقعیت تراز فرمی گاف اسپین پایین گاف اسپین بالا آلایش

  Crآنتی فرو    -درلبه دور

%50 

 NMS -2404/4 م 26/5 م 26/5

آنتی فرو         -درلبه دور

Mn %50 

 DMS -7532/4 م12/5 م61/5

آنتی فرو         -درلبه دور

Fe %50 

 NMS -7032/9 م67/2 م67/2

آنتی فرو       -درلبه دور

Co %50 

 NMS -3427/4 م8/2 م8/2

آنتی فرو        -درلبه نزدیک

Cr %50 

 NMS -4128/4 م68/0 م68/0

آنتی فرو       -درلبه نزدیک

Mn %50 

 NMS -8810/4 م8/0 م8/0

آنتی فرو         -درلبه نزدیک 

Fe %50 

 NMS -1766/9 م 7/2 م 7/2

آنتی فرو         -درلبه نزدیک 

Co %50 

 NMS -7176/4 م04/2 م04/2

آنتی فرو         -دروسط نزدیک 

Cr %50 

 NMS -6361/4 م16/0 م14/0

آنتی فرو         -دروسط نزدیک

Mn %50 

 DMS -8785/4 م38/0 م28/5

آنتی فرو         -دروسط نزدیک 

Fe %50 

 NMS -1740/9 م76/2 م80/2

آنتی فرو         -دروسط نزدیک 

Co %50 

 NMS -7845/4 م66/5 م72/5
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 فاز فرو مغناطیس-BN(0,1)نانو صفحه %50و  %1: گاف نواری وموقعیت تراز فرمی درآلایش 7-4جدول

 رفتار الکترونی موقعیت تراز فرمی گاف اسپین پایین گاف اسپین بالا آلایش

 DMS -9414/4 م47/4 مCr %1 18/5درلبه    

 DMS -7711/9 م21/9 مFe %1 27/4درلبه    

 HM -8574/4 0 مCo %1 4/9درلبه    

 DMS -9414/4 م41/4 مCr %1 18/5دروسط    

 DMS -8726/4 م98/4 مMn %1 59/5دروسط    

 DMS -7711/9 م21/9 مFe %1 95/4دروسط    

 DMS -3492/4 م59/2 مCo %1 25/4دروسط    

 Cr       -درلبه دور

%50 

 DMS -2018/4 غ م98/4 غ م01/5

 Mn -درلبه دور

%50 

 DMS -6553/4 غ م25/4 م2/5

 Fe   -درلبه دور

%50 

 DMS -7972/9 م76/2 م12/9

 Co  -درلبه دور

%50 

 DMS -4738/4 م1/5 م98/9

 Cr -درلبه نزدیک

%50 

 HM -6617/4 م97/4 0

 Mn -درلبه نزدیک

%50 

 DMS -0642/1 م77/9 غ م54/0

 Fe -درلبه نزدیک 

%50 

 DMS -6565/4 م42/2 م76/5

 Co -درلبه نزدیک 

%50 

 DMS -7420/4 م51/5 م41/5

 Cr -دروسط نزدیک 

%50 

 DMS -6560/4 م92/4 م54/0

 -دروسط نزدیک

Mn %50 

 DMS -3723/4 م18/9 غ م16/0

 Fe -دروسط نزدیک 

%50 

 DMS -6967/4 م1/2 م76/5

 -دروسط نزدیک 

Co %50 

 DMS -7813/4 م42/5 م8/5
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تفاوت اندازه گاف انرژی بین اسپین بالا و پایین ناشی از شکافتگی اسپینی تبادلی می باشد. این تفاوت 

آلایش یافته اند. که  Fe,Coبیشتر از نمونه هایی است که با  Cr,Mnدر نمونه های آلایش یافته با 

است. اختلاف گاف نواری  Cr,Mnحاکی از میزان شکافتگی اسپینی بیشتری در ساختار مورد نظر با 

گشتاور مغناطیسی غیر صفر باعث ایجاد یک قطبش اسپینی  پایین در اطراف تراز فرمی و اسپین بالا و

اسپین پایین  در خواص ترابردی می شود. که نشان دهنده سهم متفاوت الکترون ها با اسپین بالا و

در وضعیت لبه با توجه به اینکه در حالت  %1در آلایش  Co 7-4و 6-4است. با توجه به جداول 

در فاز   %50اسپین پایین گاف نواری آن صفر است از خود رفتار نیم فلزی نشان می دهد در آلایش 

سپین بالای آن صفر است از خود در وضعیت لبه نزدیک با توجه به اینکه گاف ا Crفرومغناطیس 

رفتار نیم فلزی نشان می دهد و در مابقی آلایش ها در فاز فرو مغناطیس رفتاری که از خود نشان می 

 Cr,Mn,Fe,Coدهد، نیم رسانای رقیق شده مغناطیسی می باشد.  اما در فاز آنتی فرو مغناطیس 

رفتار نیم رسانای مغناطیسی رقیق فقط در وضعیت لبه دور از خود  Mnدر وضعیت وسط نزدیک و 

شده را نشان می دهد و در مابقی آلایش ها در فاز آنتی فرومغناطیس رفتار آنها به صورت نیم رسانای 

و مقایسه  7-4تا  6-4  غیرمغناطیسی می باشد. با توجه به موقعیت تراز فرمی گزارش شده در جداول

شاهده می شود که در تمامی نمونه ها موقعیت ( م-eV1583/9با موقعیت تراز فرمی نمونه خالص )

 Cr,Co,Mnنسبت به  Feتراز فرمی به سمت انرژی های پایین تر شیفت پیداکرده است. اما در 

 موقعیت تراز کمتر فرمی تغییر کرده است. 

 

 BN (0,5)بررسی چگالی حالتهای نانو صفحه ی آلایش یافته  4-4-1-1-2
       

واسطه ی آلایش عناصر واسطه مغناطیسی در گاف انرژی ساختار نواری   های ایجاد شده به حالت  

( که در بخش قبل مشاهده کردیم. در این بخش به بررسی چگالی 0,1) BNنانوصفحه خالص 

حالتهای نمونه های آلایش یافته می پردازیم. بررسی ها نشان می دهد که حالتهای ایجاد شده اطراف 
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 -d3 ینی می گردد، ناشی از هیبریداسیون بین حالت های اوربیتالیتراز فرمی که باعث قطبش اسپ

TM  وp4- N حالت ها ، چگالی حالتهای کلی   های اطراف آن می باشد . لذا جهت بررسی دقیقتر آن

مشاهده می کنیم. چگالی حالت های جرئی رسم شده  22-4تا 51-4و جزئی نمونه ها در شکل های

های اطراف آن می باشد که بیشترین سهم را در حالت  p4- Nو  d3- TMشامل حالت های اوربیتالی 

 های اطراف تراز فرمی ایجاد کرده است.

 

ج(   Feب(  Cr ( الف( 01درلبه نانوصفحه ) %1( آلایش N-2pوTM-3d:چگالی حالتهای کلی وجزئی) 51-4شکل

Co 
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ب(   Crالف( BN (0,1دروسط نانوصفحه ) %1( آلایش N-2pوTM-3d: چگالی حالتهای کلی وجزئی)56-4شکل 

Mn  )جFe  )د Co 
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حالت فرو مغناطیس -درلبه وضعیت دور %50( آلایش N-2pوTM-3d: چگالی حالتهای کلی وجزئی)57-4شکل 

 Coد(   Feج(  Mnب(   Crالف(  BN(0,1نانوصفحه )
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حالت فرو مغناطیس  -درلبه وضعیت نزدیک %50( آلایش N-2pوTM-3d: چگالی حالتهای کلی وجزئی)58-4شکل 

 Coد(   Feج(  Mnب(   Crالف(  BN(0,1نانوصفحه )
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حالت فرو  -دروسط وضعیت نزدیک %50( آلایش N-2pوTM-3dجزئی) : چگالی حالتهای کلی و53-4شکل 

 Coد(   Feج(  Mnب(   Crالف(  BN(0,1مغناطیس نانوصفحه )
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درلبه دروضعیت دور در حالت آنتی فرو  %50( آلایش N-2pوTM-3dجزئی) : چگالی حالتهای کلی و20-4شکل 

 Coد(  Feج(Mn  ب(  Crالف(  BN(0,1مغناطیس نانوصفحه )
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درلبه دروضعیت نزدیک در حالت آنتی فرو  %50( آلایش N-2pوTM-3dجزئی) : چگالی حالتهای کلی و25-4شکل 

 Coد(   Feج(  Mnب(   Crالف(  BN(0,1مغناطیس نانوصفحه )
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دروسط دروضعیت نزدیک در حالت آنتی  %50( آلایش N-2pوTM-3dجزئی) : چگالی حالتهای کلی و22-4شکل 

 Coد(   Feج(  Mnب(  Crالف(  BN(0,1فرو مغناطیس نانوصفحه )

 



81 

 

به صورت فرومغناطیس در هر دو  %50با توجه به منحنی چگالی حالت های نمونه های آلایش یافته 

وضعیت دور و نزدیک شاهد یک عدم تقارن در چگالی حالت های اسپین بالا و اسپین پایین اطراف 

تراز فرمی می باشیم. این عدم تقارن با توجه به گشتاورهای ایجاد شده، بیانگر ایجاد یک قطبش 

ازای  نوار ظرفیت و نوار رسانش در  به Cr و  Mnاسپینی می باشد. این حالت های قطبشی در آلایش 

در نوار رسانش به ازای اسپین بالا و پایین ایجاد شده است. با  Co و Feحالت اسپین بالا و در آلایش 

بررسی نمودار چگالی حالت های جزئی این نمونه ها کاملا مشخص شده است که بیشترین سهم در 

 p4- Nو  d3- TM بین حالت های اوربیتالی حالت های قطبشی ایجاد شده ناشی از هیبریدا سیون

با  های اطراف آن می باشد. سهم این هیبریداسیون در آلایش های عناصر مختلف، متفاوت است.

فاز آنتی فرو مغناطیس در وسط حالت  Cr,Mn  %50بررسی نمودار چگالی حالت ها در آلایش 

در لبه حالت دور شاهد یک عدم تقارن اندکی در چگالی حالت های اسپینی  Mn %50آلایش نزدیک و

بالا و پایین نسبت به وضعیت آلایش های دیگر)کاملا متقارن( هستیم. این می تواند ناشی از عدم 

های اطراف خود برقرار  Nبا  TMتقارن موقعیتی آلاینده ها در ساختار و طول پیوند متفاوتی که دو 

 د.  کرده اند باش

 

 BN (0,5)بررسی خواص مغناطیسی نانو صفحه ی آلایش یافته  4-4-1-2
 

آلایش عناصر واسطه ی مغناطیسی باعث ایجاد حالت هایی در میان گاف نواری نانو صفحه       

خالص شده است . این حالت ها باعث تغییر در ساختار نواری و اندازه ی گاف نواری شده است . در 

فاوت حضور آلاینده ها به ازای اسپین بالا و پایین گاف های نواری متفاوتی به دست آمد که این ت

باعث عدم تقارن در چگالی حالت های اسپینی و ایجاد حالت های قطبشی اطراف تراز فرمی شد و 

باعث شد که ساختار خاصیت مغناطیسی پیدا کند. در این بخش به بررسی خواص مغناطیسی که 
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شامل شناسایی فاز پایدار و محاسبه گشتاورهای مغناطیسی در حضور ناخالصی ها می باشد، می 

 زیم.پردا

 BN (0,5)شناسایی فاز پایدار مغناطیسی نانوصفحه آلایش یافته  4-4-1-2-1
        

برای شناسایی فاز پایدار مغناطیسی باید مقادیر انرژی کل حالت های آلایش شده محاسبه و     

مقایسه شوند. حالت پایدار حالتی است که دارای کمترین انرژی کل است. مقادیر انرژی ها به ازای 

گزارش شده است. انرژی کل نمونه خالص  8-4بررسی شده و مقادیر آن در جدول %50و %1آلایش 

، اختلاف انــرژی 8-4است. اختلاف انرژی محاسبه شده در جدول  -eV 553080/7244برابر با   

𝐸∆فازهای فرو مغناطیســی و آنتــی فرو مغناطیســی می باشد که به صــورت   = 𝐸آنتی فرو −

𝐸تعریف شده است. اختلاف انرژی مثبت بیانگر این است که فاز پایدار فرو مغناطیس می باشد.  فرو

واختلاف انرژی های  8-4با توجه به جدول  محاسبه شده است. %50این اختلاف انرژی برای آلایش 

به صورت  Feبدست آمده، حالت پایدار مغناطیسی در ساختار مورد نظر به لحاظ انرژی در آلایش 

ها از یکدیگر نبود و در هر دو  Feنتی فرو مغناطیس بدست آمد که وابسته به فاصله و موقعیت آ

وضعیت دور و نزدیک به یک صورت بدست آمد. اما در مابقی آلایش ها شاهد این بودیم که موقعیت 

در  در وضعیت دور Crها از هم بر نوع فاز مغناطیسی ساختار اثر می گذارد. مثلا آلایش  TMفاصله 

فاز آنتی فرو مغناطیس و در وضعیت نزدیک در فاز فرو مغناطیس قرار می گیرد. نظم مغناطیسی 

توسط جفت شدگی گشتاورهای مغناطیسی مربوط به یون های مغناطیسی تعیین می شود. در فلزات 

مغناطیسی )عناصر واسطه(، آرایش مغناطیسی و برهم کنش های تبادلی به صورت هم پوشانی 

آن ها رخ می دهد. اما در جامدات ترکیبات یونی، با توجه به کوتاه برد  d بین اوربیتال هایمستقیم 

بودن و گستردگی فضایی کوچک برهم کنش تبادلی و همپوشانی اوربیتالی به صورت مستقیم ، این 

نوع بر هم کنش تبادلی رخ نمی دهد. برهم کنشی که رخ می دهد به نام برهم کنش ابر تبادلی می 
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اشد. این برهم کنش ابر تبادلی در دو نوع مستقیم و غیر مستقیم  است که به ترتیب هر یک مسئول ب

 رفتار آنتی فرو مغناطیس و فرو مغناطیس در مواد می باشد. 

 

=∆ (eVانرژی آنتی فرو) (eVانرژی فرو) آلاینده 𝐸آنتی فرو − 𝐸فاز پایدار فرو 

 -------- --------- ---------- -Cr %1 118477/7408درلبه    

 ---------- -------- --------- -Fe %1 524917/7681درلبه    

 -------- ----------- -------- -Co %1 598630/7305درلبه    

 -------- --------- --------- -Cr %1 1181152/7408دروسط    

 ---------- --------- ---------- -Mn %1 490376/7195دروسط    

 --------- --------- ---------- -Fe %1 524990/7681دروسط    

 --------- -------- --------- -Co %1 771210/7300دروسط    

 مغناطیسآنتی فرو  -Cr %50 377145/7179- 331619/7179- 058552/0 -درلبه دور

 Mn -درلبه دور

%50 

 آنتی فرو مغناطیس -051273/0 -427733/7820 -452120/7820

 آنتی فرو مغناطیس -Fe %50 557307/8527- 589325/8527- 066054/0 -درلبه دور

 Co -درلبه دور

%50 

 فرو مغناطیس 57412/69 -606026/8434 -780146/8117

 Cr -درلبه نزدیک

%50 

 فرو مغناطیس 991858/0 -984080/7174 -753838/7174

 Mn -درلبه نزدیک

%50 

 فرو مغناطیس 207209/0 -321790/7820 -592399/7825

 Fe -درلبه نزدیک 

%50 

 آنتی فرو مغناطیس -237027/0 -698898/8528 -945855/8528

 Co -درلبه نزدیک 

%50 

 فرو مغناطیس 895542/69 -378999/8431 -803471/8113

 Cr -دروسط نزدیک 

%50 

 فرو مغناطیس 649656/0 -734883/7174 -498101/7171

 Mn -دروسط نزدیک

%50 

 فرو مغناطیس 505309/0 -836971/7825 -338278/7825

 Fe -دروسط نزدیک 

%50 

 آنتی فرو مغناطیس -295504/0 -219920/8523 -022256/8523

 Co -دروسط نزدیک 

%50 

 آنتی فرو مغناطیس -526591/0 -182395/8160 -416736/8160

 

 آلایش یافته BN(0,1:مقادیر انرژی و فاز پایدار نانوصفحه)8-4جدول



88 

 

ها از یکدیگر  Feکه وابسته به فاصله و موقعیت  Feپس رفتار آنتی فرو مغناطیس در حضور آلایش 

هم کنش ابر تبادلی  نبود و در هر دو وضعیت دور و نزدیک به یک صورت بدست آمد، توسط بر

می شود. در مابقی آلایش ها به دلیل اینکه فاز مغناطیسی با توجه به فاصله   توجیه ]60,65[مستقیم

ها نسبت به هم تغییر کرده  است که با توجه به مقدار اختلاف انرژی به دست آمده در  TMو موقعیت 

در وضعیت لبه دور فاز پایدار فاز آنتی فرو مغناطیس است اما در  Cr,Mnدر آلایش  8-4جدول 

در وضعیت لبه  Coدیک و وسط نزدیک فاز پایدار فاز فرو مغناطیس است. در آلایش وضعیت لبه نز

دور و لبه نزدیک فاز پایدار فاز فرو مغناطیس است و در موقعیت وسط نزدیک فاز پایدار فاز آنتی فرو 

توجیه گردد. با توجه  ]RKKY ]62نوع برهم کنش در این مواد می تواند توسط مدل  مغناطیس است

در میان آلایش هایی که فاز پایدارشان به صورت فرو مغناطیس بدست آمده است  8-4ول به جد

می باشد که بیانگر پایداری فاز فرو مغناطیس در دماهای  Coبیشترین اختلاف انرژی مربوط به آلایش 

 بالاتر به ازای این آلایش می باشد.

 

 ( آلایش یافته0,5) BNبررسی گشتاورهای مغناطیسی در نانو صفحه ی  4-4-1-2-2
  

با توجه به آنچه در بخش شناسایی فاز مغناطیسی بیان شد، نظم مغناطیسی توسط جفت         

شدگی گشتاور های مغناطیسی عناصر مغناطیسی تعیین می شود که این جفت شدگی توسط مدل 

های تبادلی صورت می گیرد.بر این اساس به منظور توصیف دقیق تر نظم مغناطیسی در ساختارهای 

گزارش شده  50-4و  3-4ها در جداول  TMتاور کلی ایجاد شده وسهم گشتاور آلایش یافته ، گش

در تمامی آلایش ها با افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس شاهد  50-4با توجه به جدول  است.

افزایش گشتاور کل در ساختار می باشیم. در فاز فرو مغناطیسی بیشترین سهم در گشتاورهای جزئی 

TM  فاز فرو مغناطیس مشاهده می شود که در حضور آلایش های  ها می باشد. درCr , Mn  
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ها کمتر و در نمونه های آلایش یافته TMگشتاور کل ایجاد شده در ساختار از مجموع گشتاور های 

در فاز  .ها بیشتر می باشدTMگشتاور کل ایجاد شده در ساختار از مجموع گشتاور های  Fe , Coبا 

در وضعیت وسط نزدیک می تواند ناشی از  Fe ,Mn, Crاندازه گشتاور های آنتی فرو یکسان نشدن 

های اطرافشان باشد، که میزان Nطول پیوند متفاوت آنها با  عدم تقارن موقعیتی آلایش و

در  Fe هیبریداسیون اوربیتالی و جفت شدگی آن ها را تحت تاثیر قرار می دهد و به ازای آلایش 

 در ساختار شده است. -000003/0اد یک گشتاور کل منفی به مقدار وضعیت وسط نزدیک باعث ایج

 آلایش یافته در فاز آنتی فرو مغناطیس BN(0,1ها در نانوصفحه )TM,B,N: مقادیر گشتاور مغناطیسی اتم های 3-4جدول

)B(µtotµ )B(µTM2µ )B(µTM1µ )B(µNµ )B(µBµ آلایش 

            آنتی فرو   -درلبه دور 0 0 -115/9 115/9 0

Cr %50 

آنتی فرو             -درلبه دور 002/0 025/0 -911/4 999/4 0

Mn %50 

آنتی فرو               -درلبه دور 0 0 -933/4 933/4 0

Fe %50 

   آنتی فرو           -درلبه دور 0 0 -076/9 076/9 0

Co %50 

آنتی فرو             -درلبه نزدیک 0 0 195/9 -195/9 0

Cr %50 

آنتی فرو         -درلبه نزدیک 002/0 -002/0 405/4 -405/4 0

Mn %50 

آنتی فرو           -درلبه نزدیک  0 0 021/4 -021/4 0

Fe %50 

آنتی فرو         -درلبه نزدیک  0 0 882/2 -882/2 0

Co %50 

آنتی فرو         -دروسط نزدیک  003/0 -007/0 -112/9 11/9 00056/0

Cr %50 

آنتی فرو         -دروسط نزدیک 055/0 093/0 -490/4 977/4 00005/0

Mn %50 

آنتی فرو         -دروسط نزدیک  06/0 -058/0 -578/4 535/4 -000003/0

Fe %50 

آنتی فرو         -دروسط نزدیک  0 -029/0 -165/2 184/2 0

Co %50 
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 آلایش یافته در فاز فرو مغناطیس BN(0,1در نانوصفحه ) هاTM,B,N:مقادیر گشتاور مغناطیسی اتم های 50-4جدول

 B(µBµ )B(µNµ )B(µTM1µ )B(µTM2µ )B(µtotµ( آلاینده

 Cr %1 599/0 674/0- 193/9 ---- 9درلبه    

 Fe %1 518/0 429/0 42/4 ---- 1درلبه    

 Co %1 063/0 318/0 379/2 ---- 4درلبه    

 Cr %1 599/0 674/0- 193/9 ---- 9دروسط    

 Mn %1 556/0 472/0- 913/4 ---- 4دروسط    

 Fe %1 518/0 429/0 42/4 ---- 1دروسط    

 Co %1 063/0 318/0 379/2 ---- 4دروسط    

            فرو  -درلبه دور

Cr %50 

287/0 948/5- 19/9 19/9 6 

فرو            -درلبه دور

Mn %50 

291/0 302/0- 953/4 943/4 8 

فرو              -درلبه دور

Fe %50 

904/0 869/0 453/4 453/4 50 

   فرو          -درلبه دور

Co %50 

435/0 778/5 864/2 864/2 8 

فرو            -درلبه نزدیک

Cr %50 

591/0 451/5- 693/9 693/9 6 

فرو        -درلبه نزدیک

Mn %50 

567/0 321/0- 985/4 985/4 8 

فرو          -درلبه نزدیک 

Fe %50 

572/0 014/0- 34/9 34/9 8 

فرو        -درلبه نزدیک 

Co %50 

235/0 719/0 478/2 478/2 6 

فرو        -دروسط نزدیک 

Cr %50 

526/0 430/5- 672/9 683/9 6 

فرو        -دروسط نزدیک

Mn %50 

567/0 327/0- 487/4 274/4 8 

فرو        -دروسط نزدیک 

Fe %50 

569/0 08/0- 315/9 369/9 8 

فرو        -دروسط نزدیک 

Co %50 

944/0 723/0 480/2 108/2 6 
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 Feها و گشتاور کل مربوط به اتم TMبیشترین گشتاور جزئی  %1در آلایش  50-4با توجه به جدول 

فاز فرو مغناطیس در موقعیت لبه در وضعیت دور بیشترین گشتاور جزئی  %50می باشد. در آلایش 

TM ها و گشتاور کل مربوط به اتمFe  است اما در موقیت لبه و وسط در وضعیت نزدیک بیشترین

 می باشد Fe,Mnاما بیشترین گشتاور کل مربوط به اتم های  Mnها مربوط به اتم TMگشتاور جزئی 

 

 ی ساختارها بررسی پایدار 4-4-1-2-3
 

انرژی ، )bE( 4در ابتدا انرژی پیوندی BN   (ZNSBN)برای بررسی پایداری نانو صفحات زیگزاگ       

برای  (9-4)را با استفاده از رابطة BN دسته صندلیلازم برای جداکردن اتم ناخالصی از نانو صفحه 

  :کنیمنشان داده شده است، محاسبه می 5ها در شکلهای انتخاب شده که مکان آلایشهریک از حالت

Eb = -E( TM-BNZNS ) + E( BNZNS) + n E( TM )                                   )3-2 (  

 E(BNZNS) انرژی کل مربوط به نانو صفحه آلایش یافته با اتم کبالت، E(TM- BNZNS) که در آن

تعداد  nو  TMانرژی نهایی مربوط به یک تک اتم  E(TM)انرژی کل مربوط به نانو صفحه خالص، 

را جای یک اتم  TMدست آمده برای انرژی پیوندی وقتی یک اتم باشد. مقادیر بههای ناخالصی میاتم

را در دو  TMو اتم ی انرژی پیوندی وقتی ددست آمده براهمچنین مقادیر بهو دهیم قرار میبورون 

های انتخاب شده به جای اتم بورون هم در مکان وضعیت فرومغناطیسی و پادفرومغناطیسی نسبت به

دست آمده طبق خلاصه شده است. هرچه مقدار انرژی پیوندی به 55-4کنیم در جدولجایگزین می

 واهد بود،ها در آن ساختار قویتر خباشد پیوند بین اتم بیشتردر ساختاری  9-4رابطه

 

                                                 

 

Binding energy 
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را  )FE( 1سپس برای بررسی اینکه کدام ساختار از نظر انرژی مناسب تر و پایدارتر است انرژی تشکیل

 محاسبه کردیم: (4-4)نیز با استفاده از رابطه 

EF = ET1 + n E( B ) – [ ET2 + n E( TM ) ]                                                           (4-4) 

خالص( می  نانو صفحه) TMآلایش یافته با  نانو صفحه( انرژی نهایی مربوط به  T2E)  T1Eدر آنکه 

 nو  باشندمی TMترتیب انرژی نهایی برای تک اتم بورون و تک اتم به E (TM )و  E (B )باشد و 

دست آمده برای انرژی تشکیل وقتی جایگزین شده با اتم بورون است. مقادیر به TMهای تعداد اتم

 در وضعیت فرو یا پادفرو نسبت به TMشود و وقتی دو اتم جایگزین یک اتم بورون می TMیک اتم 

نیز  4-4آورده شده است. طبق رابطة 52-4شود در جدولهم قرار دارند جایگزین دو اتم بورون می

 تر است،دارای میزان انرژی تشکیل کمتری باشد از نظر پایداری مطلوبساختاری که 

 BNآلایش عناصر واسطه در نانو صفحه زیگزاگ  %1و %50( به ازای eV:مقادیر انرژی پیوندی )55-4جدول

 Cr Mn Fe Co ساختار

 -86385/18 -944689/35 ----- -536952/34 در لبه

 -29921/13 -94475/35 -980354/34 -536277/34 در وسط

-در لبه دور

 فرومغناطیس

452317/587- 03258/587- 705039/585- 557974/558- 

آنتی  -در لبه دور

 فرومغناطیس

934841/587- 076305/587- 691073/585- 235834/585- 

  -در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

6706/586- 975767/586- 477583/585- 088441/556- 

آنتی  -در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

006458/587- 17837/586- 580562/580- 053187/573- 

-در وسط نزدیک

 فرومغناطیس

315339/581- 106422/581- 736784/573- 445524/551- 

آنتی  -دروسط نزدیک

 فرومغناطیس

131603/586- 608921/581- 16168/573- 954383/551- 

                                                 

 

formation energy  
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 BNآلایش عناصر واسطه در نانو صفحه زیگزاگ  %1و %50( به ازای eV:مقادیرانرژی تشکیل )4-52

 Cr Mn Fe Co ساختار

 -958197/29 516996/3 ---- 007361/52 در لبه

 -311037/22 516969/3 532167/52 00739/52 در وسط

    -در لبه دور

 فرومغناطیس

096269/29 751488/22 924933/57 21392/46- 

آنتی  -در لبه دور

 فرومغناطیس

058515/29 700203/22 218981/57 3512/56 

-در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

239306/22 331071/25 500431/56 288243/48- 

آنتی  -در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

623724/22 202278/22 809468/51 142839/51 

-در وسط نزدیک

 فرومغناطیس

171233/25 52379/25 42003/51 39117/48- 

 -دروسط نزدیک

 فرومغناطیس آنتی

258351/22 295699/25 588386/51 065701/43- 

 

هم  %50پایدارتر است ودر آلایش  Coاتم  %1برای انرژی پیوندی در آلایش  55-4باتوجه به جدول 

در موقعیت وسط نزدیک در حالت فرو مغناطیس   Cr,Mnاتم  %50پایدارتر اند. در آلایش  Coنیز 

برای  52-4در حالت آنتی فرو مغناطیس پایدارتر است. باتوجه به جدول  Co ,Fe پایدارتر است اما اتم

در   Cr,Mnاتم های  %50پایدارتر است. در آلایش  Coاتم   %50و  %1انرژی تشکیل در آلایش 

در موقعیت وسط نزدیک در حالت   Co,Feموقعیت وسط نزدیک در حالت فرومغناطیس و اتم های 

 مطابقت دارد. 8-4است. این نتایج با نتایج جدول آنتی فرو مغناطیس پایدارتر 
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 BN (3,3) ی محاسبات نانوصفحه 4-4-2

( با عناصر 9,9) BNجهت بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانو صفحه ی آلایش یافته            

و  جایگزینی یک استفاده کرده ایم و می باشد Nاتم  58و Bاتم 58که دارای 5×6×6سلولواسطه، ابر 

در ابر سلولهای انتخابی می  %55/55و %11/1( منجر به آلایش 9,9دو اتم از عناصر در نانو صفحه )

آلایش تکی در دو حالت وسط و لبه  وآلایش دوتایی در دو فاز فرو مغناطیسی و آنتی فرو  شود.

به  29-4مغناطیسی دردو وضعیت لبه و وسط در دو حالت دور و نزدیک انجام گرفته است. درشکل 

در دو وضعیت دور و نزدیک و ابرسلول خالص  %55/55و %11/1ترتیب ساختار ابر سلول آلایش یافته  

موقعیت اتم های مغناطیسی را با رنگ قرمز  مشخص  ( نمایش داده شده است.9,9برای نانو صفحه )

 گردیده است.

در لبه  %55/55در وسط    د( آلایش  %11/1در لبه    ج( آلایش %11/1خالص   ب(آلایش : ساختار الف(29-4شکل

در وسط در وضعیت نزدیک برای نانو  %55/55در لبه در وضعیت نزدیک   خ( آلایش %55/55ه( آلایش دروضعیت دور

 BN (9,9)صفحه  
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 BN (3,3)بررسی خواص الکترونی نانو صفحه ی آلایش یافته  4-4-2-1

            

( خالص به ترتیب در شکل های    9,9) BNچگالی حالت ها برای نانو صفحه ی  ساختار نواری و         

آمده است. بررسی ها نشان داد این ساختار یک نیم رسانا با گاف نواری مستقیم و مقدار  4-4و 4-9

به ازای هر دو اسپین بالا و پایین می باشد. موقعیت تراز فرمی برای نمونه خالص  eV6/4گاف انرژی 

بدست آمده است. تقارن نمودار چگالی حالت های اسپین بالا و  -eV 1257/9صفحه در انرژی این نانو

( حاکی از غیر مغناطیسی بودن μ𝐵 000531/0اسپین پایین همچنین گشتاور کل بدست آمده ) 

 نمونه خالص می باشد.

 BN (3,3)ساختار نواری نانو صفحه ی آلایش یافته  4-4-2-1-1
        

-4درصد آلایش در لبه در شکل  %11/1( با 9,9)BNاختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی س         

در دو موقعیت دور و نزدیک و در دو فاز فرو مغناطیس و  %55/55و آلایش  26-4در وسط درشکل 21

 رسم شده است. 92-4تا 27-4در شکل های   آنتی فرومغناطیس
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  Mnب(    Crدر لبه الف(  %11/1( با درصد آلایش  9,9)BN: ساختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی  24-4شکل 

 Co  د( Feج(  
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   Feب(  Crالف(   در وسط %11/1( با درصد آلایش  99)BN: ساختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی  21-4شکل 

 Co  ج(

 

 

 

 

 



38 

 

 

فاز فرو -در لبه دور  %55/55( با درصد آلایش 9,9)BN: ساختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی  26-4شکل 

 Co  د( Feج(  Mnب(  Crالف(    مغناطیس 
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فاز فرو -درلبه نزدیک  %55/55( با درصدآلایش 9,9)BN: ساختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی  27-4شکل 

 Co  د( Feج(  Mnب(  Crمغناطیس الف( 
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فاز فرو -دروسط نزدیک  %55/55( با درصدآلایش 99)BN: ساختار نواری نانوصفحه آلایش یافته ی  28-4شکل 

 Co  د( Feج(  Mnب(  Crمغناطیس الف( 

 

( و مقایسه آن با ساختار نواری خالص 9,9با بررسی ساختار نواری نمونه های آلایش یافته ابر سلول )

مشاهده شد که نوارهایی در میان گاف نواری خالص ایجاد شده و باعث تغییر شکل ساختار نواری و 

اندازه گاف انرژی شده است. مقدار و نوع گاف به ازای اسپین بالا و پایین و موقعیت تراز فرمی و رفتار 

 .گزارش شده است  59-4الکترونی نمونه آلایش یافته در جدول
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 فاز فرو مغناطیس-BN(9,9)نانو صفحه %55/55و  %11/1: گاف نواری وموقعیت تراز فرمی درآلایش 59-4جدول

 رفتار الکترونی موقعیت تراز فرمی گاف اسپین پایین گاف اسپین بالا آلایش

 DMS -2296/4 م27/4 مCr 11/1% 92/5درلبه    

 DMS -3931/4 م57/4 مMn 11/1% 76/0درلبه    

 DMS -7856/9 غ م32/2 مFe 11/1% 72/9درلبه    

 DMS -9849/4 م55/2 مCo 11/1% 76/9درلبه    

 DMS -2296/4 م27/4 مCr 11/1% 94/5دروسط    

 DMS -7857/9 غ م39/2 مFe 11/1% 74/9دروسط    

 DMS -9845/4 م03/2 مCo 11/1% 76/9دروسط    

 Cr     فرو  -درلبه دور

55/55% 

 DMS -4152/4 م59/4 م74/0

 Mnفرو        -درلبه دور

55/55% 

 HM -0184/1 م36/9 0

 Feفرو        -درلبه دور

55/55% 

 DMS -6620/9 غ م82/2 م72/9

 Co   فرو    -درلبه دور

55/55% 

 HM -3062/4 0 م68/2

فرو        -درلبه نزدیک

Cr 55/55% 

 DMS -8656/4 م53/4 م46/0

فرو      -درلبه نزدیک

Mn 55/55% 

 DMS -4996/4 م55/9 غ م9/5

فرو        -درلبه نزدیک 

Fe 55/55% 

 DMS -9227/4 غ م91/2 غ م72/5

فرو        -درلبه نزدیک 

Co 55/55% 

 DMS -8540/4 م5/5 غ م7/5

 Crفرو  -دروسط نزدیک 

55/55% 

 DMS -8620/4 م25/4 م10/0

فرو        -دروسط نزدیک

Mn 55/55% 

 DMS -4992/4 م59/4 غ م24/5

فرو        -دروسط نزدیک 

Fe 55/55% 

 DMS -9223/4 غ م27/2 غ م76/5

فرو        -دروسط نزدیک 

Co 55/55% 

 DMS -8518/4 م52/5 غ م74/5
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افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس باعث کاهش گاف نواری اسپین بالا و  55-4باتوجه به جدول 

پایین می شود. نتیجه اختلاف گاف بین دو حالت اسپینی، باعث ایجاد یک قطبش اسپینی اسپین 

به صورت فرو مغناطیس و در  Mn %55/55اطراف تراز فرمی می شود. بیشترین اختلاف در آلایش

در وضعیت لبه دور با  Mn,Coدر فاز فرومغناطیس   %55/55در آلایش  .وضعیت لبه دور می باشد

صفر است از خود رفتار نیم فلزی نشان  Coوگاف اسپین پایین   Mnگاف اسپین بالای توجه به اینکه

می دهند، در مابقی نمونه های آلایش یافته با توجه به غیر صفر بودن گاف نواری بیانگر رفتار نیم 

رسانایی آنها می باشد. در نمونه های آلایش یافته موقعیت تراز فرمی در مقایسه با نمونه ی خالص 

(eV 1257/9- .افزایش یافته است  ) 

 

 BN (3,3)بررسی چگالی حالت های نانو صفحه ی آلایش یافته 4-4-2-1-2
        

نمودارهای آنها در  بررسی شده است وBN (9,9 )صفحه ی آلایش یافته  چگالی حالت های نانو       

حاکی از سهم قابل  (0,1)رسم شده است. نتایج حاصل همانند نانوصفحه  99-4تا  23-4شکل های 

چگالی حالت های جزئی با  های اطراف آن است. p2-Nو d9- TMملاحظه ی هیبریداسیون اوربیتالی 

با بررسی  می باشد. p4-N و d3- TM، شامل حالت های  p4-Nو d3- TMتوجه به اهمیت حالت های 

در فاز فرو مغناطیس باعث افزایش حالت ها در  TMنمودار چگالی حالت ها افزایش میزان آلایش 

میان گاف نواری کاهش میزان گاف می گردد. همچنین عدم تقارن نمودار چگالی حالت ها در حالت 

های اسپین بالا و پایین با توجه به گشتاورهای کل مغناطیسی غیر صفر بدست آمده حاکی از قطبش 

طبشی ایجادشده در فاز فرومغناطیس، همانند نانو اسپینی اطراف تراز فرمی می باشد.حالت های ق

در  نوار ظرفیت و نوار رسانش در حالت اسپین بالا و در  Cr و  Mn( به ازای آلایش 0,1صفحه )

در نوار رسانش به ازای اسپین بالا و پایین ایجاد شده است، که بیشترین سهم در  Co و Feآلایش 
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 p4- Nو  d3- TM یدا سیون بین حالت های اوربیتالیحالت های قطبشی ایجاد شده ناشی از هیبر

این می تواند ناشی از عدم تقارن موقعیتی آلاینده ها در ساختار وطول پیوند  های اطراف آن می باشد.

 های اطراف خود برقرار کرده اند باشد. Nبا  TMمتفاوتی که دو 

 

 

 Coج(  Feب( Cr( الفBN(9,9 ):نمودار چگالی حالت های کلی وجزئی دروسط نانو صفحه 4-23
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 Coد(  Feج(  Mnب(  Cr( الفBN(9,9 )جزئی درلبه نانو صفحه  :نمودار چگالی حالت های کلی و4-90
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ج(  Mnب(  Crفاز فرومغناطیس الف( -( لبه دور9,9)BN: نمودار چگالی حالت های کلی و جزئی نانو صفحه 4-95

Fe        )دCo 
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 Mnب(  Crفاز فرومغناطیس الف( -( لبه نزدیک9,9)BN: نمودار چگالی حالت های کلی و جزئی نانو صفحه 4-92

 Coد(  Fe ج( 
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   Mnب(  Crفاز فرومغناطیس الف( -( وسط نزدیک9,9)BN: نمودار چگالی حالت های کلی و جزئی نانو صفحه 4-99

 Coد(  Feج( 
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 ( آلایش یافته3,3)BNبررسی خواص مغناطیسی نانو صفحه ی  4-4-2-2

             

( در این بخش قصد داریم به مطالعه ی خواص مغناطیسی نانو صفحه  0,1همانند نانو صفحه  )    

BN(9,9 آلایش یافته بپردازیم. مطالعه ما شامل بررسی و محاسبه گشتاورهای مغناطیسی در نمونه )

 می شود.

               ( آلایش یافته3,3)BNبررسی گشتاور های مغناطیسی در نانو صفحه ی  4-4-2-2-1
 

گشتاور مغناطیسی هر یک از اتم ها در ساختار و هم چنین مقدار گشتاورمغناطیسی کل  

با  گزارش شده است. 54-4در جدول BN(9,9  ) نانو صفحه ی  ساختار در  نمونه های آلایش یافته

در تمامی ساختارها با افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس شاهد افزایش  54-4 توجه به جدول

می  Feگشتاور کل در ساختار می باشیم. در اکثر نمونه ها بیشترین گشتاور موضعی مربوط به اتم 

 %11/1هامی باشد. در آلایش TMباشد در فاز فرو مغناطیسی بیشترین سهم در گشتاورهای جزئی 

می باشد، اما کمترین مقدار  Crو کمترین آن مربوط به  Feتاور کل مربوط به بیشترین مقدار گش

 %55/55می باشد. در آلایش  Feو بیشترین گشتاور جزئی  Coمربوط به اتم  TMگشتاور جزئی 

می باشد. مجموع  Cr,Co و کمترین آن مربوط به Fe بیشترین مقدار گشتاور کل مربوط به

کمتر از گشتاور   Co,Feبیشتر از گشتاور کل و در آلایش  Cr,Mnدر آلایش  TMگشتاورهای جزئی 

 کل می باشد.
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آلایش یافته در فاز  BN(9,9ها و گشتاور کل نانوصفحه)TM,N,B:مقادیر گشتاورهای مغناطیسی اتم های54-4جدول

 فرومغناطیس

 B(µBµ )B(µNµ )B(µTM1µ )B(µTM2µ )B(µtotµ( آلاینده

 Cr %1 549/0 668/0- 121/9 ---- 9درلبه    

 Mn %1 551/0 43/0- 971/4 ---- 4درلبه    

 Fe %1 517/0 497/0 406/4 ---- 1درلبه    

 Co %1 214/0 887/0 813/2 ---- 4درلبه    

 Cr %1 549/0 67/0- 121/9 ---- 9دروسط    

 Fe %1 517/0 499/0 403/4 ---- 1دروسط    

 Co %1 214/0 729/0 813/2 ---- 4دروسط    

            فرو  -درلبه دور

Cr %50 

293/0 937/5- 17/9 132/9 6 

فرو            -درلبه دور

Mn %50 

586/0 07/5- 282/4 604/4 8 

فرو              -درلبه دور

Fe %50 

288/0 899/0 449/4 497/4 50 

   فرو          -درلبه دور

Co %50 

931/0 397/0 834/5 818/2 6 

فرو            -درلبه نزدیک

Cr %50 

03/0 118/5- 648/9 718/9 6 

فرو        -درلبه نزدیک

Mn %50 

568/0 855/0- 275/4 979/4 8 

فرو          -درلبه نزدیک 

Fe %50 

576/0 017/0- 885/9 4 8 

فرو        -درلبه نزدیک 

Co %50 

234/0 797/0 423/2 193/2 6 

فرو        -دروسط نزدیک 

Cr %50 

03/0 437/5- 648/9 718/9 6 

فرو        -دروسط نزدیک

Mn %50 

567/0 855/0- 275/4 979/4 8 

فرو        -دروسط نزدیک 

Fe %50 

586/0 018/0- 875/9 4 8 

فرو        -دروسط نزدیک 

Co %50 

955/0 729/0 428/2 198/2 6 
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 ساختاربررسی پایداری  4-4-2-2-2
 

(نیز با 9,9( پایداری ساختار را بررسی کردیم برای نانو صفحه )0,1همانطور که برای نانو صفحه )    

( را از لحاظ انرژی پیوند و انرژی تشکیل 9,9پایداری نانو صفحه ) 4-4و  9-4توجه به فرمول های 

 مورد بررسی قرار می دهیم.

 BNعناصر واسطه در نانو صفحه دسته صندلی  %11/1و %55/55آلایش  ( به ازایeV:مقادیر انرژی پیوندی )51-4جدول

 Cr Mn Fe Co ساختار

 -238269/13 -919687/35 -997133/34 -537197/34 در لبه

 -237439/13 -919353/35 ----- -537301/34 در وسط

      -در لبه دور

 فرومغناطیس

187101/586- 586982/586- 810475/580- 456778/557- 

   -در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

394217/581- 07554/581- 965395/580- 329591/551- 

-در وسط نزدیک

 فرومغناطیس

394576/581- 070628/581- 957152/580- 353707/551- 

 

 BNآلایش عناصر واسطه در نانو صفحه دسته صندلی  %11/1و %55/55( به ازای eV:مقادیرانرژی تشکیل )56-4جدول

 Cr Mn Fe Co ساختار

 -830084/22 56194/3 543212/52 00353/52 در لبه

 -830814/22 561172/3 ---- 003118/52 در وسط

      -در لبه دور

 فرومغناطیس

250855/22 803688/25 479777/56 313356/46- 

   -در لبه نزدیک

 فرومغناطیس

117169/25 634446/20 340297/51 419113/48- 

-نزدیکدر وسط 

 فرومغناطیس

117482/25 639394/20 340858/51 416387/48- 
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پایدارتر است.  Coدر حالت فرو مغناطیس اتم  %55/55و %11/1برای آلایش  51-4باتوجه به جدول 

دروضعیت وسط نزدیک پایدارتر است. با توجه به جدول  Cr,Mn,Fe,Coاتم های  %55/55در آلایش 

 Co,Cr,Mnاتم های  %55/55پایدارتر است. در آلایش  Coاتم  %55/55و %11/1برای آلایش   4-56

 در وضعیت لبه نزدیک پایدارتر است. Feدر وضعیت وسط نزدیک پایدارتر است، و در آلایش 

 

  BN(3,3نانو صفحه )بررسی گشتاورهای مغناطیسی عناصرواسطه در 4-4-3

( Cr,Mn,Fe,Co,Cu,Ti,Vعناصر واسطه ) ( را با9,9) BNبرای این منظور نانو صفحه ی            

در لبه در وضعیت دور آلایش دادیم و پس از محاسبه   %55/55در لبه و %11/1بادرصد آلایش  

آورده شده، نتیجه به صورت  58-4و  57-4گشتاورهای مغناطیسی که مقادیر آن در جداول 

 گزارش شده است. 91-4و  94-4نمودارهایی در شکل های 

 

 %11/1(باغلظت9,9) BNفلزات واسطه در نانو صفحه آلایش یافته  جزئیمقادیرگشتاور کل وگشتاور : 57-4جدول

Cu Co Fe Mn Cr V Ti آلاینده 

0 813/2 403/4 971/4 121/9 427/2 270/5 )B(µTM1µ 

0 214/0 517/0 551/0 549/0 045/0 066/0- )B(µBµ 

0 887/0 497/0 43/0- 668/0- 468/0- 204/0- )B(µNµ 

0 4 1 4 9 2 5 )B(µtotµ 
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 %55/55(باغلظت9,9) BNفلزات واسطه در نانو صفحه آلایش یافته  جزئی: مقادیرگشتاور کل وگشتاور 58-4جدول

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti آلاینده 

0 806/5 834/5 449/4 282/4 17/9 447/2 272/5 )B(µTM1µ 

0 806/5 818/2 497/4 604/4 132/9 466/2 287/5 )B(µTM2µ 

0 256/0 931/0 288/0 586/0 293/0 038/0 521/0- )B(µBµ 

0 572/0 397/0 899/0 07/5- 937/5- 055/5- 494/0- )B(µNµ 

0 4 6 50 8 6 4 2 )B(µtotµ 

 

 

 

 BNفلزات واسطه)خطوط خط چین(در نانو صفحه آلایش یافته  جزئی:گشتاور کل )خطوط توپر(وگشتاور 94-4شکل

 %11/1باغلظت( 9,9)
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 BNدر نانو صفحه آلایش یافته  (ور جزئی فلزات واسطه)خطوط توپروگشتا (:گشتاور کل )خطوط خط چین91-4شکل

 %55/55باغلظت( 9,9)

به سمت  Tiمشاهده می کنیم که وقتی از  91-4و  94-4واشکال  58-4و  57-4با توجه به جداول 

Cu  می رویم هم گشتاور کل و هم گشتاور جزئی فلزات واسطه ابتدا روند افزایشی و سپس روند

می  Feکاهشی دارد. در شکل یه قله )پیک( وجود دارد که مربوط به ماکزیمم مقدار گشتاور یعنی اتم 

ی نانو بر رو Cuمی باشد. با توجه به اینکه با آلایش  Cuباشد. کمترین مقدار گشتاور مربوط به اتم 

صفحه هیچ گشتاور مغناطیسی ایجاد نمی کند پس خاصیت مغناطیسی هم در این ماده ایجاد نمی 

 کند.

 

 BN (3,3)بر روی نانو صفحه  Cuبررسی گشتاور مغناطیسی آلایش  4-4-4

را بر روی نانو صفحه مورد نظر در موقعیت های لبه و وسط به صورت تکی و  Cuاتم                    

دوتایی، در موقعیت لبه دروضعیت دور در فاز فرو مغناطیس ودر موقعیت لبه ووسط در وضعیت 

 گزارش شده است. 53-4نزدیک در فاز آنتی فروآلایش داده ایم.که نتیجه در جدول 
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 BN(9,9در نانو صفحه) Cuومقدار گشتاورکل به ازای آلایشB,N,Cu :مقادیر گشتاور مغناطیسی53-4جدول

در %55/55آلایش 

وسط نزدیک 

 فازآنتی فرو

در %55/55آلایش 

لبه نزدیک فاز 

 آنتی فرو

در %55/55آلایش 

 لبه دور فاز فرو

 در %11/1آلایش

 وسط

 

 در  %11/1آلایش

 لبه

موقعیت های 

 Cuآلایش اتم 

0 0 0 0 0 )B(µBµ 

0 0 0 0 0 )B(µNµ 

0 0 0 005/0 005/0 )B(µ Cuµ 

0 0 0005/0- 0005/0 0002/0 )B(µtotµ 

 

بر روی این نانو صفحه با توجه به این که هیچ گشتاور مغناطیسی  Cuآلایش  53-4با توجه به جدول 

 ایجاد نمی کند پس خاصیت مغناطیسی هم در این ماده ایجاد نمی کند.  

 

 BN (3,3 ))کربن( برروی نانو صفحه  Cبررسی آلایش  4-4-5

 BNروی نانو صفحه  بردر این بخش به بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی آلایش کربن              

می پردازیم. آلایش کربن به صورت تکی در وسط نانو صفحه و آلایش به صورت دوتایی در  (9,9)

صورت گرفته است. در ابتدا خواص  وسط و لبه در وضعیت دور و نزدیک در فاز فرو مغناطیس

الکترونی که شامل ساختار نواری وچگالی حالتها می شود را بررسی می کنیم و سپس به بررسی 

 خواص مغناطیسی آن می پردازیم.
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 ( آلایش یافته با کربن3,3) BNخواص الکترونی نانو صفحه 4-4-5-1

 آلایش یافته با کربنBN (3,3 )نانو صفحه  ساختار نواری 4-4-5-1-1       
          

مورد بررسی قرار گرفت مقدار گاف  ( آلایش یافته با کربن9,9) BNساختار نواری نانو صفحه      

گزارش  96-4آمده است و ساختار نواری آن در شکل  20-4نواری و موقعیت تراز فرمی در جدول 

 شده است.

 C( آلایش یافته با 9,9) BNموقعیت تراز فرمی ورفتار الکترونی نانو صفحه :مقدارگاف نواری اسپین بالا و پایین و 20-4جدول 

 آلایش گاف اسپین بالا گاف اسپین پایین موقعیت تراز فرمی رفتار الکترونیکی مقایسه

------ DMS 5824/9- 83/9در وسط% 11/1آلایش م44/5 م 

1/9 

برای نانو صفحه 

(4,4 )] 64 [ 

DMS 5026/2- 71/955/55آلایش م31/0 م % C 

دروسط موقعیت 

 نزدیک

------ DMS 5062/2- 71/955/55آلایش م34/0 م % C  در

 لبه در موقعیت نزدیک

------ DMS 0249/2- 89/955/55آلایش م11/0 م % C  در

 لبه در موقعیت دور

 

( 4,4صفحه )در نموداری که گاف نواری به ازای تعداد اتم های کربن آلایش شده در نانو  64در مقاله 

بدست آمده  eV1/9 تا کربن در نانو صفحه مذکور  2رسم شده است مقدار گاف نواری به ازای آلایش 

 است.
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 55/55در وسط ب(آلایش % 11/1الف(آلایش ( آلایش یافته با کربن9,9) BN: ساختار نواری نانو صفحه 96-4شکل

 در لبه در موقعیت دور% 55/55در لبه در موقعیت نزدیک د(آلایش% 55/55در وسط در موقعیت نزدیک ج(آلایش%

 

افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس باعث کاهش گاف نواری اسپین بالا و  20-4باتوجه به جدول 

اسپین پایین می شود. نتیجه اختلاف گاف بین دو حالت اسپینی، باعث ایجاد یک قطبش اسپینی 

به صورت فرو مغناطیس و در  C %55/55ین اختلاف در آلایشاطراف تراز فرمی می شود. بیشتر

نتایج حاصل برای تمامی نمونه های آلایش یافته با توجه به غیر صفر بودن  .وضعیت لبه دور می باشد

 گاف نواری بیانگر رفتار نیم رسانایی آنها می باشد.
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 ( آلایش یافته با کربن      3,3) BNچگالی حالت های کلی و جزئی نانو صفحه 4-4-5-1-2
   

آن در نمودار بررسی شده است و با کربن ( آلایش یافته9,9) BNچگالی حالت های نانو صفحه ی     

 p2-N و d9- TMرسم شده است. چگالی حالت های جزئی با توجه به اهمیت حالت های  97-4شکل 

چگالی حالت ها افزایش میزان آلایش  می باشد. با بررسی نمودار p2-N و d9- TM، شامل حالت های 

C ت ها در میان گاف نواری کاهش میزان گاف می گردد. فاز فرو مغناطیس باعث افزایش حال در

همچنین عدم تقارن نمودار چگالی حالت ها در حالت های اسپین بالا و پایین با توجه به گشتاورهای 

حالت های  .اطراف تراز فرمی می باشد کل مغناطیسی غیر صفر بدست آمده حاکی از قطبش اسپینی

در نوار رسانش به ازای اسپین بالاو در نوار ظرفیت به ازای  قطبشی ایجادشده در فاز فرومغناطیس

اسپین بالا وپایین ایجاد شده است.که بیشترین سهم در حالت های قطبشی ایجاد شده ناشی از 

 .های اطراف آن می باشد p4- Nو  p4- C هیبریدا سیون بین حالت های اوربیتالی
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در وسط  % 11/1الف(آلایش ( آلایش یافته با کربن9,9) BNنانو صفحه  چگالی حالت های کلی و جزئی: 97-4شکل

در لبه % 55/55در لبه در موقعیت نزدیک د(آلایش% 55/55در وسط در موقعیت نزدیک ج(آلایش% 55/55ب(آلایش

 در موقعیت دور
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 ( آلایش یافته با کربن3,3) BNنانو صفحه مغناطیسی  خواص4-4-5-2

 

 ( آلایش یافته با کربن3,3) BNنانو صفحه محاسبه گشتاورهای مغناطیسی  4-4-5-2-1

 

وگشتاور مغناطیسی کل محاسبه شد ، و مقادیر آن در  B,N,Cمقادیر گشتاورهای مغناطیسی           

  گزارش شده است. 25-4جدول

 ( آلایش یافته با کربن9,9) BNوگشتاور مغناطیسی کل نانو صفحه  B,N,C: مقادیر گشتاورهای مغناطیسی  25-4جدول

)B(µtotµ )B(µC2µ )B(µC1µ )B(µNµ )B(µBµ آلایش 

در % 11/1آلایش 071/0 -006/0 39/0 ---- 5

 وسط

 

337/5 

 

115/0 

 

115/0 

 

259/0 

 

682/0 

   % 55/55آلایش

C  دروسط وضعیت

 نزدیک

 

378/5 

 

141/0 

 

144/0 

 

207/0 

 

677/0 

 C % 55/55آلایش

در لبه در وضعیت 

 دور

 

334/5 

 

115/0 

 

115/0 

 

255/0 

 

685/0 

 C % 55/55آلایش

در لبه در وضعیت 

 نزدیک

 

با افزایش آلایش شاهد افزایش گشتاور مغناطیسی هستیم. بیشترین سهم  25-4با توجه به جدول

( می باشد. مجموع گشتاور مغناطیسی کربن ها از Cمغناطیسی مربوط به اتم ناخالصی)گشتاور 

 % 55/55گشتاور کل ایجاد شده در ساختار کمتر است. بیشترین گشتاور ایجاد شده مربوط به آلایش

 در موقعیت وسط وضعیت نزدیک می باشد.
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 نتیجه گیری

مورد  BNو صفحات خالص و آلایش یافته در این پژوهش خواص الکترونی و مغناطیسی نان       

 بررسی قرار گرفت.  

( مورد بررسی قرار گرفت. با 0,1( و زیگزاگ)9,9درنمونه های خالص، نانو صفحه دسته صندلی)

 بررسی ساختار نواری و چگالی حالت ها نتایج زیر برای نانو صفحات خالص بدست آمده است.

  نانو صفحات دسته صندلی و زیگزاگBN هر دو نیمرسانای غیرمغناطیسی اند. خالص 

 .هر دو نانو صفحه زیگزاگ و دسته صندلی دارای گاف نواری مستقیم می باشد 

  بر اساس تقارن نمودار چگالی حالت ها در هر دو حالت اسپینی بالا و پایین مشخص گردید

 که این نانو صفحات در حالت خالص دارای خاصیت مغناطیسی نمی باشد.

آلایش یافته با عناصر واسطه خواص الکترونی و مغناطیسی نانو صفحه دسته  در نمونه های

صورت  B( بررسی شد. آلایش این عناصر با جانشینی آنها به جای اتم 0,1( و زیگزاگ)9,9صندلی)

 گرفت. نتایج حاصله به صورت زیر می باشد.

 فاوت بودن آن به آلایش در نمونه ها منجر به کاهش گاف نواری نسبت به نمونه خالص و مت

 ازای هر دو اسپینی بالا و پایین شد که منجر به قطبش اسپینی می گردید.

 ( عناصر 0,1در آلایش نانو صفحه )Cr,Mn,Co  بسته به موقعیت آلایش به صورت آنتی فرو

مغناطیس و در برخی موارد به صورت فرومغناطیس مشاهده شد که این رفتار توسط مدل 

RKKY .توجیه می شود 

  اما آلایشFe  متفاوت با بقیه حالات فوق عمل کرده و در تمام موقعیت ها فاز پایدارش به

ها از یکدیگر نبوده و این  Feصورت آنتی فرو مغناطیس بود که وابسته به فاصله و موقعیت 

 رفتار توسط برهم کنش ابر تبادلی مستقیم توجیه می شود.
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 تاور جزئی در موقعیت لبه و موقعیت وسط در هردو نانو صفحه آلایش یافته بیشترین گش

 می باشد. Feمی باشد و در موقعیت لبه دور مربوط به اتم  Mnوضعیت نزدیک مربوط به 

با عناصر واسطه  %55/55و  % 11/1( را در موقعیت لبه با آلایش 9,9نانو صفحه )

(Cr,Mn,Fe,Co,Cu,Ti,Vآلایش دادیم و خواص مغناطیسی آن را بررسی کردیم ن ) تایج به قرار زیر

 است:

  بیشترین گشتاور جزئی و کل در هر دو وضعیت آلایش مربوط به اتمFe .می باشد 

  کمترین گشتاور جزئی و کل در هر دو وضعیت آلایش مربوط به اتمCu .می باشد 

 ( هیچ خاصیت مغناطیسی در این ماده ایجاد نشده است.9,9بر روی نانو صفحه ) Cuبا آلایش 

( پرداختیم که نتایج با توجه به بررسی 9,9) BNبررسی آلایش کربن بر روی نانو صفحه  و در آخر به

 ساختار نواری و چگالی حالت ها به صورت زیر است.

  افزایش آلایش در فاز فرو مغناطیس باعث کاهش گاف نواری اسپینی بالا و پایین می باشد که

یک قطبش اسپینی اطراف تراز فرمی اختلاف گاف نواری بین دو حالت اسپینی، باعث ایجاد 

 می باشد.

  برای تمامی نمونه های آلایش یافته با توجه به غیر صفر بودن گاف نواری بیانگر رفتار نیم

 رسانایی آنها می باشد.

  با افزایش آلایش شاهد افزایش گشتاور مغناطیسی می باشیم و بیشترین سهم گشتاور

 باشد. ( میCموضعی مربوط به اتم آلایش کربن )

در صنایع اپتوالکترونی و ترانزیستورهای اثر میدان و روند کوچک سازی  BNبا توجه به اهمیت 

قطعات الکترونی خواص به دست آمده در نانو صفحات خالص می تواند کاربرد بسیار بالایی در حوزه 

صر واسطه آلایش یافته با عنا BNهای یاد شده داشته باشد. همچنین مشاهده خاصیت فرومغناطیس 

 در دمای اتاق کاربردهایی را در الکترونیک جدید به نام اسپین ترونیک نیم رساناها ایجاد می کند.
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 پیشنهادات برای آینده

 خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه BNبررسی خواص مکانیکی و اپتیکی نانو صفحات  .5

 ر واسطهخالص و آلایش یافته با عناص BNبررسی خواص ترابردی نانو صفحات  .2

خالص و آلایش  BNبررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانو لوله ها و نانو روبان های  .9

 یافته با عناصر واسطه 

خالص و آلایش یافته با  BNبررسی خواص مکانیکی و اپتیکی نانو لوله ها و نانو روبان های  .4

 عناصر واسطه

ص و آلایش یافته با عناصر خال BNبررسی خواص ترابرد نانو لوله ها و نانو روبان های  .1

 واسطه
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Abestract 

Diluted magnetic semiconductors (DMS) are materials that simultaneously exhibit 

ferromagnetic and semiconducting  properties. they are common  semiconductor 

materials containing a few atomic percent of transition metal (TM) ions substituted with 

the  cation  sites. Among ferromagnetic  III-V semiconductors , the (B,TM)N DMS is 

the most well understood and promising applicatins in spintronics, since the high Curie 

temperature of above the room temperture.  

In this work, the electronic and magnetic  properties of  pure  and  doped  BN 

nanosheets with 3d transition metal are C atom were studied based on spin polarised 

density functional theory using the generalized gradient approximation (GGA) with 

SIESTA code. The calculations have been done on armchair(3,3) and zigzag (5,0) BN 

nanosheets. The results revealed the  semiconductors properties of this nanosheets. The 

electronic structures show that both zigzag and armchair BN nanosheets are  

semiconductors with direct band gap. The symmetry of density of  states indicates the 

non magnetic properties of pure BN nanosheets. 

Armchair (3,3) and zigzag (5,0) BN nanosheets were doped with 3d transition metals. 

The spin polarised density of states calculation revealed that transition metal doped BN 

nanosheets (BNNSs) are diluted magnetic semiconductor, with %5 Co in edge and 

doped %10 Cr doping in edge state of zigzag(5,0) and %11.11 Mn,Co in edge state of 

armchair(3,3) BN nanosheets, Half Metals (HM) properties have seen which have good 

application in spintronic and especially as spin filter devices. Co doping show the most 

stable ferromagnetic phases in both types of nanosheets. The stable phase of Fe doped 

zigzag nanosheet are antiferromagnetic in all positions while for the rest of TMs, 

depending on the position of doping ferromagnetic and antiferromagnetic  phases can be 

observed.By doping TMs the total magnetic moment increases at first from Ti to Fe and  

reached to the maximum value in Fe dopant and afterwards decreases from Fe to Cu, by 

increasing the atomic number. 

By C doped in armchair (3,3) nanosheets the value of band gap decrease and a magnetic 

moment observed.  The results are of  significant importance for the experimental works 

on DMSs and systemically investigations in transition metals. Considering the obtained 

results from this study and flexibility of BN nano-sheets in presence of doping and  
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having feromagnetic property in room temperature, BN nanosheets doped with 

transition metals are offered as good candidate to be applied in spintronic devises, spin 

current filters and spin current injectors. 

Keywords: BN nanosheets, density function theory, SIESTA code, diluted magnetic 

semiconductor (DMS), spintronic. 
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