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  چكيده

ي وسيعي از مواد با ويژگي ي خواص گسترهنظري ارزشمندي را براي مطالعهتر نظريه تابعي چگالي بس

شـم از مهـم تـرين     -اي كـوهن  استفاده از دسـته معـادلات تـك ذره    هاي متنوع فراهم آورده است و

در ايـن پايـان نامـه، در فصـل اول بـه طـور       . راهكارهاي موجود براي كاربردي كردن اين نظريه اسـت 

اجمالي در مورد صنايع اسپينترونيك و كاربرد آن مطالبي ارائه گرديـده اسـت و سـپس در فصـل دوم     

سوم به نظريه تابعي  در فصل. خواص عمومي و فيزيكي مواد مطالعه شده در اين كار بررسي شده است

با تعمـيم   چگالي و چگونگي مطالعه سيستم هاي غيرمغناطيسي توسط اين نظريه پرداخته ايم و نهايتاً

شم بـراي چنـين سيسـتم     -نظريه تابعي چگالي به سيستم هاي مغناطيسي، معادلات تك ذره كوهن 

 ـسـي، الكتر در فصل هـاي چهـارم و پـنجم بـه بررسـي خـواص مغناطي      . ي بدست آمده استيها ي و ون

مواد مـورد مطالعـه   . ساختاري مواد مورد نظر و مقايسه آن با نتايج كارهاي ديگران پرداخته شده است

، انتخـاب  )AlN , GaN(كه داراي گاف نواري پهـن مـي باشـد     III-Nدر اين تحقيق از تركيبات گروه 

 .آلاييده شده اند Feو  Cr، Mn هاي مغناطيسي هاي مختلفي از اتمدرصدبا كه  شده است

در فصل چهارم در مورد . استفاده شده است PWscf كد محاسباتيبراي انجام محاسبات از در اين كار 

  .قابليت هاي آن توضيحاتي ارائه شده استاين كد محاسباتي و 

نظريه تابعي چگـالي، خـواص   ، )DMSs(اسپينترونيك، نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شده : كليد واژه 

  فلزي -فلزي، رفتار نيم  –فرومغناطيس نيم مغناطيسي، 
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  ١اسپينترونيك  ١ – ١

مورد علاقه وسيع محققان قـرار   ،فناوري ي مرزهاي علم وترهزمينه هايي كه امروزه در گسيكي از 

به منظور حصول كارايي بهتر و كاربري متنوع تر مغناطيسي تركيباتي با خواص استفاده از ،گرفته است

 ،اسپيني توان پايين يهاترانزيستور ،هاليزر مانندفوتونيكي  و الكترونيكيقطعات و ابزارهاي ساخت در 

ي از چنـد دهـه   .مي باشد ٣و سنسورهاي مغناطيسي ٢)تراشه(قطعات الكتريكي و مغناطيسي مجتمع 

بـا توجـه بـه اينكـه     . دنشناخته مي شو ٤قبل تا كنون اين گونه فعاليت ها تحت نام مغناطوالكترونيك

ا امروزه نام جديـدتر  ، اسپين الكترون است لذمطرح در اين شاخه از علم مغناطش در موادمنشأ اصلي 

  .، براي آن به كار مي رودكيب اسپين و الكترونيك تشكيل شده، كه از تراسپينترونيك

كارگيري اسپين الكترون ها علاوه بر بار آنها است كنترل و ب ،هدف اصلي در مطالعات اسپينترونيك

، افـزايش سـرعت   عسـري  ٥هـاي غيـر فـرار   از ساخت حافظهندازهاي اميدوار كننده آن عبارت و چشم ا

برداشـتن گـام    در نتيجهپردازش اطلاعات، كاهش توان مصرفي و افزايش پكيدگي مدارهاي مجتمع و 

يي كـه در صـنعت   رسـانا نيم تركيبات .است ي ميكروالكترونيكفناوري گسترده يهاي بلند در توسعه

آنها وجـود داشـته    ولوژي مورد نياز براي توليدتكنبايد اولا  گيرندمي قرار استفاده مورد  نيكاسپينترو

  .در حدود دماي اتاق باشند) ٦دماي كوري( يداراي دماي گذارباشد و ثانيا 

  :دو مفهوم به كار مي رود در اينجا كلمه اسپين به

2Bgكوانتـومي   دارگشتاور مغناطيسي ذاتي تك الكترون كه داراي مق ـ .١ µ−    اسـت)Bµ  ثابـت

  .)ضريب ژيرو مغناطيسي الكترون است gمغناطش بوهر و

 ).نظير يك جريان الكتريكي(ي الكتروني مغناطش متوسط يك مجموعه .٢

                                                           
١ . Spintronics 
٢ . Integrated magnetic/electronic devices 
٣ . Magnetic sensors 
٤ . Magneto-electronic 
٥ . Nonvolatile memory 
٦ . Curie temperature 
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 اسـپينترونيك بشـمار   صـنعت  در عمل به كار گيري هر دوي ايـن وجـوه وكنتـرل آنهـا از اهـداف      

به عبارت ديگر از يك جهت تلاش مي شود تا سيستم هايي توسعه يابند كه محور كارايي آنها . مي رود

جريـان   يـه اپ ايي مطالعه مي شوند كه بـر هديگر ابزار بر اساس اسپين تك الكترون ها باشد و از سوي

مطالعـات سيسـتم   در  .كـار مـي كننـد   ) جريان هاي قطبيده اسپيني(الكترون ها اي از هاي مغناطيده

، دايجـا از  نـد ي اساسي وجـود دارد كـه عبارت  هألكنند سه مس هايي كه با جريان هاي قطبيده كار مي

) شمغناط(اسپين آشكارسازي و  وجود دارد كه اگر تزريق اميد زيادي .كنترل و آشكارسازي مغناطش

اسـپين حامـل هـا در     عمـل  مكانيسـم  ،شـود كنتـرل   اق و بـالاتر از آن دماي ات به يكدنزدر دماهاي 

گام اول يافتن راهي مناسب براي مغناطيده كردن يـك   .گرددفهم الكترونيك و فوتونيك براي ما قابل 

مغناطيده از جريان هاي  وارد كردن براي اين منظور و يكي از راهكارهاي مهم ارائه شدهسيستم است 

  ١است كه اصطلاحا تزريـق اسـپين  ) ماده ميزبان(درون سيستم مورد نظر  به مغناطيسي فرويك ماده

ي اپتـوالكترونيكي  هعيك قطمي تواند به عنوان  رسانانيميك با توجه به اين كه . [١,٢]ناميده مي شود

مـورد  نظـري   و تجربـي  بـه طـور  د امون ايدر تزريق اسپين  ،يا اسپينترونيكي مورد استفاده قرار گيرد

رسانا نيم/ فرومغناطيسهاي مشترك محوريت اين مطالعات مرز. اي قرار گرفته استگسترده يمطالعه

) ماده ميزبـان ( رسانانيم مادهي اسپيني و ، منبع جريان قطبيدهمغناطيسفرو مادهي باشد كه در آن م

 .براي تزريق اسپين مورد ارزيابي قرار مي گيرد مادهو بازدهي اين  رود بكار ميقطبيده شدن  به منظور

مدي تزريق اسپين از يك فلز مغناطيسي به يـك نيمرسـاناي ميزبـان    كارآ به تازگي موفقيت و چندهر

گـزارش شـده   ) ٣سـد شـاتكي   تونـل زنـي و  پديده ( ٢يك انتقال بالستيك از طريقحتي در دماي اتاق 

قطعــات اســپينترونيك نيازمنــد اســتفاده از دن شــايــن حقيقــت كــه كــاربردي  توجــه بــه .[٣]اســت

 دربـدين منظـور   . لش هاي پيش روي اين صنعت مي باشد، از چاتاسبالا ي با دماي گذار نيمرساناها

                                                           
١ . Spin injection 
٢ . Ballistic transport 
٣ . Schottky barriers and tunneling 
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ان همـواره در  مورد كاوش قرار گرفته انـد و پژوهشـگر   مغناطيسسيعي از مواد فروور طيف حال حاض

  .هستند ي موجودرساناهامناسب تر و سازگارتر با نيم فرومغناطيسمواد تلاش براي طراحي و يافتن 

سـازي مغنـاطش سيسـتم هـاي     و آشكاريزان پايداري و نيـز روش كنتـرل   م ،پس از تزريق اسپين

به زمان نوعي واهلش  سيستم بستگي مستقيممغناطش يك  ميزان پايداري. است حائز اهميت طبيدهق

ي الكترونـي در طـول   مجموعـه  شدن مغناطش يك ، مستهلكمنظور از واهلش اسپيني. دارد١اسپيني

هاي اسپيني فيلتر، مباحثي نظير ضوع كنترل مغناطشدر مو. در اثر نفوذ در يك ماده ديگر استزمان 

 هاي اسپيني، قطعاتي نظير ديودآنسازي رجي مطرح مي شوند و در باب آشكارو ميدان مغناطيسي خا

توجـه بـه اينكـه خـواص     بـا   .[٤,٢]مورد مطالعه قرار مي گيرنـد  )GMR( ٢بزرگ و اثر مغناطومقاومت

، ايـن  د تابعي از غلظت حامل ها مـي باشـد  مغناطيسي در بسياري از مواري فرومغناطيسي نيمرساناها

حامل ها را چگالي ، يا تحريك نوري ٣به واسطه ميدان قطع ساختار ترانزيستورهاامكان وجود دارد كه 

قات تحقيدر دهه اخير  .به صورت الكتريكي و اپتيكي مغناطش را كنترل كنيم در نتيجه ير دهيم ويتغ

مـواد مغناطيسـي و   خـواص مغناطيسـي و    ،يتزريـق اسـپين  بررسـي مكـانيزم    در خصوصاي ستردهگ

  .[٣]در حال انجام مي باشدقطعات اسپينترونيكي همچنين كاربرد 

  ٤همغناطيسي رقيق شد انا هايسرنيم  ٢ – ١

رساناهايي كه بيشتر در صنعت استفاده مي شوند و براي استفاده در قطعات الكترونيكي نيم معمولاً

ي اتـم هـاي   رسـاناهايي كـه بـر پايـه    گرچـه در نيم ا. وجه هستند خاصـيت مغناطيسـي ندارنـد   مورد ت

 و (K ١٦/٥=TC)EuS  و (K ١٢٩=TC)EuOمانند  هاي كمياب شكل مي گيرندخاكيگروه يسي مغناط

خاصيت   MnO٤(La, X)هات يو منگنا CdCr٢S٤و  CdCr٢Se٤تركيبات كروم دار از قبيل در همچنين 

كـاربرد   دماي كوري پـايين آنهـا  نيز و اما با توجه به دشوار بودن رشد  ،مغناطيسي مشاهده شده است

                                                           
١ . Spin relaxation 
٢ . Giant Magneto Resistance(GMR) 
٣ . Field-gating of transistor structures 
٤ . Diluted Magnetic Semiconductors(DMSs) 
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مقـادير  ، محققين توانسته انـد بـا تزريـق    امروزه با پيشرفت علم و تكنولوژي. چنداني در صنعت ندارند

در نيمرسـاناهاي غيـر    ... )Cr ، Mn  ،Fe  ،Co واسـطه فلـزات   اننـد م(يـك اتـم مغناطيسـي    اندكي از 

نـين  چ از خـود نشـان مـي دهنـد؛    خاصيت مغناطيسـي  تركيباتي توليد كنند كه  ،ميزبان مغناطيسي

  .مي گويند )DMS(رساناهاي مغناطيسي رقيق شده تركيباتي را اصطلاحا نيم

بـه   GaAsبراي مثال وقتي در . گويند مي ١يك نيمرسانا را اصطلاحا آلايشبه تزريق يك ناخالصي 

 صيناخال(اضافي جانشين شود يك الكترون  Si يك اتم چهار ظرفيتي ، Gaجاي يك اتم سه ظرفيتي 

در صورتي كه اين اتم با يك اتم دو ظرفيتي مثـل   .كرده ايم در نوار رسانش عنصر ميزبان وارد) باردار

Zn  كند ايجاد ميدر نوار ظرفيت عنصر ميزبان جايگزين شود اتم جايگزين شده يك حفره.  

پيني در حالت عادي از نظـر اس ـ كه (مغناطيسي كه در يك نيمرساناي غير به طريق مشابه هنگامي

يسي، كه داراي اسپين خالص يك اتم مغناط) دارديين برابر هاي بالا و پاخنثي مي باشد و تعداد اسپين

 ٢، نيمرساناي ميزبان از لحاظ اسپيني قطبيدهشود Asيا  Ga، جايگزين يكي از اتم هاي استصفر  غير

بايـد دقـت كـرد كـه يـك يـون       . رسـانا بوجـود مـي آيـد    ص در نيملشود و يك جهت اسپيني خا مي

اسـپين خـالص   يـك   پيـدايش بار اثـري نـدارد و تنهـا باعـث     غناطيسي اصولا روي تعداد حامل هاي م

  .هاي ميزبان مي شودنارساجايگزيده در ماده نيم

 و Cr، Mn، Fe، Co ،Niماننـد  آنها در حال پـر شـدن اسـت     d٣فلرات واسطه مرسوم كه اوربيتال 

  Er  ، Gd  ،Euنظيـر  ،در حـال پـر شـدن دارنـد     f٤ اوربيتـال  هاي كميـاب كـه  عناصر خاكي چنينهم

. ها مورد اسـتفاده قـرار گيرنـد    DMSعنوان اتم هاي مغناطيسي در به  مي توانندعناصري هستند كه 

رساناهاي غيـر مغناطيسـي و عناصـر مغناطيسـي در نظـر      نيم را مي توان آلياژي از ها DMS بنابراين

 .الكترونيكي دارنداپتوقطعات قابل توجهي در ساخت هاي گرفت كه كاربرد

                                                           
١ . Doping 
٢ . Spin polarized 
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  رساناها در صنايع اسپينترونيكنيمكاربرد   ٣ – ١

مـاده  بايـد توجـه شـود كـه     رسانا به عنوان ماده ميزبان جهت تزريق اسـپين  براي انتخاب يك نيم

 معمـولاً ( در دماهـاي مـورد اسـتفاده    ، حالت مغناطيسي خـود را مغناطيس حاصل از تزريق اسپينفرو

ماده مورد نظر در صورتي كه تكنولوژي ساخت آن وجـود داشـته    حفظ كند و همچنين )دماي محيط

  .باشدرد كارب اي قابلاشد مادهب

 II-VIه رسـاناهاي مركـب گـرو   از نيمها،  DMSبراي توليد ميلادي  ٨٠و  ٧٠ي هادر ابتدا در دهه

در  هـاي آنهـا  اربردو ك  III-V گـروه نيمرساناي تركيبات محبوبيت با توجه به  سپس و [٥]شداستفاده 

 هـا  DMSاين تركيبـات در توليـد   استفاده از به مطالعه و تحقيق براي  ساخت قطعات اپتوالكترونيكي

 سـاخت  در  GaAsنيمرسـاناي  يهـاي گسـترده  كاربردبا توجه بـه  به عنوان مثال  .پرداخته شده است

كاربرد نيمرساناي  ليزرها و قطعات الكترونيكي پر سرعت و همچنين ،١مادون قرمز ديودهاي نور گسيل

InAs قابليت اين تركيبـات در توليـد   سنسورهاي مغناطيسي ساخت در ،DMS ايه ـ As)Ga,Mn( و 

As)In,Mn( روش بـه  كـه  نمونه ذكر شـده  همين راستا براي دو در . ستنيز مورد بررسي قرار گرفته ا

 و  ~١١٠ Kبه ترتيـب   گزارش شده يبالاترين دماي كور ،رشد داده شده اند ٢روآراستي پرتو مولكولي

K [٣]مي باشد ~ ٣٥.  

و ميـزان آلايـش آنهـا در    اتم هاي مغناطيسـي  انواع مختلف ميزبان و نيز هاي بلورقابل توجه  تنوع

  تلـف مغناطيسـي را بـه وجـود     هـاي مخ همكنش بـر  ،متفـاوت آنهـا   ينـوار مواد ميزبان و اندازه گـاف  

 را DMS توليـد  مورد اسـتفاده در ميزبان نيمرساناي تركيبات با توجه به بزرگي انرژي گاف،  .مي آورد

نيـز  ي و نظـر محاسبات . تقسيم كرد ٤كگاف نواري كوچ و ٣گاف نواري بزرگبا به دو دسته مي توان 

هنگامي كه مواد با گاف نواري بزرگ با عناصر واسطه آلايـش مـي يابنـد     ،نتايج تجربي نشان مي دهد
                                                           
١ . Infrared Light Emitting Diodes (Infrared LED) 
٢ . Molecular beam epitaxy (MBE) 
٣ . Wide band gap  
٤ . Narrow band gap 
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٧ 

رابطه دماي كوري با گـاف نـواري را بـراي    ) ١ – ١(شكل  .[٦]دماي كوري بالاتري را دارا خواهند بود

  .ناهاي تركيبي متداول نشان مي دهدگروهي از نيمرسا

  

  
مقادير و مقايسه آن با گاف نواري ي مغناطيسي بر حسب رساناهابعضي از نيممحاسبه شده دماي كوري  :)١ – ١(شكل 

  .[٦]جربيت

داراي  او متعاقب ـ داراي بيشترين گاف نواري GaN ديده مي شود) ١ – ١(شكل در همان گونه كه 

  لـذا   .مـي باشـد  در شـكل بـالا   مطالعـه شـده   رساناهاي در بين نيم بيشترين دماي كوري گزارش شده

ميزبـان بـراي اسـتفاده در صـنعت اسـپينترونيك       يمـاده مناسب بـه عنـوان   مي تواند يك كانديداي 

مـورد اسـتفاده    ها DMSتوليد براي به عنوان نيمرساناي ميزبان مفيد ديگري كه ماده  .محسوب شود

ايـن مـاده    .اسـت  شـده روي آن انجـام   ايگسترده تحقيقاتي باشد كه اخيرا م AlNاست قرار گرفته 

آن از رگيري و استفاده كاب برايو اميدواري هايي مي باشد  eV ٦/١٦ در حدود گاف نواري پهني داراي

  .بوجود آمده استدر صنعت 
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٨ 

نيز دشواري هاي آلايش آنهـا بـا مـواد     و II-VI گروهاز مركب رساناهاي نيمرشد به دليل مشكلات 

بـر پايـه مطالعـات    . ا كاهش يافتـه اسـت  ه DMSمطالعه و كاربرد اين تركيبات در توليد  ،مغناطيسي

بسـتر مناسـب    III-Vگـروه   اتكيبكه ترصورت گرفته و نتايج حاصل از اين تحقيقات، مي توان گفت 

  .ه استردآورساناهاي مغناطيسي رقيق شده فراهم براي توليد نيم تري را

  ها DMS انجام گرفته رويعملي مروري بر كارهاي   ٤ – ١

١ – ٤ – ١  AlN:Cr  

AlN تحقق ساخت مـوادي بـا    .اساسي در صنايع اپتوالكترونيك محسوب مي شوداي به عنوان ماده

در قطعات چند منظوره مورد توجـه  ، اين ماده را براي استفاده AlNبالا بر پايه نيمرساناي دماي گذار 

 AlNحالت فرومغناطيس در دمـاي اتـاق بـراي     ،گزارش هاي صورت گرفتهبا توجه به  .قرار داده است

 AlNتا كنون لايه هـاي   .[١٣-٧]مشاهده شده است Coو  Cr ،Mnنظير  واسطهيافته با فلزات آلايش 

سيليسـيوم كربيـد و بـا روش    و  ١سـيليكون، يـاقوت كبـود   هـايي از  بـر زيرلايـه   Crآلايش يافته با فلز 

رشـد داده   [١٢]٤كاشـت يـوني   و [١١-٩]٣روآراستي پرتو ملكولي ،[٧,٨]٢كندوپاش مگنوترون انفعالي

  .شده اند

كـه بـا روش    Crفلـز  آلايش يافته با  AlNث خواص ساختاري و مغناطيسي نيمرساناي در اين مبح

را رشد داده شده انـد  ) ١ ٠ ٠(هايي از ياقوت كبود و در امتداد كندوپاش مگنوترون انفعالي بر زير لايه

   nm ١٠٠هـا در حـدود   ضـخامت لايـه  . دهـيم مورد بررسي قـرار مـي   غلظت ماده ناخالصي افزايش با 

طيـف  با استفاده از انرژي پراكندگي ها در نمونهمي باشد و غلظت ناخالصي فلزات واسطه آلايش يافته 

خص مش ،X-براي مطالعه خواص ساختاري با استفاده طرح پراش اشعه. تعيين مي شودX -نمايي اشعه

  .مي باشد c -و جهت گيري رشد در امتداد محور تداراي ساختار ورتساي AlN:Crكه  ه استشد
                                                           
١ . Sapphire 
٢ . Reactive Magnetron Sputtering 
٣ . Molecular Beam Epitaxy (MBE) 
٤ . Ion implantation 
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٩ 

) Cr(تابعي از غلظـت مـاده ناخالصـي    به صورت  cنمودار تغييرات پارامتر شبكه  )٢ – ١( در شكل

بـه صـورت   % ١٥در غلظت هاي كمتـر از   cثابت شبكه نشان مي دهد كه اين نمودار . است رسم شده

ثابت شبكه در علت افزايش  .افزايش مي يابد ١مطابق با قانون وگارد ،افزايش غلظت ناخالصيبا  ،خطي

 Alدر مقايسـه بـا اتـم     Crكه شعاع يوني اتم ناشي مي شود از اين حقيقت % ١٥غلظت هاي كمتر از 

  در نيمرسـاناي ميزبـان    Alبه جاي اتم هاي  Crو به اين نكته اشاره دارد كه اتم هاي بزرگتر مي باشد 

بـراي غلظـت هـاي     .خيـل مـي باشـد   دبر تغييرات ثابت شبكه  Crمي نشيند و ميزان تغييرات غلظت 

محـدوديت ميـزان   بـه دليـل   شـايد  مقدار ثابت شبكه كاهش مي يابد كه ايـن موضـوع   % ١٥بيشتر از 

حلاليت پذيري بـالاي فلـزات واسـطه در     .[١٣]شدبا %)١٥حدود ( در ماده ميزبان Crحلاليت پذيري 

براي نمونه ميـزان  . اي مي كندص مغناطيسي آنها كمك قابل ملاحظهاصلاح خوانيمرساناي ميزبان به 

  .[٩]كمتر مي باشد AlNدر  Crنسبت به اتم  Mnحلاليت پذيري اتم 

  

  
  .[١٣]به غلظت اتم ناخالصي cوابستگي پارامتر شبكه  :)٢ -  ١(شكل                                

  

در مكان هـاي درون   Crكه اتم هاي ناخالصي اين احتمال % ١٥ند براي غلظت هاي كمتر از هر چ

و همچنين كاهش معنادار ثابت شبكه  %١٥كم است اما در غلظت هاي بالا تر از  دقرار گيرن ٢ايشبكه

                                                           
١ . Vegard’s law 
٢ . Interstitial 
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١٠ 

در جايگـاه هـاي درون   مـي تواننـد    Crكه اتم هاي دلالت دارد به اين موضوع در اين درصد ناخالصي 

  .قرار گيرنداي شبكه

 ٣٠٠ و K ٥در دماهاي  Crاتم % ٥هاي با غلظت حدود منحني پسماند براي لايه) ٣ – ١(در شكل 

K گيرياندازه  ١تداخلي كوانتومي ابررسانشي ها با مگنتومترخواص مغناطيسي نمونه. نشان شده است 

دماي  AlN:Crهاي در لايه. ها از مغناطش كل كم شده استو سهم ديامغناطيسي زير لايه شده است

بـا يـك وادارنـدگي    واضـح   پسماند حلقه ،دمابراي هر دو . ه استگذار در حدود دماي اتاق بدست آمد

 ـ . مشاهده مي شودقابل ملاحظه  ٣پسماند مغناطيسيو  ٢مغناطيسي دگي مغناطيسـي در  مقـدار وادارن

�� ٠/٠٨و ممان مغناطيسي اشباع شده حدود  Oe ٣٥٥در حدود  K ٥دماي  . ه اسـت بدست آمد ⁄��

با توجه  .كاهش مي يابدهر دو مقدار مغناطش اشباع و وادارندگي مغناطيسي  K ٣٠٠با افزايش دما به 

بـر ايـن   گزارش شده است كه  AlN:Crبراي نيز  K ٩٠٠دماي گذار حدود  ،به گزارشات صورت گرفته

  .[١٣]باشدذهن نمي از  دورمده براي اين ماده آبدست  K ٣٠٠دماي كوري  موضوع اشاره دارد كه

  

  
  .[١٣] Crاتم % ٥براي غلطت  K ٣٠٠و  K ٥در دو دماي منحني پسماند  :)٣ – ١(شكل 

                                                           
١ . Superconducting Quantum Interference Device (SQUID) magnetometer 
٢ . Magnetic coercive field 
٣ . Magnetic remanence 
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١١ 

همانگونـه كـه از   . نيز مورد بررسي قرار گرفتـه اسـت   Crبه غلطت اتم وابستگي خواص مغناطيسي 

و ) ���( Crازاي يك اتـم  همؤثر بممان مغناطيسي  Crت ظبا افزايش غل ،مشخص است )٤ – ١( شكل

چنين وابستگي مشابهي براي . به تدريج كاهش مي يابد K ٣٠٠در دماي ) HC(وادارندگي مغناطيسي 

مغناطيسـي ديگـر هـم مشـاهده شـده      ي اهابراي نيمرسان ،واسطهخواص مغناطيسي به غلظت فلزات 

 .[١٦-١٤]است

  

  
  .[١٣] K ٣٠٠در دماي  Crبر حسب غلظت  Crازاي اتم دگي مغناطيسي و ممان مغناطيسي بهوادارنتغييرات  :)٤ – ١(شكل 

 

احتمـال جفـت   بـه علـت افـزايش    ممكن اسـت   Crي كاهش ممان مغناطيسي در غلظت هاي بالا

در واقـع   .[٨]باشـد همسـايه  اتـم هـاي   جانشين شده در  Crشدگي آنتي فرومغناطيس بين يون هاي 

فقط مربوط به كسـر بسـيار    ،پايين در غلظت هاي بالامقدار ممان مغناطيسي حدس زده مي شود كه 

  .در نظم فرومغناطيس است Crكوچكي از سهم اتم هاي 
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١٢ 

٢ – ٤ – ١  GaN:Mn  

بـر   ١روآراستي روشبه رشد يافته  GaN دماي اتاق در لايه هاي در فرومغناطيسصحه آشكاري از 

ي دمـايي  بـازه در به طـور متنـاوب و   اين لايه ها كه  ،مشاهده شده استزير لايه هايي از ياقوت كبود 

٨٠٠ – ٢٥٠K فلز  ٢پخش حالت جامد در معرضMn  [١٧,١٨]گرفته اندقرار. 

بـه شـرايط    و بسـته  شده استمشاهده   K ٣٢٣براي تركيب ذكر شده در دماي ٣الغيرعادي هر اث

 .قرار مـي گيـرد   K ٣٧٠ – ٢٢٠ در گسترهارش شده براي اين تركيب ز، دماي كوري گMnپخش اتم 

دماي نظـم مغناطيسـي    GaNدر زير لايه هاي  Mnاستفاده از روش كاشت يوني براي وارد كردن اتم 

 .[١٩,٢٠]ي كندپايين تري را ايجاد م

كـه بـا روش   ،  GaN:Mnلايـه هـاي   بـراي  ه است، ليه كه توسط ژاپني ها انجام گرفتدر كارهاي او

MBE ٧٢٠تا   ٥٨٠در دماهاي بين  و K  رشد داده شده اند و غلظت اتمMn  ٩ – ٦در آن در حدود% 

 ٣٠٠Kدر دمـاي  پسـماند مغناطيسـي   يك  Hبر حسب ميدان مغناطيسي  Mمغناطش منحني است، 

 ٨٥ – ٢براي غلظت هاي ذكر شـده بـين   ي مغناطيسي مقادير وادارندگدر همين دما  .ان مي دهدنش

Oe  ٠/٧٧تا  ٠/٠٨ و ميزان پسماند مغناطيسي از emu/g توجه به داده هاي تجربي و  با. تغيير مي كند

گـزارش شـده    ،K ٩٤٠مقـداري در حـدود    بـراي دمـاي كـوري    ،٤استفاده از تقريب ميـدان متوسـط  

رشد  MBEبا روش كه  GaN:Mnفرومغناطيس لايه هاي براي  ٥توسط گروه تالرهمچنين  .[٢١]است

  .[٢٢]شده است گزارش K ٣٠٠مقدار دماي كوري در حدود داده شده است 

                                                           
١ . Epitaxial 
٢ . Solid-State Diffusion 
٣ . Anomalous Hall effect 
٤ . Mean field approximation 
٥ . Thaler 
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١٣ 

هـال،   غيرعـادي دهد كه اثـر  ترابرد مغناطيسي نشان مي هاي بيني هاي نظري، داده بر طبق پيش

در  ،مثالبراي . وابسته است Mnبه غلظت اتم مغناطيسي  ٢و مقاومت مغناطيسي١منفي مغناطومقاومت

هستند، دماي كوري گزارش شـده بـين    %٩بيشتر از و يا % ١كمتر از در آنها  Mnهايي كه غلظت لايه

كـه   هاي ذكر شدهلايهاز  n -يك نمونه نوع  )٥ – ١(براي مثال در شكل  .[٢٣]مي باشد K ٢٥تا  ١٠

پـايين تـر از   در دمـاي  منفـي  يك مغناطومقاومت  ايورقهمقاومت  ،است% ٧در آن حدود  Mnغلظت 

١٥٠ K  ٢٥هال در دماي زير  عاديرغياز خود نشان مي دهد و ضريب K هنگامي كه . ناپديد مي شود

 ـرا مغناطيسي درجه نظم بالاترين  GaN:Mnكاهش مي يابد، لايه هاي % ٣به  Mnغلظت  ازاي هـر  هب

  .[٢٤]دناز خود نشان مي ده Mnاتم 

 

  

با  MBEرشد يافته به روش  GaN:Mnترابردمغناطيسي مربوط به لايه هاي اي ورقه تداده هاي مقاوم): ٥ – ١(شكل 

 .[١٤] Mn% ٧غلظت 

  

                                                           
١ . Negative magnetoresistance 
٢ . Magnetic resistance 
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١٤ 

) ب - ٦ - ١(و در شـكل   مشاهده مي شود ٣٠٠Kحلقه پسماند در دماي ) الف - ٦ - ١(در شكل 

هـاي  حلقه پسماند براي نمونـه ) ج  - ٦- ١(شكل در  .مغناطش به صورت تابعي از دما ارائه شده است

 منجرنشان داده شده است كه جفت شدگي فرومغناطيسي را نشان مي دهد كه  Mnبا غلظت متفاوت 

  .[١٤]مي شود Mnازاي هر اتم ممان مغناطيسي به به كاهش

  
  M – Tمنحني ) ب(، سترشد داده شده ا MBEكه به روش  GaN:Mnبراي   M – Hمنحني ) الف( :)٦ – ١(شكل 

  .[١٤]رسم شده است Mnاز غلظت  يكه به صورت تابع  M – Hنمودار ) ج(و  GaN:Mnبراي 



  فصل دوم

  III-V گروهتركيبي  خالص بعضي از نيمرساناهاي خواص بررسي

  

  

  مقدمه  ١ – ٢

  AlN بررسي خواص ٢ – ٢

  ساختار بلوري  ١ – ٢ – ٢

  خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٢ – ٢

  خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٢ – ٢

   GaN بررسي خواص  ٣ – ٢

  ساختار بلوري  ١ – ٣ – ٢

  خواص ساختاري  ٢ – ٣ – ٢

    خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٣ – ٢



 III-Vبعضی از نيمرساناهای خالص ترکيبی گروه  صاوخبررسی                              فصل دوم                                           

 

١٦ 

  مقدمه  ١ – ٢

مي باشند كه به با توجه بـه خصوصـيات    III-Vيكي از زير گروههاي تركيبات  III-Nگروه تركيبات 

تـراكم پـذيري پـايين و    مفيد آنها مانند يونش پذيري بالا، طول پيوند خيلـي كوتـاه،    منحصر به فرد و

  . ي محققين قرار گرفته اندبالا مورد علاقه رماييگضريب هدايت 

، ترانزيسـتور و  ١گسـيل نور آبي ليزرهاي  و ديوداين تركيبات در ساخت قطعات اپتوالكتروني نظير 

بـا توجـه بـه اينكـه     . توان بالا مورد استفاده قرار مي گيرنـد و سنسورهاي ميكروموج  ديودهاي دما بالا

افـت پيـدا    به مرور زمـان  II-VIبر پايه نيمرساناهاي تركيبي گروه كه عاتي قطالكترونيكي ويژگي هاي 

تركيبات  رويبيشتري  تحقيقاتدر حال حاضر ي مورد نظر را كاهش مي دهند، مي كند و بازده قطعه

III-N كـه   ،براي تشكيل نقص هـاي بلـوري  علت اين موضوع بالا بودن انرژي لازم . انجام پذيرفته است

  .[٢٥]در اين تركيبات مي باشدقطعه را كاهش مي دهد، كارايي 

  AlN بررسي خواص  ٢ – ٢

AlN تركيبي از گروهيمرساناي يك ن III-V  آنبا توجه به خصوصيات منحصر بـه فـرد    كهمي باشد 

، ايـن  كوچك انبساط گرمايي، هدايت گرمايي بالا و همچنين ضريب )ev ٦/١٦(مانند گاف نواري پهن 

 الكترونيكـي و  قطعـات  ساخت برايهاي سراميكي كانديداي مناسبي براي استفاده در زير لايهماده را 

بر پايـه نيتـروژن، سنسـورهاي     ٢فلز –عايق  –نيمرسانا هاي ناهمگون اپتوالكترونيكي نظير ترانزيستور

ه دنمـو  ٣هـاي بـراگ و ديودهـاي پيونـدگاه نـاهمگون     هاي فرابنفش، بازتابنـده LED گازي لايه نازك،

هـاي نـازك   از آن در سـاخت لايـه   ،همچنين به دليل ويژگي پيزوالكتريكي ايـن مـاده  . [٢٦,٢٧]است

همانند سـاير نيمرسـاناهاي بـا گـاف     . [٢٨]استفاده مي شود ٤ي امواج صوتي ميكروموجتشديد كننده

                                                           
١ . Blue-light-emitting diodes and lasers   
٢ . Metal-Insulator-Semiconductor (MIS) 
٣ . Heterojunction diodes 
٤ . Micro wave 
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١٧ 

كـوري   آلاييـده مـي شـود دمـاي     Crبا فلزات واسطه نظير  AlN هنگامي كه ،داريمنواري پهن انتظار 

هـا   DMSبنابراين اميدواري هاي زيادي براي بكارگيري اين ماده در ساخت  .دهد بالايي از خود نشان

خواص  AlN در صورت آلايش فلزات خاكي كمياب درات اخير نشان مي دهد گزارش .ايجاد شده است

بـه  هـاي فلـزات واسـطه    نفوذ اتم اميد زيادي وجود دارد كه با  .[٢٩,٣٠]پيزوالكتريكي آن بهبود يابد 

  .[٣١,٣٢]و اسپينترونيكي استفاده كردپيزوالكتريكي در قطعات همزمان آن درون اين ماده بتوان از 

  ساختار بلوري  ١ – ٢ – ٢

 ايـن مـاده داراي ثابـت   . شودمتبلور مي  ١تورتساي در ساختار AlN) دماي محيط(در حالت عادي 

  همانطور كـه از شـكل   . [٣٣]مي باشد ١/٦٠٠٨=c/aنسبت  باÅ ٤/٩٨١=c و  Å ٣/١١٢=a شبكه  هاي

تشكيل شده است  ٢تنگ پكيده شش گوشياز دو زير شبكه  تورتسايمشخص است ساختار ) ١ – ٢(

=uكه به اندازه 
٣
پـارامتر   را uكميت بدون بعد  .جابجا شده است cدر امتداد محور ) الدر حالت ايده( ٨

ال خـود تفـاوت   واقعي اين پارامتر با مقدار ايـده ساختارهاي در  .[٣٤]مي نامند ٣ساختار داخلي سلول

 – ١ – ٢(مطابق با شـكل  . [٣٥,٣٦]مي باشد ٠/٣٨٨٢اين مقدار برابر با  AlNبراي به طوري كه  دارد

احاطـه شـده اسـت كـه ايـن آرايـش يـك تقـارن          Nچهـار اتـم    توسط Alاتم  هر AlNدر شبكه ) ب

  .چهاروجهي را بوجود مي آورد

                                                           
١ . Wurtzite 
٢ . Hexagonal close pack (hcp) 
٣ . Cell interval structure parameter 
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١٨ 

  

  )الف)                                          (ب(                                    

 tiبردارهاي . ي تشكيل شده استشكه از دو زير شبكه شش گو ورتسايت ساختار شش گوشي) الف :)١ – ٢(شكل 
يك سلول واحد كه از دو ملكول  )ب. است مشخصدر شكل  diاوليه و نقاط انتهايي بردارهاي پايه ، بردار انتقال 

 .[٣٤]شده است تشكيل 

  

الانسي است اما به دليل اخـتلاف زيـادي   واز نوع كو III-Nشيميايي تركيبات گروه  هاياصولا پيوند

 وجود دارد، پيوند بين دو عنصر شامل پيوند يوني نيـز   تركيبكه بين الكترونگاتيوي دو عنصر سازنده 

  بـه طـور كلـي تركيبـات گـروه      . مي شود كه اين موضوع پايداري فاز ساختاري ماده را تعيين مي كند

III-N  لحـاظ شـرايط    بـه . [٣٧]متبلور مي شوند ٢و نمك طعام ١بلند -زينك  ،ورتسايتدر سه ساختار

بـه  مي باشد و معمولا در اثر اعمال فشار  ورتسايت تركيبات ياد شدهفاز پايدار  ،معمولييناميكي دترمو

، با فازهاي ديگر در مقايسه. مي دهد تغيير فازبه ساختار نمك طعام  ورتسايتاز ساختار اين تركيبات 

 روش روآراستي ناهمگون با رشد نمونه پايدار مي باشد اما در صورتشبه بلند  -زينك ساختار مكعبي 

با توجـه  . متبلور شوندنيز ممكن است در اين ساختار هاي ياد شده نمونه ،هاي مناسبزير لايهروي بر 

به سـاختار   ورتسايتساختار  يك گذار فاز از،  AlNدر اثر اعمال فشار به ساختار  ،به مطالب ذكر شده

  پايـدار   Gpa ١٣٢كـه ايـن سـاختار حـداقل تـا فشـار        رخ مـي دهـد   Gpa ٢١نمـك طعـام در فشـار   
                                                           
١ . Zinc-blende 
٢ . Rock - salt  
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١٩ 

وجـود  بـا هـم   و نمـك طعـام    ورتسـايت هـر دو فـاز    Gpa ٣١تا  ٢٠البته در فشارهاي . [٣٨]مي ماند

  .[٣٩]دارند

  خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٢– ٢

كه در جهت هاي پر تقارن در منطقه اول بريلوئن را  AlNساختار نواري نيمرساناي  )٢ – ٢(شكل 

اين ماده داراي گـاف نـواري مسـتقيم بـه      .مي دهدنشان بدست آمده است،  ١فوك –با روش هارتري 

مانند روش شبه پتانسيل  ينظرمقدار گاف نواري كه از بعضي روش هاي . [٢٧]مي باشد eV ٦/٢اندازه 

مقـادير  ايـن   از eV ٢/٥حـدود  در بدست آمده اند با مقادير تجربي اختلاف دارند و گاهي اين مقـادير  

و تقريب بكار رفته در آن دليل اين موضوع وابستگي گاف انرژي به نوع شبه پتانسيل  .كمتر مي باشند

  .[٤٠]شدمي با

  
  .[٢٧]تبدست آمده اسك فو –هارتري محاسباتي با روش كه  AlNساختار نواري  :)٢ – ٢(شكل 

 

  

                                                           
١ . Hartree-Fock method 
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٢٠ 

  خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٢ – ٢

داراي خـواص فيزيكـي جـالبي نظيـر      اي مقاوم مـي باشـد و  و مادهيك سراميك  AlNنيمرساناي 

بعضـي از ايـن   مقـادير  . اسـت انبساط گرمايي پايين، هدايت گرمايي زيـاد، سـختي و نقطـه ذوب بـالا     

مورد ي كه دارد به دليل خواص عايقهمچنين اين ماده . نداشده آوريگرد )١ – ٢(جدول در  امترهارپا

   .است Ω cm ١٠١٢ي اين ماده در حدود طوري كه مقاومت ويژهمي باشد به توجه 

در كانون توجهات قـرار داده  ي پركاربرد نيمرسانارا به عنوان ماده ن اي AlNقابل توجه خصوصيات 

 .اين ماده نيز از چالش هاي بكـارگيري آن در صـنعت مـي باشـد    با كفيت بودن رشد  دشواراما  ،است

  كـه باعـث تغييـر در ثابـت شـبكه      و تشـكيل اكسـيد آلـومينيم    بـا اكسـيژن    Alبالاي  واكنش پذيري

  .[٣٧]از مواردي است كه بايستي كنترل شودد ومي ش

  

 [٣٧].AlNبدست آمده براي بعضي از كميت هاي فيزيكي  :)١ – ٢(جدول 

   K ٣٠٠=AlN                                                                                            T تورتسايساختار
                                                                                                ٦/٢)ev(گاف نواري 

                                             ٠/٤٩٨٢=c                   ٠/٣١١٢=nm( a(هاي شبكه ثابت

 ٦�١٠ × ٥/٣ =��          ٦�١٠ × ٤/٢ =∥�                            )١-K(ضريب انبساط گرمايي 

                                                                               ٢/٨ )١-١K-Wcm(هدايت گرمايي 

                                                                                             ٣٤٨٧)K(نقطه ذوب 

 

 GaNرساناي بررسي خواص نيم  ٣ – ٢

GaN ٣/٤(با سختي بسيار بالا و گاف نواري بزرگ ي اماده eV ( بـا توجـه بـه     .مستقيم مي باشـد و

اي مناسـب در سـلول   نيزه كننده، از آن به عنوان مـاده يو هاييت پايين اين ماده در برابر تابشحساس
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٢١ 

همانگونه كه در فصل قبل  .[٢٥,٤١]استفاده مي شود ١اههماهوارتوليد انرژي در هاي خورشيدي براي 

و دماي كوري آنهـا   ها DMSي مورد استفاده در نيمرساناهاگاف نواري تنگاتنگي بين ه اشاره شد رابط

بيشتر باشد دماي كوري آن ماده بـالاتر بـوده و لـذا    نواري وجود دارد به طوري كه هر چه اندازه گاف 

نترونيك افـزايش خواهـد   به منظور استفاده آن در صـنعت اسـپي  محيط در دماي آن امكان استفاده از 

يع اپتيكي و قطعات توان بالا در صنا GaNواسطه گاف نواري پهن از همچنين به ). ١ – ١شكل (يافت 

 اسـتفاده   ٣هـاي سـاطع كننـده نـور آبـي و فـرا بـنفش       و ديود ٢و فركانس بالا، مثل توليد قطعات ليزر

اكسـيد  ( ٤روي زيـر لايـه هـايي از يـاقوت كبـود     ،  GaNرسـاناي  قطعات نامبرده بر پايه نيم. دشومي 

هـاي فـراوان ايـن مـاده در صـنايع اپتوالكترونيـك،       با توجه بـه كـاربرد   . [٤٢]رشد مي يابند) آلومنيم

اين ماده با لذا آلايش . محققين تلاش كرده اند كه از اين ماده در صنايع اسپينترونيك نيز بهره جويند

در قطعـات وابسـته بـه    اي قابـل كـاربرد   به مادهرا رسانا يماين ن مي تواندمغناطيسي مناسب  مادهك ي

در  GaNي پايـه  ليـزري بـنفش بـر    هـاي ديود. نمايـد تبديل ناطيسي، اسپين نظير ترانزيستورهاي مغ

مورد استفاده  ٦بازي -ايستگاه از قبيل  ابزارهاي سرگرميو در  ٥ري-بلوتكنولوژي ساخت ديسك هاي 

، در حال حاضر پژوهش هاي چشمگيري روي اين GaNبه دليل اهميت زياد . [٤١,٤٣]قرار مي گيرند

  .استدر حال انجام ماده براي استفاده آن در صنعت اسپينترونيك 

  ساختار بلوري  ١ – ٣ – ٢

ورتسايت ساختار  معمولير شرايط نيز د  GaN فاز پايدار،  III-Nهمانند ساير نيمرساناهاي تركيبي 

اين ساختار يك سلول واحد شش گوشـي بـا   شد،  اشارههم  AlNهمانطور كه قبلا در مورد . مي باشد

 )٣ – ٢(در شـكل   كـه مـي باشـد    ١/٦٢٦=c/a با نسـبت  Å ٥/١٨٥=cو  Å ٣/١٨٩=a شبكه هاي ثابت

                                                           
١ . Satellite 
٢ . Laser devices 
٣ . Ultraviolet and blue light-emitting diode 
٤ . Sapphire (Al٢O٣) 
٥ . Blu-Ray 
٦ . Play-station 
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٢٢ 

در كـد   GaNنه سازي پارامترهـاي شـبكه   بهياين تحقيق براي مقاديري كه در . نشان داده شده است

ور از دو زير شـبكه  كساختار مذ .[٣٧]اشدمقادير مي بشده است، همين  استفادهمورد نظر محاسباتي 

اين دو زير شبكه در امتداد محور . تشكيل شده است ،كه در هم فرو رفته اند ،تنگ پكيده شش گوشي

c  به اندازهu=هر زير شبكه توسط يك نوع اتـم متفـاوت اشـغال    . [٤٤,٤٥]جا به جا شده اند ٠/٣٧٧٥

اتم  ٤هر اتم در اين ساختار توسط . وجود خواهد داشتاتم  ٤شده اند كه در نتيجه آن در سلول واحد 

 .هاي يك چهار وجهي قرار گرفته انداز نوع ديگر احاطه شده است كه در لبه

 

  

  .[٤١] GaN ورتسايتسلول واحد ساختار  :)٣ – ٢( شكل

 

GaN كه به صورت  بلند -زينك  همچنين در فاز�-GaN  ،مي شودمتبلور نيز نشان داده مي شود .

ي آن سـت بسيار نزديك است و اين ماده در صورتي كه رشـد روآرا  تورتسايفاز از نظر انرژي به فاز اين 

  .[٤٦]متبلور مي شود بلند -زينك در ساختار  انجام شودي مكعبي روي يك زير شبكه

به ساختار نمـك   در اثر اعمال فشار دستخوش تغيير فاز III-Nكه قبلا بيان شد تركيبات  همانگونه

بـه  فاز  دستخوش يك تغيير در صورتي كه تحت فشار قرار گيردنيز  GaN نيمرساناي .مي شوندطعام 

  .[٤٧]پايدار است GPa ٧٠ حداقل تا فشاركه  مي شودساختار نمك طعام 
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٢٣ 

. به وضوح مشخص اسـت  )٤ – ٢(اين وابستگي در شكل  .به دما وابسته اند GaNثابت هاي شبكه 

  .[٤٨]را نشان مي دهدبا دما چگونگي اين وابستگي  )١ – ٢( وابطر

                                            a=٥-١٠ × ٠/٧٣٩ + ١٨٤ /٣ T + ٩-١٠ × ٥/٩٢ T٢   

)١ – ٢(                                c= ٥-١٠ × ١/٤٥٥ + ٥/١٨١٢ T + ٩-١٠ × ٤/٦٢ T٢  

                                           c/a = ٥-١٠ × ٠/٠٥١ + ١/٦٢٧٤ T – ٩-١٠ × ١/٥ T٢  

در  GaN-� ثابـت شـبكه بـراي    .مي باشندصادق  K ١١٧٣ > T > ٢٩٣روابط بالا براي بازه دمايي 

ر بعضـي از پارامترهـاي فـاز    مقـادي  )٢ – ٢(جدول  در .[٤٩]تسا Å ٤/٥٣١ = aبرابر با   K ٣٠٠دماي

 .[٣٧]ذكر شده است K ٣٠٠در دماي  GaN ورتسايت

  
  .[٥٠] GaNوابستگي دمايي پارامتر هاي شبكه ): ٤ – ٢(شكل 

  

 .[٣٧] GaN ورتسايت فازپارامترهاي بعضي از مقادير  :)٢ – ٢(جدول 

   K ٣٠٠=GaN                                                                                   T تورتسايساختار 
                                                                                                 ٣/٣٩)eV(گاف نواري 

                                                 ٠/٥١٨٥=c                 ٠/٣١٨٩=nm(a(ثابت هاي شبكه 
  ٦-١٠ × ٣/١٧ =��     ٦�١٠ × ٥/٥٩ =��)يه ايلا(                    )١-K(ضريب انبساط گرمايي 

 ٦-١٠ × ٤/٠٣ =��       ٦-١٠ × ٤/٤٤ =�α)  حجمي(                                                      
                                                                                ١/٣)١-K ١-W cm(هدايت گرمايي 

                                                                                                 ٢٧٩١)K(نقطه ذوب 
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٢٤ 

  ساختاري خواص   ٢ – ٣ – ٢

  را نشـان   GaNيلـوئن  بـه ترتيـب سـاختار نـواري و منطقـه اول بر      )٦ – ٢( و )٥ – ٢(هـاي  شكل

باشد و بسته بـه  مي رسانا داراي گاف نواري مستقيم انگونه كه مشاهده مي شود اين نيمهم .دنده مي

مقدار براي نمونه  .مقدار آن تغيير مي كند ،دماي محيطنيز نوع ساختاري كه در آن متبلور مي شود و 

دليل وابستگي دمايي گاف نواري ايـن  به  و eV ٣/٥٠٣،  K ١/٦و در دماي ورتسايتدر فاز ي نوارگاف 

با دمـا بـراي    GaNارتباط گاف نواري . مي رسد eV ٣/٤ به مقدار) K ٣٠٠=T( محيطمقدار در دماي 

مقـدار گـاف   بلند  –زينك براي فاز  .[٥١]بيان مي شود )٣ – ٢(، با رابطه ٢٩٥  Kاز هاي پايين تردما

  . [٥٢]مي باشد eV ٣/١٧در دماي اتاق 

  

)٣ – ٢                      (Eg(T) – Eg(٠) = -٤-١٠ × ٥/٠٨ �٢

(٩٩٦��)
 eV  

  

 
  .[٤٥]رسم شده است ١ش شبه پتانسيل تجربيبا استفاده از رو كه GaNساختار نواري  :)٥ – ٢(شكل 

  

                                                           
١ . Empirical pseudo potential 
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٢٥ 

  

  .تورتساي براي ساختارارون و بريلوئن در فضاياول منطقه  :)٦ – ٢(شكل 

  و عمومي خواص فيزيكي  ٣ – ٣ – ٢

GaN اين ماده ظرفيت گرمايي بالايي . اي بسيار سخت و از لحاظ مكانيكي پايدار و محكم استماده

تركيبات كـه از  (فرم خالص اين ماده در برابر هيدروكربن ها . ذوب مي شود K ٢٧٩١دارد و در دماي 

ثابـت   ٢، حتي با عدم تطابق١بوده و مي تواند به صورت لايه هاي نازكعايق ) نفت خام بدست مي آيد

بعضي از مقادير  )٣ – ٢(در جدول . [٤٢]رشد داده شود ٣شبكه، روي ياقوت كبود و سيليكون كاربايد

شـده   يآورجمـع   K ٣٠٠در دمـاي   III-Nرسـاناهاي  در مقايسـه بـا نيم   GaNپارامترهاي مربوط بـه  

 .[٥٣]است

 .[٥٣] GaNدر مقايسه با  III-Nمقايسه بعضي از خواص نيمر ساناهاي  :)٣ – ٢( جدول              

چگالي 
(g/cm٣)  

رسانندگي گرمايي 
(w/cmk)  

رسانندگي الكتريكي 
(١/Ωcm)  

  دماي ذوب
(k)  

گاف نواري 
)eV(  

  

٦/١٣  ٣٠٢٥  ١٣-١٠ - ١١-١٠  ٣/١٩ ٣/٢٥٥  AlN  

٣/٤  ٢٧٩١  ١٢ – ٦  ١/٣ ٦/٠٧ GaN 

١/٩٥  ١٩٠٠  ١٠٢ × ٣ - ٢  ٣٨/٤ ٦/٧٨  InN  

  

                                                           
١ . Thin film 
٢ . Mismatch 
٣ . Silicon carbide 
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٢٦ 

 ورتسايت )٢ – ٢(جدول ذكر شده در رساناهاي ست كه فاز پايدار هر كدام از نيموري اآلازم به ياد

 تورتسـاي اره مـي كنـيم كـه بـه دليـل پايـداري فـاز سـاختاري         در انتها به ايـن نكتـه اش ـ   .مي باشد

انجام شده در ايـن  ، تمامي محاسبات بلند -زينك ساختاري فاز  نسبت به  AlNو  GaNي هانيمرسانا

  .اين نيمرساناها انجام شده است (GaN-�) تورتساي اساس ساختار تحقيق بر



  فصل سوم

  نظريه تابعي چگالي

  

  الينظريه تابعي چگ  ١ – ٣

  ايسيستم هاي بس ذره  ١ – ١ – ٣      

  اپنهايمر –تقريب بورن   ٢ – ١ – ٣      

  تقريب الكترون مستقل  ٣ – ١ – ٣      

  كوهن –قضاياي هوهنبرگ   ٤ – ١ – ٣      

  شم  –رهيافت كوهن   ٥ – ١ – ٣      

   اسپين  ٢ – ٣

  ريه تابعي چگاليتعميم اسپيني نظ  ٣ – ٣

  شم براي مغناطش هم خط  –معادلات تك ذره اي كوهن   ١ – ٣ – ٣      

  روش هاي حل معادلات تك ذره اي  ٤ – ٣

  امواج تخت   ١ – ٤ – ٣      

  انرژي قطع  ٢ – ٤ – ٣      

  شبه پتانسيل  ٥ – ٣

  مراحل توليد شبه پتانسيل  ١ – ٥ – ٣      

 واپوشاني شبه پتانسيل  ٢ – ٥ – ٣      

  



نظريه تابعي چگالي                                                                                                                                     فصل سوم   

٢٨ 

 ١نظريه تابعي چگالي  ١ – ٣

صيف اكثر نظريه هاي مكانيك كلاسيك و مكانيك كوانتومي دو نظريه اصلي مورد استفاده براي تو

ين است كه تنها مساله هـاي  ا هانآاما محدوديت اصلي  .ي فيزيكي مي باشندقريب به اتفاق سيستم ها

براي بررسي سيستم هاي . ندداراي حل دقيق تحليلي هست ها ر اين چارچوباي داي و دو ذرهتك ذره

سعه يافته و روش هاي محاسباتي نظريه ها و تقريب هاي تو از يستا بيش از دو ذره در حالت كلي بايب

بوجـود   ايراهكارهاي متعدد و مختلفي براي توصيف محاسباتي سيسـتم هـاي بـس ذره   . استفاده كرد

ا و مـدل هـاي نظـري    از تقريـب ه ـ ، ل و خواص مـورد مطالعـه  ئبه مسا با توجهك مده است كه هر يآ

اي ي بـس ذره بسياري از سيسـتم هـا  بررسي و اساسي براي از نظريه هاي مهم يكي  .استفاده مي كند

استفاده . است نظير مولكول ها و بلورها، نظريه تابعي چگالي) ٢قوي يبه غير از سيستم هاي همبسته(

اي اي از سيسـتم بـس ذره  منجر به يك توصيف تك ذره ٣شم – به همراه رهيافت كوهن اين نظريهاز 

  .[٥٤]مي شود

  ٤ايسيستم هاي بس ذره  ١ – ١ – ٣

. ذره بر همكنش كننده تشكيل شده است) بيش از سه ذره( اي از تعداد زيادييك سيستم بس ذره

اينجا بحث مـا در مـورد بلـور     در. ر باشد، يا يك بلوي مي تواند يك اتم، مولكول، انبوههسيستمچنين 

اولـين   ،ياي نظير بلور بر مبناي اصول اوليه مكانيك كوانتومبراي بررسي يك سيستم بس ذره است و

 :ي سيستم مي باشد كه عبارت است ازگام نوشتن هاميلتون

)١ – ٣(   
222 2 2

2 2

,

1 1ˆ
2 2 2 | | 2| | | |

I JI
i I

i I i I i j I Je I i ji I I J

Z Z eZ e eH
m M r rr R R R≠ ≠

− −
= ∇ + ∇ − + +

−− −∑ ∑ ∑ ∑ ∑       

                                                           
١ . Density Functional Theory (DFT) 
٢ . Strongly correlated systems 
٣ . Kohn - Shame scheme 
٤ . Many body systems 
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درمكـان   e ZI بارو   MIبا جرم  يون هاو  ����� ندر مكا e رو باm   الكترون ها با جرمرابطه، اين در كه 

ميدان هاي خارجي نظير ميـدان   در اين هاميلتوني آثار نسبيتي وارد نشده است و .قرار دارند �������هاي 

بـه ترتيـب انـرژي    جملات سمت راست . اندناطيسي نيز صفر در نظر گرفته شدهالكتريكي و ميدان مغ

  و  الكتـرون  -، الكتـرون  يـون  - بـرهمكنش الكتـرون   ،ن هـا، انـرژي جنبشـي يـون هـا     جنبشي الكترو

 .[٥٤,٥٥]يون هستند -يون 

 ١اپنهايمر - تقريب بورن  ٢ – ١ – ٣

براي ساده كردن و  .، همزمان ديناميك الكترون ها و يون ها را توصيف مي كند)١ – ٣(هاميلتوني 

تر از الكتـرون هاسـت   جرم نوعي يون ها خيلي سنگين چونكه  شوداز اين نكته استفاده مي  ،آن حل

1ضريب مذكور  تنها جمله كوچك در عبارتلذا ) برابر ٢٠٠٠حدود (

IM
 مربوط به جملـه دوم اسـت   

كل هاميلتوني را بر حسـب آن بسـط    كه مي توان آن را به صورت يك جمله اختلالي در نظر گرفت و

يم و بينهايت بگيرنسبت به جرم الكترون را  جرم يون(را صفر در نظر بگيريم اگر آن در اولين گام  .داد

در آن  .توني بس الكتروني تبـديل خواهـد شـد   به هاميل Ĥهاميلتوني ،)كنيم نظراز حركت آن صرفه 

اين موضـوع نتيجـه   . ساكن اند ن ها كاملاًبه پارامتر تبديل مي شود و يو )١ – ٣( در رابطه ������� صورت

  :است كه به صورت زير بيان مي شود )آدياباتيكتقريب ( بخشي از تقريب بورن اپنهايمر

ا در بازه زماني كه الكتـرون ه ـ ( .ترون ها يون ها ساكن فرض مي شونددر هنگام بررسي رفتار الك  )أ 

  .)حركت مي كنند يون ها ساكن اند

 ،هنگـام حركـت يـون هـا    ( .در حالت پايه قرار دارنـد  رون هاالكت ،هنگام بررسي يون ها ٠=Tدر    )ب 

الكتـرون هـا    ،يعني گرچه با حركت يون هـا  .)مي خود را حفظ مي كنندوالت كوانتالكترون ها ح

ژي حالت پايه مقدار انر حالت پايه خود باقي مي مانند هرچندكنند اما كماكان در  هم حركت مي

  . ممكن است تغيير كند
                                                           
١ . Born - Openheimer approximation (adiabatic) 
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پنهايمر به لحاظ نظري داراي اثبات دقيقي نمي باشد اما تـاثير بسـزايي در كـاهش    ا - تقريب بورن

  بـه عبـارت زيـر كـاهش      )١ – ٣(رابطـه   ،نهايمراپ – ا اعمال تقريب بورنب .[٥٦]حجم محاسبات دارد

  :مي يابد

)٢ – ٣(                   
2 2 2

2

,

1ˆ
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 .است پارامتر ������� متغير و ����� رابطه بالادر 

  ي بـس الكترونـي كـاهش    اي بـه هـاميلتون  ، هاميلتوني بـس ذره دياباتيكيب آهر چند با اعمال تقر

در واقـع منشـأ    .اي هـم بسـيار مشـكل اسـت    هـاي بـس ذره  حل بخش الكتروني سيستم مي يابد اما 

و در صـورت   تاس ـ الكترون -الكترون  جفتاين هاميلتوني جمله سوم آن يعني برهمكنش  پيچيدگي

   حـذف آن هــاميلتوني فـوق را مــي تـوان بــه صـورت جمــع هـاميلتوني هــاي تـك الكترونــي نوشــت      

)ˆ
i

i
H h=∑(. سازي اي حل يك سيستم همبسته  با چنين سادهN  الكتروني به حلN  سيستم تـك 

سـازي مـي شـود و    جداالكترون مانع از اين  -اما حضور برهمكنش الكترون  .الكتروني كاهش مي يابد

پيـدايش   منشـأ  الكتـرون  - الكتـرون  برهمكنش جفتصرفه نظر از پيچيدگي هاي رياضي اين جمله، 

 ،٢سيسـتم هـاي فرميـوني سـنگين     ،١اثـر كونـدو   ،عـايق  -نظيـر گـذار فلـز    هاي فيزيكي مهمي پديده

به عنوان نمونه  .ن نيستمي باشد كه قابل صرفه نظر كرد.  . . اثر كوانتمي هال و ،ابررسانايي دماي بالا

برهمكنش الكتـرون هـا،    استفاده مي شود كه در آن علاوه بر ٣ t-jمدل از عايق  -لز در بررسي گذار ف

توصيف گذار بين فلز و عايق  ،در نظر گرفته مي شود و با مقايسه اين دو جملهنيز  ٤نوسانات كوانتومي

 به طوري كه اثرات فيزيكـي آن نيـز   ،ن جملهدر ادامه راهكارهاي مهمي براي تقريب زدن اي .مي شود

                                                           
١ . Condo effect  
٢ . Heavy fermion systems 
٣ . t-j model 
٤ . Quantum fluctuations 
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 -كنش الكترون اپنهايمر برهم -بورن در تقريب در انتها توجه مي كنيم كه . بيان مي شود ،حفظ شود

  .[٥٤,٥٦]ني رفتار مي كندبس يو  يستمس، چون سيستم بس الكتروني مستقل از فونون وجود ندارد

  ١تقريب الكترون مستقل  ٣ – ١ – ٣

الكترون  -از حضور جمله برهمكنشي الكترون  هاي مهم براي غلبه بر مشكلات ناشياركيكي از راه

الكتـرون بـا يـك پتانسـيل     جايگزيني آن با جمله هايي از نـوع بـرهمكنش    ،ايدر هاميلتوني بس ذره

ديگر در اين راهكار فرض مي شود كه الكترون با پتانسيل مؤثر ناشي از بقيه الكترون ها  .خارجي است

 شـد ارائـه   ٢هارتريتوسط  ١٩٢٨در سال  ،ن مدل در چارچوب پتانسيل مؤثراولي .همكنش مي كندبر

كـه پتانسـيل    ،عـادل آن در الكترومغنـاطيس كلاسـيك   الكترون بـا م  -آن برهمكنش الكترون  كه در

  :دومي شهارتري ناميده مي شود، جايگزين 

                     )الف – ٣ – ٣(
2

2ˆ ( ) ( )
2 i ext i H i

i i ie

H V r V r
m
−

= ∇ + +∑ ∑ ∑    
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 –انرژي برهمكنش الكترون  ،هاميلتونيدوم  يو جمله اشدمي بچگالي الكتروني  (��)nه دراين رابطه ك

  .هاي به عنوان يك عامل خارجي در نظر گرفته شده استكه يونمي باشد يون 

بـه همـين   . خش هاي تك الكتروني تقسيم مـي شـود  به ب به وضوح هاميلتوني بالا جداپذير بوده و

به حذف برهمكنش هاميلتوني هارتري با توجه . تقريب الكترون مستقل مي گويند ،دليل به اين تقريب

تري قسمت رنجا كه پتانسيل هاآاما از  توليد تابع موج واقعي سيستم نيستالكترون قادر به  -الكترون 

چگـالي   الكترون را شامل مي شود مي توان انتظار داشت كه انرژي كـل و  -اعظم برهمكنش الكترون 

تـري  هاميلتوني كامـل . كمي با مقادير واقعي داشته باشد الكتروني بدست آمده در اين تقريب اختلاف

                                                           
١ . Independent ( noninteracting ) electron approximation 
٢ . Hartree 
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هـاي نظـري و   كار كه در چارچوب تقريب الكتـرون مسـتقل ارائـه شـده و امـروزه مبنـاي بسـياري از       

  .[٥٤]شم است -، هاميلتوني كوهن محاسباتي شده است

  ١كوهن -قضاياي هوهنبرگ   ٤ – ١ – ٣

بيـان مـي دارد كـه     اين نظريهاصل اول  .نظريه تابعي چگالي از دو اصل اساسي تشكيل شده است

يـه  لك لكترونـي اسـت و بـا اسـتفاده از آن    يك متغير اساسي در سيستم هاي بـس ا  چگالي حالت پايه

 .را مطرح كردنـد  دو قضيهاين  ١٩٦٤هوهنبرگ و كوهن در سال . خواص سيستم قابل استخراج است

بـس  هاي ، هاميلتوني حاكم بر سيستم چگالي حالت پايه به صورت يكتاييكه  قضيه اول ثابت شد در

مـوج   توابـع (تمام ويژه حالت هـاي آن   ،الكتروني را تعيين مي كند و با داشتن هاميلتوني يك سيستم

مـام خـواص سيسـتم قابـل     متعاقـب آن ت  قابل شناسـايي بـوده و  ) حالت پايه و حالت هاي برانگيخته

هد تا هنگام حل سيستم هاي اين است كه به ما اجازه مي ددر ارزش اصلي اين قضيه . استخراج است

تم ي سيس ـ، به دنبـال چگـالي حالـت پايـه    ستجو براي يافتن توابع موج سيستماي به جاي جبس ذره

تابع موج يك سيستم . اي داردمتري از تابع موج بس ذرهباشيم كه به مراتب پيچيدگي هاي رياضي ك

الكتروني فقـط بـه   چگالي  بس الكتروني به مختصات فضايي تمام الكترون ها وابسته است در حالي كه

ه انرژي ، اين مطلب اثبات مي شود ككوهن در قضيه دوم هوهنبرگ و. يك مختصه مكان بستگي دارد

به  .آن از يك اصل وردشي تبعيت مي كندي لكتروني نسبت به چگالي حالت پايهكل هر سيستم بس ا

بر حسب چگالي الكتروني  ٢، يك تابعي انرژي جهان شمولي هر سيستم بس الكترونيعبارت ديگر برا

ترونـي كـه   چگـالي الك  و ي سيستم مربوط اسـت يه، به انرژي حالت پاكه كمينه مطلق آنوجود دارد 

اين تابعي جهان شمول انـرژي  . [٥٧]ي سيستم استكند چگالي حالت پايهتابعي انرژي را كمينه مي 

  :[٥٤]شكل زير نوشت را مي توان به

)٤ – ٣(     3
int[ ( )] [ ( )] ( ) ( ) [ ( )]extE n r T n r d r n r V r E n r= + +∫

                 
                                                           
١ . Hohenberg - Kohn theorems 
٢. Universal functional energy 
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 يـك  يون هـا بـه صـورت   ( يون -، برهمكنش الكترون سيستمكه جملات آن به ترتيب انرژي جنبشي 

در نظريه تابعي چگـالي  . الكترون هستند -برهمكنش الكترون و  )نداعامل خارجي در نظر گرفته شده

سـپس روش   ابتدا چگالي حالت پايه به عنوان توصيف كننده تمام خواص سيستم معرفي مـي شـود و  

، هعملـي شـدن ايـن نظري ـ   در اما با وجود ايـن، مـانع اصـلي    . دخراج آن در اصل دوم ارائه مي گرداست

الكترون در رابطه فوق است كـه در   -انرژي جنبشي و بر همكنش الكترون ناشناخته بودن تابعي هاي 

  .ايي براي اين مشكل ارائه شده استبخش بعد راهكاره

  شم -رهيافت كوهن   ٥ – ١ – ٣

نهـا  آ. ي تابعي چگالي ابداع كردندنظريهكوهن و شم روشي را براي كاربردي كردن  ١٩٦٥در سال 

چگـالي  سيستم كمكي براي حل مساله بس الكتروني در نظر گرفتند كه چگالي حالت پايه آن بـا  يك 

) غيـر برهمكنشـي  ( است اما تابع موج آن متشكل از ذرات مسـتقل  ي سيستم اصلي يكسانحالت پايه

سـاده تـر    بسته مـي باشـد  رون هاي همبه مراتب از تابع موج سيستم اصلي كه متشكل از الكت بوده و

 ،هـاميلتوني سيسـتم كمكـي    با حـل دو سيستم  يكسان بودن چگالي هاي حالت پايه با توجه به .است

ليـه خـواص   الي حالت پايه سيستم اصلي استخراج شده و متعاقب آن طبق نظريه تابعي چگـالي ك چگ

مزيت سيستم كمكي اين است كه ذرات تشـكيل دهنـده آن هـم جـرم      .سيستم قابل استحصال است

نش جفتي در اين بر همك ما از طريق يك پتانسيل مؤثر با هم بر همكنش مي كنند والكترون هستند ا

شم به بخش هاي تك الكتروني جدا پذير بوده و ويژه  -بنابرين هاميلتوني كوهن . سيستم وجود ندارد

)( حالت هاي الكترون هاي مستقل )i rσϕ (ي سيستم خواهند بودتوصيف كننده )شاخصσ   مربوط به

ر سهم انرژي بر همكنش الكترون ها از طريق پتانسيل مـؤثر را  گا. )الكترون ها مي باشد ياسپينحالت 

  :شم به صورت زير خواهد بود -كوهن بناميم انرژي كل سيستم كمكي  effEرمؤثانرژي 

)٥ – ٣(                                 ks ks ext effE T E E= + +  
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سـهم انـرژي    extEسهم انرژي جنبشي ذرات غير بر همكنشـي سيسـتم كمكـي و     ksTدر آن كه 

  :[٥٤]برهمكنش اين ذرات با ميدان خارجي است كه به صورت زير محاسبه مي شوند

)             الف – ٦ – ٣(
2 2

22

, ,
| |

2 2ks i i i
i i

T
m m

σ σ σ

σ σ
ϕ ϕ ϕ− −

= ∇ = ∇∑ ∑   

23              )ب – ٦ – ٣(

,
( ) ( ) , ( ) | |ext ext i

i
E d rV r n r n r σ

σ
ϕ= = ∑∫  

در نظريه هارتري پتانسيل مؤثر برهمكنش بين الكترون ها با پتانسيل هارتري تقريب زده مي شود 

به . از انرژي هارتري تشكيل شودشم  -در سيستم كوهن  effEكه سهم عمدهمي رود بنابرين انتظار  و

ي حيـك جملـه تصـحي    يل مرسوم است كه انرژي مؤثر را به صورت جمـع انـرژي هـارتري و   همين دل

eff(بنويسند  ١همبستگي -، بنام انرژي تبادلي كوچك H xcE E E= ايـن جملـه توصـيف كننـده     ).  +

با توجـه  . در پتانسيل هارتري لحاظ نشده بودالكترون است كه  -مي بر همكنش الكترون ووجوه كوانت

 :به صورت زير بدست مي آيد) ٥ – ٣ رابطه(شم  -انرژي كل سيستم كوهن  ،شده ائهرات به توضيحا

)٧ – ٣  (
2

2 2 33 3

,

1 ( ) ( )
| | ( ) ( ) [ ( )]

2 2 | |i extks xci

n r n rE d rV r n r e d rd r E n r
m r r

σ

σ
ϕ

′− ′= ∇ + + +∑ ∫ ∫ ′−

       
  

 -تبـادلي   انـرژي ) ٤ – ٣رابطـه  (با مقايسه انرژي كل سيستم كمكي و تابعي انرژي سيستم اصلي 

  :محاسبه مي شودبه صورت زير همبستگي 

)٨ – ٣(      int int( ) ( )ks ext H xc ext xc ks HT E E E T E E E T T E E+ + + = + + ⇒ = − + −   

 تفاضل انرژي جنبشـي سيسـتم اصـلي وكمكـي و    (از دو سهم  xcEشاهده مي شودمهمانگونه كه 

 -انـرژي تبـادلي   . تشـكيل شـده اسـت    )الكترون با انرژي هـارتري  -نش الكترون تفاضل انرژي برهمك

روش هـاي متنـوعي    وبـوده  آن نامشخص  همبستگي سهم كوچكي از انرژي كل است كه شكل دقيق

با توجه  ،شم - اي بدست آوردن هاميلتوني كوهنبر. [٥٨]پيدا كرده است براي تقريب زدن آن توسعه

                                                           
١. Exchange - correlation energy 
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، با در نظر گرفتن تعامد ويژه توابع و با قيد ثابت بودن [٥٩]در مكانيك كوانتومي ١ريتز – ه اصل ريليب

  :ته مي شودشم وردش گرف –، از انرژي كوهن تعداد ذرات

)٩ – ٣  (                               ( )3
* ( ) 0ks

i

E n r d rσ

δ ε
δϕ

− =∫   

را به شـكل زيـر مـي تـوان     شم  -، وردش جملات مختلف انرژي كوهن )٧ – ٣(ي با استفاده از رابطه

  :انجام داد

)١٠ – ٣    (             
2 2

2 2
* *

,
| |

2 2
ks

k k i
ki i

T
m m

α α σ
σ σ

α

δ δ ϕ ϕ ϕ
δϕ δϕ

 − −
= ∇ = ∇ 

 
∑   

گيـري   از قـانون مشـتق   ،لكتروني هستند براي وردش گيري از آنهـا چون بقيه جملات تابعي چگالي ا

  :شودزنجيره اي استفاده مي 

)١١ – ٣(                 *
* * *

,
k k i

ki i i

n
n n n

α α σ
σ σ σ

α

δ δ δ δ δ δϕ ϕ ϕ
δϕ δϕ δ δϕ δ δ

 
= = = 

 
∑  

  :راوبط زير بدست مي آيدخارجي  ي هارتري و پتانسيلبراي انرژ ،)١١ – ٣(با توجه به رابطه 

)١٢ – ٣(               
( ) ( )

( )

*

3
2 ( ) ( ) ( ) ( )

| |

ext H i ext H
i

i ext i ext H

E E E E
n

n r d rV e r V r V r
r r

σ
σ

σ σ

δ δϕ
δϕ δ

ϕ ϕ

+ = + =

′ ′ 
+ = + ′− 

∫
    
 

  

  :رابطه زير برقرار مي باشد ،همبستگي – راي انرژي تبادليو ب

)١٣ – ٣(                     [ ]( ( ) ) ( ) ( ) ( )xc
xc i i xc

i

EE n r r r V r
n

σ σ
σ

δδ ϕ ϕ
δϕ δ∗ = =  

  همبســتگي از وردش تــابعي انــرژي مربوطــه  -پتانســيل تبــادلي  ،مشــاهده مــي شــودهمــانطور كــه 

)xc
xc

EV
n

δ
δ

  روابـط  ازنتـايج بدسـت آمـده    با توجـه بـه   . بدست مي آيد ت به چگالي الكترونينسب) =

                                                           
١ . Rayleigh-Ritz 
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ي لات تـك ذره دسـته معـاد   )٩ – ٣(در رابطـه  آنهـا   و جايگزيني )١٣ – ٣( و )١٢ – ٣(،  )١٠ – ٣(

  :شم به صورت زير بدست مي آيد -كوهن 

)١٤ – ٣(              
2

2 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 ext H xc i iV r V r V r r r

m
σ σϕ εϕ

 −
∇ + + + = 

 

  

  :ه زير بيان مي شودم با رابطش - هاميلتوني كوهن در نهايت

)١٥ – ٣(                             
2

2 ( ) ( ) ( )
2 ext H xcH V r V r V r

m
−

= ∇ + + +
  

حل معادلات با سپس  و xcVمي توان با تعيين ،دشوبطور دقيق مشخص  xcEعبارت در صورتي كه

و اي اعم از انـرژي حالـت پايـه    اصلي بس ذرهقيق حالت پايه سيستم شم جواب د - اي كوهنتك ذره

 همبستگي اسـت  -ژي تبادلي ناشناخته بودن انر ،ولي مشكل اساسي. ردچگالي حالت پايه را بدست آو

قبيـل تقريـب    تقريب هـايي از براي مثال . كه روش هاي متفاوتي براي تقريب زدن آن به كار مي رود

 -جملـه تبـادلي   تعيـين   بـراي  [٦٠] )GGA( ٢افتـه و تقريب گراديان تعميم ي )LDA( ١چگالي موضعي

  .توسعه يافته استهمبستگي 

همبستگي را با  -بخش انرژي تبادلي  ،ساده ترين تقريب كه تقريب چگالي موضعي ناميده مي شود

فرمول بندي  ٣كوف -مبناي نظريه ي هارتري  بر كه )ايمدل ژله(گاز الكتروني همگن حل دقيق يك 

  :زير به ما مي دهد، به صورت شده است

)١٦ – ٣      (                          ( )3 hom( ) ( )o
xc xcE d r n r n rε≈ ∫  

.گيري روي كل بلـور انجـام مـي گيـرد    گالي الكتروني مي باشد و انتگرالچ n(r)در رابطه اخير كه 

homo
xcε بـا اسـتفاده از  . لكترون استازاي يك اوني همگن بهگاز الكتر همبستگي –نرژي تبادلي همان ا 

                                                           
١. Local Density Approximation (LDA) 
٢. Generalized Gradient Approximation (GGA) 
٣. Hartree and Fock 
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به صورت زيـر   )١٦ – ٣(رابطه  ،مي شودهمگن بطور موضعي استفاده از روابط گاز كه  ، LDAتقريب 

  :شودنوشته مي 

)١٧ – ٣      (          3 hom hom( ) ( ( )) ( ( ))o o
xc x cE d r n r n r n rε ε = + ∫  

homعبارت ( ( ))o
x n rε  راستي دارد و به صورت زير محاسبه مي شودشكل سر:  

)١٨ – ٣(                            
1
3hom 3 6( ( )) ( )

4
o

x n r n rε
π

−
 = −  
 

  

homعبارتمحاسبه  ( ( ))o
c n rε جمله ازدري مشكل تر قhom ( ( ))o

x n rε ست و محاسبه دقيـق آن  ا

ه به كردافراد مختلفي اين انرژي را با اين روش محاس. انجام مي گيرد ١با روش مونت كارلوي كوانتومي

 و روش مونـت كـارلو   بـا  [٦١] ٢كپرلي – آلدر محاسباترا با فرمول هايي برازش داده اند كه و نتيجه 

رابطـه اي كـه    .[٦٢]معروف ترين آنها ست از ٣زونگر –پردو برازش اين محاسبات با يك تابعي توسط 

 :به شكل زير استارائه شد آنها  توسط نهايتاً

)١٩ – ٣(           0.1423 / (1 1.9529 0.333 ) 1
0.0480 0.0311 0.0116 0.0020 1

pz s s s
c

n s s s n s s

r r r
L r r r L r r

ε
− + + ≥=
− + − + <

  

محسوب مي شـود تقريـب    LDAبهبود يافته  ي تعميم يافته وتقريب پر استفاده ديگري كه نسخه

GGA انرژي تبـادلي   ،در اين تقريب .فاوتي از آن توسعه پيدا كرده استكه فرمول بندي هاي مت است

در . نقطه نيز وابسته است چگالي در آنرات يهمبستگي علاوه بر چگالي الكتروني در هر نقطه به تغي -

   :همبستگي بصورت زير نوشته مي شود -انرژي تبادلي  يصورت رابطه اين

)٢٠ – ٣(     3 3 hom( ) ( , | |) ( ) ( , | |)GGA o
x c x c x x cE d r n r n n d r n r F n nε ε= ∇ = ∇∫ ∫  

  :است كه به صورت زير نوشته مي شوديك تابعي بدون بعد  xcFعبارتكه در اين رابطه 

                                                           
١ . Monte carlo 
٢ . Alder - Ceperley 
٣ . Perdew - Zunger 
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)٢١ – ٣(                     ( ,| |) ( ,| |) ( ,| |)xc x cF n n F n n F n n∇ = ∇ + ∇ 

ا سـهم انـرژي   زيـر  ،اسـت عبارت بـالا كمتـر   در چه نقش آن  است اگر xFتر ازمشكل cFمحاسبه

ابعي هـاي  ت ـ cFبه هر حـال بـراي  محاسـبه   . با انرژي تبادلي بسيار ناچيز استهمبستگي در مقايسه 

مي شود تنها نام تابعي هـاي مربـوط بـه     xcEوقتي صحبت از اما معمولاً. مختلفي پيشنهاد شده است

xF براي مثال  ،ذكر مي شودpw91
 pw96و  ١

  .[٦٠]است cFبر xFاين به دليل اهميت بيشتر، كه  ٢

  تركيبـات بـه كـار     عي از مـواد و يشم براي مطالعه خواص گوناگون طيـف وس ـ  -هاميلتوني كوهن 

ي خـواص  ، به نظر مي رسد كه نمي توان از آن براي مطالعـه به عدم حضور اسپينمي رود اما با توجه 

  .اطيسي استفاده كردهاي مغن سيستم

فرمـول بنـدي   (ي آن نظريه تابعي چگالي در شـكل اوليـه   كهها نشان مي دهد با اين وجود بررسي

اشـد زيـرا   قادر به توصيف سيستم هاي مغناطيسي نيـز مـي ب  ) ١٥ – ٣و  ١٤ – ٣روابط ارائه شده در 

اي مثل ساير خواص ديگر آن يك تـابعي از چگـالي حالـت پايـه اسـت      مغناطش يك سيستم بس ذره

)m[n(r)](.  استفاده از بايد توجه كرد كهDFT ي سيسـتم هـاي مغناطيسـي بـا در نظـر      براي مطالعه

غيـر  ي سيسـتم نيـاز بـه تـابعي هـاي بسـيار       پايه به عنوان تنها توصيف كننـده  گرفتن چگالي حالت

ي جاي استفاده از تابعي هاي پيچيدهدر عمل به  .[٥٦]تگي داردهمبس -جايگزيده براي انرژي تبادلي 

كه معـادل تعمـيم آن بـه     ،ي نظريه تابعي چگاليتغيير يافتههمبستگي از يك فرمول بندي  -تبادلي 

حالت به جـاي چگـالي    در اين. ي شامل ميدان مغناطيسي خارجي است، استفاده مي شودسيستم ها

نكته مهم . يه توصيف كننده خواص سيستم هستندهاي اسپيني چگالي حالت پالفهؤ، مكل حالت پايه

، پتانسيل خـارجي  كه با توجه به شكل صريح انرژي هارتري و در تعميم نظريه تابعي چگالي اين است

همبستگي بـه   -اين دو جمله همچنان تابعي چگالي كل باقي خواهند ماند و تنها تابعي انرژي تبادلي 

  .الي الكتروني تعميم مي يابدهاي اسپيني چگلفهمؤ

                                                           
١ . Perdew & Wang (pw91) 
٢ . Perdew, Burke, Enzerhof (PBE or pw96) 
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ابتدا در مورد مفهوم اسپين  لازم است ،قبل از اينكه به تعميم اسپيني نظريه تابعي چگالي بپردازيم

 .بحث كنيمويژه حالت هاي اسپيني  و

  ١اسپين  ٢ – ٣

  تي هسـتند كـه اسـپين ناميـده     داراي يك مغناطش ذا و بسياري از ذرات بنيادي ديگر الكترون ها

ركـت مـداري   اسپين يك عملگر برداري از جـنس انـدازه ح   ،يدر چارچوب مكانيك كوانتوم. مي شود

اراي ويژه مقدار رون داست كه براي الكت
2
 ± و شكل ماتريسي زير است:  

)٢٢ – ٣  (      0 1 0 1 0
, , ,

1 0 0 0 12 x y z

i
S

i
σ σ σ σ

−     
= = = =     −     

    

)كه  , , )x y zσ σ σ σ=
 ناميده  ٣اسپينور ،هاي عملگر اسپينويژه بردار .هستند ٢ماتريس هاي پائولي

αشوند و به شكل بردارهاي دو بعدي مي 
χ

β
 

=  
 

كه  ،به راحتي مي توان ديد. ده مي شوندنمايش دا 

داراي دو ويـژه مقـدار   ) لفه هـاي عملگـر اسـپين   مؤ( zSو xS،ySهر يك از سه عملگر
2

±
   و ويـژه

  :ستندر هيبردارهاي ز

                                             
1 11 1
1 12 2x xχ χ+ −   

= =   −   
  

)٢٣ – ٣(                                 1 11 1
2 2y yi i

χ χ+ −   
= =   −   

  

                                                   
1 0
0 1z zχ χ+ −   

= =   
   

  

                                                           
١ . Spin 
٢ . Matrix Pauli 
٣ . Spinor 
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به ردارهاي يكه فضاي دو بعدي هستند ويژه بردارهاي آن شبيه ب ،قطري است zSاز آنجا كه عملگر

به عبارت ديگر هر اسـپينور  . اي فضاي اسپينوري استفاده مي شودهمين دليل از آنها به عنوان پايه ه

  :نوشت zSدلخواه را مي توان به شكل زير بر حسب ويژه بردارهاي 

)٢٤ – ٣(                           1 0
0 1

α
χ α β αχ βχ

β
+ −     

= = + = +     
     

  

χبنابراين رفتار اسپيني هر الكترون بلور را مي توان با استفاده از تركيبات  ر تمـامي  اگ. توصيف كرد ±

ش تمـام اتـم هـا بـا     به وضوح مغناط قرار داشته باشند zSه حالت عملگرالكترون هاي سيستم در ويژ

 ١٨٠و  ٠بنابراين تنها دو جهت گيـري نسـبي    خواهند بود و) zدر راستاي اسپيني ( يكديگر هم راستا

اين ويژگـي  . ش اتمي استوازي و پادموازي مغناطدرجه براي اسپين ها امكان پذير است كه معادل م

و بـراي  ) اسـت  zدر راسـتاي   جهـت گيـري اسـپين   (ي مغناطيسي هم خط اسـت  مختص سيستم ها

χي چنين سيستم هايي استفاده از مطالعه  ـ كافي است در حاليكه در سيستم هاي مغناطيسي± هم ان

χهاي كلي كـه تركيبـي از  بايد از اسپينور) نيستجهت گيري اسپيني آنها در راستاي خاصي (خط  ± 

  .[٦٣]ف سيستم استفاده كردند براي توصيهست

  تعميم اسپيني نظريه تابعي چگالي  ٣ – ٣

، تابعي چگـالي بـه محاسـبات مغناطيسـي    همانطور كه گفته شد راهكار مرسوم براي تعميم نظريه 

بـراي  . ي جهان شـمول انـرژي اسـت   عتوصيف تاب هاي اسپيني چگالي حالت پايه برايلفهاستفاده از مؤ

  زيـر بـه اسـپينورها تعمـيم    شم بـه صـورت    -كوهن  يتوابع موج تك ذره ،هالفهبدست آوردن اين مؤ

  :داده مي شود

)٢٥ – ٣(                         1 0
0 1

i
i i i i

i

ϕ
ϕ ϕ ϕ

ϕ

+
+ −

−

     
→ Ψ = = +           
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 ي اسپيني از نمـايش عملگـري چگـالي الكترونـي    براي بدست آوردن چگالي الكتروني تعميم يافته

ˆ i i
i

n ϕ ϕ=∑  چگـالي الكترونـي غيـر اسـپيني      با توجه به اين نمايش عملگري،. ودشاستفاده مي

n(r) به شكل زير به ماتريس چگالي اسپيني(r)ρ تعميم مي يابد:  

ˆ               )الف – ٢٦ – ٣( ˆi i i i i i
i

n ϕ ϕ ϕ ρ= → Ψ = Ψ Ψ∑ ∑  

)               )ب – ٢٦ – ٣( )( ) ,i i i i i
i i

i ii i i i i

r
ϕ ϕ ϕ ϕ ϕ

ρ ϕ ϕ
ϕ ϕ ϕ ϕ ϕ

∗ ∗

∗ ∗

∗ ∗

+ + + + −
+ −

− − + − −

  
 = =       

∑ ∑  

گونه كه مشخص است درايـه  همان. دشوميم سيستم انجام ا iالت جمع بندي روي حبالا، در روابط 

i هاي ماتريس تعميم يافته چگالي به صـورت  i
i

αβ α βρ ϕ ϕ
∗

ش محاسـبه مغنـاط   بـراي . مـي باشـد  ∑=

  :تابع موج تعميم يافته محاسبه كردسيستم بايد مقدار چشم داشتي عملگر اسپين را با استفاده از 

)٢٧ – ٣(                           ( ) ( ) ( )i i
i

m r r rσ= Ψ Ψ∑   

  :ي توان به صورت زير بازنويسي كردميم يافته را مع، چگالي تبا استفاده از مغناطش

)٢٨ – ٣(                                 1( ) ( ( ) )
2

r n r I mρ σ= + ⋅
   

در آن كه 
,

( ) i i
i

n r α α

α

ϕ ϕ=∑  چگالي كل الكتروني وI  استماتريس يكه.  

اي جهان شمول انرژي كل سيسـتم بـس ذره  تابعي  ،سيستم هاي مغناطيسي به DFTميم براي تع

 در نظر گرفته) نه فقط تابعي از چگالي كل(هاي چگالي اسپيني تعميم يافته لفهي مؤيك تابعي از همه

تـابعي  خـش  ، ايـن دو ب جنبشي و پتانسيل هارتري به اسـپين با توجه به عدم بستگي انرژي . مي شود

ناطيسـي  انرژي ناشي از پتانسيل خارجي نيز اگر شامل برهمكنش هـاي مغ . چگالي كل باقي مي مانند

لذا تنها بخش تابعي انرژي كل . ي از چگالي كل باقي خواهد ماندع، يك تابنباشد) نظير ميدان خارجي(
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همبسـتگي   -ژي تبـادلي  ي چگالي تعميم يافته وابسته باشد، انرهاي اسپينمي تواند به مؤلفه كه عملاً

  :است

)٢٩ – ٣(                   [ ] [ ] [ ] [ ]ks s H ext xcE T n E n E n E αβρ= + + +  

م شم براي سيسـت  -ي كوهن ا، دسته معادلات تك ذرهريتز به اين هاميلتوني -صل ريلي با اعمال ا

  .هاي قطبيده اسپيني بدست مي آيد

  ١شم براي مغناطش هم خط -اي كوهن معادلات تك ذره  ١ – ٣ – ٣

داراي مـورد نظـر   سيسـتم   انجام شده در اين تحقيق توجه به اين كه در محاسبات راي نمونه و باب

  داده اي مغناطيسـي هـم خـط انجـام     وردش فوق الذكر براي سيسـتم ه ـ لذا مغناطش هم خط است، 

 ،آن راسـتا و ش ها هم راسـتا هسـتند   ي تمام اسپين ها و در نتيجه مغناطدر چنين سيستم. مي شود

لـذا تمـام   ). بلـوري نـدارد   zكه هيچ ارتباطي به ( فته مي شودمغناطيسي در نظر گر zجهت  ترجيحاً

  :مغناطش غير صفر است zلفه تنها مؤ )٢٧ – ٣(طبق رابطه  خواهند بود و zSالكترون ها ويژه حالت

)٣٠ – ٣(                 2 20 , 0 , | | | |x y z i i
i

m m m ϕ ϕ+ −= = = −∑  

zm(است  zm ازه مغناطش كل نيز برابر بااند بنابراين m=( . با توجه به رابطه)هـاي  مؤلفـه  )٢٨ – ٣

  :اي قطري به شكل زير بدست مي آيندههدراي غير قطري چگالي تعميم يافته نيز صفر خواهند بود و

)٣١ – ٣(                      1 1( ) , ( )
2 2

n m n mρ ρ++ −−= + = −  

ρهمبستگي تابعي  -بنابراين انرژي تبادلي  + ρو + − − )[ , ]x cE ρ ρ+ + − خواهد بود كـه بـا    )−

 لفهبه جاي مؤ mو چگالي اسپيني  nاز دو متغير جديد چگالي كل  مي توان )٣١ – ٣(توجه به رابطه 

                                                           
١ . Collinear 
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]( كرداستفاده كل سيستم براي تابعي انرژي يافته هاي چگالي تعميم  , ]xcE n m .( با اعمال اين تغيير

  :ي هم خط به صورت زير بدست مي آيد، تابعي انرژي كل براي سيستم هاي مغناطيسمتغير

)٣٢ – ٣(                    [ ] [ ] [ ] [ , ]ks s H ext xcE T n E n E n E n m= + + +  

اي كـوهن شـم   ، معـادلات تـك ذره  ي اين تابعي انرژيريتز رو -صل وردشي ريلي با اعمال ااكنون 

بـه وضـوح وردش سـه جملـه اول مشـابه حالـت غيـر        . آيـد مي بدست  يبراي سيستم هاي مغناطيس

ز قـانون مشـتق   با اسـتفاده ا . همبستگي وضعيت متفاوتي دارد -لي تنها انرژي تباد مغناطيسي است و

xجمله در مورد ايگيري زنجيره cE خواهيم داشت:  

)٣٣ – ٣(                    [ , ]xc xc xc

i i i

E n m E En m
n mα α α

δ δ δδ δ
δϕ δϕ δ δϕ δ∗ ∗ ∗= +  

2روابط حال با توجه به  2| | | |i i
i

m ϕ ϕ+ −= 2و ∑− 2| | | |i i
i

n ϕ ϕ+ −= و با مشتق گيـري   ،∑+

  :هت هاي اسپيني مختلف بدست مي آيدرابطه فوق براي ج ،جزئي

)٣٤ – ٣(   *

[ , ] ( ( ) ( ))x c x c x c
i i i x c x c

i

E n m E E V r B r
n m

δ δ δϕ ϕ ϕ
δϕ δ δ

± ± ±
± = ± = ±  

. ي نسبت به چگالي و مغناطش كل اسـت همبستگ -به ترتيب وردش انرژي تبادلي  ���و  ��� كه

  و رابطـه   اسـتفاده كـرده  ) ٣١ – ٣ رابطـه ( ��� ي فوق به جـاي وردش غيـر مغناطيسـي   اگر از نتيجه

پـايين   شم متناظر براي جهت هـاي اسـپيني بـالا و    -، هاميلتوني كوهن اده شودتشكيل د )١٤ – ٣(

  :بدست مي آيدبدين صورت 

                  ) الف – ٣٥ – ٣(
2

2 ( ) ( ) ( ) ( )
2ks ext H xc xcH V r V r V r B r

m
± = − ∇ + + + ±

  

    )ب – ٣٥ – ٣(
2

2 ( ) ( ) ( ) ( )
2ks i ext H xc xc i i iH V r V r V r B r

m
ϕ ϕ ε ϕ± ± ± 

= − ∇ + + + ± = 
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ند روي هر دو ويژه حالت اسپيني به صورت يكساني عمل مي ك (�)��� مشاهده مي شود كه جمله

ي اثر كه نحوهدر حالي .همبستگي متوسط سيستم ناميده مي شود -به همين خاطر پتانسيل تبادلي  و

سپين هـاي مختلـف الجهـت متفـاوت     علامت آن براي ا به جهت اسپين بستگي دارد و (�)��� لهجم

مغناطيسـي بـا    ، شبيه بر همكنش ميـدان براي اسپين هاي مختلف (�)���ه تغيير علامت جمل. است

(اسپين است 
2

B S B±⋅ = ±
  (همكنش را ميـدان مغناطيسـي مـؤثر ناشـي از بـر      (�)��� بنابراين و

، بـرهمكنش  است كه عامل مغناطيدگي سيسـتم هـا   به خوبي مشخص. همبستگي مي ناميم -تبادلي 

شـم ظـاهر    -يلتوني كـوهن  هامهمبستگي است كه به شكل يك ميدان مغناطيسي مؤثر در  -تبادلي 

يكسان خواهد بود و  )منفي( پايينو  )مثبت( بالا، هاميلتوني اسپين اگر اين ميدان صفر شود. مي شود

  :در نتيجه

                                        ( ) ( ) ( ) 0r r m rϕ ϕ+ −= ⇒ =   

فتار الكترون ها با اسپين ر ،ميدان مؤثر نغير صفر بوددر صورت  .سيستم غيرمغناطيسي خواهد شدو 

  :يعنيسيستم مغناطيده مي شود  و در نتيجه شدمتفاوت خواهد مختلف 

                                    2 2( ) | ( ) | | ( ) | 0m r r rϕ ϕ+ −= − ≠  

، چگـالي  هـاميلتوني فـوق در مـواد مغناطيسـي     شـم بـا   -ي كوهن اتك ذرهحل دسته معادلات  با

)اسپيني سيستم  )m r از اين چگالي در هر محـدوده فضـايي، مـثلاً   گيري بدست مي آيد و با انتگرال 

  .ش آن بخش از سيستم را محاسبه كردي مغناط، مي توان اندازهكره هاي اتمي

و در چارچوب هاميلتوني معرفي شده كليه سيستم هاي مغناطيسي هم خط اعـم از فـرو ، پـادفرو    

  .[٥٨,٦٤]هستند فري مغناطيس قابل مطالعه
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  شم -اي كوهن هاي حل معادلات تك ذره روش  ٤ – ٣

ه ه دادگالي و رهيافتي كه كوهن و شم اراي ـشم توسط نظريه تابعي چ -اي كوهن معادلات تك ذره

هـاي حـل ايـن    شـناخت روش اهميـت دارد،  اكنون آنچه بـراي مـا    .)٣٦ – ٣رابطه ( ندمدند بدست آا

براي بدست با توجه به اينكه  .له ما باشدمسأق با خواسته هاي كه مطاب معادلات و انتخاب روشي است

)(آوردن توابع موج الكترونـي   )i rϕ (    از طـرف ديگـر جمـلات    وبايـد هـاميلتوني را بـدانيم( )xcV r ،

( )extV r و( )HV r وني به چگالي ابر الكتروني و در نتيجه بهدر هاميلت( )i rϕ    لـذا  ها وابسـتگي دارنـد

يك حدس با بايد  ،به اين معني كه در شروع محاسبات .مي شوندل ح ١سازگاراين معادلات بطور خود

پتانسـيل  منظور مجموع (اوليه پتانسيل مؤثر از روي اين حدس  گالي الكتروني انتخاب شود وچ ،اوليه

عادله شرودينگر با حل م. آيد بدست )پتانسيل خارجي و پتانسيل تبادلي همبستگي استهاي هارتري، 

انرژي و چگالي الكتروني جديدي بدست مي آيـد كـه بـا     ،پتانسيل مؤثر بدست آمده در مرحله قبل از

ابـر باشـد چرخـه    چگالي بدست آمده با چگالي اوليـه بر چگالي اوليه مقايسه مي شود و در صورتي كه 

در صـورتي كـه شـرط اخيـر برقـرار      . حل شده اسـت به پايان رسيده و معادله شرودينگر  ٢خودسازگار

ديگري ساخته مي شـود و دوبـاره معادلـه    نباشد، از چگالي الكتروني جديد بدست آمده پتانسيل مؤثر 

مقـدار مـورد نظـر     ات ـالي الكترونـي  گچو اين كار تا وقتي كه شرودينگر با شرايط جديد حل مي شود 

   .مه مي يابدهمگرا نشده باشد ادا

كه در از مراحل كار مي باشد نيز يكي ديگر در هر چرخه خودسازگار روش حل معادلات شرودينگر 

  :شم به صورت رابطه زير بدست آمد –ي كوهن اذرهمعادلات تك . مورد آن توضيحاتي داده مي شود

)٣٦ – ٣(                    
2

2 ( ) ( ) ( )
2 ext H xc i i iV r V r V r

m
ϕ ε ϕ

 
− ∇ + + + = 
 

  

                                                           
١ . Self-consistence 
٢ . Self-consistent iteration  
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امـا در  . با روش هاي عـددي حـل كـرد    در مورد اتم ها مي توان معادله شرودينگر فوق را مستقيماً

و بـا ايـن روش   شـود   هادحسب تعدادي امواج پايه بسـط د  ابتدا تابع موج برها لازم است كه مورد بلور

س با حـل ايـن دسـته معـادلات     و سپ كردهمعادله شرودينگر اوليه را به دسته معادلات جبري تبديل 

براي حل معادلات تك ذره سه رهيافت عمده به كـار مـي رود   . مي شودتوابع پايه پيدا جبري ضرايب 

)اي است كه براي بسط تابع موج تفاوت آنها در انتخاب توابع پايهكه  )i rϕ  ،كـه   بكار گرفته مي شـود

  .[٥٤]ر يك مزايا و معايب خود را دارنده

ايـان نامـه نيـز از آن    كه در ايـن پ  ٢كوانتوم اسپرسو نظير كد محاسباتي )pw( ١روش امواج تخت  )أ 

  .استفاده شده است

روش پايـه   در اين. ٣روش تركيب خطي اوربيتال اتمينظير  ،روش اوربيتال هاي اتمي جايگزيده   )ب 

  .آن در شيمي است يمدهها بيشتر رفتار اتمي دارند و كاربرد ع

كه در آن  ٥موج تخت افزون يافته خطيو  ٤خطي تين -اوربيتال موفين  هاي اتمي نظيرروش كره  )ج 

تال اتمي به عنـوان پايـه   و انتخاب اربي )تين -كره موفين (هاي اتمي فرضي ن كرهبا در نظر گرفت

بـر   Wien2k كد محاسـباتي . له مي پردازدها به حل مسأرج كرهها و امواج تخت در خادرون كره

  ه از دو نـوع پايـه اسـتفاده    اين روش تلفيقـي از روش اول و دوم اسـت ك ـ  . استوار است اين روش

  .كندمي

مـي باشـد و توابـع مـوج      كوانتوم اسپرسو از آنجا كه كد محاسباتي استفاده شده در اين پايان نامه

ختصـر ايـن روش را   ملذا بـه طـور    بسط داده مي شوندامواج تخت بر حسب مورد استفاده در اين كد 

  .توضيح مي دهيم

  

                                                           
١ . Plane Wave (PW) 
٢ . Quantum Espresso 
٣ . Linear Combination of Atomic Orbitals (LCAO) 
٤ . Linearized Muffin-Tin Orbital (LMTO) 
٥ . Linearized Augmented Plane Waves (LAPW) 
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  امواج تخت  ١ – ٤ – ٣

مهمتـرين   ،)شـم  -كوهن (هاي غير برهمكنشي  كه براي حل معادله شرودينگر الكترون گفته شد

هر چه توابع پايه با رفتار واقعي الكترون هـاي  . جهت بسط تابع موج مي باشدگام انتخاب پايه مناسب 

نتايج محاسبات دقيـق تـر خواهـد    و  ت بيشترشتري داشته باشد حجم محاسباداخل بلور سازگاري بي

اگر پتانسيل وارد بر الكترون در سرتاسر بلور ضعيف باشد بسط تابع موج الكترون بر حسب امـواج  . بود

همـوار اسـت و بـا تركيـب      اًتابع موج الكترون نسـبت  اين حالتتخت انتخاب مناسبي است چرا كه در 

 حتـي اگـر پتانسـيل وارد بـر الكتـرون در بعضـي از       .دي موج تخت مي توان آن را ساختدوحتعداد م

نيز با بـه  را خواصي از بلور كه به اين نواحي چندان بستگي نداشته باشد  مي تواننواحي قوي تر باشد 

از شبه پتانسيل  در چنين مواردي به جاي استفاده از پتانسيل واقعي. كردكارگيري امواج تخت بررسي 

  .[٦٥]استفاده مي شود

نظير (اگر بررسي رفتار الكترون هايي مورد علاقه باشد كه در پتانسيل هاي قوي قرار دارند  متقابلاً

در اين حالت چون تغييرات تابع موج زياد است لذا به كارگيري امواج تخت حجم ) يالكترون هاي مغز

ن توابـع  كه اوربيتال هاي اتمي را به عنوا ١افزايش مي دهد و مدل همبستگي قوي را شديداً محاسبات

  .ظر مي گيرد انتخاب مناسب تري استپايه در ن

ز دو مـدل فـوق   رفتاري دارند كه هيچ يـك ا  ظرفيتكه بسياري از الكترون هاي  بايد توجه داشت

انسـيل وارد بـر آنهـا در حـوالي     تابع موج اين الكترون هـا و پت  به عبارت ديگر .براي آن مناسب نيست

پتانسيل و تابع مـوج هـر    ،كروي هستند اما در فواصل بين اتمها تقريباً هسته شبيه اتم منزوي است و

تـري  ي مناسب اامواج پايه ،٣افزون يافتهيا امواج تخت  ٢دو هموارند، در اين صورت امواج تخت متعامد

  .مورد نظر مي باشند يلهبراي مسأ

                                                           
١ . Strongly correlated model 
٢ . Orthogonal Plane Wave (OPW) 
٣ . Augmented Plane Wave (APW) 
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  بسـط   زيـر بـه صـورت    )ايصـفحه (تخـت  طبق قضيه بلوخ تابع موج الكتروني را بر حسـب امـواج   

  :مي دهيم

)٣٧ – ٣  (                     ( )
, ,( ) ( ) i k G r

n k n k
G

Gr C eψ + ⋅=∑
  



  

چـون تعـداد   ( اشغال شده است  شماره نوارهايي كه توسط الكترون n ،بردار موج الكترون kكه در آن 

G،)كوچك است  عملاً n محدود است لذا مقدار ،هاي پرنوار


kو بردار شبكه وارون 


 منطقهبرداري در  

  .اول بريلوئن است

kمقادير مجاز


kتعداد . تعيين مي شود) ايهرايط مرزي دوشر فرضاً(له از روي شرايط مرزي مسأ 


 

بـا   .لي تعداد آن بسيار زيـاد اسـت  معمو هاي مجاز مساوي تعداد نقاط شبكه بلور است كه در يك بلور

kنهايت مقدار مجازي كه برايتوجه به بي


د كه حجم محاسبات بسيار زيـاد  وجود دارد به نظر مي رس 

، اما نكته مهم و كمك كننده بعد از انتخاب امواج تخت به عنوان پايه آن است كه با تقريب خوبي است

kانرژي بر حسباگر تغييرات نوارهاي (


kمي توان توابع موج مربوط به )چشمگير نباشد 


هايي كه به  

 مي تـوان ، جميع مقادير مجاز ازايهلذا به جاي محاسبه ب .ند را يكسان در نظر گرفتا يكديگر نزديك

kمقادير محدودي از ايازهاين توابع را تنها ب


kرا حوالي هر ψ ،براي محاسبه انرژي و كرد محاسبه 


 

  .فتر نظر گريكسان د

kانتخاب


با استفاده از تقارن بلور در مقالات مختلـف توضـيح    ١اول بريلوئن منطقههاي مناسب در 

در  .[٦٦]از معروفترين آنها اسـت  ٣پك -منخورست و نيز ٢چادي و كوهنروش هاي  و ستداده شده ا

اول بريلـوئن   منطقـه  ٤يبـراي مـش بنـد   پـك   –منخورسـت   ، از روشاسپرسوكوانتوم  كد محاسباتي

 .مي شوداستفاده 

                                                           
١ . K point sampling 
٢ . Chadi & Cohen 
٣ . Monkhorst & pack 
٤ . Mesh 
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  ١قطعانرژي   ١ – ١ – ٤ – ٣

  از ايـن نكتـه مهـم اسـتفاده      ،شـود محـدود   )٣٧ – ٣(اينكه تعداد امواج تخت پايه در رابطه  براي

n, ضرايب بسط يعني كهشود مي  kC براي صفحات با انرژي جنبشي زياد )
2

2| |
2

k G
m

+
 ( ، كوچكتر

جمـع   بجـاي آنكـه   )٣٧ – ٣(لذا در عبـارت   ،ژي جنبشي كم استاز ضرايب نظير براي صفحات با انر

Gروي تمامي مقادير مجازبندي 


انرژي جنبشي آنها كه  شود داشته مي، فقط جملاتي نگه شود انجام 

بنابراين بـا انتخـاب حـد بـالاي انـرژي      . ين، كه انرژي قطع ناميده مي شود، كمتر باشنداز يك حد مع

  ه و حجـم محاسـبات كـاهش    تعـداد امـواج تخـت پايـه را محـدود كـرد       عمـلاً  ،جنبشي امـواج تخـت  

  :ابديمي 

)٣٨ – ٣(                                   
2

2| |
2 cutk G E

m
+ ≤

   

آن مقـدار  و بتـدريج  شروع كرده از يك مقدار اوليه  معمولاً، cutEانرژي قطع،براي انتخاب مناسب 

 ـ .شودانرژي كل سيستم محاسبه مي  مرحلهو در هر  مي شود هاد افزايش ا افـزايش بيشـتر   هرجا كه ب

cutE  مقدار كمترين ،خيلي كوچك شودسيستم تغييرات انرژي كلcutE  به عنوان انرژي قطع انتخاب

kكه بهينه كردن تعدادبايد توجه كرد  .شودمي 


يعني ابتدا تعـداد . شود مي هم زمان انجام cutEها و

k


انرژي قطع از يك مقدار دلخواه براي ،ها را براي يك انرژي قطع بالا و ثابت بهينه كرده و بعد از آن

k


يك انرژي قطع شروع به همگرا شدن  ازايهتا انرژي كل سيستم ب يابدهاي بهينه شده افزايش مي 

  .[٥٨]دقطع بهينه شده بدست مي آي بدين طريق انرژي ،دكن

ست اج تخت به عنوان پايه براي بسط توابع موج الكترون ها وامو معايب  در اينجا مزاياخر آمطلب 

  .كه بطور اجمالي به آن اشاره مي شود

  :مزاياي اين روش عبارتند از

                                                           
١ . Cutoff energy 



نظريه تابعي چگالي                                                                                                                                     فصل سوم   

٥٠ 

و قضيه بلوخ  فته مي شودر نظر گربلور يك سيستم تناوبي داز آنجا كه . بكارگيري آن ساده است  )أ 

  .مسئله سازگار استبا شرايط  لذا موج تخت كاملاً ودبراي آن بكار مي ر

وقتي اوربيتال هاي اتمي به عنـوان پايـه در   به اين معنا كه . نيست) جهت دار(١باياس موج تخت   )ب 

هـت گيـري   كـه ج بيتال ها با اين اور در سيستمشباهت موج بلوري  به نوعي فته مي شودنظر گر

  .موج تخت هيچ جهت گيري خاصي ندارد، در حاليكه شودتقويت مي هاي متفاوتي در فضا دارند 

اگـر مـوج    استفاده مي شود،براي محاسبه نيروي وارد بر يون ها  ٢فاينمن -قضيه هلمن از وقتي   )ج 

  .اهد شدو، ظاهر نخكه محاسبه آن مشكل است ٣يپولا، نيروي تخت بكار برده باشيم

مهمترين آن حجم معايبي هم در به كارگيري آنها مشاهده مي شود كه  ،به مزاياي امواج تختبا توجه 

نبشـي الكتـرون هـا قابـل توجـه      انرژي ج(بويژه اگر تغييرات تابع موج زياد باشد  .زياد محاسبات است

د تـابع  شبه پتانسيل تغييرات زيـا  .استفاده كنيم ٤براي رفع اين مشكل بايستي از شبه پتانسيل .)باشد

 بكارگيري موج تخـت بـه عنـوان پايـه     اصولاً. ي دهد وحجم محاسبات را كم مي كندموج را كاهش م

  .همواره با شبه پتانسيل همراه استبراي توابع موج الكتروني 

  شبه پتانسيل  ٥ – ٣

همان گونه كه گفته شد گرچه بكار بردن امواج تخت به عنـوان پايـه جهـت بسـط توابـع مـوج در       

از حجم زياد محاسبات ادي دارد اما مزاياي زي) شم -ظير معادلات كوهن ن(رودينگر تك ذره معادله ش

 ي از تغييرات زيادي برخوردار اسـت چه مناطقي تابع موج الكترونحال بايد ديد در .عيوب آن مي باشد

لكتـرون  معمول آن است كه ا .زيرا در اين نواحي براي بسط تابع موج تعداد پايه هاي زيادي لازم است

و بين  غزيو فضاي بلور را به دو ناحيه م والانس و مغزيالكترون هاي  يهاي درون بلور را به دو دسته

                                                           
١ . Bias 
٢ . Hellmann-Feynman theorem 
٣ . pulay 
٤ . Pseudo potential 
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مناطقي حوالي هر هسته است كه بـا كـرات فرضـي     منظور از ناحيه مغزي .جايگاهي تقسيم مي كنند

  .مي گيرداين كرات فرضي را در بر  محدود مي شوند و ناحيه بين جايگاهي مناطق خارج از

ان ناحيه كوچـك  مي باشند كه در هم اي توابع موج محدود به ناحيه مغزيدار الكترون هاي مغزي

و هـم در ناحيـه بـين     يهـم در ناحيـه مغـز    ظرفيـت ، در حاليكه الكترون هـاي  ندباشجايگزيده مي 

از  ،خـود گسترش يافتـه  ي در سرتاسر ناحيه توابع موج الكترون هاي مغزي. نداجايگاهي گسترده شده

 يتنهـا در درون ناحيـه مغـز    ظرفيـت در حاليكه توابع موج الكترون هـاي   تغييرات زيادي برخوردارند

  .هموار مي باشند ين جايگاهي نسبتاًدر ناحيه ب اي دارند وتغييرات قابل توجه

وجـود توابـع مـوج     در درون ناحيه مغزي) ظرفيتمغزي و (ات زياد توابع موج الكتروني علت تغيير

  بطـور معـادل  . اسـت ) وليئاصل طرد پا(د بودن آنها و لزوم رعايت متعامدر اين ناحيه تروني متعدد الك

 )مقادير منفي بـزرگ (بسيار كم است  يمي توان گفت چون انرژي پتانسيل الكترون ها در نواحي مغز

تناسـب  انرژي جنبشي آنها زياد خواهد بود و چون انرژي جنبشي با مشـتق دوم تـابع مـوج م    به ناچار

به تعداد زيادي امواج تخـت   در نتيجه در ناحيه مغزي .رات تابع موج نيز زياد خواهد بوداست لذا تغيي

ر امواج تخـت را بـه عنـوان    بنابراين مي توان نتيجه گرفت كه اگ. ي بسط امواج الكتروني نياز داريمبرا

تغييرات تابع موج الكترون ها كار ببريم عاملي كه باعث افزايش حجم محاسبات مي شود ناشي از پايه ب

  .است يدر ناحيه مغز) ظرفيتو  غزياعم از م(

عمده خواص بلورها به پيوند بين اتم ها بستگي دارد و عامل اصلي اين پيوند نيـز  با توجه به اينكه 

مـوج   توابـع لـذا  . است) يمغزناحيه خارج از (بين جايگاهي  در ناحيه ظرفيتتوابع موج الكترون هاي 

  از يـك طـرف حجـم محاسـبات را افـزايش     ) ظرفيتو  ياعم از مغز( يهاي درون ناحيه مغز الكترون

ي در خـواص بلـور   و از طرف ديگر نقش چندان)  يبه دليل نواسانات زيادشان در ناحيه مغز(مي دهند 

انسيل چنين كاري را انجام نظريه شبه پت. رفتگدر نظر نرا آنها طريقي  پس بهتر است كه به ها ندارند

از طرف ديگـر توابـع    و فته مي شودناديده گر نظريه از يك طرف الكترون هاي مغزين در اي. مي دهد
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همـوار  ) ١شبه تـابع مـوج  (با يك تابع مجازي  در درون مغزي ظرفيتالكترون هاي  واقعي و پر نوسان

مطابق  م عمقبراي انجام اين كار پتانسيل واقعي سيستم با يك پتانسيل مجازي ك .شودجايگزين مي 

  .شودجايگزين مي  )٣ – ١(شكل 

  

و  (�)��� توسط شبه تابع موج يمغز پتانسيل اصلي نمايي از جايگزيني تابع موج الكتروني واقعي و: )١ – ٣(شكل 

 .[٦٥] (�)��� شبه پتانسيل

ايد آن را ، هاميلتوني آن به هاميلتوني جديدي تبديل مي شود اما بتعويض پتانسيل سيستم ر اثرد

توابع موج هموارتري توليد منجر به  به گونه اي انتخاب كنيم كه ويژه مقادير انرژي را ثابت نگه دارد و

و بهينه سازي ارائه روشهاي جديد توليد  ،هابلوربه دليل اهميت شبه پتانسيل در بررسي خواص . دگرد

  .از اهميت زيادي برخوردار است ،جودروش هاي مو

  ل توليد شبه پتا نسيلمراح  ١ – ٥ – ٣

  :گيـرد كـه بـه اختصـار تشـريح مـي شـود       يتوليد شبه پتانسيل طي سه مرحلـه انجـام م ـ   معمولاً

شم براي يك اتم منزوي و بدست آوردن ويژه توابع و ويـژه مقـادير    -حل معادلات كوهن  ،مرحله اول

                                                           
١ . Pesudo wave function 
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ت بـه روش  و معـادلا  در اين مرحله فرض مي شود هاميلتوني تقارن كـروي دارد  .اي آن استانرژي بر

. سـازگار حـل مـي شـود    ادله شرودينگر شعاعي بـه صـورت خود  در واقع مع. خودسازگار حل مي شوند

ي تبـادلي همبسـتگي   ژطبيعي است كه براي حل اين معادلات بايد نوع تقريـب هـايي كـه بـراي انـر     

بايـد   نيـز و در مرحله بكار بردن اين شبه پتانسيل هـا   ،مشخص شود GGAو  LDAاستفاده مي شود 

در مورد اعمال آثارنسبيتي نيز چنين است اگر اتم مورد مطالعه سنگين  .همين تقريب ها اعمال شوند

  .شود در نظرگرفتهمدار  -بر همكنش اسپين باشد نياز است آثار نسبيتي و يا حتي 

 .ي شودساخته م شبه تابع موج و شبه پتانسيل اتمي ،در مرحله دوم با استفاده از نتايج مرحله اول

، و است كه هموار و بدون گره باشـند  )شبه اوربيتال(هدف در اين مرحله ساختن شبه تابع موج اتمي 

هاي مختلفـي بـراي ايـن كـار     راه .يز بر تابع موج واقعي منطبق باشدن در خارج ناحيه مغزي در ضمن

 :به دو دسته تقسيم مي شوند وجود دارد كه عمدتاً

  )NC – PP( ١هپايس -شبه پتانسيل هاي نرم ) الف

از به شـبه پتانسـيل هـايي كـه     (باشد  چون اين شبه پتانسيل يك شبه پتانسيل ابتدا به ساكن مي

ا به وانتوم ساخته مي شوند ابتدكمكانيك وليه بدست نمي آيد بلكه بر اساس اصول اروي نتايج تجربي 

 -شبه پتانسيل نرم . هستند ديل ترتر بوده و دقيق تر و قابل تب سانلذا كاربرد آنها آ) ساكن مي گويند

  :بايد از شرايط زير تبعيت كند ستهپاي

م منطبـق  بايد بر ه و شبه پتانسيل در خارج ناحيه مغزيتابع موج و شبه تابع موج ونيز پتانسيل   )أ 

  .باشند

اي عدد كوانتـومي انـدازه حركـت زاويـه     شبه پتانسيل علاوه بر بستگي به فاصله از مركز يون به   )ب 

 .)يعني شبه پتانسيل غير موضعي است(بسته است نيز واالكترون 

                                                           
١ . Norm conserving - pseudo potential 
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شرط (كه با تابع موج و شبه تابع موج محاسبه مي شود يكسان است  مقدار بار درون ناحيه مغزي  )ج 

 .)گي بارپايست

)٣٩ – ٣                         (2 2 2 2

0 0

| ( ) | | ( ) |
c cR R

ps
l lr r dr r r drψ ψ=∫ ∫  

يعنـي شـبه    .و شبه پتانسـيل يكسـان باشـد   تانسيل براي پ يمغزناحيه پراش امواج در اثر وجود   )د 

براي اين منظور بايد تغيير فاز . اكندگي را نيز درست پيش بيني كندپتانسيل خواص مربوط به پر

از آنجا كـه تغييـر فـاز در اثـر وجـود سـد        .پتانسيل يكسان باشدناشي از پتانسيل و شبه  ١ امواج

لازم است مشـتق لگـاريتمي تـابع مـوج و      پتانسيل به مشتق لگاريتمي تابع موج وابسته است لذا

 :استشعاع ناحيه مغزي  cRكه. برابر باشند cRشبه تابع موج در

)٤٠ – ٣(                      ln ( , ) | ln ( , ) |
c c

ps
l r R l r R

d dr r
dr dr

ψ ε ψ ε= ==  

ر فاز امواج مستقل از هـم نيسـتند   لبته مي توان نشان داد كه شرط پايستگي بار و مساوي بودن تغييا

 .ديكي ديگري را نيز ارضاء خواهد كربلكه وجود 

  )US – PP( ٢شبه پتانسيل فوق نرم) ب

يي است كه تا حـد امكـان همـوار    ، ايجاد شبه پتانسيل هايشبه پتانسيلاين چنين از اهداف توليد 

هـاي فوريـه   لفـه ظرفيت در مؤ ت موج تخت، توابع موجدر محاسبا. ندند و در عين حال دقيق بمانباش

  هـاي فوريـه   لفـه ز مؤا به شكل تواني )حجم و دقت محاسبات(ند و هزينه محاسبات مي شو بسط داده

، رسيدن به كمترين فضاي فوريه مورد نياز بـراي توصـيف   بنابراين مفهوم بيشترين همواري .مي باشد

  بـه دقـت مـورد نظـر      پايسته معمولاً -پتانسيل هاي نرم . ي ظرفيتي تا دقت مورد نياز استويژگي ها

راه مرسوم براي رسيدن به همواري بيشتر توليـد  . از بين مي رودآنها همواري  تا حدودياما رسند  مي

به نسيل فرض پايستگي بار براي ش ـدر اين نوع شبه پتا .است) فوق هموار(سيل هاي فوق نرم شبه پتان

                                                           
١ . Phase shift 
٢ . Ultrasoft – pseudo potential 
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و شبه تابع موج بـه   توسط تابع موج واقعي ل مغزيتفاوت بار ايجاد شده داخ. پتانسيل حذف مي شود

  :صورت زير است

)٤١ – ٣   (                            , ,
0

( )
cR

s s s sQ dr Q r′ ′∆ = ∆∫  

,كه در اين رابطه  ( )s sQ r′∆ به صورت زير مي باشد:  

)٤٢ – ٣(                    , ( ) ( ) ( ) ( ) ( )s s s s s sQ r r r r rφ φ φ φ∗ ∗
′ ′ ′∆ = −    

) در رابطه بالا )rφ موج  تمام الكتروني و  توابع( )rφ [٥٤]است) تابع موج فوق نرم(وابع موج شبه ت.  

  لشبه پتانسي ١واپوشاني  ٢ – ٥ – ٣

از آنجا كه محاسبات انجام . آن استآزمون و واپوشاني  ،نهايي در توليد شبه پتانسيلسوم و مرحله 

وليد شبه پتانسيل ابتدا به ساكن روي اتم منزوي انجام مي گيرد لذا نمـي تـوان آن را بـراي    شده در ت

. سيل اتم واقع در بلـور يكسـان نيسـت   محاسبات بلوري به كار برد زيرا پتانسيل يك اتم منزوي با پتان

   در بلـور  اي كه باعث اختلاف بين پتانسيل اتم منزوي بـا پتانسـيل اتـم واقـع    بنابراين لازم است جمله

حاصل اين كـار شـبه پتانسـيلي     .ا واپوشاني شبه پتانسيل مي گوينداين عمل ر .شود حذف گرددمي 

شـبه پتانسـيل   (گيـرد  مورد استفاده قرار) با هر ساختاري(است كه مي توان در كليه محاسبات بلوري 

  .[٥٤])واپوشيده شده

بـر  بلـور ناشـي از تفـاوت در توزيـع ا     اختلاف ميان پتانسيل يك اتم منزوي و پتانسيل اتم واقع در

الي ابـر الكترونـي   همبسـتگي و هـارتري بـه چگ ـ    -از آنجا كه پتانسيل هاي تبادلي  .الكتروني آنهاست

  :[٥٤]ز شبه پتانسيل توليد شده كم كنيموابسته اند، بنابراين بايد سهم اين دو بخش را ا

)٤٣ – ٣ (          { },( ) ( ) [ ( )] [ ( )]l l total H xc free atom
V r V r V r V rρ ρ= − +  

                                                           
١ . Unscreening 
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پتانسـيل هـارتري،    �� .رفيت استو ظ از الكترون هاي مغزيگالي بار ناشي چ (�)� رابطهين ادر كه 

شـبه پتانسـيل   ، (�)�����,�� و واپوشيده شـده شبه پتانسيل  (�)�� همبستگي، –لي پتانسيل تباد ���

 :را به صورت زير نيز مي توان نوشترابطه اخير . استتمام اتمي 

)٤٤ – ٣ ( { },( ) ( ) [ ( ) ( )] [ ( ) ( )]l l total xc cor val H cor val free atom
V r V r V r r V r rρ ρ ρ ρ= − + + +  

چگالي ابر الكتروني مربوط به الكترون هاي  (�)���� و rدر نقطه چگالي ابر الكتروني مغزي (�)����

  .است rظرفيت در نقطه 

. ناشي از الكترون هاي ظرفيت است اًم واقع در بلور عمدتتغيير بار الكتروني اتم منزوي نسبت به ات

فيت را از رابطه رهمبستگي و هارتري الكترون هاي ظ -است فقط سهم پتانسيل هاي تبادلي لذا لازم 

  .بالا حذف نماييم

)٤٥ – ٣(                  { }, ( ) [ ( )] [ ( )]l total xc val H valV r V r V rρ ρ− +  

 ١دانتقال پذير باش اولاً ؛يد دو ويژگي داشته باشدبا مناسبيك پتانسيل در انتها توجه مي كنيم كه 

اين دو شرط در تقابل بـا   غالباً .بتواند حجم محاسبات را كاهش دهد باشد كه) هموار( ٢كم عمق وثانياً

انتقال پذيري به آن معناسـت كـه    .تخصصين امر استهنر م ،يكديگر مي باشند و انتخاب حالت بهينه

از عواملي كه در  .هاي گوناگون قابل بكارگيري باشد يك اتم در محيطشبه پتانسيل ساخته شده براي 

نيـز مشـخص   ) ٢ – ٣(همانگونه كـه در شـكل    .است crپذيري مؤثر است انتخاب شعاع مغزي انتقال

  .[٥٤]مي شود تابع موج اصلي انتخاب بيشينهدر حوالي بيروني ترين  معمولاً crاست،

                                                           
١ . Transferable 
٢ . Low deep 
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شعاع همان گونه كه مشاهده مي شود . )خط چين( و شبه تابع موج) خط پر(نماي از تابع موج واقعي  ):٢ – ٣(شكل 

 .[٦٥]تبيروني ترين بيشينه تابع موج اصلي قرار گرفته اسناحيه مغزي در حوالي 

 امـا  ،احتمال انتقال پـذيري بيشـتر اسـت    تر وكوچكتر انتخاب شود شبه پتانسيل دقيق  crهر چه

هـر   اما .ي از شبه پتانسيل استفاده مي شوددر فضاي كمتر زيراحجم محاسبات نيز بيشتر خواهد شد 

يكي از راه هاي آزمون  .دقت آن نيز كمتر خواهد بود ليكن بزرگتر باشد حجم محاسبات كمتر و crچه

يري شبه پتانسيل آن است كه نتايج حاصل از شبه پتانسـيل توليـد شـده و پتانسـيل     ميزان انتقال پذ

كه براي توليد شـبه   )پيكربندي اوليه نسبت به(واقعي اتمي را براي پيكر بندي هاي الكتروني متفاوت 

شـبه  انرژي كـل اتمـي را در دو حالـت     لابه عنوان مث. با هم مقايسه نماييم ،استل بكار رفته پتانسي

0.001ت دو حالـت حـدود  واگر تفـا  .محاسبه و با يكديگر مقايسه كنيم تمام اتميو انسيل پت R y 

 امـا نيز قابل قبول است  0.01Ryحدوددر تفاوت  بسيار خوب است وبكار رفته باشد شبه پتانسيل 

 معيار .است انتخاب شده بودن شبه پتانسيل نامناسبمعني  بهانرژي از مقدار اخير زياد بودن اختلاف 

ژي كه در اي از انرموج و شبه تابع موج را در محدودهآن است كه مشتق لگاريتمي تابع  ديگرمتعارف 

آنهـا معيـاري از   پذيري ميزان انطباق . ست با هم مقايسه نماييما كترون هاي الحدود ويژه مقادير انرژ

  .[٦٨]مرغوبيت شبه پتانسيل است

يعنـي شـبه پتانسـيل    . روع يك محاسبه جدي لازمه كار اسـت قبل از ش ،حالت جامد آزمون يتاًنها

نظيـر پـارامتر   (ساخته شده را براي بلور بكار مي بريم و خواصي كه مقادير آنها را از قبـل مـي دانـيم    

   .اييممحاسبه و با تجربه مقايسه نم... ) تعادلي شبكه يا طول پيوند 
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 قـرار دارنـد و    مختلفـي اينترنتـي  هـاي   پايگاهدر لف با فرمت هاي متفاوت شبه پتانسيل هاي مخت

بـه توليـد    منـد ما خود نيازدارد كه  داما مواردي نيز وجو استفاده كرد،آنها براي محاسبات از مي توان 

اسـتخراج    pwscfيم از سـايت ه اكرد شبه پتانسيل هايي كه ما در اين پايان نامه استفاده. يمهستآنها 

  .[٦٩]استشده 



  فصل چهارم

  GaNو  AlNبررسي خواص ساختاري و الكتروني نيمرساناهاي خالص 

 

  كوانتوم اسپرسوآشنايي مقدماتي با كد محاسباتي   ١ – ٤

  كوانتوم اسپرسوقابليت هاي زير برنامه هاي   ١ – ١ – ٤

  PWscf يزير برنامه قابليت هاي  ٢ – ١ – ٤

  محاسبات حالت پايه با استفاده از نظريه تابعي چگالي  ١ – ٢ – ١ – ٤  

  اختلالي تابعي چگالي هبا استفاده از نظريبررسي ويژگي هاي پاسخ سيستم   ٢ – ٢ – ١ – ٤  

  محاسبات ديناميك مولكولي ابتدا به ساكن  ٣ – ٢ – ١ – ٤  

  GaN و  AlN بررسي خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٤

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ٢ – ٤ 

  بهينه سازي انرژي قطع  ١ – ١ – ٢ – ٤    

  در منطقه اول بريلوئن kبهينه سازي تعداد نقاط   ٢ – ١ – ٢ – ٤    

  شبكه محاسبه پارامتر تعادلي  ٢ – ٢ – ٤  

  محاسبه ساختار نواري  ٣ – ٢ – ٤  

  محاسبه چگالي حالات  ٤ – ٢ – ٤  
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 ١كوانتوم اسپرسو محاسباتيبا كد  مقدماتي آشنايي  ١ – ٤

 دهبدسـت آم ـ  و نتـايج  ه شـده مورد كميـت هـاي محاسـب    در اين فصل قبل از اين كه به بحث در

  .معرفي مي كنيم ،كه در اين تحقيق از آن استفاده شده استرا كد محاسباتي  پرداخته شود

باز براي تحقيق در ساختار سته منبع به معناي ب ،اول عبارت زيراز حروف  )Espresso(اسپرسو كد 

  :تشكيل يافته است ،الكتروني، شبيه سازي و بهينه سازي

opEn Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation and 

Optimization 

يك نـرم افـزار شـبه سيسـتم      كوانتوم اسپرسو .است ي ايتاليايينوعي قهوهنام از  برگرفتهاسم اين كه 

، الكترونـي ار براي محاسـبات سـاختار   اين نرم افز .كامپيوتري استمركب از كدهاي  ،پيوتريعامل كام

 نـرم افـزار  همانگونه كه اشـاره شـد،    .باشد ميمناسب ي مواد در مقياس نانو سازشبيه بهينه سازي و 

 پايـه  بـر  از سه زير برنامه كامپيوتري تشكيل شده است كه هـر سـه   است وباز  -منبع  كديك مذكور 

واج ام ـبر حسب براي حل معادلات تك ذره موج توابع  مي باشند كه در آناستوار  نظريه تابعي چگالي

 - نـرم ( همچنين در هر سه برنامه از شبه پتانسيل استفاده شده اسـت  .[٦٩]تخت بسط داده شده اند

  ).٢تصويري افزوده شدهامواج  و هموار -فوق  ،پايسته

  :سه زير برنامه عبارتند ازاين نام 

١. PWscf : Plane Wave Self Consistent Field. 

٢. FPMD : First Principles Molecular Dynamics. 

٣. CP : Car-Parrinello. 

ايـن سـه زيـر    به عبارت ديگـر  و  شباهت زيادي به يكديگر دارندبرنامه زير ورودي و خروجي اين سه 

  .برنامه با يكديگر سازگارند

                                                           
١ . Quantum Espresso   
٢ . Projector Augmented Waves 
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٦١ 

 كوانتوم اسپرسو هاي توانايي هاي زير برنامه  ١ – ١ – ٤

به صورت سري و موازي قابل  ،كار مي كنند ٢شو مكينتا١لينوكس هاي در محيطاين زير برنامه ها 

 قويي بستهمهبراي سيستم هاي و  مي باشند GGA وLDA ، LSDA٣داراي تقريب هاي ، اجرا هستند

  .مي باشند LDA+U داراي تقريب

   PWscf يبرنامه زير توانايي هاي  ٢ – ١ –٤

  استفاده از نظريه تابعي چگالي محاسبات حالت پايه با  ١- ٢ – ١ – ٤

 .شم - كوهن سيستم، ويژه توابع و ويژه مقاديركل انرژي خودسازگار ي محاسبه  )أ 

هـاي  وارد بـر ديـواره   ٥و تنش ٤فاينمن -محاسبه نيروي وارد بر هر اتم با استفاده از قضيه هلمن   )ب 

 .سلول واحد

 ٦.محاسبه قطبيدگي ماكروسكوپيك از طريق فاز بري  )ج 

  .امواج تصويري افزوده شدههموار و  - پايسته، فوق -توليد شبه پتانسيل هاي نرم   )د 

  .خطهمهمكنش اسپين مدار و مغناطش غيررب  )ه 

 .٧ Uد پارامتر هابارمحاسبه   )و 

 ٨نظريه اختلالي تابعي چگاليويژگي هاي پاسخ با استفاده از بررسي   ٢ – ٢ – ١ – ٤

  .ها در هر بردار موجو ويژه بردارفركانس فونون ها محاسبه   )أ 

  .درون اتمي در فضاي واقعيفونون ها و ثابت نيروي محاسبه پراكندگي   )ب 

  .الكتريكمحاسبه بار موثر و تانسور دي   )ج 

                                                           
١ . Linux 
٢ . Macintosh 
٣ . Local Spin Density Approximation 
٤ . Helman-Feynman theorem  
٥ . Stress 
٦ . Berry's phase polarization  
٧ . Hubbard parameter U 
٨ . Density functional perturbation theory 
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٦٢ 

  .فونون در فلزات –محاسبه ضرايب برهمكنش الكترون   )د 

  .١سبه سطح مقطع رامان و فرو سرخامح  )ه 

 ٢ابتدا به ساكن ديناميك ملكوليمحاسبات  ٣ – ٢ – ١ – ٤

 .٣پارينلو-كارديناميك مولكولي   )أ 

 .٤ديناميك ميكروكانونيك  )ب 

 .٥ديناميك كانونيك  )ج 

. هاي سلول واحدمراه تغيير ديوارهه اپنهايمر، بهديناميك مولكولي بر روي سطح حالت پايه بورن   )د 

موسـوم بـه   ديناميك مولكولي بورن اپنهايمر با ديناميك مولكـولي كارپـارينلو كـه در دو برنامـه     

FPMD و CPهـا در يـك    در ديناميك ملكولي بورن اپنهايمر ابتدا اتـم . وجود دارد متفاوت است

و ابر الكتروني با استفاده از نظريه تابعي چگـالي بـه    فته مي شوندساكن در نظر گر ،مكان دلخواه

شـود  ها محاسبه مي  فاينمن نيروي وارد بر اتم - با استفاده از قضيه هلمن و درس حالت پايه مي

در مكان جديد گرچه . جابجا مي شوند ٦ورله ها براي يك گام زماني بوسيله الگوريتم دوباره اتمو 

د و مانن ـبراي لحظه اي ساكن مي  شود ند اما فرض ميداراي سرعت غير صفر هستاتم ها گرچه 

فاينمن محاسبه مي شود و اين روند تـا   -در اين مدت دوباره ابر الكتروني همگرا و نيروي هلمن 

 .[٥٣]جايي كه نيرو به كمترين مقدار خود برسد ادامه پيدا مي كند

كـه بـراي اسـتخراج    د باش ـ ديگـر مـي  كدهاي محاسباتي خود شامل يك سري  PWscfزير برنامه 

  :از دها عبارتنكدبعضي از اين . به ترتيبي مشخص اجرا كرد راها آناز ك يهر  خواص بلور بايستي

 ...ويژه توابع و، سيستمحالت پايه كل براي تعيين انرژي  يمحاسبات كد :pw.x  )أ 

                                                           
١ . Infrared and (non-resonant) Raman cross-sections 
٢ . Ab-initio Molecular Dynamics (ab-initio MD) 
٣ . Car-Parrinello molecular dynamics 
٤ . Microcanonical dynamics 
٥ . Canonical dynamics 
٦ . Verlet algorithm 
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 .مربوط به محاسبه ساختار نواريكد محاسباتي  :band.x  )ب 

 .حالات سيستم كد مربوط به محاسبه چگالي :dos.x  )ج 

 .اوربيتال هاي اتميمحاسبه چگالي حالات جزئي كد مربوط به  :projwFc.x  )د 

كـه از   ١خودسـازگار هاي حاصل از محاسبات خودسـازگار و غير زش دادهكد مربوط به پردا :pp.x  )ه 

 .بدست مي آيند dos.xو  pw.xكدهاي محاسباتي 

ايـن فايـل ورودي در واقـع تمـام     . باشـند مـي  ها نيازمنـد يـك فايـل ورودي    ك از اين برنامهيهر 

  ن شـبه پتانسـيل مـورد اسـتفاده را معـي     ظر و همچنين نـوع  نمورد  نوع محاسبات ،مشخصات سيستم

ر يـك از  هدر مورد  ادامهكه در  آورده شده است الف پيوستدر اي از يك فايل ورودي نمونه .مي كند

 ٣و چنـد كـارت  ٢ليسـت ورودي هـر فايـل ورودي از چنـد    . ارائه مي گـردد توضيحاتي  آني قسمت ها

  :تشكيل شده است

   :تشكيل مي شودزير قسمت هاي از ليست ورودي به طور كلي  ،با توجه به پيوست الف

معرفي شـده   تمام زير برنامه هايفايل ورودي در بايد  حتماًليست اجباري است و اين  :control&  )أ 

 :مي باشدشامل موارد زير  اين ليست عموماً .مشخص شود

i. calculation، نواري، محاسبات  نوع محاسبات مانند خودسازگار بودن يا نبودن، محاسبات ساختار

كـه   Pw.x با استفاده از توضيحات مندرج در فايل ورودي . مشخص مي كند ديناميك ملكولي را

كـه نـوع محاسـبات     در صـورتي . ردمشخص ك توانقرار دارد نوع محاسبات را مي  Doc مسيردر 

  .را انتخاب مي كند) scf(سازگارنامه به طور پيش فرض محاسبات خودتعيين نگردد بر

ii. restart_mode ،براي مثال اگر . ي شروع چرخه خودسازگار را معين مي كندنحوهfrom_scratch 

خودكـار  يعني برنامه به طور . دشو، محاسبات از چگالي و توابع موج اتمي شروع مي شودانتخاب 

سازگار دچگالي اوليه را با استفاده از بر هم نهي چگالي هاي اتمي توليد كرده و وارد محاسبات خو

                                                           
١ . Non-conserving 
٢ . Namelist 
٣ . Cart 
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٦٤ 

  )ii(در سـطر   شـود اسـتفاده  ) سـازگار غيـر خود ( nscfاز  scfبـه جـاي    )i(اگر در سـطر  . مي كند

. استفاده كرد restartعبارت از  from_scratchبه جاي  براي سرعت دادن به محاسبات، مي توان

در واقع اين بدان معناست كه برنامه محاسبات را از ابتدا شروع نمي كند بلكـه از چگـالي همگـرا    

در و استفاده مي كنـد  ، است شدهو در مسير خاصي ذخيره محاسبه  scfدر مرحله كه قبلاً شده 

  .نتيجه محاسبات با سرعت بيشتري انجام مي شود

iii.  pseudo_dir ،كه در آن شبه پتانسيل اتم هاي مـورد نظـر در سيسـتم     فايليمسير  در اين سطر

 .مشخص مي شوداست، قرار گرفته 

iv.  prefix ، خروجي شامل چگالي، . شوددر اين سطر پسوند تمامي فايل هاي خروجي مشخص مي

بايد توجه شود كه اگر محاسبات مربـوط بـه سـاختار نـواري و     . مي باشد... پتانسل، توابع موج و 

لازم به يادآوري است كه خروجـي  . است بايد اين پسوند تا آخر ثابت بماند سيستم حالاتچگالي 

  .ذخيره مي شوداست مشخص شده ) v(كه در سطر  مسيريهاي برنامه با پسوند مذكور در 

v. outdir ، نتـايج و خروجـي برنامـه در آنجـا ذخيـره شـود        قرار اسـت كه  فايليدر اين سطر مسير

  .مي شود مشخص

مشخصات سيستم، تعداد و نوع شبكه براوه، تعداد و نوع اتم هاي ليست ورودي اين در  :system&   )ب 

اين ليست شامل مـوارد ذيـل   . مشخص مي شود... موجود در سيستم، حالت مغناطيسي سيستم و 

  :است

i. ibravدر فايـل مـورد    مثلاً. ، در اين سطر نوع ساختار شبكه سيستم مورد مطالعه تعيين مي شود

  .وارد شده كه معرف يك ساختار هگزاگونال است ٤عدد نظر 

ii. براي مثال در شبكه . هاي شبكه را مشخص مي كندپارامترfcc فقط مقدارcelldm(1)   بايد تعيين

  .مراجعه شود pw.xبراي اطلاع بيشتر به فايل ورودي . شود

iii. nat ،تعيين مي شود ١در اين سطر تعداد اتم هاي موجود در سلول واحد.  

                                                           
١ . Unit cell 
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٦٥ 

iv. ntyp ، در حالت كلي تعداد . ع اتم هاي موجود در سيستم مشخص مي شودانوادر اين سطر تعداد

ع اتـم هـا برابـر اتـم هـاي      انـو ااتم ها، متناظر با يك اتم در جدول تناوبي است و بنابراين تعـداد  

بايد توجه شود كه در برخي موارد نظير بعضي سيستم هاي . در سيستم مي باشدموجود مختلف 

دو يا چند نوع مختلف از يـك اتـم مـي توانـد در سيسـتم      ) پادفرومغناطيسي عمدتاً( مغناطيسي

  .سيل براي آنها نيز تكرار مي شودوجود داشته باشد كه حتي شبه پتان

v. ecutwfc ،در اين سطر انرژي قطع براي بسط تابع موج بر حسب امواج تخت تعيين مي شود.  

  و مشخصــات اجــراي خودســازگار ماننــد تعــداد ورودي اختيــاري اســت ن ليســت ايــ : electron&  )ج 

و در صورتي كه تنظيم را مشخص مي كند ... ي قطري سازي و ، نحوه)i(، دقت همگرايي١چرخه ها

  انتخــاب مشخصــات اجــراي خودســازگار،  ،نشــود توســط كــد محاســباتي بــه طــور پــيش فــرض 

  .شودمي 

كه مطابق بـا   مي باشد نيزشامل چندين كارت فايل ورودي  ،معرفي شدهعلاوه بر ليست هاي ورودي 

  :پيوست الف عبارتند از

اتم، جرم  نمادمورد بررسي مثل ساختار امل مشخصات اتم هاي شكه  ،ATOMIC_SPECIES كارت  )د 

 .استاتمي و شبه پتانسيل آن 

 در اين سطر. ادي را تعيين مي كندكان اتم ها در ياخته قراردمكه  ،ATOMIC_POSITIONSكارت   )ه 

 :كه براي نمونه به دو مورد اشاره مي شود كردمكان اتم ها را به چهار صورت مي توان تعيين 

i. alat  : بر حسب واحد پارامتر شبكهa  يا همانcelldm(1) عنـي سنجيده مي شود، ي x,y,z   نسـبت

  .سنجيده مي شود aبه پارامتر شبكه 

ii. crystal  : هاي پايهاتمها بر حسب بردارمكان در اين حالتa, b, c  تعيين مي گردد.  

ــارت  )و  ــوه، ن K_POINTS ك ــدي  ح ــيم بن ــدي (ي تقس ــش بن ــوئن  ) م ــه اول بريل ــخص مرا منطق   ش

  :دشواين تقسيم بندي به چهار صورت انجام مي  .دكن مي

                                                           
١ . Iteration 
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i. tpiba  : در اين انتخابk  ٢ها بر حسب واحد�/a  كهa  همانcelldm(1)  دنمشخص مي شواست .

  .دنرا مي پوشان ها كل منطقه اول بريلوئن kاين 

ii. automatic  : خودكار يك ناحيه يكنواخت از كد محاسباتي به طور اين حالت درk   ها را انتخـاب

  .مي كند

iii. crystal  :كد ، در اين انتخابk ها را بر حسب مختصات كريستالي انتخاب مي كند.  

iv. gama  : از فقطk=استفاده مي كند ٠.  

  GaNو  AlNبررسي خواص ساختاري و الكتروني   ٢ – ٤

  مقدمه

دمـاي  بزرگـي  بيان شد، اندازه گاف نواري به عنوان يك پارامتر تعيين كننده در  همانگونه كه قبلاً

گـاف نـواري دو    بزرگـي توجـه بـه   بنابراين با  .)١ – ١شكل ( شناخته مي شود DMS تركيبات كوري

نيمرساناي با گاف نـواري  انجام شده در اين پايان نامه روي اين دو  مطالعات ،GaNو  AlN رساناينيم

  .است متمركز شدهپهن 

و نتايج  فته اندقرار گربررسي مورد ي خالص رساناص الكتريكي و ساختاري اين دو نيمدر ابتدا خوا

  .شده استمقايسه  ،گزارش شدهنظري مقادير تجربي و  سايرحاصل با 

  نياز براي انجام محاسبات ورودي موردبهينه سازي پارامتر هاي   ١ – ٢ – ٤

با توجه به توضيحات ارائه شده در ابتداي فصل و همچنين انتخـاب روش شـبه پتانسـيل و امـواج     

  :كنيم توجهچند نكته در اجراي محاسبات به بايد  ،تخت براي انجام محاسبات

ترين مراحـل  مهماز مي باشد كه انتخاب شبه پتانسيل مناسب براي انجام محاسبات  مرحله نخستدر 

تعادلي شبكه به شدت به انتخـاب شـبه   اندازه گاف، شكل ساختار نواري و پارامتر زيرا  .استكار انجام 

انتخاب بايد توجه داشت كه شبه پتانسيل هاي بكار رفته بـراي اتمهـاي   اين در  .وابسته است پتانسيل
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هاي مناسـب بـراي   يكي از معيار .يك تركيب داراي تقريب يكساني در جمله تبادلي همبستگي باشند

با مقادير  ،پارامتر تعادلي شبكهنظير  ،خواص فيزيكي محاسبه شدهانتخاب شبه پتانسيل نزديك بودن 

 - فـوق  شبه پتانسـيل همگي از نوع اين تحقيق در هاي مورد استفاده شبه پتانسيل . تجربي مي باشد

كـه   مي باشـد  GGA بستگي از نوعهم - د و تقريب بكار رفته در آن براي جمله تبادلينمي باشهموار 

   PBE به پتانسـيل را بـه اسـم   ش ـايـن   معمـولاً  كـه  رائـه شـده اسـت   ا ،١پردو، بـورك، انزرهـوف   توسط

  .[٦٠]مي شناسند

  انرژي قطعبهينه سازي   ١ – ١ – ٢ – ٤

بهينه كردن انرژي قطع براي محدود كردن ضرايب بسط امواج تخـت   ،گام دوم در انجام محاسبات

كنيم كه چون ضرايب بسط براي امواج استفاده ميبراي بهينه كردن اين پارامتر از اين نكته . مي باشد

اين ضرايب را براي صفحاتي كه  توانبنابراين مي ،تخت با انرژي جنبشي بالا به تدريج كاهش مي يابند

ي قطع ناميده مي شود، بيشتر مي شود صـفر در نظـر   ژانر حدي، كه اصطلاحاً ز يك مقدارانرژي آنها ا

بنابراين با اين  .انرژي قطع پايين تر استآنها از  كه انرژي جنبشيرا نگه داشت و تنها جملاتي  گرفت

 قطـع به منظور يـافتن انـرژي   . يابدو حجم محاسبات كاهش مي  مي شودكار تعداد توابع پايه محدود 

  انجـام  قطـع متفـاوت    هـاي   براي انرژيسازگار محاسبات خود ،معين k ازاي يك تعداد نقاطهب ،بهينه

مقدار انرژي قطع . بررسي مي شودبر حسب انرژي قطع ته هر ياخكل ميزان همگرايي انرژي  د وگيرمي

بـه   GaNو  AlNبـراي   در ايـن تحقيـق  خودسازگار ي انجام محاسبات خودسازگار و غيربرابهينه شده 

 ٣٠٠، AlNبراي  الكترونيبار چگالي  محاسبه انرژي قطع برايبدست آمد و  Ry ٢٨ و Ry ٣٠ترتيب 

Ry براي و GaN  ،٢٨٠ Ry بـراي را  ي انـرژي قطـع  ر بهينـه يدامق )١ – ٤(شكل . انتخاب شده است 

AlN  وGaN ٨-١٠ميزان همگرايي انرژي ياخته از مرتبه . نشان مي دهد Ry استتخاب شده ان.  

                                                           
١ . Perdew , Burke , Enzerhof (PBE) 
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  . GaN) ب و AlN )الف انرژي قطع برايي بهينه :)١ – ٤( شكل

  بريلوئناول در منطقه  kبهينه سازي تعداد نقاط   ٢ – ١ – ٢ – ٤

به در هر راستا در فضاي وارون k  عد از بهينه كردن انرژي قطع، گام آخر بهينه سازي تعداد نقاطب

انجام شده پك  –مش بندي ناحيه بريلوئن توسط روش منخورست  .استمنظور مش بندي اين ناحيه 

انرژي قطع بهينه شده و ثابت، با افزايش تعداد يك ازاي به، k بهينه كردن تعداد نقاط  براي .[٦٦]است

انـرژي  و ميزان همگرايي  انرژي ياخته را بدست مي آوريم ،بريلوئناول در هر راستا در منطقه  kنقاط 

. نشـان مـي دهـد   ميزان همگرايي انرژي كل سيستم را  )٢ – ٤(شكل  .كنيممي را بررسي كل ياخته 

رساناي مـورد نظـر خـالص اسـت     و غير خودسازگار در حالتي كه نيمسازگار براي انجام محاسبات خود

راي انجـام محاسـبات بـه منظـور بررسـي خـواص       ب. مي باشد ٨بهينه شده در هر راستا  kتعداد نقاط 

 kناحيه بريلوئن را با تعـداد نقـاط    و با توجه به درصد ناخالصي، مرساناهاي آلايش يافتهمغناطيسي ني

اتمـي بـا يـك تقسـيم بنـدي       ٦٤مش بندي منطقه بريلوئن براي ابر شبكه  .كمتري مش بندي كنيم

  .انجام شده است ٤×٤×٤
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  .GaN )ب و AlN )الف در هر راستا در فضاي وارون براي kي تعداد نقاط بهينه :)٢ – ٤(شكل 

  شبكه تعادلي محاسبه پارامتر  ٢ – ٢ – ٤

فيزيكـي كـه قابـل    اولـين كميتـي    ،بعد از بهينه سازي پارامترهاي مورد نياز براي انجام محاسبات

و چگـالي   ساختار نـواري محاسبه  مانند مراحل بعدي محاسبات،انجام استخراج است و مقدار آن براي 

در واقـع ايـن كميـت    . مي باشد) شبكهتعادلي پارامتر (ثابت شبكه  سازيبهينه  است ضروري ،حالات

بهينـه  بـراي  . مـي باشـد   در محاسباتشبه پتانسيل هاي به كار رفته مناسب بودن براي تائيد  يمعيار

پارامتر شبكه تجربي و  نزديك بهشبكه آزمون در مقاديري تعادلي ثابت شبكه، با انتخاب پارامتر  سازي

  ده سنجي )حجم( ثابت شبكهنسبت به و ميزان همگرايي آن انرژي كل ياخته را بدست آورده  ،تغيير آن

بهينه شده در حجم به عنوان  كمينه مي شودازاي آن انرژي كل ياخته كه به حجميدر واقع . ي شودم

دو داراي  تساختار ورتسـاي با توجه به اينكه . آيدمي بدست ثابت شبكه نجا آاز و  شودمي گرفته نظر 

و سپس  شوددر ابتدا يكي را ثابت در نظر گرفته و ثابت شبكه ديگر بهينه مي  ،مي باشدپارامتر شبكه 

مقـادير   )٣ – ٤(شـكل  . شـود ديگر بهينه مـي  و پارامتر  گرفتهمقدار بهينه شده در فايل ورودي قرار 

مقاديري كـه بـراي    .دهدنشان مي  AlN ورتسايتساختار  را براي c/a نسبت و aثابت شبكه ي بهينه 

فق بسيار خوبي با مقادير گزارش شده تجربي در توا مده استبدست آ AlN پارامتر تعادلي شبكه براي

  .)١ – ٤جدول ( است
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 .AlNبراي  c/aي نسبت بهينه) ب و aابت شبكه ي ثبهينه) الف :)٣ – ٤(شكل 

 

بـراي   c/a نسـبت  و aشبكه تعادلي مقادير بهينه شده پارامترهاي  )٤ – ٤(شكل  در به طور مشابه

GaN يرظنمقادير تجربي و  نتايج اين محاسبات و مقايسه آن با )١ – ٤(جدول در . مي شود مشاهده 

  .ارائه شده است

  

 

 .GaNبراي  c/aي نسبت بهينه) و ب aثابت شبكه ي بهينه)الف :)٤ – ٤(شكل 
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  .با مقادير بدست آمده در اين تحقيق GaNو  AlNابت هاي شبكه ثمقايسه مقادير تجربي و تئوري ): ١ – ٤(جدول 

GaN  AlN                               
a (Å)             c (Å)                c/a     a (Å)         c (Å)            c/a        مراجع  

١/٦٢٨             ٥/٢٣٧             ٣/٢١٧  
١/٦٢٦             ٥/١٨٩             ٣/١٩٠ 
١/٦٣٧             ٥/١١٩             ٣/١٢٦ 
----                ----                ---- 

١/٦٠٠٩         ٤/٩٩٨        ٣/١٢٢  
١/٦٠٠٨         ٤/٩٨٢        ٣/١١٢  
١/٥٩٤         ٤/٩٨٨         ٣/١٢٩  
١/٥٩٤         ٤/٩٠٤        ٣/٠٧٢  

  محاسبات حاضر
 [٧٠]مقادير تجربي

  [٧١] PWPPروش 

 [٧٢] FPLMTO١ روش

 

  ساختار نواري حاسبهم  ٣ – ٢ – ٤

سـازگار انجـام   ابتـدا محاسـبات خود  لازم است در براي محاسبه ساختار نواري نيمرساناهاي مذكور 

بعـد از انجـام محاسـبات    نكتـه مهـم   . مشـخص شـود  گيرد تا انرژي فرمي براي رسم سـاختار نـواري   

بـراي محاسـبه نـوار     ٢بريلوئنكاهش ناپذير انتخاب مسير مناسب انتگرال گيري در ناحيه  ،خودسازگار

براي محاسـبات سـاختار   در فضاي وارون مسير انتگرال گيري  )٥ – ٤(شكل  در. هاي انرژي مي باشد

در محاسبات صورت گرفته براي رسـم سـاختار    مشخص شده كه از اين مسير تورتساي ساختارنواري 

  .نواري استفاده شده است

  
  .ساختار ورتسايت بريلوئن براي محاسبات ساختار نوارياول مسير انتگرال گيري در منطقه  :)٥ – ٤(شكل 

                                                           
١ . Full Potential-Linear Muffin Tin Orbital (FP-LMTO) 
٢ . Irreducible Brillioun Zone 
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  .AlNساختار نواري نيمرساناي  :)٦ – ٤(شكل 

  

توسـط كـد محاسـباتي     مـورد مطالعـه  هاي نمونه ساختار نواري ،هاي ضروريبعد از استخراج داده

در شكل به ترتيب  GaNو  AlNنتيجه محاسبات ساختار نواري براي دو نيمرساناي . است بدست آمده

  .نشان داده شده است )٧ – ٤(و  )٦ – ٤(

             
 .GaNساختار نواري نيمرساناي  :)٧ – ٤(شكل 



 GaNو  AlN خالص نيمرساناهاي الكتروني و ساختاري خواص بررسي                                                                   فصل چهارم  

٧٣ 

   Γدر امتـداد نقطـه   بـور داراي گـاف نـواري مسـتقيم     مزوضوح مشخص است كه دو نيمرساناي به 

. بدسـت آمـده اسـت    eV ٢/٠٢و  ٤/٢eVدر حدود به ترتيب  GaNو  AlNكه اندازه آن براي  مي باشد

به نوع تقريب بكار رفته در  ،[٣٧])eV ٣/٤و  eV ٦/١٦( دليل اختلاف زياد گاف نواري با مقادير تجربي

اما مقادير بدست آمده در مقايسـه بـا ديگـر مقـادير      ،[٧٣]شودمي  همبستگي مربوط –جمله تبادلي 

  .[٧٦-٧٤]تئوري كه از روش شبه پتانسيل بدست آمده است كاملا همخواني دارد

  ١)DOSs( چگالي حالاتمحاسبه   ٤ – ٢ – ٤

ت جزئـي و كلـي بـراي دو    كميت هاي محاسبه شـده در ايـن تحقيـق چگـالي حـالا      ديگر ازيكي 

ي حالات منظور از چگال. مي باشدر در حالت خالص و آلايش يافته با عناصر واسطه نظنيمرساناي مورد 

است كه در اطـراف  حجم در واحد انرژي  دالكتروني در دسترس در واح يك سيستم تعداد حالت هاي

به معني بالا بودن تعـداد  انرژي  نواربالا در يك  DOSيك . [٧٧]يك انرژي مي تواند وجود داشته باشد

نا است كه هـيچ حـالتي   يم بدين معوصفر مواجه ش DOSهرگاه با يك . حالات براي اشغال شدن است

مقدار گاف نواري را نيـز مـي تـوان از نمـودار      معمولاً. ي مورد نظر براي اشغال وجود نداردانرژ نواردر 

 .چگالي حالات بدست آورد

مقدار گاف ايجاد شده بين نوار ظرفيت  AlNدر نمونه بدون آلايش ) الف – ٨ – ٤(طابق با شكل م

مقـدار گـاف بـراي    ) ب – ٨ – ٤شكل (از به طور مشابه  و مي باشد ev ٤/٢٩و نوار رسانش در حدود 

GaN  ٢/٠٢در حدود ev  روي ساختار نواري بدست آورديم برابر اسـت مي باشد كه با مقاريري كه از. 

كه در شكل به صورت خط عمـودي   نقطه مرجع انرژي در نظر گرفته شده استانرژي فرمي به عنوان 

  .است مشخص شدهبين نوار ظرفيت و نوار رسانش 

                                                           
١ . Density of  States (DOSs) 
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  .GaN) و ب AlN) الفبراي  چگالي حالات كلي: ) ٨ – ٤(شكل 

هـيچ قطـبش اسـپيني در     ،ي بدون آلايشهامشخص است در نمونه) ٨ – ٤(از شكل طور كه همان

 پـايين اسپين و ) ١اسپين اكثريت( لابااسپين مربوط به گاف نواري مشاهده نمي شود و چگالي حالات 

. خود نشـان نمـي دهنـد    هيچ خصلت مغناطيسي ازبا هم برابر بوده و مواد مورد نظر  )٢اسپين اقليت(

ممكن كه است هر دو ماده شبيه به هم شكل كلي چگالي حالات براي مي شود، همانطور كه مشاهده 

ولي در مقدار گاف نواري با يكديگر اخـتلاف  باشد ختار بلوري دو نيمرسانا يكي بودن سا دليلاست به 

انـدازه گـاف بـين    . به تراز فرمي نزديكتر مي باشد GaNهمچنين چگالي حالات نوار ظرفيت در . دارند

  .مي باشد eV ٠/٦٩و  eV ٢/٣١برابر  GaNو  AlNبراي نوار ظرفيت و تراز فرمي به ترتيب 

نيمرسـاناي  بـراي  بالا  چگالي حالات مربوط به حالت هاي با اسپين) ١٠ – ٤(و ) ٩ – ٤(در شكل 

AlN  اتم هاي اسپين بالاي چگالي حالات جزئي ، به همراهN و Al  شـده اسـت  مقايسه با هم و رسم .

 .هاي تشـكيل دهنـده تركيـب بوجـود مـي آيـد      چگالي حالات كلي از جمع چگالي حالات جزئي اتم 

مقايسه در  Nاتم  ٢s اوربيتالمربوط به  چگالي حالاتمشاهده مي شود ) ٩ – ٤(از شكل همانگونه كه 

كه ايـن موضـوع بـه جايگزيـدگي      ناچيز است eV ١٠تا  eV ٨-ي انرژي در محدودهآن  ٢p اوربيتالبا 

در نوارهاي انـرژي   اوربيتالاين مي توان گفت كه در واقع  .اشاره دارد Nاتم  ٢s اوربيتالالكترون هاي 

هـم در نـوار    Nاتـم   ٢p اوربيتـال چگالي حالات مربـوط بـه   . تري از نوار ظرفيت قرار گرفته اند پايين

                                                           
١ . Majority spin 
٢ . Minority spin 
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در بيشـتر   اوربيتـال غير صفر مي باشـد در حـالي كـه ايـن     داراي مقدار و هم در نوار رسانش ظرفيت 

بنابراين مي توان گفت كـه عمـده رفتـار الكترونهـاي نـوار      . قرار گرفته اندظرفيت  وارنمحدوده انرژي 

  .مي باشد Nاتم  ٢p اوربيتال ظرفيت مربوط به الكترون هاي

  

  

 Nو اتم  AlNحالات كلي و جزئي با اسپين بالا مربوط به چگالي  :)٩ – ٤(شكل 

و  ٣s هـاي  اوربيتـال ، چگالي حالات مربوط به )١٠ – ٤(و با توجه به شكل با اين رفتار  در مقايسه

٣p  اتمAl       هم در نوار ظرفيت و هم در نوار رسانش قرار دارند كه شـباهت رفتـار الكتـرون هـاي ايـن

اي توجه به چگالي حالات قابـل ملاحظـه  آزاد نشان مي دهد و با  ها را به الكترون هاي تقريباً اوربيتال

 ٣sاوربيتال را بيشتر به الكترون هاي  AlNنيمرساناي  دخواص ترابركه در نوار رسانش دارند مي توان 

  .نسبت داد Alاتم  ٣pو 
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  . Alاتم  و AlNمربوط با اسپين بالا چگاالي حالات كلي و جزئي  :)١٠ – ٤(شكل 

 Nاتم  ٢s اوربيتالچگالي حالات مربوط به ، )١١ – ٤( و با توجه به شكل GaN نيمرساناي در مورد

گرفت كـه ايـن حالـت در    صفر بوده و مي توان نتيجه  تقريباًچه در نوار ظرفيت و چه در نوار رسانش 

 اوربيتالچگالي حالات مربوط به . يع شده استتوز )ev ١٠-انرژي پايين تر از  يمحدوده( ناحيه مغزي

٢p  اتمN  چگـالي حـالات   ) ١٢ – ٤(شـكل  در  .اسـت  بيشتر رسانشظرفيت در مقايسه با نوار نوار در

چگالي حـالات  . نشان داده شده است GaNو چگالي حالات كلي  Gaاتم  ٤pو  ٤sهاي  اوربيتالجزئي 

نـوار   GaNمـورد   در .اسـت بيشـتر  نسبت بـه نـوار ظرفيـت    در نوار رسانش  اوربيتالمربوط به اين دو 

ظرفيت مي باشد در حالي كه نوار  Nاتم  ٢sو  ٢pو  Gaاتم  ٤pو  ٤s اوربيتال هايرسانش مخلوطي از 

  كـه در ايـن مـورد نيـز      اسـت  Gaاتـم   ٤p اوربيتالجزئي و مقدار  Nاتم  ٢p اوربيتالبيشتر مربوط به 

  .دهيمنسبت  Nاتم  ٢p اوربيتالظرفيت را بيشتر به الكترونهاي رفتار الكترونهاي مي توانيم 
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  .N و اتم GaNبا اسپين بالا مربوط به  چگالي حالات كلي و جزئي :)١١ – ٤(شكل 

 

  
  .Gaو اتم  GaNين بالا مربوط به اسپ چگالي حالات كلي و جزئي :)١٢ – ٤(شكل 
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٧٨ 

  نتيجه گيري

بعد از بهينه سازي پارامترهاي ضروري براي انجام محاسبات، با انجام محاسبات خودسازگار و غيـر  

شبكه، ساختار نواري و چگالي حـالات كلـي و جزئـي بـراي دو نيمرسـاناي      تعادلي خودسازگار پارامتر 

در مقايسه با  مطالعهاين مقادير ثابت شبكه بدست آمده از محاسبات  .بدست آمد GaNو  AlNخالص 

با انجام محاسبات ساختار نواري مشخص شـد  . ار خوبي استيدر توافق بسگزارش شده مقادير تجربي 

محاسبه چگالي حالات كه چگونگي توزيع دو نيمرساناي مذكور داراي گاف نواري مستقيم بوده و با كه 

گاف نواري  هيچ قطبش اسپيني درو نوار رسانش نشان مي دهد، در نوار ظرفيت را الكترون ها حالات 

 نمي باشندمغناطيسي  اصيتداراي خ ،هاي بدون آلايش مواد مورد نظربنابرين نمونه. مشاهده نگرديد

اسـپين  و ) اكثريـت (به عبارت ديگر چگالي حالات اسـپين بـالا    .و از نظر اسپيني كاملا خنثي هستند

  .يكسان هستند) اقليت(پايين 



 فصل پنجم

  نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شده مغناطيسي بررسي خواص ساختاري و

  

  ها DMSبهينه سازي محاسبات به منظور بررسي خواص   ١ – ٥

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ١ – ٥  

  انتخاب جايگاه مناسب براي آلايش مواد مغناطيسي  ٢ – ١ – ٥  

  كه در نمونه هاي آلايش يافتهبهينه سازي پارامترهاي شب  ٣ – ١ – ٥  

  AlN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ١ – ٣ – ١ – ٥    

  GaN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ٢ – ٣ – ١ – ٥    

  در اثر ميدان بلوري اتم هاي ناخالصي در نيمرساناي ميزبان dشكل گيري اوربيتال   ٢ - ٥

  خواص مغناطيسي و چگالي حالات نيمرساناهاي آلايش يافته  ٣ –٥

  AlN:TM نيمرساناهاي بررسي خواص مغناطيسي  ١ – ٣ –٥  

  AlN:TM بررسي فاز پايدار حالت پايه  ١ – ١ – ٣ – ٥    

  AlN:TMبررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي   ٢ – ١ – ٣ – ٥    

  GaN:TM نيمرساناهاي بررسي خواص مغناطيسي  ٢ – ٣ – ٥  

  GaN:TM بررسي فاز پايدار حالت پايه  ١ – ١ – ٣ – ٥    

  GaN:TM بررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي  ٢ – ١ – ٣ – ٥    
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٨٠ 

  ها DMSمحاسبات به منظور بررسي خواص بهينه سازي   ١ – ٥

  مقدمه

همان گونه كه در فصل . مورد بررسي قرار گرفتند GaNو  AlNدر فصل قبل دو نيمرساناي خالص 

آلايش بـا  سانا به عنوان ماده ميزبان مناسب جهت اين دو نيمرپهن،  نواري، به دليل گاف اول بيان شد

با درصـد   Feو  Cr ،Mnدر اين فصل اثر آلايش عناصر مغناطيسي . نده اعناصر مغناطيسي انتخاب شد

در ابتدا پارامترهاي لازم براي انجام . هاي متفاوت روي اين دو نيمرسانا مورد بررسي قرار خواهد گرفت

نكته اساسـي قبـل از    .دنشبكه در حالت آلايش يافته بدست مي آي ده و ثابت هايشبهينه  ،محاسبات

نيمرسـاناي   سـاختار  مغناطيسـي در  اتم هـاي شروع محاسبات انتخاب جايگاه مناسب براي جانشيني 

  .مي باشدميزبان 

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ١ – ٥

مغناطيســي خــواص در انجـام محاســبات خـود ســازگار و غيـر خــود ســازگار بـه منظــور بررسـي      

نمـي كنـد امـا بـه منظـور افـزايش دقـت        چنداني مقدار انرژي قطع تغيير  ،نيمرساناهاي آلايش يافته

ه داده شـد افـزايش   Ry ٤٠و  Ry ٤٥بـه ترتيـب تـا     GaNو  AlNطع براي مقادير انرژي ق ،محاسبات

براي مـش بنـدي    وئندر منطقه اول بريل kپارامتر بعدي در انجام محاسبات، انتخاب تعداد نقاط . است

. در اين منطقه كاهش مي يابـد  kتعداد نقاط  ،با توجه به درصد آلايش مورد نظر. مي باشداين ناحيه 

نسبت به حالـت بـدون   در فضاي واقعي علت اين موضوع افزايش اندازه بردارهاي پايه شبكه قراردادي 

 ر فضـاي وارون و متعاقـب آن  اول بريلـوئن د  منطقـه  دنشتر وچكآلايش مي باشد كه اين امر باعث ك

 kتعداد نقاط آلايش، % ٦/١٢٥ بانمونه  عنوانبه . استبراي مش بندي اين ناحيه  kكاهش تعداد نقاط 

  .كاهش مي يابد ٤به  ٨در هر راستا از 

  



ي نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شدهمغناطيس وبررسي خواص ساختاري                                                                    پنجمصل ف   

٨١ 

  جايگاه مناسب براي آلايش مواد مغناطيسي انتخاب  ٢ – ١ – ٥

ارامترهاي مورد نياز بـراي انجـام محاسـبات،    آماده سازي فايل ورودي و انتخاب پاز ي پس بعدگام 

. انتخاب جايگاه مناسب براي جانشيني عناصر مغناطيسي مورد نظر در نيمرسـاناي ميزبـان مـي باشـد    

جاي اتم هـاي تشـكيل   به مغناطيسي  اتم هايي كه هاي تار محاسبات خودسازگار در حالاين كبراي 

در تمـامي محاسـبات   . شـده اسـت  رژي آنهـا مقايسـه   ه و انشددهنده ماده ميزبان قرار ميگيرد، انجام 

كـاتيون   نشـيني جا بـه مغناطيسـي تمايـل    اتـم هـاي   GaNو  AlN تركيبـات  صورت گرفته در مـورد 

 Ry ٨-١٠درجه همگرايي از مرتبه ( سيستمكل با مقايسه انرژي . )Gaيا  Al(دارند نيمرساناهاي مذكور

بـه  ي سيستم در موقعيتي كه اتم هاي مغناطيسي در دو جايگاه مذكور انرژ )در نظر گرفته شده است

نشـان  ) ١ – ٥(در جدول كل سيستم مقادير انرژي . مي نشينند پايين تر مي باشد Gaو  Alجاي اتم 

مغناطيسي در جايگاه  عناصربعضي از نكته قابل توجه در انجام محاسبات هنگاهي كه . داده شده است

همگرا نمـي شـود   تا مقدار مورد نظر يستم براي اين حالت قرار مي گيرند اين است كه انرژي س N اتم

گيـرد را   قـرار مـي   Nمغناطيسي در محـل   عناصركه اين موضوع عدم پايداري سيستم در حالتي كه 

با توجه به نتايج بدست آمده، تمام محاسبات انجام شده در ايـن تحقيـق بـا جانشـين     . نشان مي دهد

  .صورت گرفته است GaNو  AlNدر نيمرساناي  Ga و Alكردن عناصر مغناطيسي به جاي اتم 

  مغناطيسي در جايگاههاي ممكنازاي يك اتم به تم و ممان مغناطيسي كلمقاديرانرژي كل سيس): ١ – ٥(جدول 

  فاز پارامغناطيس
)Ry(  

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

  فاز فرومغناطيس
)Ry(  

ممان مغناطيسي كل 
/B cellµ AlN:TM  

-١٣٦٤/٩٦٣١٣٤٣٧ 
-------  

-١٤٣٤/٤٧٣٥١٦٧٠  
-------  

-١٣٦٥/١١٨٨١١٥٦ 
-١٣٤٧/٨٦٢٩٩٤٠١  
-١٤٣٤/٦٥٨٨٦٢٦٦  
-١٤٢٠/٠٠٠٣٧٨  

-١٣٦٥/١١٩٧٠٠٥١ 
-١٣٤٧/٨٧٦٩٧٧٩٣  
-١٤٣٤/٦٥٩٥٢٢٢١  
-١٤٢٠/٠١٨٧٢٦  

٣/٠٠  
٣/٠٠  
٤/٠٠  
٤/٠٠  

Cr Al  

Cr N  
MnAl 

MnN 

   GaN:TM                                         
-٦٣٢٤/١٩٢٢٩٣٩٣  

------ 
-٦٣٩٣/٦٦٣٥٦٤٢٦ 

------ 

-٦٣٢٤/٣٤٥٥٥٣١٥ 
------ 

-٦٣٩٣/٨٦٠٣٥٧٦٩ 
------ 

-٦٣٢٤/٣٤٧٦٥٢٤١ 
------- 

-٦٣٩٣/٨٦٢٣٢٧٠٢ 
------- 

٢/٩٨ 
------- 
٤/٠٠ 

------- 

CrGa 
CrN 

MnGa 
MnN 
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٨٢ 

  لايش يافتهآدر نمونه هاي  پارامترهاي شبكهبهينه سازي   ٣ – ١ – ٥

د، بررسي مي شـو  كميت فيزيكي كه بعد از تنظيم پارامترهاي ورودي جهت انجام محاسبات اولين

پـي  بـراي   .مغناطيسي در ماده ميزبان مي باشد عناصرنفوذ  ثابت شبكه و چگونگي تغييرات آن در اثر

در نظر گرفتـه   اتمي با ساختار ورتسايت يك سلول واحد چهار، رات ثابت شبكهچگونگي تغييبردن به 

در بررسـي  . قـرار ميگيـرد   )Gaيا  Al( كه در آن يك اتم مغناطيسي به جاي كاتيون ماده ميزبان هدش

عناصـر  يوني شعاع اندازه مي تواند  ،بر ثابت شبكهپارامتر تاثير گذار مشخص شد كه هاي انجام گرفته 

بعضـي از  ) ٢ – ٥(در جـدول   .باشـد نيمرسـانا  تشـكيل دهنـده    هـاي  يونمغناطيسي نسبت بـه كـات  

اتم هاي ناخالصي همچنين و  GaNو  AlNنيمرساناهاي  اتمشخصات اتم هاي شركت كننده در تركيب

بترتيب  آمده است،) ٢ – ٥(كه در جدول  ،HS٢و  LS١ نمادهاي لازم به ذكر است كه. ارائه شده است

ايـن  در شـده   معرفـي تمـامي اتـم هـاي    . مي باشدين و بيشترين اسپين حالت كمترين اسپبه معناي 

  شـركت  مـورد نظـر   تركيـب نيمرسـاناهاي   در به عنوان آنيـون   Nاتم همچنين و  ٣+با ظرفيت جدول 

 .[٧٨]مي كنند

 

  .[٧٨]مورد مطالعه تشكيل دهنده تركيباتاتم هاي  مشخصاتبعضي از  :)٢ – ٥(جدول 

  نماد اتمي  آرايش الكتروني  )pm( ٢+X يونيشعاع   )pm(  ٣+X شعاع يوني  
٥٣/٥  ----  [Ne]٣s ٢,٣p١٣  ١Al 

٧٣  ٦١/٥ LS, ٨٠ HS  [Ar]٣d ٥,٤s٢٤  ١Cr  

٥٨ LS, ٦٤/٥ HS ٦٧  [Ar]٣d ٥,٤s٢٥  ٢Mn  

٥٥ LS, ٦٤/٥ HS  ٦١ LS, ٧٨ HS  [Ar]٣d ٦,٤s٢٦  ٢Fe  

٦٢  ----  [Ar]٣d ١٠,٤s٢,٤p١  
٣١Ga 

  

 

                                                           
١ . High Spin (HS) 
٢ . Low Spin (LS) 
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٨٣ 

   ١AlN:TMاي شبكه ابت هث بررسي  ١ – ٣ – ١ – ٥

، بـه انـدازه   ثابت شبكه اتروند تغيير ،)٣ – ٥(و  )٢ – ٥(هاي ارائه شده در جدول با توجه به داده

  همانگونـه كـه از جـدول    بـراي مثـال   . داردوابستگي مسـتقيم   جود در تركيباتم هاي موشعاع يوني 

اي مغناطيسي رقيق شده در نيمرسان) TM(شعاع يوني اتم هاي فلزات واسطه  ،مشخص است) ٢ – ٥(

AlN:TM ، ميزبان نيمرساناي نسبت به شعاع يوني كاتيون)Al(  همـانطور  بنـابراين  بيشتر مي باشد و

 AlNنيمرساناي خالص در مقايسه با  AlN:TMكه انتظار مي رود ثابت شبكه نيمرساناي آلايش يافته 

بـه ترتيـب    AlNنيمرساناي خالص براي  cو  aمحاسبه شده شبكه  هاي مقادير ثابت. افزايش مي يابد

٣/١٢٢ Å  ٤/٩٩٨و Å مشاهده شده براي  يبيشترين ثابت شبكه )٣ – ٥(با توجه به جدول . مي باشد

سه اتم به بيشترين شعاع يوني كه اين اتم در بين  با توجه .است Mnحالتي است كه اتم ناخالصي فلز 

به اين مطلب ، )شركت كند اسپين بيشترين ابدر تركيب مورد نظر  Mnبا اين فرض كه (ناخالصي دارد 

  .دباشمنطقي مي نظر 

  

  .اتم مغناطيسي در نيمرساناي ميزبانمقادير ثابت شبكه محاسبه شده بعد از آلايش  :) ٣ – ٥(جدول 

GaN:TM                    AlN:TM                         
a(Å)             c(Å)                c/a    a(Å)               c(Å)                c/a        

١/٥٨٥            ٥/٠٢١              ٣/١٦٨  ١/٦٣٠             ٥/٢٢٨          ٣/٢٠٧     Chromium (Cr)  

١/٥٨٠            ٥/٠٣٩              ٣/١٨٩  ١/٦٢٨              ٥/٢٧           ٣/٢٣٨     Manganese (Mn)  

١/٥٨٨             ٥/٠٢٠              ٣/١٦٥  ١/٦٣١            ٥/٢٣١           ٣/٢٠٧     Iron (Fe)  
  

قبيـل  از  يهـاي نمونـه افـزايش در ثابـت شـبكه بـراي      ،با توجه به مطالب بيان شده در فصـل اول  

AlN:Cr ين نكته مهم اشاره اين موضوع به ا. كه به طور تجربي بررسي شده اند نيز مشاهده شده است

ده حد مجاز غلظت براي حلاليت اين مـا (% ١٥در درصدهاي ناخالصي كمتر از  Crواسطه  دارد كه اتم

در  اي ميزبان قرار گيرد و احتمال اين كه ايـن فلـز  نكاتيون نيمرساجاي به ترجيح مي دهد ) AlNدر 

                                                           
١ . Transition metal 
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٨٤ 

به عبارت ديگر  .[٧٩]قرار گيرد كم است )بين جايگاهي(اي درون شبكهمحل هاي ذكر شده در درصد 

به  يخالصاست كه تعيين مي كند يون نا يملاكثابت شبكه يا كاهش افزايش در بررسي هاي تجربي، 

همچنين در تحقيقات نظـري   .دريگمي قرار در نيمرساناي ميزبان اي يا درون شبكه ١صورت جانشيني

  .[٨٠]گزارش شده استافزايش ثابت شبكه  AlN:TMبعضي از تركيبات صورت گرفته روي 

  GaN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ٢ – ٣ – ١ – ٥

بر . آوري شده استگرد) ٣ – ٥(در جدول  GaN:TM ثابت هاي شبكه براي نيمرساناي مغناطيسي

 GaNهـاي بـر پايـه     DMSاست، ثابت هاي شـبكه بـراي    AlN هايي كه ماده ميزبان آن DMSخلاف 

شـبكه  هـاي  مقادير ثابـت  . كاهش يافته است ،Mn، به جز در مورد لايش آنآي بدون نسبت به نمونه

ثابت شـبكه در  علت كاهش . دنشمي با Å ٥/٢٣٨=cو  Å ٣/٢١٧=a ،خالص GaNبراي محاسبه شده 

جانشـين شـده   شعاع يوني اتم مغناطيسي كمتر بودن به تواند مي  Feو  Crلايش يافته با آنمونه هاي 

تـري  گكه شعاع يـوني بزر  Mnدر حالي كه ثابت شبكه براي آلايش . باشد Gaنسبت به اتم در تركيب 

لايه  تجربي رويكه به صورت  يتحقيقاتثابت شبكه در  افزايش. دارد افزايش يافته است Gaبه نسبت 

  .[٨١]استنيز مشاهده شده  انجام گرفته است GaAs:Mn هاي

  اتم هاي ناخالصي در نيمرساناي ميزبان  dشكل گيري اوربيتال   ٢ - ٥

و  dبـرهمكنش الكتروسـتاتيكي بـين اوربيتـال اتمـي      ( ٢ميدان بلوريدر اثر برهمكنش  dاوربيتال 

در يـك شـبكه بـا تقـارن     ) به دليل تقارن شبكه بلـوري يون مغناطيسي  ي اطرافها٣ليگاند pاوربيتال 

برهمكنش و با توجـه بـه   در اثر اين . [٨٢]شكافته مي شوند t٢gو  egبه دو دسته اوربيتال وجهي چهار 

 همپوشـاني بـا  پايين تر مي آيند و هيچ انرژي  از نظر egاوربيتال هاي شبكه بلوري،  چهاروجهيتقارن 

همپوشـاني  با ليگاندهاي اطـراف   t٢gيتال هاي باوردر حالي كه  ؛نخواهند داشتخود هاي اطراف ليگاند
                                                           
١ . Substitution 
٢ . Crystal-field 
٣ . Ligand 
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٨٥ 

ت ايـن  ي ـبـه طـور شـماتيك موقع   ) ١ – ٥(در شـكل   .كرده و انرژي اين اوربيتال ها افزايش مي يابـد 

) ٢ – ٥(در شـكل   .نشـان داده شـده اسـت   نسبت به هـم   ،ميدان بلوريدر اثر شكافتگي  ها، اوربيتال

محورهاي نيمساز در امتداد  �٣dاوربيتال  سه. [٨٢]نشان داده شده استها ين اوربيتال اكل فضايي ش

بـه   .در امتداد محورهاي اصلي توزيـع شـده انـد    �٣dاوربيتال  دواند در حالي كه اصلي گسترش يافته

در ايـن   د و تقـارن نمـي باش ـ  كه داراي سـاختار ورتسـايت   AlNو  GaNعبارت ديگر در نيمرساناهاي 

 ١هيبريـد  Nاتم  pاتم هاي ناخالصي با اوربيتال  �٣d هاي سه تايي ، اوربيتالساختار چهاروجهي است

نكه برهمكنشي بـا  ايبدون  �٣dو سطح انرژي آنها تغيير مي كند در حالي كه اوربيتال هاي  دشونمي 

  .[٨٢,٨٣]ي مي ماندهاي اطراف داشته باشند سطح انرژي آنها بدون تغيير باقتال ليگانداوربي

  
 .در يك شبكه با تقارن چهاروجهي ميدان بلوريدر اثر  dشكافتگي اوربيتال  :)١ – ٥(شكل 

 
  

  
در حالتي كه  III-N تركيبات گروهي آلايش يافته در فلزات واسطه ٣dاوربيتال  شماتيك شكل گيري :)٢ – ٥(شكل 

  .[٨٢]اندتقسيم بندي شده ) Td(تقارن چهاروجهي يك توابع موج در
                                                           
١ . Hybrid  
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٨٦ 

  

  
در نوار ظرفيت و گاف  �٣dهاي  اوربيتالو ) d(xy), d(yz), d(zx)(اتم ناخالصي  �٣d اوربيتال هايموقعيت  :)٣ – ٥(شكل 

  .[٨٣]نيمرساناي ميزبان نواري

در اثر هيبريد شدن با اوربيتال  �٣dاوربيتال هاي سه تايي ) ٣ – ٥(با توجه به مطالب بالا و شكل 

حالت پيونـدي در نـوار    .تقسيم مي شوند) ta( ٢و آنتي پيوندي) tb( ١پيونديبه دو حالت  Nاتم  pهاي 

نيـز   �٣dدوتايي بتال هاي ياور. گرفته استقرار  ظرفيت و حالت آنتي پيوندي در نزديك نوار رسانش

ميـان  در  و هثابـت مانـد   اهيبريد كنند، سطح انرژي آنهليگاندهاي اطراف خود  اوربيتال بابدون اينكه 

  .[٨٣]مي گويند ٣به اين حالت ها، حالت هاي غيرپيوندي. رنديگمي گاف نواري قرار 

  

  

  

  

                                                           
١ . Bonding state 
٢ . Anti-bonding state 
٣ . Non-bonding state 
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٨٧ 

  و چگالي حالات نيمرساناهاي آلايش يافتهخواص مغناطيسي   ٣ – ٥

  مقدمه

ه در فصل قبل نيز اشاره شد، چگالي حالات مفهوم پر اهميتي است كه خواص فيزيكي همانگونه ك

بسياري از خواص . [٧٧]ترابرد و خواص مغناطيسي را توصيف مي كند مهمي مثل جذب نوري، خواص

مغناطيسي مورد نظر كه در اين پايان نامه مورد بررسـي قـرار گرفتـه اسـت مثـل رفتـار مغناطيسـي        

كه در ادامه بطـور  ، ٢اسپيني چرخشگاف  و ١فلزي –نيم ، گاف ميدان بلوريسيستم، مقدار شكافتگي 

بـا  . ز بررسي چگالي حالات كلي و جزئي محاسبه شده بدسـت مـي آيـد   اكامل توضيح داده مي شود، 

در گـاف نـواري و در    GaNو  AlNمشخص است كه در نيمرساناهاي خـالص  ) ٨ – ٤(توجه به شكل 

اقليـت داراي   به عبارت ديگر اسپين اكثريـت و . سطح فرمي هيچ حالتي براي اشغال شدن وجود ندارد

امـا بـا آلايـش    . ز نظر اسپيني جهت گيري خاصي را نخواهد داشتچگالي حالات يكسان بوده و ماده ا

ترازهـاي انـرژي در گـاف نـواري و      ،از يك فلز واسـطه در نيمرسـاناهاي ذكـر شـده    %) ٣(درصد كمي 

ترازهاي انرژي ظاهر شده در گاف نواري و تـراز فرمـي   . تراز فرمي ظاهر مي شودنزديكي در  مخصوصاً

آيند بوجود مي Nاتم  pكه در اثر هيبريد شدن با اوربيتال  مي باشد سطهوافلزات  dبه اوربيتال مربوط 

ند كه باعث ايجاد رفتار مغناطيسي در نيمرسـاناي  هستاين ترازها همان حالت هاي قطبيده اسپيني و 

  .ميزبان مي شود

  

  

  

                                                           
١ . Half-metallic gap 
٢ . Spin-flip gap  
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٨٨ 

  AlN:TMساناهاي خواص مغناطيسي نيمر بررسي ١ – ٣ – ٥

 AlN:TM هحالت پاياز پايدار ف  ١- ١ – ٣ – ٥

مقادير . تعيين مي شودپايدار سيستم با هم، فاز  با محاسبه مقادير انرژي كل سيستم و مقايسه آنها

 سـه انرژي حالت پايه سيستم در سه فاز فرومغناطيس، آنتي فرومغناطيس و پارامغنـاطيس بـراي هـر    

و اين مقادير ايسه مق )٥ – ٥(در جدول . ه شده استئارا) ٤ – ٥(محاسبه و در جدول  خالصيعنصر نا

 ارائـه به منظور تشخيص فاز پايدار حالت پايـه سيسـتم   مغناطيسي مختلف حالت هاي انرژي اختلاف 

در نظـر گرفتـه شـده     Ry ٨-١٠مقدار همگرايي انرژي سيستم از مرتبـه  قابل ذكر است كه  .شده است

در غلظت هاي  Mnو  Crآلايش يافته با  AlNفاز پايدار حالت پايه  ،مشخص استهمان طور كه . است

علاوه بر اين، حالت آنتـي فرومغنـاطيس در دو تركيـب     .[٨٠,٨٤]مورد مطالعه فرومغناطيس مي باشد

در مقايســه بــا ســه فــاز  AlN:Feدر مــورد . ذكــر شــده پايــدارتر از حالــت پارامغنــاطيس مــي باشــد

  آنتـي فرومغنـاطيس   پارامغناطيس، فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس، فاز پايدار حالت پايـه سيسـتم   

اخـتلاف   .اسـت داراي انرژي پـايين تـري    فرومغناطيس از حالت پارامغناطيس و حالت [٨٥]مي باشد

 دلالـت انرژي زياد بين حالات فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس با حالت پارامغناطيس به ايـن نكتـه   

دو فـاز فرومغنـاطيس و    دارد كه حالت پايه سيستم نمي تواند پارامغناطيس باشد و در ايـن تركيبـات  

  .تعيين حالت پايه سيستم در رقابت مي باشندنتي فرومغناطيس هستند كه براي آ

ازاي يك اتم ختلف و ممان مغناطيس كل سيستم بهانرژي سيستم در حالت هاي مغناطيسي م :)٤ - ٥(جدول 
 .ناخالصي

ممان مغناطيسي 
��( كل ����⁄(  

������� 
)mRy(  

ز پارامغناطيس فا
)Ry( 

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

فاز فرومغناطيس 
)Ry(  AlN:TM 

١٣٦٥/١١٩٧٠٠٥١-  ١٣٦٥/١١٨٨١١٥٦-  ١٣٦٤/٩٦٣١٣٤٣٧-  ٠/٨٩-  ٣/٠٠  Cr 

١٤٣٤/٦٥٩٥٢٢٢١-  ١٤٣٤/٦٥٨٨٦٢٦٦-  ١٤٣٤/٤٧٣٥١٦٧٠-  ٠/٦٦-  ٤/٠٠  Mn  

١٥٢٣/٨٧٣٩٥٤٣٩-  ١٥٢٣/٨٧٤١٠٢٧٨-  ١٥٢٣/٦٥٧٢٠١٠٥-  ٠/١٥+ ٠/٠  Fe  
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٨٩ 

  .در حالت هاي مغناظيسي متفاوت AlN:TMايسه انرژي حالات پايه قم): ٥ – ٥( جدول

AlN:Fe  AlN:Mn  AlN:Cr  )mRy(  

+٠/١٥  

-٢١٦/٧٥  

-٢١٦/٩٠  

-٠/٦٦  

-١٨٦/٠٠  

-١٨٥/٣٤  

-٠/٨٩  

-١٥٦/٥٦  

-١٥٥/٦٧  

������� 

������ 

������� 

 

از بحث برانگيزترين مباحث علمـي در زمينـه   توضيح چگونگي نظم مغناطيسي سيستم هنوز يكي 

، پرش p - d، هيبريد ١زيرا پارامترهاي زيادي مثل برهمكنش حامل هاي القائي. اسپينترونيك مي باشد

مـي توانـد بـر چگـونگي نظـم      . . . اسـپين پـايين و   خالي از حالت هاي اسپين بالا به حالت  ٢الكترون

با اين حال نظم مغناطيسي حالت پايـه توسـط جفـت    . [٨٦]مغناطيسي حالت پايه سيستم مؤثر باشد

شدگي ممان هاي مغناطسيي مربوط به يونهاي مغناطيسي تعيين مي شود، كه اين جفت شـدگي هـا   

در مـورد فلـزات   . بين ممان هاي مغناطيسـي در مـاده مـي باشـد     ٣مربوط به برهمكنش تبادلي اساساً

، اما با توجه بـه جايگزيـدگي   است dم اوربيتال تبادلي، مربوط به همپوشاني مستقي واسطه برهمكنش

به طور مستقيم برهمكنش تبادلي اين عناصر  كوچك آنها، معمولاًاين اوربيتال ها و گستردگي فضايي 

ط واسط مانند الكترون هاي رسانش يا يون هاي غير مغناطيسـي  انجام نمي شود بلكه توسط يك محي

فلـزات واسـطه از نـوع بـرهمكنش تبـادلي      لـب بـراي   بـرهمكنش غا  بـه عبـارت ديگـر   . انجام ميگيرد

مي باشد، كه جفت شدگي ممان هاي مغناطيسي در تركيبات ذكر شده توسط يون غيـر   ٤غيرمستقيم

مكانيزم تبادلي كه در چنين تركيباتي اتفاق مـي افتـد بـه    . [٨٢]امكان پذير مي شود )N(مغناطيسي 

 برهمكنش تبادلي غيرمستقيم توسط يـك يـون   عنوان يك ابرتبادل شناخته مي شود و به صورت يك

  .، تعريف مي شوداستقرار گرفته غيرهمسايه غيرمغناطيسي كه بين دو يون مغناطيسي  واسط

                                                           
١ . Carrere-induce interaction 
٢ . Hopping electron 
٣ . Exchange interaction 
٤ . Indirect-Exchange interaction 
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٩٠ 

در غلظـت هـاي مـورد مطالعـه      Mnو  Crآلايـش يافتـه بـا     AlNحالـت پايـه    با توجـه بـه اينكـه   

ر اين مواد از نـوع ابـر تبـادلي    فرومغناطيس مي باشد به نظر مي رسد كه مكانيزم برهمكنش تبادلي د

ــراي    ــاطيس ب ــي فرومغن ــاطس اســت و نظــم آنت ــاني توســط AlN:Feفرومغن ــي مك ــادلي آنت زم ابرتب

در جامدات يوني كه برهمكنش تبادلي مستقيم اتفاق نمي افتد و  معمولاً. تعين مي شودفرومغناطيس 

بـه عبـارت   . [٨٧]مي دهدبرهمكنش غيرمستقيم ابرتبادلي رخ  نظم مغناطيسي نيز مشاهده مي شود،

كه نظم حالت پايه سيستم  دبرهمكنش هاي ابرتبادلي فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس هستنديگر 

  .تعين مي كنندرا  AlN:TMدر تركيبات 

  AlN:TMمغناطيسي  چگالي حالات و رفتاربررسي   ٢ – ١ – ٣ – ٥

توجـه نسـبت بـه     قابـل غيير تنشان مي دهد كه ) ٨ – ٤(و  )٥ – ٥(، )٤ – ٥( هاي شكلمقايسه 

   اساسـاً مـي باشـد كـه    خـالص   AlNايجاد حالات قطبيده اسپيني در گاف نـواري   ،يشنمونه بدون آلا

اوربيتـال بـا   ايـن  در اثـر هيبريـد شـدن    كه  باشد Mnو  Cr اتم ناخالصي dاوربيتال  مي تواند ناشي از

حالت هاي بـا اسـپين بـالا زيـر      ،شكلمطابق با اين . دايجاد مي شو AlNنيمرساناي آنيون  pاوربيتال 

ta( سطح فرمينزديك به  ياو  )+e( سطح فرمي
و حالـت  غيـر پيونـدي    ، حالت +eحالت  .قرار دارند )+

ta
 .)اسپين بـالا را نشـان مـي دهـد    حالات با علامت مثبت، ( مي دهدتشكيل ا الت آنتي پيوندي رح +

مربوط بـه  چگالي حالات  .را تشكيل مي دهند ليخا حالت هاي كاملاً ،حالت هاي بالاتر از انرژي فرمي

در در اين پايان نامه با چگالي حالاتي كه توسط ديگران محاسبه شـده اسـت،    يافتهآلايش  نمونه هاي

  .[٨٠]مي باشدتوافق 
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٩١ 

  

  

 .Crاتم % ٦/٢٥ :)و ب% ٣/١٢٥براي درصد آلايش  :)الف AlN:Crچگالي حالات مربوط به ): ٤ – ٥(شكل 

  

  .Mn آلايش %٦/٢٥ :)و ب اتم ناخالصي% ٣/١٢٥ :)الف AlN:Mnچگالي حالات مربوط به ): ٥ – ٥(شكل 

زيـر   +eالت غير پيونـدي  ح مي دهند كهنشان بدست آمده  نمودارهاي چگالي حالات كلي و جزئي

taآنتي پيوندي ت حالهمچنين  .پر مي شود كاملاًدو الكترون توسط سطح فرمي قرار دارد و 
در تراز  +

taو  -eحالي كه حالـت هـاي   در ؛دونالكترون تا اندازه اي پر مي شيا دو فرمي قرار دارد و توسط يك 
- 

چنين رفتاري كه در آن يك نوع به . مي باشندخالي  و در نتيجه كاملاًقرار گرفته بالاتر از انرژي فرمي 

 %١٠٠آن و قطبش اسـپيني بـراي    دهبوبه طور كامل و يا جزئي پر در تراز فرمي ) اسپين بالا(اسپين 

 هـم جـدا  و توسط يك گاف از  است خالي به طور كامل) اسپين پايين(مخالف و اسپين با جهت  است
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و  AlN:Crنيمرساناي آلايش يافته دو به عبارت ديگر  .[٨٠,٨٨]مي گويند ١فلزي -نيم  د، رفتارنشده ا

AlN:Mn  و  ييرسـانا ترتيب رفتـار  به ي با اسپين پايين و الكترون هااسپين بالا با براي الكترون هاي

كه رسانش الكترون هاي با اسپين بالا بـه  د اين رفتار نشان مي ده. نيمرسانايي از خود نشان مي دهد

بنابراين رسـانش  . اينگونه نيستراحتي انجام مي گيرد در حالي كه براي الكترون هاي با اسپين پايين 

الكترون با اسپين بالا يا پايين است كه از اين رفتار براي ايجاد يك  در مواد مغناطيسي ناشي از دو نوع

كميت مهم ديگـري كـه از   . [٨٠,٨٩]جريان قطبيده اسپيني در صنايع اسپينترونيك استفاده مي شود

فلـزي   -كـه گـاف نـيم     فلزي است -چگالي حالات سيستم بدست مي آيد، ميزان پايداري حالت نيم 

تعريـف  يك الكترون در تراز فرمـي   واروني اسپينكمينه انرژي لازم براي  تبه صور و ناميده مي شود

 تراز فرمي با، Ec كمينه نوار هدايتو  ،Ev ظرفيتبيشينه نوار گاف نواري بين  دازهنا. [٨٠,٩٠]مي شود

بـه عبـارت ديگـر    . [٩١,٩٢]مشخص مـي كنـد  شده را  ذكرفلزي تركيبات  -ميزان پايداري رفتار نيم 

دير مقـا . [٩١]را تعيين مي كنـد تركيبات مورد نظر فلزي  -نيم گاف ،Ec-EFو  EF-Ev داردو مق كمينه

ايـن گـاف مشـخص    . ارائه شده اسـت ) ٦ – ٥(و در جدول اف براي تركيبات مورد نظر محاسبه اين گ

است و هر چه مقـدار آن كـوچكتر   در تراز فرمي ني يكننده ميزان تمايل الكترون ها براي چرخش اسپ

حالت اسپين پايين به حالت با مي باشد و انتقال الكترون از  مال بروز چرخش اسپيني بيشترباشد احت

براي  AlN:Crفلزي براي  -نيم براي نمونه مقدار گاف  .اسپين بالا با سهولت بيشتري اتفاق مي افتدبا 

با افزايش فلزي  -مقدار گاف نيم . مي باشد eV ١/٠٦و  eV ١/٢٣به ترتيب  %٦/٢٥و   %٣/١٢٥آلايش 

 -و در نتيجه پايـداري رفتـار نـيم    احتمال بروز چرخش اسپيني و اين موضوع  غلظت كاهش مي يابد

فلزي بدست آمده از محاسبات  -مقادير گاف نيم  .افزايش مي دهد% ٦/٢٥با غلظت را در نمونه فلزي 

مـي باشـد    eV ١/٢٩و  eV ١/٠٢به ترتيب برابر با % ١٢/٥با غلظت  AlN:Mnو  AlN:Crي ديگران برا

بـا ايـن   در توافـق بسـيار خـوبي    پارامتر اين  ،در اين پايان نامهمطالعه كه با توجه به درصدهاي مورد 

  .[٨٠]استمقادير 

                                                           
١ . Half-metallic 
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 .AlN:TMتركيبات بعضي از پارامترهاي محاسبه شده از چگالي حالات  :)٦ – ٥(جدول 

 Ec - EF (eV)  EF - Ev (eV)  AlN:TM  (eV) ����٢��  )eV(اسپيني اقليت گاف 
٣/٩١  
٣/٩٩  

١/٢٩  
١/٢٥  

١/٢٣  
١/٠٦  

٢/٦٨  
٢/٩٣  

)٣/١٢٥ (%AlN:Cr  
)٦/٢٥ (%AlN:Cr  

٣/٤٩  
٣/٥٩  

١/٤١  
١/٤٢  

١/٤٨  
١/٤٧  

١/٩١  
١/٩٨  

)٣/١٢٥ (%AlN:Mn  
)٦/٢٥ (%AlN:Mn  

٢/٢٨  
١/٠٥  

١/١٢  
١/١٤  

٠/٣١  
٠/٩٦  

١/٧٩  
٠/٠ 

)٣/١٢٥(% (FM)  AlN:Fe  
)٦/٢٥ (%AlN:Fe (AFM)   

  

گاف نواري بين قله نوار ظرفيت و انتهاي نوار رسانش اسپين اقليت به عنـوان گـاف اسـپيني    ازه اند

  محاسـبه و در جـدول    ،مقادير اين پارامتر براي تركيبات مورد مطالعه. [٨٠,٩٣]اقليت تعريف مي شود

 گاف اسپينيفلز واقعي وجود يك  –فرومغناطيس نيم براي تشكيل يك  .مشخص شده است) ٦ – ٥(

عـلاوه بـر آن    مي باشد وكافي نبه تنهايي فلزي  –است اما وجود اين گاف براي رفتار نيم  لازماقليت 

نيـز مخـالف صـفر    فلـزي   –و همچنـين گـاف نـيم     بايد تراز فرمي در اين گـاف وجـود داشـته باشـد    

 مقـدار گـاف اسـپيني اقليـت بـراي      ،ديگـران توسـط  ه شـد در مقايسه با كارهاي انجام  .[٨٠,٩١]باشد

AlN:Cr  وAlN:Mn  ٣/٨حدود  دربترتيب آلايش % ١٢/٥با eV  ٣/٢و eV   بدست آمده كه با مقـادير

  .[٨٠]همخواني خوبي داردبدست آمده از محاسبات ما 

در اثر ميدان پارامتر مهم ديگري كه از محاسبات چگالي حالات قابل حصول است مقدار شكافتگي 

بـه   مقدار ايـن كميـت  . بيان مي شود t٢gو  egهاي حالت به صورت اختلاف انرژي بين است كه  بلوري

ta(و آنتـي پيونـدي    )+e( مركز انرژي حالـت غيـر پيونـدي   صورت اختلاف انرژي بين 
  تخمـين زده   )+

از  AlN:Crدرصد ناخالصي براي افزايش مقدار اين كميت با ) ٦ - ٥(با توجه به جدول . [٩٣]مي شود

١/٢٩ eV  ١/٢٥به eV با افزايش يك الكترون اوربيتال  .ش مي يابدهاكd بـراي  ادير اين مق ـAlN:Mn 

  .[٩٣,٩٤]مواجه مي شود eV ٠/١٧و  eV ٠/١٢حدود افزايش  با به ترتيب
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مغناطيسي نظم % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥افزايش غلظت اتم ناخالصي از  با AlN:Mn و AlN:Crدر مورد 

  ارامترهـاي ارائـه شـده در جـدول     و بعضـي از پ و فقط چگالي حالات سيسـتم   دكنتغيير نمي سيستم 

يـك   ،dبا افـزايش الكتـرون اوربيتـال     .تغيير مي كنداقليت  يفلزي و اسپين –مثل گاف نيم ) ٦ - ٥(

  .گذار فاز از حالت فرومغناطيس به آنتي فرومغناطيس مشاهده مي شود

 دارد AlN:Mn و AlN:Cr تركيـب با دو متفاوتي  رفتار كاملاً AlN:Feنيمرساناي مغناطيسي رقيق 

و قطبش اسپيني ) ٦ – ٥شكل (همانگونه كه از شكل چگالي حالات  به طوري كه حالت پايه اين ماده

در حـالي   ايـن . فرومغناطيس مـي باشـد   %٣/١٢٥آلايش براي درصد  ،در تراز فرميخالص ايجاد شده 

t١(چگالي حالات اسپين اقليت ، %٦/٢٥به  Feكه با افزايش غلظت اتم است 
ي هاي پايين تـر  انرژدر ) -

فرومغناطيس به و نظم  هصفر شدو در نتيجه قطبش اسپيني در اين ناحيه  دظاهر مي شو تراز فرمياز 

به عبارت ديگر مي تـوان گفـت بـا افـزايش ميـزان       .)٧ – ٥شكل ( كندمي  تغييرآنتي فرومغناطيس 

ممـان   قـدار و م افـزايش مـي يابـد    AlN:Feتركيـب  جفت شـدگي آنتـي فرومغنـاطيس در     ،ناخالصي

در مطالعـات تجربـي   تم به غلظت سوابستگي نظم سيمشابه چنين . را كاهش مي دهدكل مغناطيسي 

بـه عبـارت ديگـر بـا      .[١٤,١٦]مشـاهده شـده اسـت   نيز  GaN:Mnو  GaAs:Mnتركيباتي مثل براي 

 لا ودر انرژي پايين تر از تراز فرمي چگالي حـالات بـا اسـپين بـا    % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥افزايش غلظت از 

تفاوت عمده ديگري كه از  .در نتيجه قطبش اسپيني خالص نخواهيم داشت د ونجود داروپايين با هم 

به حالات غير  ط، مربومي شود ديده AlN:Mn و AlN:Cr با دو تركيب AlN:Feمقايسه چگالي حالات 

كـه بـراي دو   است كه با نوار ظرفيت مخلوط شده و لذا گاف بين اين حالت و نوار رسانش  +eپيوندي 

  .صفر بدست مي آيد AlN:Feغير صفر بود، در مورد  AlN:Mn و AlN:Crتركيب 
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  .فرو مغناطيس در فاز Feآلايش % ٣/١٢٥براي  AlN:Feچگالي حالات مربوط ): ٦ – ٥(شكل 

  

  
و  Feچگالي حالات جزئي دو اتم و  Feناخالصي  %٦/٢٥براي  AlN:Fe به چگالي حالات مربوط) الف :)٧ – ٥(شكل 

  .AlN:Fe فاز آنتي فرومغناطيسچگالي حالات كلي ) ب

نشـان داده شـده    AlN:Feبـراي تركيـب   چگالي حالات فاز آنتي فرومغنـاطيس  ) ٧ – ٥(در شكل 

انـرژي  از اسپين اكثريت و اقليت در هر ناحيـه  كل از اين شكل مشخص است كه چگالي حالات . است

  همانگونـه كـه از شـكل     .لص در ماده روي نمي دهـد يكسان بوده و در نتيجه جهت گيري اسپيني خا
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 Feمشاهده مي شود در انرژي هاي پايين تر از تراز فرمي چگالي حالات براي يك اتم ) الف – ٧ – ٥(

)Fe 2 ( فقط به صورت اسپين بالا وجود دارد در حالي كه براي اتمFe  ديگر)Fe 1 (ي در همين ناحيه

 .ر نتيجه قطبش اسپين صفر خواهد بودانرژي، چگالي حالات منفي است و د

براي نظـم  ي ديگري مقايسهمي توان ، ٣+Feبه  ٣+Crاز  dبا توجه به افزايش الكترون هاي اوربيتال 

بـا افـزايش الكتـرون    . انجـام داد % ٦/٢٥براي درصد ثابـت   AlN:TMمغناطيسي سيستم در تركيبات 

در  .رخ مي دهـد غناطيس به آنتي فرومغناطيس نظر مي رسد يك گذار فاز از حالت فروم به dاوربيتال 

جفت شدگي فرومغناطيس بـين   dكه با افزايش الكترون هاي اوربيتال مي توان چنين تصور كرد واقع 

مربـوط بـه   ،  ٣+Feي هـا  يـون اتم هاي مغناطيسي كاهش مي يابـد و بـرهمكنش غالـب تبـادلي بـين      

شـكل   ( AlN:TMچگـالي حـالات تركيبـات    با مقايسه . استآنتي فرومغناطيس  برهمكنش ابرتبادلي

 AlN:Crكه براي دو تركيب مشاهده مي شود،  )) ب – ٧ – ٥(و ) ب – ٥ – ٥( ،)ب – ٤ – ٥(هاي 

بحث شد، در اين تركيبـات   و همانگونه كه قبلاً است% ١٠٠در تراز فرمي قطبش اسپيني  AlN:Mnو 

 تـراز  پايين تر ازدر انرژي هاي  AlN:Feراي در حالي كه ب .انتظار داشترا فلزي  -مي توان رفتار نيم 

قطبش اسپيني خالصي در سـطح  به عبارت ديگر . پر مي باشندو پايين بالا  فرمي حالت هاي با اسپين

با توجه به تعريـف  . فلزي براي اين ماده نيز صفر مي باشد -به علاوه گاف نيم  بوجود نمي آيد وفرمي 

غير صفر بودن گاف نيم و همچنين در تراز فرمي % ١٠٠اسپيني و لازم بودن قطبش فلزي  -رفتار نيم 

همچنـين از  . فلـزي رخ نمـي دهـد    -رفتار نـيم   AlN:Feنيمرساناي رقيق در واضح است كه  ،فلزي -

تم حالت كلي سيس مي توان گفت كه صفر بدست آمد، Feمقدار ممان مغناطيسي كل كه براي آلايش 

  .استآنتي فرومغناطيس مربوط به نظم 

در محاسبه و براي تركيبات مختلف بكه ازاي يك اتم ناخالصي در شهكل بمقادير ممان مغناطيسي 

يـك  افـزايش   با Mnو  Crآلايش راي بمقدار ممان مغناطيسي . جمع آوري شده است) ٤ – ٥(جدول 

 از مقادير ممان مغناطيسي به خوبي مشخص است كـه هـر سـه   . افزايش مي يابد ،dالكترون اوربيتال 
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مقدار ايـن پـارامتر    .در ممان مغناطيسي كل سهم دارند) ٣+Mn( ٣+Crيون  dاوربيتال  الكترون) هارچ(

صـفر بدسـت آمـده اسـت كـه ايـن        ،حالت پايه آنتي فرومغنـاطيس نظم و با توجه به  Feبراي آلايش 

  .[٨٠,٩٣]مي باشد AlN:Feتركيب عدم قطبش اسپيني براي موضوع بيانگر 

  GaN:TMنيمرساناهاي مغناطيسي  خواص بررسي  ٢ – ٣ – ٥

   GaN:TM فاز پايدار حالت پايهبررسي   ١ – ٢ – ٣ – ٥

بدست آمده در حـالات  هاي مقايسه انرژي و ) ٨ – ٥(و ) ٧ – ٥(با توجه به نتايج ارائه شده در جدول 

 و% ٣/٢٥ازاي بـه  GaN:Mnو  GaN:Cr يفاز پايـدار سيسـتم بـراي دو نيمرسـانا     ،مغناطيسي مختلف

آلايـش،  % ٣/٢٥براي  ،GaN:Feحالت پايه براي در حالي كه  .فرومغناطيس مي باشد ،آلايش %٦/١٢٥

آنتي فرومغنـاطيس  فاز پايدار تركيب مورد نظر  ،%٦/٢٥با افزايش غلظت به  وحالت پايه فرومغناطيس 

 .[٩٥]است

ازاي يك اتم تم بهانرژي سيستم در حالت هاي مغناطيسي مختلف و ممان مغناطيس كل سيس :)٧ - ٥(جدول 
 .GaN:TMناخالصي براي 

ممان مغناطيسي 
��( كل ����⁄(  

������� 
)mRy(  

فاز پارامغناطيس 
)Ry( 

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

فاز فرومغناطيس 
)Ry(  GaN:TM 

٦٣٢٤/٣٤٧٦٥٢٤١-  ٦٣٢٤/٣٤٥٥٥٣١٥-  ٦٣٢٤/١٩٢٢٩٣٩٣-  ٢/٠٩-  ٢/٩٨  Cr 

٦٣٩٣/٨٦٢٣٢٧٠٢-  ٦٣٩٣/٨٦٠٣٥٧٦٩-  ٦٣٩٣/٦٦٣٥٦٤٢٦-  ١/٩٦-  ٤/٠٠  Mn  

٦٤٨٣/٠٦٩٧٥٠٤١-  ٦٤٨٣/٠٦٩٩٣٩٩٠-    ٦٤٨٢/٨٣٦٣١٩٢١-  ٠/٢٠+ ٠/٠  Fe  

  

  .در حالت هاي مغناظيسي متفاوت AlN:TMايسه انرژي حالات پايه قم): ٨ – ٥(جدول 

GaN:Fe  GaN:Mn  GaN:Cr  )mRy(  

+٠/٢٠  
-٢٣٣/٤٣  
-٢٣٣/٦٢  

-١/٩٦  
-١٩٨/٧٦  
-١٩٦/٧٩  

-٢/٠٩  
-١٥٥/٣٥  
-١٣٣/٢٥  

������� 

������ 

������� 
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٩٨ 

را سيسـتم  پايه حالت نظم مقايسه اختلاف انرژي بين حالات مغناطيسي مختلف، واضح است كه با 

و فاز پارامغناطيس در هر سه تركيـب   حالت هاي فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس تعيين مي كنند

لت سيستم حافاز ديگر دارد نمي تواند  وا توجه به اختلاف انرژي كه با دب) ٨ – ٥(ذكر شده در جدول 

  .را تحت تاثير قرار دهد

اتـم هـاي   توجـه بـه طرفيـت يكسـان     با  ،)٧ – ٥(در جدول  ارائه شدهاز مقادير ممان مغناطيسي 

سـي  در ممـان مغناطي  dتـال  يمي توان نتيجه گرفت كه هر الكترون اورب، Gaبا اتم  GaNدر ناخالصي 

ممـان   ،٣+Mnبـراي   dيـك الكتـرون اوربيتـال    بنـابراين بـا افـزايش    . سهم دارند �� يك كل به اندازه

نظم سيستم را كه  ٣+Feعلاوه بر اين براي آلايش  .مي شودبيشتر  ٣+Crاز  ��مغناطيسي به اندازه يك 

صـفر بدسـت     داريـم، انتظار نگونه كه اهم يآنتي فرومغناطيسي انتخاب مي كند اندازه ممان مغناطيس

 .[٩٦]ه استدمآ

 GaN:TM بررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي  ٢- ٢ – ٣ – ٥

آلايش  GaNدر نيمرساناي  مشخص است )٩ – ٥(و  )٨ – ٥(همانگونه كه از شكل چگالي حالات 

ز فرمـي  تـرا نزديكـي  ترازهاي انرژي در گاف و  ،AlN:TMهمانند تركيبات  يافته با عناصر مغناطيسي،

در اثـر هيبريـد   كـه   مي باشـند اين ترازها همان حالات قطبيده اسپيني  .دنظاهر مي شواين تركيبات 

و  )٨ – ٥(هـاي   با توجه به شـكل  .دنبوجود مي آي Nاتم  pتال يعناصر واسطه با اورب dشدن اوربيتال 

taنـدي  و آنتي پيو +eحالت هاي غير پيوندي  dبا افزايش الكترون اوربيتال ) ٩ – ٥(
بـه سـمت نـوار     +

   eV ٠/٥٩، Crبـراي آلايـش    +eبطوري كه گاف انرژي بـين نـوار ظرفيـت و حالـت      ؛دنظرفيت مي رو

بـا نـوار ظرفيـت     +eو حالـت غيرپيونـدي   استصفر  Mnمي باشد در حالي كه اين مقدار براي آلايش 

يان نامه بـا نتـايج   شكل كلي چگالي حالات حاصل از محاسبات انجام شده در اين پا. مي شود مخلوط

در توافـق بسـيار خـوبي     كـه از روش هـاي متفـاوتي اسـتفاده كـرده انـد،       توسط ديگرانبدست آمده 

  .[٩٧-٩٥]است
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٩٩ 

نظـم مغناطيسـي سيسـتم بـراي تركيبـات      % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥با افزايش غلظت اتم مغناطيسي از 

GaN:Cr  وGaN:Mn تغييري نمي كند.  

  

  .ناخالصي% ٦/٢٥براي ) ناخالصي و ب% ٣/١٢٥براي ) الف .GaN:Crبه چگالي حالات مربوط  :)٨ – ٥(شكل 

  
  .ناخالصي% ٦/٢٥براي ) ناخالصي و ب% ٣/١٢٥براي ) الف .GaN:Mn چگالي حالات مربوط به :)٩ – ٥(شكل 

 - رفتـار نـيم  نيـز   GaN:Mnو  GaN:Crدر دو نيمرساناي ، AlN:Mnو  AlN:Crهمانند تركيبات 

و  AlN:Crتركيبـات   بـه نسـبت  نها تفاوت مشاهده شده در تركيبـات اخيـر   ت. مشاهده مي شودفلزي 

AlN:Mn  كـه پايـداري حالـت     باشدبيانگر اين نكته مي تواند است كه فلزي  -نيم كاهش مقدار گاف

يني در تراز فرمي كمتر بوده و در نتيجه چرخش اسپ GaNفلزي در تركيبات بر پايه نيمرساناي  -نيم 
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١٠٠ 

و گاف اسـپين اقليـت بـراي    فلزي  –، گاف نيم ميدان بلوريمقدار شكافتگي . فتدراحت تر اتفاق مي ا

  .شده است ذكر )٩ – ٥(در جدول  GaN:TMتركيبات 

 GaN:TMبعضي از پارامترهاي محاسبه شده از چگالي حالات تركيبات  :)٩ – ٥(جدول 

    eV( Ec - EF  )eV (EF-Ev(  ����٢��)eV(  )eV(اسپيني اقليت گاف 
٢/٤٩  
٢/٧٥  

١/٢٩  
١/٣  

٠/٥٥  
٠/٥٦  

١/٩٣  
٢/١٩  

)٣/١٢٥ (%GaN:Cr  
 )٦/٢٥ (%GaN:Cr  

١/٩٢  
٢/٣٣  

١/٠٦  
١/١٧  

٠/٩٣  
١/٢٦  

٠/٩٨١  
١/٠٧  

)٣/١٢٥ (%GaN:Mn  
)٦/١٢٥ (%GaN:Mn  

١/٦١  
٠/٧٧  

------  
------  

٠/٨٠  
٠/٠  

٠/٠  
٠/٨٩  

)٣/١٢٥(% )FM( GaN:Fe  
)٦/٢٥(% (AFM)  GaN:Fe  

  

پارامتر ضروري براي ايجاد  ،GaN:Fe براي تركيب )٩ – ٥(جدول  گزارش شده درنتايج با توجه به 

بـه ايـن معنـي     كه مي توانداست  صفر، Ec-EF، فلزي -گاف نيم يعني  ،در اين ماده فلزي -نيم رفتار 

اگرچه گاف اسپيني اقليت در اين ماده غير صـفر   .استر اين ماده ناپايدار دفلزي  -رفتار نيم  باشد كه

 براي اين مادهفلزي را  -نمي توان رفتار نيم صفر در اين تركيب،  فلزي -جه به گاف نيم وت اما با تاس

  .انتظار داشت

فاز آنتي  و% ٣/١٢٥ ازايهبچگالي حالات مربوط به فاز فرومغناطيس به ترتيب  )١٠ – ٥(شكل در 

ديده به وضوح ) الف – ١٠ – ٥(از شكل . داده شده استنشان  Feآلايش % ٦/٢٥ازاي هفرومغناطيس ب

در انرژي زيـر تـراز فرمـي فقـط حـالات بـا        اما. وجود نداردقطبش اسپيني در تراز فرمي كه  مي شود

 تجربـي ت لعـا در مطا. نظم فرومغناطيس انتظار داشتمي توان در اين تركيب و اسپين بالا وجود دارد 

با توجـه   .[٩٨]گزارش شده است  فرومغناطيسو پارامغناطيس  نظمنيز، رفته روي اين تركيب انجام گ

چگالي حالات اسپين اكثريـت و اسـپين اقليـت در هـر      آلايش،% ٦/٢٥براي  )ب – ١٠ – ٥(شكل  به

در نتيجه قطبش اسپيني در گاف نواري نيمرساناي ميزبـان بوجـود   ر بوده و ببرابا هم محدوده انرژي، 

اسـپين   ناشي از) Fe 1(الات مربوط به اتم در ناحيه انرژي پايين تر از انرژي فرمي چگالي ح .دينمي آ
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١٠١ 

t١( بالا است
 چگالي حالات با اسپين پـايين  ،ناحيه از انرژين يدر هم) Fe 2(در حالي كه براي اتم  ،)+

)tار انتظ ـاز انـرژي،  اسپين بالا و پايين در ايـن ناحيـه   چگالي حالات ي برابر بنابراين از .وجود دارد )-٢

در تركيـب   عـدم قطـبش اسـپيني   با توجه به افزايش غلظت و  .دباش فرداريم ممان مغناطيسي كل ص

GaN:Fe،  باعث افزايش جفت شدگي آنتي فرومغناطيس مي شودمي توان گفت كه افزايش غلظت. 

  

 

  

فاز آنتي ) بو  Fe آلايش% ٣/١٢٥ي زااهب GaN:Fe چگالي حالات فاز فرومغناطيس) الف :)١٠ – ٥(شكل 
  .فاز ايندر Feاتم دو  dه چگالي حالات جزئي اوربيتال به همرا GaN:Fe فرومغناطيس
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١٠٢ 

 تيجه گيرين

تـا بـا آلايـش    اسـت  استفاده همزمان از خواص اپتوالكتروني و مغناظيسي مواد باعث شـده  نياز به 

صـنايع  در را ايـن مـواد   درصد كمي از يـك فلـز واسـطه بـه درون يـك نيمرسـاناي مناسـب، بتـوان         

بستر ارزشمند با استفاده از در اين پايان نامه، لذا . ورد استفاده قرار داداپتوالكترونيك و اسپينترونيك م

 DMSبه بررسي خواص ساختاري و مغناطيسـي  و روش شبه پتانسيل موج تخت نظريه تابعي چگالي 

 رويبـا بررسـي هـاي انجـام گرفتـه      . پرداختـه شـده اسـت   هاي بر پايه نيمرساناهاي گاف نواري پهن 

 GaN:TMو  AlN:TM (TM= Cr, Mn, Fe) بـا گـاف نـواري پهـن     ي رقيـق نيمرسـاناهاي مغناطيس ـ 

فرومغناطيس حالت % ٦/٢٥صدهاي زير در در Mnو  Crبراي آلايش مشخص شد كه نظم مغناطيسي 

، احتمال استفاده اين مـاده  آلايش اين دو يون مغناطيسي برايمشاهده شده فلزي  - خواص نيم .دارد

پايداري رفتـار  . فيلترينگ نوع خاصي از اسپين، افزايش مي دهدي و در ايجاد جريان قطبيده اسپينرا 

فلـزي   –با توجه به اندازه گاف نـيم   ،GaNنسبت به  AlN فلزي در نيمرساناي گاف نواري پهن –نيم 

كانديـداي مناسـب تـري     AlNنيمرساناي به نظر مي رسد كه لذا ، بالاتر بوده و هابدست آمده براي آن

در  نظـم مشـاهده شـده    ،Feاتـم  % ٣/١٢٥ آلايـش  زايبـا . شـد يـده با طاي مغناه ـ براي ايجاد جريـان 

حالـت   ،مشـاهده شـده  نظـم   ،آلايش% ٦/٢٥ازاي هنيمرساناي ميزبان فرومغناطيس بوده در حالي كه ب

مشـاهده   ،فلزي در اين ماده به واسطه گاف اسپيني صفر -نيم  و رفتاررا نشان داد  آنتي فرومغناطيس

   .نشد

  ثابـت شـبكه دسـتخوش تغييـرات منظمـي       تم هاي مغناطيسي در شبكه مـورد نظـر  با جانشيني ا

تركيبات نسبت شعاع يوني اتم هاي موجود در متفاوت بودن به علت مي تواند كه اين موضوع  دوشمي 

 .باشد به هم



  

  

  

  

  

  پيوست
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  :پيوست الف

:براي انجام محاسبات خودسازگارنمونه يك فايل ورودي   

 
 control& (آ

         i) Calculation= 'scf ', 
        ii) Restart_mod= 'from_scratch ', 
       iii) pseudo_dir= '/home/ebi/espresso-4.1.1/pseudo/ ', 
       iv) prefix= 'AlN ', 
        v) outdir='/home/ebi/tmp/ ', 
/ 
 system& (ب

        i) ibrav= 4, 
       ii) celldm(1)= 5.90 , celldm(3)= 1.6009, 
      iii) nat= 4, 
       iv) ntyp= 2, 
        v) ecutwfc= 45, 
/ 
 electrons& (ج

       i) conv_thr = 1.D -8 
/ 
 ATOMIC_SPECIES (د

         Al      26.9815     Al.pbe-n-van.UPF 
          N      14.00674    N.pbe-van_ak.UPF 

 ATOMIC_POSITIONS (ه

         Al      0.0     0.0       0.0 
         Al      0.0     0.577   0.8005 
          N      0.0     0.0       0.6099 
          N      0.0     0.577   1.4104 

 K_POINTS automatic (و

          8  8  8   0  0  0 
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Abstract 

Density functional theory provides a suitable tool to study properties of wide range 

materials with various attributes. Using the Kohn-Sham single particle equations is one 

of the most important procedures to making the theory applicable. In the first chapter of 

this thesis, we review the spintronic and their applications in brief. The general and 

physical properties of the studied materials are mentioned in the second chapter. 

Chapter three is devoted to density functional theory and its usage in studying the non-

magnetic systems. Then we generalized the density functional theory for magnetic 

systems, and the Kohn-Sham single particle equations would obtained. In chapter 4 and 

5 we investigated the magnetic, electronic and structural properties of the materials and 

compared them with other results. In this study, the wide band gap semiconductors 

(GaN, AlN) were chosen which doped by different percentage of magnetic atoms such 

as Cr, Mn and Fe. 

 We used the PWscf code for our calculations in this work which that explained in 

chapter 4. 

Kaywords: spintronic, dilutedh magnetic semiconductors (DMSs), density functional 

theory, magnetic properties, half-metallic ferromagnetic, half-metallic behavior. 



 
Shahrood University of Technology 

Physics Faculty 

Solid state group 

 

Master of Science Thesis 

 

Study of transition metals doping on electronic and magnetic 
properties semiconductors of III-V component 

 

Ebrahim Mansouri 

 

 

Supervisors: 

Dr. Morteza Izadifard 

Dr. Mohammad Ebrahim Ghazi 

 

 

 

July 2010 



  فصل اول

  مقدمه

 

 

 

  اسپينترونيك  ١ – ١

  رساناهاي مغناطيسي رقيق شدهيمن  ٢ – ١

  رساناها در صنايع اسپينترونيكنيم كاربرد   ٣ – ١

  ها DMS مروري بر كارهاي تجربي انجام شده روي  ٤ - ١

  ١ – ٤ – ١   AlN:Cr   

  ٢ – ٤ – ١  GaN:Mn  

   



مقدمه                                 فصل اول                                                                                                                        

٢ 

  ١اسپينترونيك  ١ – ١

مورد علاقه وسيع محققان قـرار   ،فناوري ي مرزهاي علم وترهزمينه هايي كه امروزه در گسيكي از 

به منظور حصول كارايي بهتر و كاربري متنوع تر مغناطيسي تركيباتي با خواص استفاده از ،گرفته است

 ،اسپيني توان پايين يهاترانزيستور ،هاليزر مانندفوتونيكي  و الكترونيكيقطعات و ابزارهاي ساخت در 

ي از چنـد دهـه   .مي باشد ٣و سنسورهاي مغناطيسي ٢)تراشه(قطعات الكتريكي و مغناطيسي مجتمع 

بـا توجـه بـه اينكـه     . دنشناخته مي شو ٤قبل تا كنون اين گونه فعاليت ها تحت نام مغناطوالكترونيك

ا امروزه نام جديـدتر  ، اسپين الكترون است لذمطرح در اين شاخه از علم مغناطش در موادمنشأ اصلي 

  .، براي آن به كار مي رودكيب اسپين و الكترونيك تشكيل شده، كه از تراسپينترونيك

كارگيري اسپين الكترون ها علاوه بر بار آنها است كنترل و ب ،هدف اصلي در مطالعات اسپينترونيك

، افـزايش سـرعت   عسـري  ٥هـاي غيـر فـرار   از ساخت حافظهندازهاي اميدوار كننده آن عبارت و چشم ا

برداشـتن گـام    در نتيجهپردازش اطلاعات، كاهش توان مصرفي و افزايش پكيدگي مدارهاي مجتمع و 

يي كـه در صـنعت   رسـانا نيم تركيبات .است ي ميكروالكترونيكفناوري گسترده يهاي بلند در توسعه

آنها وجـود داشـته    ولوژي مورد نياز براي توليدتكنبايد اولا  گيرندمي قرار استفاده مورد  نيكاسپينترو

  .در حدود دماي اتاق باشند) ٦دماي كوري( يداراي دماي گذارباشد و ثانيا 

  :دو مفهوم به كار مي رود در اينجا كلمه اسپين به

2Bgكوانتـومي   دارگشتاور مغناطيسي ذاتي تك الكترون كه داراي مق ـ .١ µ−    اسـت)Bµ  ثابـت

  .)ضريب ژيرو مغناطيسي الكترون است gمغناطش بوهر و

 ).نظير يك جريان الكتريكي(ي الكتروني مغناطش متوسط يك مجموعه .٢

                                                           
١ . Spintronics 
٢ . Integrated magnetic/electronic devices 
٣ . Magnetic sensors 
٤ . Magneto-electronic 
٥ . Nonvolatile memory 
٦ . Curie temperature 
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 اسـپينترونيك بشـمار   صـنعت  در عمل به كار گيري هر دوي ايـن وجـوه وكنتـرل آنهـا از اهـداف      

به عبارت ديگر از يك جهت تلاش مي شود تا سيستم هايي توسعه يابند كه محور كارايي آنها . مي رود

جريـان   يـه اپ ايي مطالعه مي شوند كه بـر هديگر ابزار بر اساس اسپين تك الكترون ها باشد و از سوي

مطالعـات سيسـتم   در  .كـار مـي كننـد   ) جريان هاي قطبيده اسپيني(الكترون ها اي از هاي مغناطيده

، دايجـا از  نـد ي اساسي وجـود دارد كـه عبارت  هألكنند سه مس هايي كه با جريان هاي قطبيده كار مي

) شمغناط(اسپين آشكارسازي و  وجود دارد كه اگر تزريق اميد زيادي .كنترل و آشكارسازي مغناطش

اسـپين حامـل هـا در     عمـل  مكانيسـم  ،شـود كنتـرل   اق و بـالاتر از آن دماي ات به يكدنزدر دماهاي 

گام اول يافتن راهي مناسب براي مغناطيده كردن يـك   .گرددفهم الكترونيك و فوتونيك براي ما قابل 

مغناطيده از جريان هاي  وارد كردن براي اين منظور و يكي از راهكارهاي مهم ارائه شدهسيستم است 

  ١است كه اصطلاحا تزريـق اسـپين  ) ماده ميزبان(درون سيستم مورد نظر  به مغناطيسي فرويك ماده

ي اپتـوالكترونيكي  هعيك قطمي تواند به عنوان  رسانانيميك با توجه به اين كه . [١,٢]ناميده مي شود

مـورد  نظـري   و تجربـي  بـه طـور  د امون ايدر تزريق اسپين  ،يا اسپينترونيكي مورد استفاده قرار گيرد

رسانا نيم/ فرومغناطيسهاي مشترك محوريت اين مطالعات مرز. اي قرار گرفته استگسترده يمطالعه

) ماده ميزبـان ( رسانانيم مادهي اسپيني و ، منبع جريان قطبيدهمغناطيسفرو مادهي باشد كه در آن م

 .براي تزريق اسپين مورد ارزيابي قرار مي گيرد مادهو بازدهي اين  رود بكار ميقطبيده شدن  به منظور

مدي تزريق اسپين از يك فلز مغناطيسي به يـك نيمرسـاناي ميزبـان    كارآ به تازگي موفقيت و چندهر

گـزارش شـده   ) ٣سـد شـاتكي   تونـل زنـي و  پديده ( ٢يك انتقال بالستيك از طريقحتي در دماي اتاق 

قطعــات اســپينترونيك نيازمنــد اســتفاده از دن شــايــن حقيقــت كــه كــاربردي  توجــه بــه .[٣]اســت

 دربـدين منظـور   . لش هاي پيش روي اين صنعت مي باشد، از چاتاسبالا ي با دماي گذار نيمرساناها

                                                           
١ . Spin injection 
٢ . Ballistic transport 
٣ . Schottky barriers and tunneling 
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ان همـواره در  مورد كاوش قرار گرفته انـد و پژوهشـگر   مغناطيسسيعي از مواد فروور طيف حال حاض

  .هستند ي موجودرساناهامناسب تر و سازگارتر با نيم فرومغناطيسمواد تلاش براي طراحي و يافتن 

سـازي مغنـاطش سيسـتم هـاي     و آشكاريزان پايداري و نيـز روش كنتـرل   م ،پس از تزريق اسپين

به زمان نوعي واهلش  سيستم بستگي مستقيممغناطش يك  ميزان پايداري. است حائز اهميت طبيدهق

ي الكترونـي در طـول   مجموعـه  شدن مغناطش يك ، مستهلكمنظور از واهلش اسپيني. دارد١اسپيني

هاي اسپيني فيلتر، مباحثي نظير ضوع كنترل مغناطشدر مو. در اثر نفوذ در يك ماده ديگر استزمان 

 هاي اسپيني، قطعاتي نظير ديودآنسازي رجي مطرح مي شوند و در باب آشكارو ميدان مغناطيسي خا

توجـه بـه اينكـه خـواص     بـا   .[٤,٢]مورد مطالعه قرار مي گيرنـد  )GMR( ٢بزرگ و اثر مغناطومقاومت

، ايـن  د تابعي از غلظت حامل ها مـي باشـد  مغناطيسي در بسياري از مواري فرومغناطيسي نيمرساناها

حامل ها را چگالي ، يا تحريك نوري ٣به واسطه ميدان قطع ساختار ترانزيستورهاامكان وجود دارد كه 

قات تحقيدر دهه اخير  .به صورت الكتريكي و اپتيكي مغناطش را كنترل كنيم در نتيجه ير دهيم ويتغ

مـواد مغناطيسـي و   خـواص مغناطيسـي و    ،يتزريـق اسـپين  بررسـي مكـانيزم    در خصوصاي ستردهگ

  .[٣]در حال انجام مي باشدقطعات اسپينترونيكي همچنين كاربرد 

  ٤همغناطيسي رقيق شد انا هايسرنيم  ٢ – ١

رساناهايي كه بيشتر در صنعت استفاده مي شوند و براي استفاده در قطعات الكترونيكي نيم معمولاً

ي اتـم هـاي   رسـاناهايي كـه بـر پايـه    گرچـه در نيم ا. وجه هستند خاصـيت مغناطيسـي ندارنـد   مورد ت

 و (K ١٦/٥=TC)EuS  و (K ١٢٩=TC)EuOمانند  هاي كمياب شكل مي گيرندخاكيگروه يسي مغناط

خاصيت   MnO٤(La, X)هات يو منگنا CdCr٢S٤و  CdCr٢Se٤تركيبات كروم دار از قبيل در همچنين 

كـاربرد   دماي كوري پـايين آنهـا  نيز و اما با توجه به دشوار بودن رشد  ،مغناطيسي مشاهده شده است

                                                           
١ . Spin relaxation 
٢ . Giant Magneto Resistance(GMR) 
٣ . Field-gating of transistor structures 
٤ . Diluted Magnetic Semiconductors(DMSs) 
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مقـادير  ، محققين توانسته انـد بـا تزريـق    امروزه با پيشرفت علم و تكنولوژي. چنداني در صنعت ندارند

در نيمرسـاناهاي غيـر    ... )Cr ، Mn  ،Fe  ،Co واسـطه فلـزات   اننـد م(يـك اتـم مغناطيسـي    اندكي از 

نـين  چ از خـود نشـان مـي دهنـد؛    خاصيت مغناطيسـي  تركيباتي توليد كنند كه  ،ميزبان مغناطيسي

  .مي گويند )DMS(رساناهاي مغناطيسي رقيق شده تركيباتي را اصطلاحا نيم

بـه   GaAsبراي مثال وقتي در . گويند مي ١يك نيمرسانا را اصطلاحا آلايشبه تزريق يك ناخالصي 

 صيناخال(اضافي جانشين شود يك الكترون  Si يك اتم چهار ظرفيتي ، Gaجاي يك اتم سه ظرفيتي 

در صورتي كه اين اتم با يك اتم دو ظرفيتي مثـل   .كرده ايم در نوار رسانش عنصر ميزبان وارد) باردار

Zn  كند ايجاد ميدر نوار ظرفيت عنصر ميزبان جايگزين شود اتم جايگزين شده يك حفره.  

پيني در حالت عادي از نظـر اس ـ كه (مغناطيسي كه در يك نيمرساناي غير به طريق مشابه هنگامي

يسي، كه داراي اسپين خالص يك اتم مغناط) دارديين برابر هاي بالا و پاخنثي مي باشد و تعداد اسپين

 ٢، نيمرساناي ميزبان از لحاظ اسپيني قطبيدهشود Asيا  Ga، جايگزين يكي از اتم هاي استصفر  غير

بايـد دقـت كـرد كـه يـك يـون       . رسـانا بوجـود مـي آيـد    ص در نيملشود و يك جهت اسپيني خا مي

اسـپين خـالص   يـك   پيـدايش بار اثـري نـدارد و تنهـا باعـث     غناطيسي اصولا روي تعداد حامل هاي م

  .هاي ميزبان مي شودنارساجايگزيده در ماده نيم

 و Cr، Mn، Fe، Co ،Niماننـد  آنها در حال پـر شـدن اسـت     d٣فلرات واسطه مرسوم كه اوربيتال 

  Er  ، Gd  ،Euنظيـر  ،در حـال پـر شـدن دارنـد     f٤ اوربيتـال  هاي كميـاب كـه  عناصر خاكي چنينهم

. ها مورد اسـتفاده قـرار گيرنـد    DMSعنوان اتم هاي مغناطيسي در به  مي توانندعناصري هستند كه 

رساناهاي غيـر مغناطيسـي و عناصـر مغناطيسـي در نظـر      نيم را مي توان آلياژي از ها DMS بنابراين

 .الكترونيكي دارنداپتوقطعات قابل توجهي در ساخت هاي گرفت كه كاربرد

                                                           
١ . Doping 
٢ . Spin polarized 
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٦ 

  رساناها در صنايع اسپينترونيكنيمكاربرد   ٣ – ١

مـاده  بايـد توجـه شـود كـه     رسانا به عنوان ماده ميزبان جهت تزريق اسـپين  براي انتخاب يك نيم

 معمـولاً ( در دماهـاي مـورد اسـتفاده    ، حالت مغناطيسي خـود را مغناطيس حاصل از تزريق اسپينفرو

ماده مورد نظر در صورتي كه تكنولوژي ساخت آن وجـود داشـته    حفظ كند و همچنين )دماي محيط

  .باشدرد كارب اي قابلاشد مادهب

 II-VIه رسـاناهاي مركـب گـرو   از نيمها،  DMSبراي توليد ميلادي  ٨٠و  ٧٠ي هادر ابتدا در دهه

در  هـاي آنهـا  اربردو ك  III-V گـروه نيمرساناي تركيبات محبوبيت با توجه به  سپس و [٥]شداستفاده 

 هـا  DMSاين تركيبـات در توليـد   استفاده از به مطالعه و تحقيق براي  ساخت قطعات اپتوالكترونيكي

 سـاخت  در  GaAsنيمرسـاناي  يهـاي گسـترده  كاربردبا توجه بـه  به عنوان مثال  .پرداخته شده است

كاربرد نيمرساناي  ليزرها و قطعات الكترونيكي پر سرعت و همچنين ،١مادون قرمز ديودهاي نور گسيل

InAs قابليت اين تركيبـات در توليـد   سنسورهاي مغناطيسي ساخت در ،DMS ايه ـ As)Ga,Mn( و 

As)In,Mn( روش بـه  كـه  نمونه ذكر شـده  همين راستا براي دو در . ستنيز مورد بررسي قرار گرفته ا

 و  ~١١٠ Kبه ترتيـب   گزارش شده يبالاترين دماي كور ،رشد داده شده اند ٢روآراستي پرتو مولكولي

K [٣]مي باشد ~ ٣٥.  

و ميـزان آلايـش آنهـا در    اتم هاي مغناطيسـي  انواع مختلف ميزبان و نيز هاي بلورقابل توجه  تنوع

  تلـف مغناطيسـي را بـه وجـود     هـاي مخ همكنش بـر  ،متفـاوت آنهـا   ينـوار مواد ميزبان و اندازه گـاف  

 را DMS توليـد  مورد اسـتفاده در ميزبان نيمرساناي تركيبات با توجه به بزرگي انرژي گاف،  .مي آورد

نيـز  ي و نظـر محاسبات . تقسيم كرد ٤كگاف نواري كوچ و ٣گاف نواري بزرگبا به دو دسته مي توان 

هنگامي كه مواد با گاف نواري بزرگ با عناصر واسطه آلايـش مـي يابنـد     ،نتايج تجربي نشان مي دهد
                                                           
١ . Infrared Light Emitting Diodes (Infrared LED) 
٢ . Molecular beam epitaxy (MBE) 
٣ . Wide band gap  
٤ . Narrow band gap 
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٧ 

رابطه دماي كوري با گـاف نـواري را بـراي    ) ١ – ١(شكل  .[٦]دماي كوري بالاتري را دارا خواهند بود

  .ناهاي تركيبي متداول نشان مي دهدگروهي از نيمرسا

  

  
مقادير و مقايسه آن با گاف نواري ي مغناطيسي بر حسب رساناهابعضي از نيممحاسبه شده دماي كوري  :)١ – ١(شكل 

  .[٦]جربيت

داراي  او متعاقب ـ داراي بيشترين گاف نواري GaN ديده مي شود) ١ – ١(شكل در همان گونه كه 

  لـذا   .مـي باشـد  در شـكل بـالا   مطالعـه شـده   رساناهاي در بين نيم بيشترين دماي كوري گزارش شده

ميزبـان بـراي اسـتفاده در صـنعت اسـپينترونيك       يمـاده مناسب بـه عنـوان   مي تواند يك كانديداي 

مـورد اسـتفاده    ها DMSتوليد براي به عنوان نيمرساناي ميزبان مفيد ديگري كه ماده  .محسوب شود

ايـن مـاده    .اسـت  شـده روي آن انجـام   ايگسترده تحقيقاتي باشد كه اخيرا م AlNاست قرار گرفته 

آن از رگيري و استفاده كاب برايو اميدواري هايي مي باشد  eV ٦/١٦ در حدود گاف نواري پهني داراي

  .بوجود آمده استدر صنعت 
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٨ 

نيز دشواري هاي آلايش آنهـا بـا مـواد     و II-VI گروهاز مركب رساناهاي نيمرشد به دليل مشكلات 

بـر پايـه مطالعـات    . ا كاهش يافتـه اسـت  ه DMSمطالعه و كاربرد اين تركيبات در توليد  ،مغناطيسي

بسـتر مناسـب    III-Vگـروه   اتكيبكه ترصورت گرفته و نتايج حاصل از اين تحقيقات، مي توان گفت 

  .ه استردآورساناهاي مغناطيسي رقيق شده فراهم براي توليد نيم تري را

  ها DMS انجام گرفته رويعملي مروري بر كارهاي   ٤ – ١

١ – ٤ – ١  AlN:Cr  

AlN تحقق ساخت مـوادي بـا    .اساسي در صنايع اپتوالكترونيك محسوب مي شوداي به عنوان ماده

در قطعات چند منظوره مورد توجـه  ، اين ماده را براي استفاده AlNبالا بر پايه نيمرساناي دماي گذار 

 AlNحالت فرومغناطيس در دمـاي اتـاق بـراي     ،گزارش هاي صورت گرفتهبا توجه به  .قرار داده است

 AlNتا كنون لايه هـاي   .[١٣-٧]مشاهده شده است Coو  Cr ،Mnنظير  واسطهيافته با فلزات آلايش 

سيليسـيوم كربيـد و بـا روش    و  ١سـيليكون، يـاقوت كبـود   هـايي از  بـر زيرلايـه   Crآلايش يافته با فلز 

رشـد داده   [١٢]٤كاشـت يـوني   و [١١-٩]٣روآراستي پرتو ملكولي ،[٧,٨]٢كندوپاش مگنوترون انفعالي

  .شده اند

كـه بـا روش    Crفلـز  آلايش يافته با  AlNث خواص ساختاري و مغناطيسي نيمرساناي در اين مبح

را رشد داده شده انـد  ) ١ ٠ ٠(هايي از ياقوت كبود و در امتداد كندوپاش مگنوترون انفعالي بر زير لايه

   nm ١٠٠هـا در حـدود   ضـخامت لايـه  . دهـيم مورد بررسي قـرار مـي   غلظت ماده ناخالصي افزايش با 

طيـف  با استفاده از انرژي پراكندگي ها در نمونهمي باشد و غلظت ناخالصي فلزات واسطه آلايش يافته 

خص مش ،X-براي مطالعه خواص ساختاري با استفاده طرح پراش اشعه. تعيين مي شودX -نمايي اشعه

  .مي باشد c -و جهت گيري رشد در امتداد محور تداراي ساختار ورتساي AlN:Crكه  ه استشد
                                                           
١ . Sapphire 
٢ . Reactive Magnetron Sputtering 
٣ . Molecular Beam Epitaxy (MBE) 
٤ . Ion implantation 
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) Cr(تابعي از غلظـت مـاده ناخالصـي    به صورت  cنمودار تغييرات پارامتر شبكه  )٢ – ١( در شكل

بـه صـورت   % ١٥در غلظت هاي كمتـر از   cثابت شبكه نشان مي دهد كه اين نمودار . است رسم شده

ثابت شبكه در علت افزايش  .افزايش مي يابد ١مطابق با قانون وگارد ،افزايش غلظت ناخالصيبا  ،خطي

 Alدر مقايسـه بـا اتـم     Crكه شعاع يوني اتم ناشي مي شود از اين حقيقت % ١٥غلظت هاي كمتر از 

  در نيمرسـاناي ميزبـان    Alبه جاي اتم هاي  Crو به اين نكته اشاره دارد كه اتم هاي بزرگتر مي باشد 

بـراي غلظـت هـاي     .خيـل مـي باشـد   دبر تغييرات ثابت شبكه  Crمي نشيند و ميزان تغييرات غلظت 

محـدوديت ميـزان   بـه دليـل   شـايد  مقدار ثابت شبكه كاهش مي يابد كه ايـن موضـوع   % ١٥بيشتر از 

حلاليت پذيري بـالاي فلـزات واسـطه در     .[١٣]شدبا %)١٥حدود ( در ماده ميزبان Crحلاليت پذيري 

براي نمونه ميـزان  . اي مي كندص مغناطيسي آنها كمك قابل ملاحظهاصلاح خوانيمرساناي ميزبان به 

  .[٩]كمتر مي باشد AlNدر  Crنسبت به اتم  Mnحلاليت پذيري اتم 

  

  
  .[١٣]به غلظت اتم ناخالصي cوابستگي پارامتر شبكه  :)٢ -  ١(شكل                                

  

در مكان هـاي درون   Crكه اتم هاي ناخالصي اين احتمال % ١٥ند براي غلظت هاي كمتر از هر چ

و همچنين كاهش معنادار ثابت شبكه  %١٥كم است اما در غلظت هاي بالا تر از  دقرار گيرن ٢ايشبكه

                                                           
١ . Vegard’s law 
٢ . Interstitial 
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در جايگـاه هـاي درون   مـي تواننـد    Crكه اتم هاي دلالت دارد به اين موضوع در اين درصد ناخالصي 

  .قرار گيرنداي شبكه

 ٣٠٠ و K ٥در دماهاي  Crاتم % ٥هاي با غلظت حدود منحني پسماند براي لايه) ٣ – ١(در شكل 

K گيرياندازه  ١تداخلي كوانتومي ابررسانشي ها با مگنتومترخواص مغناطيسي نمونه. نشان شده است 

دماي  AlN:Crهاي در لايه. ها از مغناطش كل كم شده استو سهم ديامغناطيسي زير لايه شده است

بـا يـك وادارنـدگي    واضـح   پسماند حلقه ،دمابراي هر دو . ه استگذار در حدود دماي اتاق بدست آمد

 ـ . مشاهده مي شودقابل ملاحظه  ٣پسماند مغناطيسيو  ٢مغناطيسي دگي مغناطيسـي در  مقـدار وادارن

�� ٠/٠٨و ممان مغناطيسي اشباع شده حدود  Oe ٣٥٥در حدود  K ٥دماي  . ه اسـت بدست آمد ⁄��

با توجه  .كاهش مي يابدهر دو مقدار مغناطش اشباع و وادارندگي مغناطيسي  K ٣٠٠با افزايش دما به 

بـر ايـن   گزارش شده است كه  AlN:Crبراي نيز  K ٩٠٠دماي گذار حدود  ،به گزارشات صورت گرفته

  .[١٣]باشدذهن نمي از  دورمده براي اين ماده آبدست  K ٣٠٠دماي كوري  موضوع اشاره دارد كه

  

  
  .[١٣] Crاتم % ٥براي غلطت  K ٣٠٠و  K ٥در دو دماي منحني پسماند  :)٣ – ١(شكل 

                                                           
١ . Superconducting Quantum Interference Device (SQUID) magnetometer 
٢ . Magnetic coercive field 
٣ . Magnetic remanence 
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همانگونـه كـه از   . نيز مورد بررسي قرار گرفتـه اسـت   Crبه غلطت اتم وابستگي خواص مغناطيسي 

و ) ���( Crازاي يك اتـم  همؤثر بممان مغناطيسي  Crت ظبا افزايش غل ،مشخص است )٤ – ١( شكل

چنين وابستگي مشابهي براي . به تدريج كاهش مي يابد K ٣٠٠در دماي ) HC(وادارندگي مغناطيسي 

مغناطيسـي ديگـر هـم مشـاهده شـده      ي اهابراي نيمرسان ،واسطهخواص مغناطيسي به غلظت فلزات 

 .[١٦-١٤]است

  

  
  .[١٣] K ٣٠٠در دماي  Crبر حسب غلظت  Crازاي اتم دگي مغناطيسي و ممان مغناطيسي بهوادارنتغييرات  :)٤ – ١(شكل 

 

احتمـال جفـت   بـه علـت افـزايش    ممكن اسـت   Crي كاهش ممان مغناطيسي در غلظت هاي بالا

در واقـع   .[٨]باشـد همسـايه  اتـم هـاي   جانشين شده در  Crشدگي آنتي فرومغناطيس بين يون هاي 

فقط مربوط به كسـر بسـيار    ،پايين در غلظت هاي بالامقدار ممان مغناطيسي حدس زده مي شود كه 

  .در نظم فرومغناطيس است Crكوچكي از سهم اتم هاي 
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٢ – ٤ – ١  GaN:Mn  

بـر   ١روآراستي روشبه رشد يافته  GaN دماي اتاق در لايه هاي در فرومغناطيسصحه آشكاري از 

ي دمـايي  بـازه در به طـور متنـاوب و   اين لايه ها كه  ،مشاهده شده استزير لايه هايي از ياقوت كبود 

٨٠٠ – ٢٥٠K فلز  ٢پخش حالت جامد در معرضMn  [١٧,١٨]گرفته اندقرار. 

بـه شـرايط    و بسـته  شده استمشاهده   K ٣٢٣براي تركيب ذكر شده در دماي ٣الغيرعادي هر اث

 .قرار مـي گيـرد   K ٣٧٠ – ٢٢٠ در گسترهارش شده براي اين تركيب ز، دماي كوري گMnپخش اتم 

دماي نظـم مغناطيسـي    GaNدر زير لايه هاي  Mnاستفاده از روش كاشت يوني براي وارد كردن اتم 

 .[١٩,٢٠]ي كندپايين تري را ايجاد م

كـه بـا روش   ،  GaN:Mnلايـه هـاي   بـراي  ه است، ليه كه توسط ژاپني ها انجام گرفتدر كارهاي او

MBE ٧٢٠تا   ٥٨٠در دماهاي بين  و K  رشد داده شده اند و غلظت اتمMn  ٩ – ٦در آن در حدود% 

 ٣٠٠Kدر دمـاي  پسـماند مغناطيسـي   يك  Hبر حسب ميدان مغناطيسي  Mمغناطش منحني است، 

 ٨٥ – ٢براي غلظت هاي ذكر شـده بـين   ي مغناطيسي مقادير وادارندگدر همين دما  .ان مي دهدنش

Oe  ٠/٧٧تا  ٠/٠٨ و ميزان پسماند مغناطيسي از emu/g توجه به داده هاي تجربي و  با. تغيير مي كند

گـزارش شـده    ،K ٩٤٠مقـداري در حـدود    بـراي دمـاي كـوري    ،٤استفاده از تقريب ميـدان متوسـط  

رشد  MBEبا روش كه  GaN:Mnفرومغناطيس لايه هاي براي  ٥توسط گروه تالرهمچنين  .[٢١]است

  .[٢٢]شده است گزارش K ٣٠٠مقدار دماي كوري در حدود داده شده است 

                                                           
١ . Epitaxial 
٢ . Solid-State Diffusion 
٣ . Anomalous Hall effect 
٤ . Mean field approximation 
٥ . Thaler 



مقدمه                                 فصل اول                                                                                                                        

١٣ 

هـال،   غيرعـادي دهد كه اثـر  ترابرد مغناطيسي نشان مي هاي بيني هاي نظري، داده بر طبق پيش

در  ،مثالبراي . وابسته است Mnبه غلظت اتم مغناطيسي  ٢و مقاومت مغناطيسي١منفي مغناطومقاومت

هستند، دماي كوري گزارش شـده بـين    %٩بيشتر از و يا % ١كمتر از در آنها  Mnهايي كه غلظت لايه

كـه   هاي ذكر شدهلايهاز  n -يك نمونه نوع  )٥ – ١(براي مثال در شكل  .[٢٣]مي باشد K ٢٥تا  ١٠

پـايين تـر از   در دمـاي  منفـي  يك مغناطومقاومت  ايورقهمقاومت  ،است% ٧در آن حدود  Mnغلظت 

١٥٠ K  ٢٥هال در دماي زير  عاديرغياز خود نشان مي دهد و ضريب K هنگامي كه . ناپديد مي شود

 ـرا مغناطيسي درجه نظم بالاترين  GaN:Mnكاهش مي يابد، لايه هاي % ٣به  Mnغلظت  ازاي هـر  هب

  .[٢٤]دناز خود نشان مي ده Mnاتم 

 

  

با  MBEرشد يافته به روش  GaN:Mnترابردمغناطيسي مربوط به لايه هاي اي ورقه تداده هاي مقاوم): ٥ – ١(شكل 

 .[١٤] Mn% ٧غلظت 

  

                                                           
١ . Negative magnetoresistance 
٢ . Magnetic resistance 



مقدمه                                 فصل اول                                                                                                                        

١٤ 

) ب - ٦ - ١(و در شـكل   مشاهده مي شود ٣٠٠Kحلقه پسماند در دماي ) الف - ٦ - ١(در شكل 

هـاي  حلقه پسماند براي نمونـه ) ج  - ٦- ١(شكل در  .مغناطش به صورت تابعي از دما ارائه شده است

 منجرنشان داده شده است كه جفت شدگي فرومغناطيسي را نشان مي دهد كه  Mnبا غلظت متفاوت 

  .[١٤]مي شود Mnازاي هر اتم ممان مغناطيسي به به كاهش

  
  M – Tمنحني ) ب(، سترشد داده شده ا MBEكه به روش  GaN:Mnبراي   M – Hمنحني ) الف( :)٦ – ١(شكل 

  .[١٤]رسم شده است Mnاز غلظت  يكه به صورت تابع  M – Hنمودار ) ج(و  GaN:Mnبراي 



  فصل دوم

  III-V گروهتركيبي  خالص بعضي از نيمرساناهاي خواص بررسي

  

  

  مقدمه  ١ – ٢

  AlN بررسي خواص ٢ – ٢

  ساختار بلوري  ١ – ٢ – ٢

  خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٢ – ٢

  خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٢ – ٢

   GaN بررسي خواص  ٣ – ٢

  ساختار بلوري  ١ – ٣ – ٢

  خواص ساختاري  ٢ – ٣ – ٢

    خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٣ – ٢
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١٦ 

  مقدمه  ١ – ٢

مي باشند كه به با توجه بـه خصوصـيات    III-Vيكي از زير گروههاي تركيبات  III-Nگروه تركيبات 

تـراكم پـذيري پـايين و    مفيد آنها مانند يونش پذيري بالا، طول پيوند خيلـي كوتـاه،    منحصر به فرد و

  . ي محققين قرار گرفته اندبالا مورد علاقه رماييگضريب هدايت 

، ترانزيسـتور و  ١گسـيل نور آبي ليزرهاي  و ديوداين تركيبات در ساخت قطعات اپتوالكتروني نظير 

بـا توجـه بـه اينكـه     . توان بالا مورد استفاده قرار مي گيرنـد و سنسورهاي ميكروموج  ديودهاي دما بالا

افـت پيـدا    به مرور زمـان  II-VIبر پايه نيمرساناهاي تركيبي گروه كه عاتي قطالكترونيكي ويژگي هاي 

تركيبات  رويبيشتري  تحقيقاتدر حال حاضر ي مورد نظر را كاهش مي دهند، مي كند و بازده قطعه

III-N كـه   ،براي تشكيل نقص هـاي بلـوري  علت اين موضوع بالا بودن انرژي لازم . انجام پذيرفته است

  .[٢٥]در اين تركيبات مي باشدقطعه را كاهش مي دهد، كارايي 

  AlN بررسي خواص  ٢ – ٢

AlN تركيبي از گروهيمرساناي يك ن III-V  آنبا توجه به خصوصيات منحصر بـه فـرد    كهمي باشد 

، ايـن  كوچك انبساط گرمايي، هدايت گرمايي بالا و همچنين ضريب )ev ٦/١٦(مانند گاف نواري پهن 

 الكترونيكـي و  قطعـات  ساخت برايهاي سراميكي كانديداي مناسبي براي استفاده در زير لايهماده را 

بر پايـه نيتـروژن، سنسـورهاي     ٢فلز –عايق  –نيمرسانا هاي ناهمگون اپتوالكترونيكي نظير ترانزيستور

ه دنمـو  ٣هـاي بـراگ و ديودهـاي پيونـدگاه نـاهمگون     هاي فرابنفش، بازتابنـده LED گازي لايه نازك،

هـاي نـازك   از آن در سـاخت لايـه   ،همچنين به دليل ويژگي پيزوالكتريكي ايـن مـاده  . [٢٦,٢٧]است

همانند سـاير نيمرسـاناهاي بـا گـاف     . [٢٨]استفاده مي شود ٤ي امواج صوتي ميكروموجتشديد كننده

                                                           
١ . Blue-light-emitting diodes and lasers   
٢ . Metal-Insulator-Semiconductor (MIS) 
٣ . Heterojunction diodes 
٤ . Micro wave 
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١٧ 

كـوري   آلاييـده مـي شـود دمـاي     Crبا فلزات واسطه نظير  AlN هنگامي كه ،داريمنواري پهن انتظار 

هـا   DMSبنابراين اميدواري هاي زيادي براي بكارگيري اين ماده در ساخت  .دهد بالايي از خود نشان

خواص  AlN در صورت آلايش فلزات خاكي كمياب درات اخير نشان مي دهد گزارش .ايجاد شده است

بـه  هـاي فلـزات واسـطه    نفوذ اتم اميد زيادي وجود دارد كه با  .[٢٩,٣٠]پيزوالكتريكي آن بهبود يابد 

  .[٣١,٣٢]و اسپينترونيكي استفاده كردپيزوالكتريكي در قطعات همزمان آن درون اين ماده بتوان از 

  ساختار بلوري  ١ – ٢ – ٢

 ايـن مـاده داراي ثابـت   . شودمتبلور مي  ١تورتساي در ساختار AlN) دماي محيط(در حالت عادي 

  همانطور كـه از شـكل   . [٣٣]مي باشد ١/٦٠٠٨=c/aنسبت  باÅ ٤/٩٨١=c و  Å ٣/١١٢=a شبكه  هاي

تشكيل شده است  ٢تنگ پكيده شش گوشياز دو زير شبكه  تورتسايمشخص است ساختار ) ١ – ٢(

=uكه به اندازه 
٣
پـارامتر   را uكميت بدون بعد  .جابجا شده است cدر امتداد محور ) الدر حالت ايده( ٨

ال خـود تفـاوت   واقعي اين پارامتر با مقدار ايـده ساختارهاي در  .[٣٤]مي نامند ٣ساختار داخلي سلول

 – ١ – ٢(مطابق با شـكل  . [٣٥,٣٦]مي باشد ٠/٣٨٨٢اين مقدار برابر با  AlNبراي به طوري كه  دارد

احاطـه شـده اسـت كـه ايـن آرايـش يـك تقـارن          Nچهـار اتـم    توسط Alاتم  هر AlNدر شبكه ) ب

  .چهاروجهي را بوجود مي آورد

                                                           
١ . Wurtzite 
٢ . Hexagonal close pack (hcp) 
٣ . Cell interval structure parameter 
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١٨ 

  

  )الف)                                          (ب(                                    

 tiبردارهاي . ي تشكيل شده استشكه از دو زير شبكه شش گو ورتسايت ساختار شش گوشي) الف :)١ – ٢(شكل 
يك سلول واحد كه از دو ملكول  )ب. است مشخصدر شكل  diاوليه و نقاط انتهايي بردارهاي پايه ، بردار انتقال 

 .[٣٤]شده است تشكيل 

  

الانسي است اما به دليل اخـتلاف زيـادي   واز نوع كو III-Nشيميايي تركيبات گروه  هاياصولا پيوند

 وجود دارد، پيوند بين دو عنصر شامل پيوند يوني نيـز   تركيبكه بين الكترونگاتيوي دو عنصر سازنده 

  بـه طـور كلـي تركيبـات گـروه      . مي شود كه اين موضوع پايداري فاز ساختاري ماده را تعيين مي كند

III-N  لحـاظ شـرايط    بـه . [٣٧]متبلور مي شوند ٢و نمك طعام ١بلند -زينك  ،ورتسايتدر سه ساختار

بـه  مي باشد و معمولا در اثر اعمال فشار  ورتسايت تركيبات ياد شدهفاز پايدار  ،معمولييناميكي دترمو

، با فازهاي ديگر در مقايسه. مي دهد تغيير فازبه ساختار نمك طعام  ورتسايتاز ساختار اين تركيبات 

 روش روآراستي ناهمگون با رشد نمونه پايدار مي باشد اما در صورتشبه بلند  -زينك ساختار مكعبي 

با توجـه  . متبلور شوندنيز ممكن است در اين ساختار هاي ياد شده نمونه ،هاي مناسبزير لايهروي بر 

به سـاختار   ورتسايتساختار  يك گذار فاز از،  AlNدر اثر اعمال فشار به ساختار  ،به مطالب ذكر شده

  پايـدار   Gpa ١٣٢كـه ايـن سـاختار حـداقل تـا فشـار        رخ مـي دهـد   Gpa ٢١نمـك طعـام در فشـار   
                                                           
١ . Zinc-blende 
٢ . Rock - salt  
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١٩ 

وجـود  بـا هـم   و نمـك طعـام    ورتسـايت هـر دو فـاز    Gpa ٣١تا  ٢٠البته در فشارهاي . [٣٨]مي ماند

  .[٣٩]دارند

  خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٢– ٢

كه در جهت هاي پر تقارن در منطقه اول بريلوئن را  AlNساختار نواري نيمرساناي  )٢ – ٢(شكل 

اين ماده داراي گـاف نـواري مسـتقيم بـه      .مي دهدنشان بدست آمده است،  ١فوك –با روش هارتري 

مانند روش شبه پتانسيل  ينظرمقدار گاف نواري كه از بعضي روش هاي . [٢٧]مي باشد eV ٦/٢اندازه 

مقـادير  ايـن   از eV ٢/٥حـدود  در بدست آمده اند با مقادير تجربي اختلاف دارند و گاهي اين مقـادير  

و تقريب بكار رفته در آن دليل اين موضوع وابستگي گاف انرژي به نوع شبه پتانسيل  .كمتر مي باشند

  .[٤٠]شدمي با

  
  .[٢٧]تبدست آمده اسك فو –هارتري محاسباتي با روش كه  AlNساختار نواري  :)٢ – ٢(شكل 

 

  

                                                           
١ . Hartree-Fock method 
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٢٠ 

  خواص فيزيكي و عمومي  ٣ – ٢ – ٢

داراي خـواص فيزيكـي جـالبي نظيـر      اي مقاوم مـي باشـد و  و مادهيك سراميك  AlNنيمرساناي 

بعضـي از ايـن   مقـادير  . اسـت انبساط گرمايي پايين، هدايت گرمايي زيـاد، سـختي و نقطـه ذوب بـالا     

مورد ي كه دارد به دليل خواص عايقهمچنين اين ماده . نداشده آوريگرد )١ – ٢(جدول در  امترهارپا

   .است Ω cm ١٠١٢ي اين ماده در حدود طوري كه مقاومت ويژهمي باشد به توجه 

در كانون توجهات قـرار داده  ي پركاربرد نيمرسانارا به عنوان ماده ن اي AlNقابل توجه خصوصيات 

 .اين ماده نيز از چالش هاي بكـارگيري آن در صـنعت مـي باشـد    با كفيت بودن رشد  دشواراما  ،است

  كـه باعـث تغييـر در ثابـت شـبكه      و تشـكيل اكسـيد آلـومينيم    بـا اكسـيژن    Alبالاي  واكنش پذيري

  .[٣٧]از مواردي است كه بايستي كنترل شودد ومي ش

  

 [٣٧].AlNبدست آمده براي بعضي از كميت هاي فيزيكي  :)١ – ٢(جدول 

   K ٣٠٠=AlN                                                                                            T تورتسايساختار
                                                                                                ٦/٢)ev(گاف نواري 

                                             ٠/٤٩٨٢=c                   ٠/٣١١٢=nm( a(هاي شبكه ثابت

 ٦�١٠ × ٥/٣ =��          ٦�١٠ × ٤/٢ =∥�                            )١-K(ضريب انبساط گرمايي 

                                                                               ٢/٨ )١-١K-Wcm(هدايت گرمايي 

                                                                                             ٣٤٨٧)K(نقطه ذوب 

 

 GaNرساناي بررسي خواص نيم  ٣ – ٢

GaN ٣/٤(با سختي بسيار بالا و گاف نواري بزرگ ي اماده eV ( بـا توجـه بـه     .مستقيم مي باشـد و

اي مناسـب در سـلول   نيزه كننده، از آن به عنوان مـاده يو هاييت پايين اين ماده در برابر تابشحساس



 III-Vبعضی از نيمرساناهای خالص ترکيبی گروه  صاوخبررسی                              فصل دوم                                           

 

٢١ 

همانگونه كه در فصل قبل  .[٢٥,٤١]استفاده مي شود ١اههماهوارتوليد انرژي در هاي خورشيدي براي 

و دماي كوري آنهـا   ها DMSي مورد استفاده در نيمرساناهاگاف نواري تنگاتنگي بين ه اشاره شد رابط

بيشتر باشد دماي كوري آن ماده بـالاتر بـوده و لـذا    نواري وجود دارد به طوري كه هر چه اندازه گاف 

نترونيك افـزايش خواهـد   به منظور استفاده آن در صـنعت اسـپي  محيط در دماي آن امكان استفاده از 

يع اپتيكي و قطعات توان بالا در صنا GaNواسطه گاف نواري پهن از همچنين به ). ١ – ١شكل (يافت 

 اسـتفاده   ٣هـاي سـاطع كننـده نـور آبـي و فـرا بـنفش       و ديود ٢و فركانس بالا، مثل توليد قطعات ليزر

اكسـيد  ( ٤روي زيـر لايـه هـايي از يـاقوت كبـود     ،  GaNرسـاناي  قطعات نامبرده بر پايه نيم. دشومي 

هـاي فـراوان ايـن مـاده در صـنايع اپتوالكترونيـك،       با توجه بـه كـاربرد   . [٤٢]رشد مي يابند) آلومنيم

اين ماده با لذا آلايش . محققين تلاش كرده اند كه از اين ماده در صنايع اسپينترونيك نيز بهره جويند

در قطعـات وابسـته بـه    اي قابـل كـاربرد   به مادهرا رسانا يماين ن مي تواندمغناطيسي مناسب  مادهك ي

در  GaNي پايـه  ليـزري بـنفش بـر    هـاي ديود. نمايـد تبديل ناطيسي، اسپين نظير ترانزيستورهاي مغ

مورد استفاده  ٦بازي -ايستگاه از قبيل  ابزارهاي سرگرميو در  ٥ري-بلوتكنولوژي ساخت ديسك هاي 

، در حال حاضر پژوهش هاي چشمگيري روي اين GaNبه دليل اهميت زياد . [٤١,٤٣]قرار مي گيرند

  .استدر حال انجام ماده براي استفاده آن در صنعت اسپينترونيك 

  ساختار بلوري  ١ – ٣ – ٢

ورتسايت ساختار  معمولير شرايط نيز د  GaN فاز پايدار،  III-Nهمانند ساير نيمرساناهاي تركيبي 

اين ساختار يك سلول واحد شش گوشـي بـا   شد،  اشارههم  AlNهمانطور كه قبلا در مورد . مي باشد

 )٣ – ٢(در شـكل   كـه مـي باشـد    ١/٦٢٦=c/a با نسـبت  Å ٥/١٨٥=cو  Å ٣/١٨٩=a شبكه هاي ثابت

                                                           
١ . Satellite 
٢ . Laser devices 
٣ . Ultraviolet and blue light-emitting diode 
٤ . Sapphire (Al٢O٣) 
٥ . Blu-Ray 
٦ . Play-station 
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٢٢ 

در كـد   GaNنه سازي پارامترهـاي شـبكه   بهياين تحقيق براي مقاديري كه در . نشان داده شده است

ور از دو زير شـبكه  كساختار مذ .[٣٧]اشدمقادير مي بشده است، همين  استفادهمورد نظر محاسباتي 

اين دو زير شبكه در امتداد محور . تشكيل شده است ،كه در هم فرو رفته اند ،تنگ پكيده شش گوشي

c  به اندازهu=هر زير شبكه توسط يك نوع اتـم متفـاوت اشـغال    . [٤٤,٤٥]جا به جا شده اند ٠/٣٧٧٥

اتم  ٤هر اتم در اين ساختار توسط . وجود خواهد داشتاتم  ٤شده اند كه در نتيجه آن در سلول واحد 

 .هاي يك چهار وجهي قرار گرفته انداز نوع ديگر احاطه شده است كه در لبه

 

  

  .[٤١] GaN ورتسايتسلول واحد ساختار  :)٣ – ٢( شكل

 

GaN كه به صورت  بلند -زينك  همچنين در فاز�-GaN  ،مي شودمتبلور نيز نشان داده مي شود .

ي آن سـت بسيار نزديك است و اين ماده در صورتي كه رشـد روآرا  تورتسايفاز از نظر انرژي به فاز اين 

  .[٤٦]متبلور مي شود بلند -زينك در ساختار  انجام شودي مكعبي روي يك زير شبكه

به ساختار نمـك   در اثر اعمال فشار دستخوش تغيير فاز III-Nكه قبلا بيان شد تركيبات  همانگونه

بـه  فاز  دستخوش يك تغيير در صورتي كه تحت فشار قرار گيردنيز  GaN نيمرساناي .مي شوندطعام 

  .[٤٧]پايدار است GPa ٧٠ حداقل تا فشاركه  مي شودساختار نمك طعام 
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٢٣ 

. به وضوح مشخص اسـت  )٤ – ٢(اين وابستگي در شكل  .به دما وابسته اند GaNثابت هاي شبكه 

  .[٤٨]را نشان مي دهدبا دما چگونگي اين وابستگي  )١ – ٢( وابطر

                                            a=٥-١٠ × ٠/٧٣٩ + ١٨٤ /٣ T + ٩-١٠ × ٥/٩٢ T٢   

)١ – ٢(                                c= ٥-١٠ × ١/٤٥٥ + ٥/١٨١٢ T + ٩-١٠ × ٤/٦٢ T٢  

                                           c/a = ٥-١٠ × ٠/٠٥١ + ١/٦٢٧٤ T – ٩-١٠ × ١/٥ T٢  

در  GaN-� ثابـت شـبكه بـراي    .مي باشندصادق  K ١١٧٣ > T > ٢٩٣روابط بالا براي بازه دمايي 

ر بعضـي از پارامترهـاي فـاز    مقـادي  )٢ – ٢(جدول  در .[٤٩]تسا Å ٤/٥٣١ = aبرابر با   K ٣٠٠دماي

 .[٣٧]ذكر شده است K ٣٠٠در دماي  GaN ورتسايت

  
  .[٥٠] GaNوابستگي دمايي پارامتر هاي شبكه ): ٤ – ٢(شكل 

  

 .[٣٧] GaN ورتسايت فازپارامترهاي بعضي از مقادير  :)٢ – ٢(جدول 

   K ٣٠٠=GaN                                                                                   T تورتسايساختار 
                                                                                                 ٣/٣٩)eV(گاف نواري 

                                                 ٠/٥١٨٥=c                 ٠/٣١٨٩=nm(a(ثابت هاي شبكه 
  ٦-١٠ × ٣/١٧ =��     ٦�١٠ × ٥/٥٩ =��)يه ايلا(                    )١-K(ضريب انبساط گرمايي 

 ٦-١٠ × ٤/٠٣ =��       ٦-١٠ × ٤/٤٤ =�α)  حجمي(                                                      
                                                                                ١/٣)١-K ١-W cm(هدايت گرمايي 

                                                                                                 ٢٧٩١)K(نقطه ذوب 
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٢٤ 

  ساختاري خواص   ٢ – ٣ – ٢

  را نشـان   GaNيلـوئن  بـه ترتيـب سـاختار نـواري و منطقـه اول بر      )٦ – ٢( و )٥ – ٢(هـاي  شكل

باشد و بسته بـه  مي رسانا داراي گاف نواري مستقيم انگونه كه مشاهده مي شود اين نيمهم .دنده مي

مقدار براي نمونه  .مقدار آن تغيير مي كند ،دماي محيطنيز نوع ساختاري كه در آن متبلور مي شود و 

دليل وابستگي دمايي گاف نواري ايـن  به  و eV ٣/٥٠٣،  K ١/٦و در دماي ورتسايتدر فاز ي نوارگاف 

با دمـا بـراي    GaNارتباط گاف نواري . مي رسد eV ٣/٤ به مقدار) K ٣٠٠=T( محيطمقدار در دماي 

مقـدار گـاف   بلند  –زينك براي فاز  .[٥١]بيان مي شود )٣ – ٢(، با رابطه ٢٩٥  Kاز هاي پايين تردما

  . [٥٢]مي باشد eV ٣/١٧در دماي اتاق 

  

)٣ – ٢                      (Eg(T) – Eg(٠) = -٤-١٠ × ٥/٠٨ �٢

(٩٩٦��)
 eV  

  

 
  .[٤٥]رسم شده است ١ش شبه پتانسيل تجربيبا استفاده از رو كه GaNساختار نواري  :)٥ – ٢(شكل 

  

                                                           
١ . Empirical pseudo potential 
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٢٥ 

  

  .تورتساي براي ساختارارون و بريلوئن در فضاياول منطقه  :)٦ – ٢(شكل 

  و عمومي خواص فيزيكي  ٣ – ٣ – ٢

GaN اين ماده ظرفيت گرمايي بالايي . اي بسيار سخت و از لحاظ مكانيكي پايدار و محكم استماده

تركيبات كـه از  (فرم خالص اين ماده در برابر هيدروكربن ها . ذوب مي شود K ٢٧٩١دارد و در دماي 

ثابـت   ٢، حتي با عدم تطابق١بوده و مي تواند به صورت لايه هاي نازكعايق ) نفت خام بدست مي آيد

بعضي از مقادير  )٣ – ٢(در جدول . [٤٢]رشد داده شود ٣شبكه، روي ياقوت كبود و سيليكون كاربايد

شـده   يآورجمـع   K ٣٠٠در دمـاي   III-Nرسـاناهاي  در مقايسـه بـا نيم   GaNپارامترهاي مربوط بـه  

 .[٥٣]است

 .[٥٣] GaNدر مقايسه با  III-Nمقايسه بعضي از خواص نيمر ساناهاي  :)٣ – ٢( جدول              

چگالي 
(g/cm٣)  

رسانندگي گرمايي 
(w/cmk)  

رسانندگي الكتريكي 
(١/Ωcm)  

  دماي ذوب
(k)  

گاف نواري 
)eV(  

  

٦/١٣  ٣٠٢٥  ١٣-١٠ - ١١-١٠  ٣/١٩ ٣/٢٥٥  AlN  

٣/٤  ٢٧٩١  ١٢ – ٦  ١/٣ ٦/٠٧ GaN 

١/٩٥  ١٩٠٠  ١٠٢ × ٣ - ٢  ٣٨/٤ ٦/٧٨  InN  

  

                                                           
١ . Thin film 
٢ . Mismatch 
٣ . Silicon carbide 
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٢٦ 

 ورتسايت )٢ – ٢(جدول ذكر شده در رساناهاي ست كه فاز پايدار هر كدام از نيموري اآلازم به ياد

 تورتسـاي اره مـي كنـيم كـه بـه دليـل پايـداري فـاز سـاختاري         در انتها به ايـن نكتـه اش ـ   .مي باشد

انجام شده در ايـن  ، تمامي محاسبات بلند -زينك ساختاري فاز  نسبت به  AlNو  GaNي هانيمرسانا

  .اين نيمرساناها انجام شده است (GaN-�) تورتساي اساس ساختار تحقيق بر



  فصل سوم

  نظريه تابعي چگالي

  

  الينظريه تابعي چگ  ١ – ٣

  ايسيستم هاي بس ذره  ١ – ١ – ٣      

  اپنهايمر –تقريب بورن   ٢ – ١ – ٣      

  تقريب الكترون مستقل  ٣ – ١ – ٣      

  كوهن –قضاياي هوهنبرگ   ٤ – ١ – ٣      

  شم  –رهيافت كوهن   ٥ – ١ – ٣      

   اسپين  ٢ – ٣

  ريه تابعي چگاليتعميم اسپيني نظ  ٣ – ٣

  شم براي مغناطش هم خط  –معادلات تك ذره اي كوهن   ١ – ٣ – ٣      

  روش هاي حل معادلات تك ذره اي  ٤ – ٣

  امواج تخت   ١ – ٤ – ٣      

  انرژي قطع  ٢ – ٤ – ٣      

  شبه پتانسيل  ٥ – ٣

  مراحل توليد شبه پتانسيل  ١ – ٥ – ٣      

 واپوشاني شبه پتانسيل  ٢ – ٥ – ٣      
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 ١نظريه تابعي چگالي  ١ – ٣

صيف اكثر نظريه هاي مكانيك كلاسيك و مكانيك كوانتومي دو نظريه اصلي مورد استفاده براي تو

ين است كه تنها مساله هـاي  ا هانآاما محدوديت اصلي  .ي فيزيكي مي باشندقريب به اتفاق سيستم ها

براي بررسي سيستم هاي . ندداراي حل دقيق تحليلي هست ها ر اين چارچوباي داي و دو ذرهتك ذره

سعه يافته و روش هاي محاسباتي نظريه ها و تقريب هاي تو از يستا بيش از دو ذره در حالت كلي بايب

بوجـود   ايراهكارهاي متعدد و مختلفي براي توصيف محاسباتي سيسـتم هـاي بـس ذره   . استفاده كرد

ا و مـدل هـاي نظـري    از تقريـب ه ـ ، ل و خواص مـورد مطالعـه  ئبه مسا با توجهك مده است كه هر يآ

اي ي بـس ذره بسياري از سيسـتم هـا  بررسي و اساسي براي از نظريه هاي مهم يكي  .استفاده مي كند

استفاده . است نظير مولكول ها و بلورها، نظريه تابعي چگالي) ٢قوي يبه غير از سيستم هاي همبسته(

اي اي از سيسـتم بـس ذره  منجر به يك توصيف تك ذره ٣شم – به همراه رهيافت كوهن اين نظريهاز 

  .[٥٤]مي شود

  ٤ايسيستم هاي بس ذره  ١ – ١ – ٣

. ذره بر همكنش كننده تشكيل شده است) بيش از سه ذره( اي از تعداد زيادييك سيستم بس ذره

اينجا بحث مـا در مـورد بلـور     در. ر باشد، يا يك بلوي مي تواند يك اتم، مولكول، انبوههسيستمچنين 

اولـين   ،ياي نظير بلور بر مبناي اصول اوليه مكانيك كوانتومبراي بررسي يك سيستم بس ذره است و

 :ي سيستم مي باشد كه عبارت است ازگام نوشتن هاميلتون

)١ – ٣(   
222 2 2

2 2

,

1 1ˆ
2 2 2 | | 2| | | |

I JI
i I

i I i I i j I Je I i ji I I J

Z Z eZ e eH
m M r rr R R R≠ ≠

− −
= ∇ + ∇ − + +

−− −∑ ∑ ∑ ∑ ∑       

                                                           
١ . Density Functional Theory (DFT) 
٢ . Strongly correlated systems 
٣ . Kohn - Shame scheme 
٤ . Many body systems 
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درمكـان   e ZI بارو   MIبا جرم  يون هاو  ����� ندر مكا e رو باm   الكترون ها با جرمرابطه، اين در كه 

ميدان هاي خارجي نظير ميـدان   در اين هاميلتوني آثار نسبيتي وارد نشده است و .قرار دارند �������هاي 

بـه ترتيـب انـرژي    جملات سمت راست . اندناطيسي نيز صفر در نظر گرفته شدهالكتريكي و ميدان مغ

  و  الكتـرون  -، الكتـرون  يـون  - بـرهمكنش الكتـرون   ،ن هـا، انـرژي جنبشـي يـون هـا     جنبشي الكترو

 .[٥٤,٥٥]يون هستند -يون 

 ١اپنهايمر - تقريب بورن  ٢ – ١ – ٣

براي ساده كردن و  .، همزمان ديناميك الكترون ها و يون ها را توصيف مي كند)١ – ٣(هاميلتوني 

تر از الكتـرون هاسـت   جرم نوعي يون ها خيلي سنگين چونكه  شوداز اين نكته استفاده مي  ،آن حل

1ضريب مذكور  تنها جمله كوچك در عبارتلذا ) برابر ٢٠٠٠حدود (

IM
 مربوط به جملـه دوم اسـت   

كل هاميلتوني را بر حسـب آن بسـط    كه مي توان آن را به صورت يك جمله اختلالي در نظر گرفت و

يم و بينهايت بگيرنسبت به جرم الكترون را  جرم يون(را صفر در نظر بگيريم اگر آن در اولين گام  .داد

در آن  .توني بس الكتروني تبـديل خواهـد شـد   به هاميل Ĥهاميلتوني ،)كنيم نظراز حركت آن صرفه 

اين موضـوع نتيجـه   . ساكن اند ن ها كاملاًبه پارامتر تبديل مي شود و يو )١ – ٣( در رابطه ������� صورت

  :است كه به صورت زير بيان مي شود )آدياباتيكتقريب ( بخشي از تقريب بورن اپنهايمر

ا در بازه زماني كه الكتـرون ه ـ ( .ترون ها يون ها ساكن فرض مي شونددر هنگام بررسي رفتار الك  )أ 

  .)حركت مي كنند يون ها ساكن اند

 ،هنگـام حركـت يـون هـا    ( .در حالت پايه قرار دارنـد  رون هاالكت ،هنگام بررسي يون ها ٠=Tدر    )ب 

الكتـرون هـا    ،يعني گرچه با حركت يون هـا  .)مي خود را حفظ مي كنندوالت كوانتالكترون ها ح

ژي حالت پايه مقدار انر حالت پايه خود باقي مي مانند هرچندكنند اما كماكان در  هم حركت مي

  . ممكن است تغيير كند
                                                           
١ . Born - Openheimer approximation (adiabatic) 
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پنهايمر به لحاظ نظري داراي اثبات دقيقي نمي باشد اما تـاثير بسـزايي در كـاهش    ا - تقريب بورن

  بـه عبـارت زيـر كـاهش      )١ – ٣(رابطـه   ،نهايمراپ – ا اعمال تقريب بورنب .[٥٦]حجم محاسبات دارد

  :مي يابد

)٢ – ٣(                   
2 2 2

2

,
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 .است پارامتر ������� متغير و ����� رابطه بالادر 

  ي بـس الكترونـي كـاهش    اي بـه هـاميلتون  ، هاميلتوني بـس ذره دياباتيكيب آهر چند با اعمال تقر

در واقـع منشـأ    .اي هـم بسـيار مشـكل اسـت    هـاي بـس ذره  حل بخش الكتروني سيستم مي يابد اما 

و در صـورت   تاس ـ الكترون -الكترون  جفتاين هاميلتوني جمله سوم آن يعني برهمكنش  پيچيدگي

   حـذف آن هــاميلتوني فـوق را مــي تـوان بــه صـورت جمــع هـاميلتوني هــاي تـك الكترونــي نوشــت      

)ˆ
i

i
H h=∑(. سازي اي حل يك سيستم همبسته  با چنين سادهN  الكتروني به حلN  سيستم تـك 

سـازي مـي شـود و    جداالكترون مانع از اين  -اما حضور برهمكنش الكترون  .الكتروني كاهش مي يابد

پيـدايش   منشـأ  الكتـرون  - الكتـرون  برهمكنش جفتصرفه نظر از پيچيدگي هاي رياضي اين جمله، 

 ،٢سيسـتم هـاي فرميـوني سـنگين     ،١اثـر كونـدو   ،عـايق  -نظيـر گـذار فلـز    هاي فيزيكي مهمي پديده

به عنوان نمونه  .ن نيستمي باشد كه قابل صرفه نظر كرد.  . . اثر كوانتمي هال و ،ابررسانايي دماي بالا

برهمكنش الكتـرون هـا،    استفاده مي شود كه در آن علاوه بر ٣ t-jمدل از عايق  -لز در بررسي گذار ف

توصيف گذار بين فلز و عايق  ،در نظر گرفته مي شود و با مقايسه اين دو جملهنيز  ٤نوسانات كوانتومي

 به طوري كه اثرات فيزيكـي آن نيـز   ،ن جملهدر ادامه راهكارهاي مهمي براي تقريب زدن اي .مي شود

                                                           
١ . Condo effect  
٢ . Heavy fermion systems 
٣ . t-j model 
٤ . Quantum fluctuations 
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 -كنش الكترون اپنهايمر برهم -بورن در تقريب در انتها توجه مي كنيم كه . بيان مي شود ،حفظ شود

  .[٥٤,٥٦]ني رفتار مي كندبس يو  يستمس، چون سيستم بس الكتروني مستقل از فونون وجود ندارد

  ١تقريب الكترون مستقل  ٣ – ١ – ٣

الكترون  -از حضور جمله برهمكنشي الكترون  هاي مهم براي غلبه بر مشكلات ناشياركيكي از راه

الكتـرون بـا يـك پتانسـيل     جايگزيني آن با جمله هايي از نـوع بـرهمكنش    ،ايدر هاميلتوني بس ذره

ديگر در اين راهكار فرض مي شود كه الكترون با پتانسيل مؤثر ناشي از بقيه الكترون ها  .خارجي است

 شـد ارائـه   ٢هارتريتوسط  ١٩٢٨در سال  ،ن مدل در چارچوب پتانسيل مؤثراولي .همكنش مي كندبر

كـه پتانسـيل    ،عـادل آن در الكترومغنـاطيس كلاسـيك   الكترون بـا م  -آن برهمكنش الكترون  كه در

  :دومي شهارتري ناميده مي شود، جايگزين 

                     )الف – ٣ – ٣(
2

2ˆ ( ) ( )
2 i ext i H i

i i ie

H V r V r
m
−

= ∇ + +∑ ∑ ∑    

)                                                ب – ٣ – ٣(
'

3 '
'

( )( )
| |H

e n rV r d r
r r

=
−∫
 

   

 –انرژي برهمكنش الكترون  ،هاميلتونيدوم  يو جمله اشدمي بچگالي الكتروني  (��)nه دراين رابطه ك

  .هاي به عنوان يك عامل خارجي در نظر گرفته شده استكه يونمي باشد يون 

بـه همـين   . خش هاي تك الكتروني تقسيم مـي شـود  به ب به وضوح هاميلتوني بالا جداپذير بوده و

به حذف برهمكنش هاميلتوني هارتري با توجه . تقريب الكترون مستقل مي گويند ،دليل به اين تقريب

تري قسمت رنجا كه پتانسيل هاآاما از  توليد تابع موج واقعي سيستم نيستالكترون قادر به  -الكترون 

چگـالي   الكترون را شامل مي شود مي توان انتظار داشت كه انرژي كـل و  -اعظم برهمكنش الكترون 

تـري  هاميلتوني كامـل . كمي با مقادير واقعي داشته باشد الكتروني بدست آمده در اين تقريب اختلاف

                                                           
١ . Independent ( noninteracting ) electron approximation 
٢ . Hartree 
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هـاي نظـري و   كار كه در چارچوب تقريب الكتـرون مسـتقل ارائـه شـده و امـروزه مبنـاي بسـياري از       

  .[٥٤]شم است -، هاميلتوني كوهن محاسباتي شده است

  ١كوهن -قضاياي هوهنبرگ   ٤ – ١ – ٣

بيـان مـي دارد كـه     اين نظريهاصل اول  .نظريه تابعي چگالي از دو اصل اساسي تشكيل شده است

يـه  لك لكترونـي اسـت و بـا اسـتفاده از آن    يك متغير اساسي در سيستم هاي بـس ا  چگالي حالت پايه

 .را مطرح كردنـد  دو قضيهاين  ١٩٦٤هوهنبرگ و كوهن در سال . خواص سيستم قابل استخراج است

بـس  هاي ، هاميلتوني حاكم بر سيستم چگالي حالت پايه به صورت يكتاييكه  قضيه اول ثابت شد در

مـوج   توابـع (تمام ويژه حالت هـاي آن   ،الكتروني را تعيين مي كند و با داشتن هاميلتوني يك سيستم

مـام خـواص سيسـتم قابـل     متعاقـب آن ت  قابل شناسـايي بـوده و  ) حالت پايه و حالت هاي برانگيخته

هد تا هنگام حل سيستم هاي اين است كه به ما اجازه مي ددر ارزش اصلي اين قضيه . استخراج است

تم ي سيس ـ، به دنبـال چگـالي حالـت پايـه    ستجو براي يافتن توابع موج سيستماي به جاي جبس ذره

تابع موج يك سيستم . اي داردمتري از تابع موج بس ذرهباشيم كه به مراتب پيچيدگي هاي رياضي ك

الكتروني فقـط بـه   چگالي  بس الكتروني به مختصات فضايي تمام الكترون ها وابسته است در حالي كه

ه انرژي ، اين مطلب اثبات مي شود ككوهن در قضيه دوم هوهنبرگ و. يك مختصه مكان بستگي دارد

به  .آن از يك اصل وردشي تبعيت مي كندي لكتروني نسبت به چگالي حالت پايهكل هر سيستم بس ا

بر حسب چگالي الكتروني  ٢، يك تابعي انرژي جهان شمولي هر سيستم بس الكترونيعبارت ديگر برا

ترونـي كـه   چگـالي الك  و ي سيستم مربوط اسـت يه، به انرژي حالت پاكه كمينه مطلق آنوجود دارد 

اين تابعي جهان شمول انـرژي  . [٥٧]ي سيستم استكند چگالي حالت پايهتابعي انرژي را كمينه مي 

  :[٥٤]شكل زير نوشت را مي توان به

)٤ – ٣(     3
int[ ( )] [ ( )] ( ) ( ) [ ( )]extE n r T n r d r n r V r E n r= + +∫

                 
                                                           
١ . Hohenberg - Kohn theorems 
٢. Universal functional energy 
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 يـك  يون هـا بـه صـورت   ( يون -، برهمكنش الكترون سيستمكه جملات آن به ترتيب انرژي جنبشي 

در نظريه تابعي چگـالي  . الكترون هستند -برهمكنش الكترون و  )نداعامل خارجي در نظر گرفته شده

سـپس روش   ابتدا چگالي حالت پايه به عنوان توصيف كننده تمام خواص سيستم معرفي مـي شـود و  

، هعملـي شـدن ايـن نظري ـ   در اما با وجود ايـن، مـانع اصـلي    . دخراج آن در اصل دوم ارائه مي گرداست

الكترون در رابطه فوق است كـه در   -انرژي جنبشي و بر همكنش الكترون ناشناخته بودن تابعي هاي 

  .ايي براي اين مشكل ارائه شده استبخش بعد راهكاره

  شم -رهيافت كوهن   ٥ – ١ – ٣

نهـا  آ. ي تابعي چگالي ابداع كردندنظريهكوهن و شم روشي را براي كاربردي كردن  ١٩٦٥در سال 

چگـالي  سيستم كمكي براي حل مساله بس الكتروني در نظر گرفتند كه چگالي حالت پايه آن بـا  يك 

) غيـر برهمكنشـي  ( است اما تابع موج آن متشكل از ذرات مسـتقل  ي سيستم اصلي يكسانحالت پايه

سـاده تـر    بسته مـي باشـد  رون هاي همبه مراتب از تابع موج سيستم اصلي كه متشكل از الكت بوده و

 ،هـاميلتوني سيسـتم كمكـي    با حـل دو سيستم  يكسان بودن چگالي هاي حالت پايه با توجه به .است

ليـه خـواص   الي حالت پايه سيستم اصلي استخراج شده و متعاقب آن طبق نظريه تابعي چگـالي ك چگ

مزيت سيستم كمكي اين است كه ذرات تشـكيل دهنـده آن هـم جـرم      .سيستم قابل استحصال است

نش جفتي در اين بر همك ما از طريق يك پتانسيل مؤثر با هم بر همكنش مي كنند والكترون هستند ا

شم به بخش هاي تك الكتروني جدا پذير بوده و ويژه  -بنابرين هاميلتوني كوهن . سيستم وجود ندارد

)( حالت هاي الكترون هاي مستقل )i rσϕ (ي سيستم خواهند بودتوصيف كننده )شاخصσ   مربوط به

ر سهم انرژي بر همكنش الكترون ها از طريق پتانسيل مـؤثر را  گا. )الكترون ها مي باشد ياسپينحالت 

  :شم به صورت زير خواهد بود -كوهن بناميم انرژي كل سيستم كمكي  effEرمؤثانرژي 

)٥ – ٣(                                 ks ks ext effE T E E= + +  
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سـهم انـرژي    extEسهم انرژي جنبشي ذرات غير بر همكنشـي سيسـتم كمكـي و     ksTدر آن كه 

  :[٥٤]برهمكنش اين ذرات با ميدان خارجي است كه به صورت زير محاسبه مي شوند

)             الف – ٦ – ٣(
2 2

22

, ,
| |

2 2ks i i i
i i

T
m m

σ σ σ

σ σ
ϕ ϕ ϕ− −

= ∇ = ∇∑ ∑   

23              )ب – ٦ – ٣(

,
( ) ( ) , ( ) | |ext ext i

i
E d rV r n r n r σ

σ
ϕ= = ∑∫  

در نظريه هارتري پتانسيل مؤثر برهمكنش بين الكترون ها با پتانسيل هارتري تقريب زده مي شود 

به . از انرژي هارتري تشكيل شودشم  -در سيستم كوهن  effEكه سهم عمدهمي رود بنابرين انتظار  و

ي حيـك جملـه تصـحي    يل مرسوم است كه انرژي مؤثر را به صورت جمـع انـرژي هـارتري و   همين دل

eff(بنويسند  ١همبستگي -، بنام انرژي تبادلي كوچك H xcE E E= ايـن جملـه توصـيف كننـده     ).  +

با توجـه  . در پتانسيل هارتري لحاظ نشده بودالكترون است كه  -مي بر همكنش الكترون ووجوه كوانت

 :به صورت زير بدست مي آيد) ٥ – ٣ رابطه(شم  -انرژي كل سيستم كوهن  ،شده ائهرات به توضيحا

)٧ – ٣  (
2

2 2 33 3

,

1 ( ) ( )
| | ( ) ( ) [ ( )]

2 2 | |i extks xci

n r n rE d rV r n r e d rd r E n r
m r r

σ

σ
ϕ

′− ′= ∇ + + +∑ ∫ ∫ ′−

       
  

 -تبـادلي   انـرژي ) ٤ – ٣رابطـه  (با مقايسه انرژي كل سيستم كمكي و تابعي انرژي سيستم اصلي 

  :محاسبه مي شودبه صورت زير همبستگي 

)٨ – ٣(      int int( ) ( )ks ext H xc ext xc ks HT E E E T E E E T T E E+ + + = + + ⇒ = − + −   

 تفاضل انرژي جنبشـي سيسـتم اصـلي وكمكـي و    (از دو سهم  xcEشاهده مي شودمهمانگونه كه 

 -انـرژي تبـادلي   . تشـكيل شـده اسـت    )الكترون با انرژي هـارتري  -نش الكترون تفاضل انرژي برهمك

روش هـاي متنـوعي    وبـوده  آن نامشخص  همبستگي سهم كوچكي از انرژي كل است كه شكل دقيق

با توجه  ،شم - اي بدست آوردن هاميلتوني كوهنبر. [٥٨]پيدا كرده است براي تقريب زدن آن توسعه

                                                           
١. Exchange - correlation energy 
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، با در نظر گرفتن تعامد ويژه توابع و با قيد ثابت بودن [٥٩]در مكانيك كوانتومي ١ريتز – ه اصل ريليب

  :ته مي شودشم وردش گرف –، از انرژي كوهن تعداد ذرات

)٩ – ٣  (                               ( )3
* ( ) 0ks

i

E n r d rσ

δ ε
δϕ

− =∫   

را به شـكل زيـر مـي تـوان     شم  -، وردش جملات مختلف انرژي كوهن )٧ – ٣(ي با استفاده از رابطه

  :انجام داد

)١٠ – ٣    (             
2 2

2 2
* *

,
| |

2 2
ks

k k i
ki i

T
m m

α α σ
σ σ

α

δ δ ϕ ϕ ϕ
δϕ δϕ

 − −
= ∇ = ∇ 

 
∑   

گيـري   از قـانون مشـتق   ،لكتروني هستند براي وردش گيري از آنهـا چون بقيه جملات تابعي چگالي ا

  :شودزنجيره اي استفاده مي 

)١١ – ٣(                 *
* * *

,
k k i

ki i i

n
n n n

α α σ
σ σ σ

α

δ δ δ δ δ δϕ ϕ ϕ
δϕ δϕ δ δϕ δ δ

 
= = = 

 
∑  

  :راوبط زير بدست مي آيدخارجي  ي هارتري و پتانسيلبراي انرژ ،)١١ – ٣(با توجه به رابطه 

)١٢ – ٣(               
( ) ( )

( )

*

3
2 ( ) ( ) ( ) ( )

| |

ext H i ext H
i

i ext i ext H

E E E E
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n r d rV e r V r V r
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σ σ

δ δϕ
δϕ δ

ϕ ϕ
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+ = + ′− 

∫
    
 

  

  :رابطه زير برقرار مي باشد ،همبستگي – راي انرژي تبادليو ب

)١٣ – ٣(                     [ ]( ( ) ) ( ) ( ) ( )xc
xc i i xc

i

EE n r r r V r
n

σ σ
σ

δδ ϕ ϕ
δϕ δ∗ = =  

  همبســتگي از وردش تــابعي انــرژي مربوطــه  -پتانســيل تبــادلي  ،مشــاهده مــي شــودهمــانطور كــه 

)xc
xc

EV
n

δ
δ

  روابـط  ازنتـايج بدسـت آمـده    با توجـه بـه   . بدست مي آيد ت به چگالي الكترونينسب) =

                                                           
١ . Rayleigh-Ritz 
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ي لات تـك ذره دسـته معـاد   )٩ – ٣(در رابطـه  آنهـا   و جايگزيني )١٣ – ٣( و )١٢ – ٣(،  )١٠ – ٣(

  :شم به صورت زير بدست مي آيد -كوهن 

)١٤ – ٣(              
2

2 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 ext H xc i iV r V r V r r r

m
σ σϕ εϕ

 −
∇ + + + = 

 

  

  :ه زير بيان مي شودم با رابطش - هاميلتوني كوهن در نهايت

)١٥ – ٣(                             
2

2 ( ) ( ) ( )
2 ext H xcH V r V r V r

m
−

= ∇ + + +
  

حل معادلات با سپس  و xcVمي توان با تعيين ،دشوبطور دقيق مشخص  xcEعبارت در صورتي كه

و اي اعم از انـرژي حالـت پايـه    اصلي بس ذرهقيق حالت پايه سيستم شم جواب د - اي كوهنتك ذره

 همبستگي اسـت  -ژي تبادلي ناشناخته بودن انر ،ولي مشكل اساسي. ردچگالي حالت پايه را بدست آو

قبيـل تقريـب    تقريب هـايي از براي مثال . كه روش هاي متفاوتي براي تقريب زدن آن به كار مي رود

 -جملـه تبـادلي   تعيـين   بـراي  [٦٠] )GGA( ٢افتـه و تقريب گراديان تعميم ي )LDA( ١چگالي موضعي

  .توسعه يافته استهمبستگي 

همبستگي را با  -بخش انرژي تبادلي  ،ساده ترين تقريب كه تقريب چگالي موضعي ناميده مي شود

فرمول بندي  ٣كوف -مبناي نظريه ي هارتري  بر كه )ايمدل ژله(گاز الكتروني همگن حل دقيق يك 

  :زير به ما مي دهد، به صورت شده است

)١٦ – ٣      (                          ( )3 hom( ) ( )o
xc xcE d r n r n rε≈ ∫  

.گيري روي كل بلـور انجـام مـي گيـرد    گالي الكتروني مي باشد و انتگرالچ n(r)در رابطه اخير كه 

homo
xcε بـا اسـتفاده از  . لكترون استازاي يك اوني همگن بهگاز الكتر همبستگي –نرژي تبادلي همان ا 

                                                           
١. Local Density Approximation (LDA) 
٢. Generalized Gradient Approximation (GGA) 
٣. Hartree and Fock 
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به صورت زيـر   )١٦ – ٣(رابطه  ،مي شودهمگن بطور موضعي استفاده از روابط گاز كه  ، LDAتقريب 

  :شودنوشته مي 

)١٧ – ٣      (          3 hom hom( ) ( ( )) ( ( ))o o
xc x cE d r n r n r n rε ε = + ∫  

homعبارت ( ( ))o
x n rε  راستي دارد و به صورت زير محاسبه مي شودشكل سر:  

)١٨ – ٣(                            
1
3hom 3 6( ( )) ( )

4
o

x n r n rε
π

−
 = −  
 

  

homعبارتمحاسبه  ( ( ))o
c n rε جمله ازدري مشكل تر قhom ( ( ))o

x n rε ست و محاسبه دقيـق آن  ا

ه به كردافراد مختلفي اين انرژي را با اين روش محاس. انجام مي گيرد ١با روش مونت كارلوي كوانتومي

 و روش مونـت كـارلو   بـا  [٦١] ٢كپرلي – آلدر محاسباترا با فرمول هايي برازش داده اند كه و نتيجه 

رابطـه اي كـه    .[٦٢]معروف ترين آنها ست از ٣زونگر –پردو برازش اين محاسبات با يك تابعي توسط 

 :به شكل زير استارائه شد آنها  توسط نهايتاً

)١٩ – ٣(           0.1423 / (1 1.9529 0.333 ) 1
0.0480 0.0311 0.0116 0.0020 1

pz s s s
c

n s s s n s s

r r r
L r r r L r r

ε
− + + ≥=
− + − + <

  

محسوب مي شـود تقريـب    LDAبهبود يافته  ي تعميم يافته وتقريب پر استفاده ديگري كه نسخه

GGA انرژي تبـادلي   ،در اين تقريب .فاوتي از آن توسعه پيدا كرده استكه فرمول بندي هاي مت است

در . نقطه نيز وابسته است چگالي در آنرات يهمبستگي علاوه بر چگالي الكتروني در هر نقطه به تغي -

   :همبستگي بصورت زير نوشته مي شود -انرژي تبادلي  يصورت رابطه اين

)٢٠ – ٣(     3 3 hom( ) ( , | |) ( ) ( , | |)GGA o
x c x c x x cE d r n r n n d r n r F n nε ε= ∇ = ∇∫ ∫  

  :است كه به صورت زير نوشته مي شوديك تابعي بدون بعد  xcFعبارتكه در اين رابطه 

                                                           
١ . Monte carlo 
٢ . Alder - Ceperley 
٣ . Perdew - Zunger 
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)٢١ – ٣(                     ( ,| |) ( ,| |) ( ,| |)xc x cF n n F n n F n n∇ = ∇ + ∇ 

ا سـهم انـرژي   زيـر  ،اسـت عبارت بـالا كمتـر   در چه نقش آن  است اگر xFتر ازمشكل cFمحاسبه

ابعي هـاي  ت ـ cFبه هر حـال بـراي  محاسـبه   . با انرژي تبادلي بسيار ناچيز استهمبستگي در مقايسه 

مي شود تنها نام تابعي هـاي مربـوط بـه     xcEوقتي صحبت از اما معمولاً. مختلفي پيشنهاد شده است

xF براي مثال  ،ذكر مي شودpw91
 pw96و  ١

  .[٦٠]است cFبر xFاين به دليل اهميت بيشتر، كه  ٢

  تركيبـات بـه كـار     عي از مـواد و يشم براي مطالعه خواص گوناگون طيـف وس ـ  -هاميلتوني كوهن 

ي خـواص  ، به نظر مي رسد كه نمي توان از آن براي مطالعـه به عدم حضور اسپينمي رود اما با توجه 

  .اطيسي استفاده كردهاي مغن سيستم

فرمـول بنـدي   (ي آن نظريه تابعي چگالي در شـكل اوليـه   كهها نشان مي دهد با اين وجود بررسي

اشـد زيـرا   قادر به توصيف سيستم هاي مغناطيسي نيـز مـي ب  ) ١٥ – ٣و  ١٤ – ٣روابط ارائه شده در 

اي مثل ساير خواص ديگر آن يك تـابعي از چگـالي حالـت پايـه اسـت      مغناطش يك سيستم بس ذره

)m[n(r)](.  استفاده از بايد توجه كرد كهDFT ي سيسـتم هـاي مغناطيسـي بـا در نظـر      براي مطالعه

غيـر  ي سيسـتم نيـاز بـه تـابعي هـاي بسـيار       پايه به عنوان تنها توصيف كننـده  گرفتن چگالي حالت

ي جاي استفاده از تابعي هاي پيچيدهدر عمل به  .[٥٦]تگي داردهمبس -جايگزيده براي انرژي تبادلي 

كه معـادل تعمـيم آن بـه     ،ي نظريه تابعي چگاليتغيير يافتههمبستگي از يك فرمول بندي  -تبادلي 

حالت به جـاي چگـالي    در اين. ي شامل ميدان مغناطيسي خارجي است، استفاده مي شودسيستم ها

نكته مهم . يه توصيف كننده خواص سيستم هستندهاي اسپيني چگالي حالت پالفهؤ، مكل حالت پايه

، پتانسيل خـارجي  كه با توجه به شكل صريح انرژي هارتري و در تعميم نظريه تابعي چگالي اين است

همبستگي بـه   -اين دو جمله همچنان تابعي چگالي كل باقي خواهند ماند و تنها تابعي انرژي تبادلي 

  .الي الكتروني تعميم مي يابدهاي اسپيني چگلفهمؤ

                                                           
١ . Perdew & Wang (pw91) 
٢ . Perdew, Burke, Enzerhof (PBE or pw96) 
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ابتدا در مورد مفهوم اسپين  لازم است ،قبل از اينكه به تعميم اسپيني نظريه تابعي چگالي بپردازيم

 .بحث كنيمويژه حالت هاي اسپيني  و

  ١اسپين  ٢ – ٣

  تي هسـتند كـه اسـپين ناميـده     داراي يك مغناطش ذا و بسياري از ذرات بنيادي ديگر الكترون ها

ركـت مـداري   اسپين يك عملگر برداري از جـنس انـدازه ح   ،يدر چارچوب مكانيك كوانتوم. مي شود

اراي ويژه مقدار رون داست كه براي الكت
2
 ± و شكل ماتريسي زير است:  

)٢٢ – ٣  (      0 1 0 1 0
, , ,

1 0 0 0 12 x y z

i
S

i
σ σ σ σ

−     
= = = =     −     

    

)كه  , , )x y zσ σ σ σ=
 ناميده  ٣اسپينور ،هاي عملگر اسپينويژه بردار .هستند ٢ماتريس هاي پائولي

αشوند و به شكل بردارهاي دو بعدي مي 
χ

β
 

=  
 

كه  ،به راحتي مي توان ديد. ده مي شوندنمايش دا 

داراي دو ويـژه مقـدار   ) لفه هـاي عملگـر اسـپين   مؤ( zSو xS،ySهر يك از سه عملگر
2

±
   و ويـژه

  :ستندر هيبردارهاي ز

                                             
1 11 1
1 12 2x xχ χ+ −   

= =   −   
  

)٢٣ – ٣(                                 1 11 1
2 2y yi i

χ χ+ −   
= =   −   

  

                                                   
1 0
0 1z zχ χ+ −   

= =   
   

  

                                                           
١ . Spin 
٢ . Matrix Pauli 
٣ . Spinor 
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به ردارهاي يكه فضاي دو بعدي هستند ويژه بردارهاي آن شبيه ب ،قطري است zSاز آنجا كه عملگر

به عبارت ديگر هر اسـپينور  . اي فضاي اسپينوري استفاده مي شودهمين دليل از آنها به عنوان پايه ه

  :نوشت zSدلخواه را مي توان به شكل زير بر حسب ويژه بردارهاي 

)٢٤ – ٣(                           1 0
0 1

α
χ α β αχ βχ

β
+ −     

= = + = +     
     

  

χبنابراين رفتار اسپيني هر الكترون بلور را مي توان با استفاده از تركيبات  ر تمـامي  اگ. توصيف كرد ±

ش تمـام اتـم هـا بـا     به وضوح مغناط قرار داشته باشند zSه حالت عملگرالكترون هاي سيستم در ويژ

 ١٨٠و  ٠بنابراين تنها دو جهت گيـري نسـبي    خواهند بود و) zدر راستاي اسپيني ( يكديگر هم راستا

اين ويژگـي  . ش اتمي استوازي و پادموازي مغناطدرجه براي اسپين ها امكان پذير است كه معادل م

و بـراي  ) اسـت  zدر راسـتاي   جهـت گيـري اسـپين   (ي مغناطيسي هم خط اسـت  مختص سيستم ها

χي چنين سيستم هايي استفاده از مطالعه  ـ كافي است در حاليكه در سيستم هاي مغناطيسي± هم ان

χهاي كلي كـه تركيبـي از  بايد از اسپينور) نيستجهت گيري اسپيني آنها در راستاي خاصي (خط  ± 

  .[٦٣]ف سيستم استفاده كردند براي توصيهست

  تعميم اسپيني نظريه تابعي چگالي  ٣ – ٣

، تابعي چگـالي بـه محاسـبات مغناطيسـي    همانطور كه گفته شد راهكار مرسوم براي تعميم نظريه 

بـراي  . ي جهان شـمول انـرژي اسـت   عتوصيف تاب هاي اسپيني چگالي حالت پايه برايلفهاستفاده از مؤ

  زيـر بـه اسـپينورها تعمـيم    شم بـه صـورت    -كوهن  يتوابع موج تك ذره ،هالفهبدست آوردن اين مؤ

  :داده مي شود

)٢٥ – ٣(                         1 0
0 1

i
i i i i

i

ϕ
ϕ ϕ ϕ

ϕ

+
+ −

−

     
→ Ψ = = +           
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 ي اسپيني از نمـايش عملگـري چگـالي الكترونـي    براي بدست آوردن چگالي الكتروني تعميم يافته

ˆ i i
i

n ϕ ϕ=∑  چگـالي الكترونـي غيـر اسـپيني      با توجه به اين نمايش عملگري،. ودشاستفاده مي

n(r) به شكل زير به ماتريس چگالي اسپيني(r)ρ تعميم مي يابد:  

ˆ               )الف – ٢٦ – ٣( ˆi i i i i i
i

n ϕ ϕ ϕ ρ= → Ψ = Ψ Ψ∑ ∑  

)               )ب – ٢٦ – ٣( )( ) ,i i i i i
i i

i ii i i i i

r
ϕ ϕ ϕ ϕ ϕ

ρ ϕ ϕ
ϕ ϕ ϕ ϕ ϕ

∗ ∗

∗ ∗

∗ ∗

+ + + + −
+ −

− − + − −

  
 = =       

∑ ∑  

گونه كه مشخص است درايـه  همان. دشوميم سيستم انجام ا iالت جمع بندي روي حبالا، در روابط 

i هاي ماتريس تعميم يافته چگالي به صـورت  i
i

αβ α βρ ϕ ϕ
∗

ش محاسـبه مغنـاط   بـراي . مـي باشـد  ∑=

  :تابع موج تعميم يافته محاسبه كردسيستم بايد مقدار چشم داشتي عملگر اسپين را با استفاده از 

)٢٧ – ٣(                           ( ) ( ) ( )i i
i

m r r rσ= Ψ Ψ∑   

  :ي توان به صورت زير بازنويسي كردميم يافته را مع، چگالي تبا استفاده از مغناطش

)٢٨ – ٣(                                 1( ) ( ( ) )
2

r n r I mρ σ= + ⋅
   

در آن كه 
,

( ) i i
i

n r α α

α

ϕ ϕ=∑  چگالي كل الكتروني وI  استماتريس يكه.  

اي جهان شمول انرژي كل سيسـتم بـس ذره  تابعي  ،سيستم هاي مغناطيسي به DFTميم براي تع

 در نظر گرفته) نه فقط تابعي از چگالي كل(هاي چگالي اسپيني تعميم يافته لفهي مؤيك تابعي از همه

تـابعي  خـش  ، ايـن دو ب جنبشي و پتانسيل هارتري به اسـپين با توجه به عدم بستگي انرژي . مي شود

ناطيسـي  انرژي ناشي از پتانسيل خارجي نيز اگر شامل برهمكنش هـاي مغ . چگالي كل باقي مي مانند

لذا تنها بخش تابعي انرژي كل . ي از چگالي كل باقي خواهد ماندع، يك تابنباشد) نظير ميدان خارجي(
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همبسـتگي   -ژي تبـادلي  ي چگالي تعميم يافته وابسته باشد، انرهاي اسپينمي تواند به مؤلفه كه عملاً

  :است

)٢٩ – ٣(                   [ ] [ ] [ ] [ ]ks s H ext xcE T n E n E n E αβρ= + + +  

م شم براي سيسـت  -ي كوهن ا، دسته معادلات تك ذرهريتز به اين هاميلتوني -صل ريلي با اعمال ا

  .هاي قطبيده اسپيني بدست مي آيد

  ١شم براي مغناطش هم خط -اي كوهن معادلات تك ذره  ١ – ٣ – ٣

داراي مـورد نظـر   سيسـتم   انجام شده در اين تحقيق توجه به اين كه در محاسبات راي نمونه و باب

  داده اي مغناطيسـي هـم خـط انجـام     وردش فوق الذكر براي سيسـتم ه ـ لذا مغناطش هم خط است، 

 ،آن راسـتا و ش ها هم راسـتا هسـتند   ي تمام اسپين ها و در نتيجه مغناطدر چنين سيستم. مي شود

لـذا تمـام   ). بلـوري نـدارد   zكه هيچ ارتباطي به ( فته مي شودمغناطيسي در نظر گر zجهت  ترجيحاً

  :مغناطش غير صفر است zلفه تنها مؤ )٢٧ – ٣(طبق رابطه  خواهند بود و zSالكترون ها ويژه حالت

)٣٠ – ٣(                 2 20 , 0 , | | | |x y z i i
i

m m m ϕ ϕ+ −= = = −∑  

zm(است  zm ازه مغناطش كل نيز برابر بااند بنابراين m=( . با توجه به رابطه)هـاي  مؤلفـه  )٢٨ – ٣

  :اي قطري به شكل زير بدست مي آيندههدراي غير قطري چگالي تعميم يافته نيز صفر خواهند بود و

)٣١ – ٣(                      1 1( ) , ( )
2 2

n m n mρ ρ++ −−= + = −  

ρهمبستگي تابعي  -بنابراين انرژي تبادلي  + ρو + − − )[ , ]x cE ρ ρ+ + − خواهد بود كـه بـا    )−

 لفهبه جاي مؤ mو چگالي اسپيني  nاز دو متغير جديد چگالي كل  مي توان )٣١ – ٣(توجه به رابطه 

                                                           
١ . Collinear 
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]( كرداستفاده كل سيستم براي تابعي انرژي يافته هاي چگالي تعميم  , ]xcE n m .( با اعمال اين تغيير

  :ي هم خط به صورت زير بدست مي آيد، تابعي انرژي كل براي سيستم هاي مغناطيسمتغير

)٣٢ – ٣(                    [ ] [ ] [ ] [ , ]ks s H ext xcE T n E n E n E n m= + + +  

اي كـوهن شـم   ، معـادلات تـك ذره  ي اين تابعي انرژيريتز رو -صل وردشي ريلي با اعمال ااكنون 

بـه وضـوح وردش سـه جملـه اول مشـابه حالـت غيـر        . آيـد مي بدست  يبراي سيستم هاي مغناطيس

ز قـانون مشـتق   با اسـتفاده ا . همبستگي وضعيت متفاوتي دارد -لي تنها انرژي تباد مغناطيسي است و

xجمله در مورد ايگيري زنجيره cE خواهيم داشت:  

)٣٣ – ٣(                    [ , ]xc xc xc

i i i

E n m E En m
n mα α α

δ δ δδ δ
δϕ δϕ δ δϕ δ∗ ∗ ∗= +  

2روابط حال با توجه به  2| | | |i i
i

m ϕ ϕ+ −= 2و ∑− 2| | | |i i
i

n ϕ ϕ+ −= و با مشتق گيـري   ،∑+

  :هت هاي اسپيني مختلف بدست مي آيدرابطه فوق براي ج ،جزئي

)٣٤ – ٣(   *

[ , ] ( ( ) ( ))x c x c x c
i i i x c x c

i

E n m E E V r B r
n m

δ δ δϕ ϕ ϕ
δϕ δ δ

± ± ±
± = ± = ±  

. ي نسبت به چگالي و مغناطش كل اسـت همبستگ -به ترتيب وردش انرژي تبادلي  ���و  ��� كه

  و رابطـه   اسـتفاده كـرده  ) ٣١ – ٣ رابطـه ( ��� ي فوق به جـاي وردش غيـر مغناطيسـي   اگر از نتيجه

پـايين   شم متناظر براي جهت هـاي اسـپيني بـالا و    -، هاميلتوني كوهن اده شودتشكيل د )١٤ – ٣(

  :بدست مي آيدبدين صورت 

                  ) الف – ٣٥ – ٣(
2

2 ( ) ( ) ( ) ( )
2ks ext H xc xcH V r V r V r B r

m
± = − ∇ + + + ±

  

    )ب – ٣٥ – ٣(
2

2 ( ) ( ) ( ) ( )
2ks i ext H xc xc i i iH V r V r V r B r

m
ϕ ϕ ε ϕ± ± ± 

= − ∇ + + + ± = 
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ند روي هر دو ويژه حالت اسپيني به صورت يكساني عمل مي ك (�)��� مشاهده مي شود كه جمله

ي اثر كه نحوهدر حالي .همبستگي متوسط سيستم ناميده مي شود -به همين خاطر پتانسيل تبادلي  و

سپين هـاي مختلـف الجهـت متفـاوت     علامت آن براي ا به جهت اسپين بستگي دارد و (�)��� لهجم

مغناطيسـي بـا    ، شبيه بر همكنش ميـدان براي اسپين هاي مختلف (�)���ه تغيير علامت جمل. است

(اسپين است 
2

B S B±⋅ = ±
  (همكنش را ميـدان مغناطيسـي مـؤثر ناشـي از بـر      (�)��� بنابراين و

، بـرهمكنش  است كه عامل مغناطيدگي سيسـتم هـا   به خوبي مشخص. همبستگي مي ناميم -تبادلي 

شـم ظـاهر    -يلتوني كـوهن  هامهمبستگي است كه به شكل يك ميدان مغناطيسي مؤثر در  -تبادلي 

يكسان خواهد بود و  )منفي( پايينو  )مثبت( بالا، هاميلتوني اسپين اگر اين ميدان صفر شود. مي شود

  :در نتيجه

                                        ( ) ( ) ( ) 0r r m rϕ ϕ+ −= ⇒ =   

فتار الكترون ها با اسپين ر ،ميدان مؤثر نغير صفر بوددر صورت  .سيستم غيرمغناطيسي خواهد شدو 

  :يعنيسيستم مغناطيده مي شود  و در نتيجه شدمتفاوت خواهد مختلف 

                                    2 2( ) | ( ) | | ( ) | 0m r r rϕ ϕ+ −= − ≠  

، چگـالي  هـاميلتوني فـوق در مـواد مغناطيسـي     شـم بـا   -ي كوهن اتك ذرهحل دسته معادلات  با

)اسپيني سيستم  )m r از اين چگالي در هر محـدوده فضـايي، مـثلاً   گيري بدست مي آيد و با انتگرال 

  .ش آن بخش از سيستم را محاسبه كردي مغناط، مي توان اندازهكره هاي اتمي

و در چارچوب هاميلتوني معرفي شده كليه سيستم هاي مغناطيسي هم خط اعـم از فـرو ، پـادفرو    

  .[٥٨,٦٤]هستند فري مغناطيس قابل مطالعه
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  شم -اي كوهن هاي حل معادلات تك ذره روش  ٤ – ٣

ه ه دادگالي و رهيافتي كه كوهن و شم اراي ـشم توسط نظريه تابعي چ -اي كوهن معادلات تك ذره

هـاي حـل ايـن    شـناخت روش اهميـت دارد،  اكنون آنچه بـراي مـا    .)٣٦ – ٣رابطه ( ندمدند بدست آا

براي بدست با توجه به اينكه  .له ما باشدمسأق با خواسته هاي كه مطاب معادلات و انتخاب روشي است

)(آوردن توابع موج الكترونـي   )i rϕ (    از طـرف ديگـر جمـلات    وبايـد هـاميلتوني را بـدانيم( )xcV r ،

( )extV r و( )HV r وني به چگالي ابر الكتروني و در نتيجه بهدر هاميلت( )i rϕ    لـذا  ها وابسـتگي دارنـد

يك حدس با بايد  ،به اين معني كه در شروع محاسبات .مي شوندل ح ١سازگاراين معادلات بطور خود

پتانسـيل  منظور مجموع (اوليه پتانسيل مؤثر از روي اين حدس  گالي الكتروني انتخاب شود وچ ،اوليه

عادله شرودينگر با حل م. آيد بدست )پتانسيل خارجي و پتانسيل تبادلي همبستگي استهاي هارتري، 

انرژي و چگالي الكتروني جديدي بدست مي آيـد كـه بـا     ،پتانسيل مؤثر بدست آمده در مرحله قبل از

ابـر باشـد چرخـه    چگالي بدست آمده با چگالي اوليـه بر چگالي اوليه مقايسه مي شود و در صورتي كه 

در صـورتي كـه شـرط اخيـر برقـرار      . حل شده اسـت به پايان رسيده و معادله شرودينگر  ٢خودسازگار

ديگري ساخته مي شـود و دوبـاره معادلـه    نباشد، از چگالي الكتروني جديد بدست آمده پتانسيل مؤثر 

مقـدار مـورد نظـر     ات ـالي الكترونـي  گچو اين كار تا وقتي كه شرودينگر با شرايط جديد حل مي شود 

   .مه مي يابدهمگرا نشده باشد ادا

كه در از مراحل كار مي باشد نيز يكي ديگر در هر چرخه خودسازگار روش حل معادلات شرودينگر 

  :شم به صورت رابطه زير بدست آمد –ي كوهن اذرهمعادلات تك . مورد آن توضيحاتي داده مي شود

)٣٦ – ٣(                    
2

2 ( ) ( ) ( )
2 ext H xc i i iV r V r V r

m
ϕ ε ϕ

 
− ∇ + + + = 
 

  

                                                           
١ . Self-consistence 
٢ . Self-consistent iteration  
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امـا در  . با روش هاي عـددي حـل كـرد    در مورد اتم ها مي توان معادله شرودينگر فوق را مستقيماً

و بـا ايـن روش   شـود   هادحسب تعدادي امواج پايه بسـط د  ابتدا تابع موج برها لازم است كه مورد بلور

س با حـل ايـن دسـته معـادلات     و سپ كردهمعادله شرودينگر اوليه را به دسته معادلات جبري تبديل 

براي حل معادلات تك ذره سه رهيافت عمده به كـار مـي رود   . مي شودتوابع پايه پيدا جبري ضرايب 

)اي است كه براي بسط تابع موج تفاوت آنها در انتخاب توابع پايهكه  )i rϕ  ،كـه   بكار گرفته مي شـود

  .[٥٤]ر يك مزايا و معايب خود را دارنده

ايـان نامـه نيـز از آن    كه در ايـن پ  ٢كوانتوم اسپرسو نظير كد محاسباتي )pw( ١روش امواج تخت  )أ 

  .استفاده شده است

روش پايـه   در اين. ٣روش تركيب خطي اوربيتال اتمينظير  ،روش اوربيتال هاي اتمي جايگزيده   )ب 

  .آن در شيمي است يمدهها بيشتر رفتار اتمي دارند و كاربرد ع

كه در آن  ٥موج تخت افزون يافته خطيو  ٤خطي تين -اوربيتال موفين  هاي اتمي نظيرروش كره  )ج 

تال اتمي به عنـوان پايـه   و انتخاب اربي )تين -كره موفين (هاي اتمي فرضي ن كرهبا در نظر گرفت

بـر   Wien2k كد محاسـباتي . له مي پردازدها به حل مسأرج كرهها و امواج تخت در خادرون كره

  ه از دو نـوع پايـه اسـتفاده    اين روش تلفيقـي از روش اول و دوم اسـت ك ـ  . استوار است اين روش

  .كندمي

مـي باشـد و توابـع مـوج      كوانتوم اسپرسو از آنجا كه كد محاسباتي استفاده شده در اين پايان نامه

ختصـر ايـن روش را   ملذا بـه طـور    بسط داده مي شوندامواج تخت بر حسب مورد استفاده در اين كد 

  .توضيح مي دهيم

  

                                                           
١ . Plane Wave (PW) 
٢ . Quantum Espresso 
٣ . Linear Combination of Atomic Orbitals (LCAO) 
٤ . Linearized Muffin-Tin Orbital (LMTO) 
٥ . Linearized Augmented Plane Waves (LAPW) 
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  امواج تخت  ١ – ٤ – ٣

مهمتـرين   ،)شـم  -كوهن (هاي غير برهمكنشي  كه براي حل معادله شرودينگر الكترون گفته شد

هر چه توابع پايه با رفتار واقعي الكترون هـاي  . جهت بسط تابع موج مي باشدگام انتخاب پايه مناسب 

نتايج محاسبات دقيـق تـر خواهـد    و  ت بيشترشتري داشته باشد حجم محاسباداخل بلور سازگاري بي

اگر پتانسيل وارد بر الكترون در سرتاسر بلور ضعيف باشد بسط تابع موج الكترون بر حسب امـواج  . بود

همـوار اسـت و بـا تركيـب      اًتابع موج الكترون نسـبت  اين حالتتخت انتخاب مناسبي است چرا كه در 

 حتـي اگـر پتانسـيل وارد بـر الكتـرون در بعضـي از       .دي موج تخت مي توان آن را ساختدوحتعداد م

نيز با بـه  را خواصي از بلور كه به اين نواحي چندان بستگي نداشته باشد  مي تواننواحي قوي تر باشد 

از شبه پتانسيل  در چنين مواردي به جاي استفاده از پتانسيل واقعي. كردكارگيري امواج تخت بررسي 

  .[٦٥]استفاده مي شود

نظير (اگر بررسي رفتار الكترون هايي مورد علاقه باشد كه در پتانسيل هاي قوي قرار دارند  متقابلاً

در اين حالت چون تغييرات تابع موج زياد است لذا به كارگيري امواج تخت حجم ) يالكترون هاي مغز

ن توابـع  كه اوربيتال هاي اتمي را به عنوا ١افزايش مي دهد و مدل همبستگي قوي را شديداً محاسبات

  .ظر مي گيرد انتخاب مناسب تري استپايه در ن

ز دو مـدل فـوق   رفتاري دارند كه هيچ يـك ا  ظرفيتكه بسياري از الكترون هاي  بايد توجه داشت

انسـيل وارد بـر آنهـا در حـوالي     تابع موج اين الكترون هـا و پت  به عبارت ديگر .براي آن مناسب نيست

پتانسيل و تابع مـوج هـر    ،كروي هستند اما در فواصل بين اتمها تقريباً هسته شبيه اتم منزوي است و

تـري  ي مناسب اامواج پايه ،٣افزون يافتهيا امواج تخت  ٢دو هموارند، در اين صورت امواج تخت متعامد

  .مورد نظر مي باشند يلهبراي مسأ

                                                           
١ . Strongly correlated model 
٢ . Orthogonal Plane Wave (OPW) 
٣ . Augmented Plane Wave (APW) 
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  بسـط   زيـر بـه صـورت    )ايصـفحه (تخـت  طبق قضيه بلوخ تابع موج الكتروني را بر حسـب امـواج   

  :مي دهيم

)٣٧ – ٣  (                     ( )
, ,( ) ( ) i k G r

n k n k
G

Gr C eψ + ⋅=∑
  



  

چـون تعـداد   ( اشغال شده است  شماره نوارهايي كه توسط الكترون n ،بردار موج الكترون kكه در آن 

G،)كوچك است  عملاً n محدود است لذا مقدار ،هاي پرنوار


kو بردار شبكه وارون 


 منطقهبرداري در  

  .اول بريلوئن است

kمقادير مجاز


kتعداد . تعيين مي شود) ايهرايط مرزي دوشر فرضاً(له از روي شرايط مرزي مسأ 


 

بـا   .لي تعداد آن بسيار زيـاد اسـت  معمو هاي مجاز مساوي تعداد نقاط شبكه بلور است كه در يك بلور

kنهايت مقدار مجازي كه برايتوجه به بي


د كه حجم محاسبات بسيار زيـاد  وجود دارد به نظر مي رس 

، اما نكته مهم و كمك كننده بعد از انتخاب امواج تخت به عنوان پايه آن است كه با تقريب خوبي است

kانرژي بر حسباگر تغييرات نوارهاي (


kمي توان توابع موج مربوط به )چشمگير نباشد 


هايي كه به  

 مي تـوان ، جميع مقادير مجاز ازايهلذا به جاي محاسبه ب .ند را يكسان در نظر گرفتا يكديگر نزديك

kمقادير محدودي از ايازهاين توابع را تنها ب


kرا حوالي هر ψ ،براي محاسبه انرژي و كرد محاسبه 


 

  .فتر نظر گريكسان د

kانتخاب


با استفاده از تقارن بلور در مقالات مختلـف توضـيح    ١اول بريلوئن منطقههاي مناسب در 

در  .[٦٦]از معروفترين آنها اسـت  ٣پك -منخورست و نيز ٢چادي و كوهنروش هاي  و ستداده شده ا

اول بريلـوئن   منطقـه  ٤يبـراي مـش بنـد   پـك   –منخورسـت   ، از روشاسپرسوكوانتوم  كد محاسباتي

 .مي شوداستفاده 

                                                           
١ . K point sampling 
٢ . Chadi & Cohen 
٣ . Monkhorst & pack 
٤ . Mesh 
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  ١قطعانرژي   ١ – ١ – ٤ – ٣

  از ايـن نكتـه مهـم اسـتفاده      ،شـود محـدود   )٣٧ – ٣(اينكه تعداد امواج تخت پايه در رابطه  براي

n, ضرايب بسط يعني كهشود مي  kC براي صفحات با انرژي جنبشي زياد )
2

2| |
2

k G
m

+
 ( ، كوچكتر

جمـع   بجـاي آنكـه   )٣٧ – ٣(لذا در عبـارت   ،ژي جنبشي كم استاز ضرايب نظير براي صفحات با انر

Gروي تمامي مقادير مجازبندي 


انرژي جنبشي آنها كه  شود داشته مي، فقط جملاتي نگه شود انجام 

بنابراين بـا انتخـاب حـد بـالاي انـرژي      . ين، كه انرژي قطع ناميده مي شود، كمتر باشنداز يك حد مع

  ه و حجـم محاسـبات كـاهش    تعـداد امـواج تخـت پايـه را محـدود كـرد       عمـلاً  ،جنبشي امـواج تخـت  

  :ابديمي 

)٣٨ – ٣(                                   
2

2| |
2 cutk G E

m
+ ≤

   

آن مقـدار  و بتـدريج  شروع كرده از يك مقدار اوليه  معمولاً، cutEانرژي قطع،براي انتخاب مناسب 

 ـ .شودانرژي كل سيستم محاسبه مي  مرحلهو در هر  مي شود هاد افزايش ا افـزايش بيشـتر   هرجا كه ب

cutE  مقدار كمترين ،خيلي كوچك شودسيستم تغييرات انرژي كلcutE  به عنوان انرژي قطع انتخاب

kكه بهينه كردن تعدادبايد توجه كرد  .شودمي 


يعني ابتدا تعـداد . شود مي هم زمان انجام cutEها و

k


انرژي قطع از يك مقدار دلخواه براي ،ها را براي يك انرژي قطع بالا و ثابت بهينه كرده و بعد از آن

k


يك انرژي قطع شروع به همگرا شدن  ازايهتا انرژي كل سيستم ب يابدهاي بهينه شده افزايش مي 

  .[٥٨]دقطع بهينه شده بدست مي آي بدين طريق انرژي ،دكن

ست اج تخت به عنوان پايه براي بسط توابع موج الكترون ها وامو معايب  در اينجا مزاياخر آمطلب 

  .كه بطور اجمالي به آن اشاره مي شود

  :مزاياي اين روش عبارتند از

                                                           
١ . Cutoff energy 
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و قضيه بلوخ  فته مي شودر نظر گربلور يك سيستم تناوبي داز آنجا كه . بكارگيري آن ساده است  )أ 

  .مسئله سازگار استبا شرايط  لذا موج تخت كاملاً ودبراي آن بكار مي ر

وقتي اوربيتال هاي اتمي به عنـوان پايـه در   به اين معنا كه . نيست) جهت دار(١باياس موج تخت   )ب 

هـت گيـري   كـه ج بيتال ها با اين اور در سيستمشباهت موج بلوري  به نوعي فته مي شودنظر گر

  .موج تخت هيچ جهت گيري خاصي ندارد، در حاليكه شودتقويت مي هاي متفاوتي در فضا دارند 

اگـر مـوج    استفاده مي شود،براي محاسبه نيروي وارد بر يون ها  ٢فاينمن -قضيه هلمن از وقتي   )ج 

  .اهد شدو، ظاهر نخكه محاسبه آن مشكل است ٣يپولا، نيروي تخت بكار برده باشيم

مهمترين آن حجم معايبي هم در به كارگيري آنها مشاهده مي شود كه  ،به مزاياي امواج تختبا توجه 

نبشـي الكتـرون هـا قابـل توجـه      انرژي ج(بويژه اگر تغييرات تابع موج زياد باشد  .زياد محاسبات است

د تـابع  شبه پتانسيل تغييرات زيـا  .استفاده كنيم ٤براي رفع اين مشكل بايستي از شبه پتانسيل .)باشد

 بكارگيري موج تخـت بـه عنـوان پايـه     اصولاً. ي دهد وحجم محاسبات را كم مي كندموج را كاهش م

  .همواره با شبه پتانسيل همراه استبراي توابع موج الكتروني 

  شبه پتانسيل  ٥ – ٣

همان گونه كه گفته شد گرچه بكار بردن امواج تخت به عنـوان پايـه جهـت بسـط توابـع مـوج در       

از حجم زياد محاسبات ادي دارد اما مزاياي زي) شم -ظير معادلات كوهن ن(رودينگر تك ذره معادله ش

 ي از تغييرات زيادي برخوردار اسـت چه مناطقي تابع موج الكترونحال بايد ديد در .عيوب آن مي باشد

لكتـرون  معمول آن است كه ا .زيرا در اين نواحي براي بسط تابع موج تعداد پايه هاي زيادي لازم است

و بين  غزيو فضاي بلور را به دو ناحيه م والانس و مغزيالكترون هاي  يهاي درون بلور را به دو دسته

                                                           
١ . Bias 
٢ . Hellmann-Feynman theorem 
٣ . pulay 
٤ . Pseudo potential 
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مناطقي حوالي هر هسته است كه بـا كـرات فرضـي     منظور از ناحيه مغزي .جايگاهي تقسيم مي كنند

  .مي گيرداين كرات فرضي را در بر  محدود مي شوند و ناحيه بين جايگاهي مناطق خارج از

ان ناحيه كوچـك  مي باشند كه در هم اي توابع موج محدود به ناحيه مغزيدار الكترون هاي مغزي

و هـم در ناحيـه بـين     يهـم در ناحيـه مغـز    ظرفيـت ، در حاليكه الكترون هـاي  ندباشجايگزيده مي 

از  ،خـود گسترش يافتـه  ي در سرتاسر ناحيه توابع موج الكترون هاي مغزي. نداجايگاهي گسترده شده

 يتنهـا در درون ناحيـه مغـز    ظرفيـت در حاليكه توابع موج الكترون هـاي   تغييرات زيادي برخوردارند

  .هموار مي باشند ين جايگاهي نسبتاًدر ناحيه ب اي دارند وتغييرات قابل توجه

وجـود توابـع مـوج     در درون ناحيه مغزي) ظرفيتمغزي و (ات زياد توابع موج الكتروني علت تغيير

  بطـور معـادل  . اسـت ) وليئاصل طرد پا(د بودن آنها و لزوم رعايت متعامدر اين ناحيه تروني متعدد الك

 )مقادير منفي بـزرگ (بسيار كم است  يمي توان گفت چون انرژي پتانسيل الكترون ها در نواحي مغز

تناسـب  انرژي جنبشي آنها زياد خواهد بود و چون انرژي جنبشي با مشـتق دوم تـابع مـوج م    به ناچار

به تعداد زيادي امواج تخـت   در نتيجه در ناحيه مغزي .رات تابع موج نيز زياد خواهد بوداست لذا تغيي

ر امواج تخـت را بـه عنـوان    بنابراين مي توان نتيجه گرفت كه اگ. ي بسط امواج الكتروني نياز داريمبرا

تغييرات تابع موج الكترون ها كار ببريم عاملي كه باعث افزايش حجم محاسبات مي شود ناشي از پايه ب

  .است يدر ناحيه مغز) ظرفيتو  غزياعم از م(

عمده خواص بلورها به پيوند بين اتم ها بستگي دارد و عامل اصلي اين پيوند نيـز  با توجه به اينكه 

مـوج   توابـع لـذا  . است) يمغزناحيه خارج از (بين جايگاهي  در ناحيه ظرفيتتوابع موج الكترون هاي 

  از يـك طـرف حجـم محاسـبات را افـزايش     ) ظرفيتو  ياعم از مغز( يهاي درون ناحيه مغز الكترون

ي در خـواص بلـور   و از طرف ديگر نقش چندان)  يبه دليل نواسانات زيادشان در ناحيه مغز(مي دهند 

انسيل چنين كاري را انجام نظريه شبه پت. رفتگدر نظر نرا آنها طريقي  پس بهتر است كه به ها ندارند

از طرف ديگـر توابـع    و فته مي شودناديده گر نظريه از يك طرف الكترون هاي مغزين در اي. مي دهد



نظريه تابعي چگالي                                                                                                                                     فصل سوم   

٥٢ 

همـوار  ) ١شبه تـابع مـوج  (با يك تابع مجازي  در درون مغزي ظرفيتالكترون هاي  واقعي و پر نوسان

مطابق  م عمقبراي انجام اين كار پتانسيل واقعي سيستم با يك پتانسيل مجازي ك .شودجايگزين مي 

  .شودجايگزين مي  )٣ – ١(شكل 

  

و  (�)��� توسط شبه تابع موج يمغز پتانسيل اصلي نمايي از جايگزيني تابع موج الكتروني واقعي و: )١ – ٣(شكل 

 .[٦٥] (�)��� شبه پتانسيل

ايد آن را ، هاميلتوني آن به هاميلتوني جديدي تبديل مي شود اما بتعويض پتانسيل سيستم ر اثرد

توابع موج هموارتري توليد منجر به  به گونه اي انتخاب كنيم كه ويژه مقادير انرژي را ثابت نگه دارد و

و بهينه سازي ارائه روشهاي جديد توليد  ،هابلوربه دليل اهميت شبه پتانسيل در بررسي خواص . دگرد

  .از اهميت زيادي برخوردار است ،جودروش هاي مو

  ل توليد شبه پتا نسيلمراح  ١ – ٥ – ٣

  :گيـرد كـه بـه اختصـار تشـريح مـي شـود       يتوليد شبه پتانسيل طي سه مرحلـه انجـام م ـ   معمولاً

شم براي يك اتم منزوي و بدست آوردن ويژه توابع و ويـژه مقـادير    -حل معادلات كوهن  ،مرحله اول

                                                           
١ . Pesudo wave function 
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ت بـه روش  و معـادلا  در اين مرحله فرض مي شود هاميلتوني تقارن كـروي دارد  .اي آن استانرژي بر

. سـازگار حـل مـي شـود    ادله شرودينگر شعاعي بـه صـورت خود  در واقع مع. خودسازگار حل مي شوند

ي تبـادلي همبسـتگي   ژطبيعي است كه براي حل اين معادلات بايد نوع تقريـب هـايي كـه بـراي انـر     

بايـد   نيـز و در مرحله بكار بردن اين شبه پتانسيل هـا   ،مشخص شود GGAو  LDAاستفاده مي شود 

در مورد اعمال آثارنسبيتي نيز چنين است اگر اتم مورد مطالعه سنگين  .همين تقريب ها اعمال شوند

  .شود در نظرگرفتهمدار  -بر همكنش اسپين باشد نياز است آثار نسبيتي و يا حتي 

 .ي شودساخته م شبه تابع موج و شبه پتانسيل اتمي ،در مرحله دوم با استفاده از نتايج مرحله اول

، و است كه هموار و بدون گره باشـند  )شبه اوربيتال(هدف در اين مرحله ساختن شبه تابع موج اتمي 

هاي مختلفـي بـراي ايـن كـار     راه .يز بر تابع موج واقعي منطبق باشدن در خارج ناحيه مغزي در ضمن

 :به دو دسته تقسيم مي شوند وجود دارد كه عمدتاً

  )NC – PP( ١هپايس -شبه پتانسيل هاي نرم ) الف

از به شـبه پتانسـيل هـايي كـه     (باشد  چون اين شبه پتانسيل يك شبه پتانسيل ابتدا به ساكن مي

ا به وانتوم ساخته مي شوند ابتدكمكانيك وليه بدست نمي آيد بلكه بر اساس اصول اروي نتايج تجربي 

 -شبه پتانسيل نرم . هستند ديل ترتر بوده و دقيق تر و قابل تب سانلذا كاربرد آنها آ) ساكن مي گويند

  :بايد از شرايط زير تبعيت كند ستهپاي

م منطبـق  بايد بر ه و شبه پتانسيل در خارج ناحيه مغزيتابع موج و شبه تابع موج ونيز پتانسيل   )أ 

  .باشند

اي عدد كوانتـومي انـدازه حركـت زاويـه     شبه پتانسيل علاوه بر بستگي به فاصله از مركز يون به   )ب 

 .)يعني شبه پتانسيل غير موضعي است(بسته است نيز واالكترون 

                                                           
١ . Norm conserving - pseudo potential 
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شرط (كه با تابع موج و شبه تابع موج محاسبه مي شود يكسان است  مقدار بار درون ناحيه مغزي  )ج 

 .)گي بارپايست

)٣٩ – ٣                         (2 2 2 2

0 0

| ( ) | | ( ) |
c cR R

ps
l lr r dr r r drψ ψ=∫ ∫  

يعنـي شـبه    .و شبه پتانسـيل يكسـان باشـد   تانسيل براي پ يمغزناحيه پراش امواج در اثر وجود   )د 

براي اين منظور بايد تغيير فاز . اكندگي را نيز درست پيش بيني كندپتانسيل خواص مربوط به پر

از آنجا كـه تغييـر فـاز در اثـر وجـود سـد        .پتانسيل يكسان باشدناشي از پتانسيل و شبه  ١ امواج

لازم است مشـتق لگـاريتمي تـابع مـوج و      پتانسيل به مشتق لگاريتمي تابع موج وابسته است لذا

 :استشعاع ناحيه مغزي  cRكه. برابر باشند cRشبه تابع موج در

)٤٠ – ٣(                      ln ( , ) | ln ( , ) |
c c

ps
l r R l r R

d dr r
dr dr

ψ ε ψ ε= ==  

ر فاز امواج مستقل از هـم نيسـتند   لبته مي توان نشان داد كه شرط پايستگي بار و مساوي بودن تغييا

 .ديكي ديگري را نيز ارضاء خواهد كربلكه وجود 

  )US – PP( ٢شبه پتانسيل فوق نرم) ب

يي است كه تا حـد امكـان همـوار    ، ايجاد شبه پتانسيل هايشبه پتانسيلاين چنين از اهداف توليد 

هـاي فوريـه   لفـه ظرفيت در مؤ ت موج تخت، توابع موجدر محاسبا. ندند و در عين حال دقيق بمانباش

  هـاي فوريـه   لفـه ز مؤا به شكل تواني )حجم و دقت محاسبات(ند و هزينه محاسبات مي شو بسط داده

، رسيدن به كمترين فضاي فوريه مورد نياز بـراي توصـيف   بنابراين مفهوم بيشترين همواري .مي باشد

  بـه دقـت مـورد نظـر      پايسته معمولاً -پتانسيل هاي نرم . ي ظرفيتي تا دقت مورد نياز استويژگي ها

راه مرسوم براي رسيدن به همواري بيشتر توليـد  . از بين مي رودآنها همواري  تا حدودياما رسند  مي

به نسيل فرض پايستگي بار براي ش ـدر اين نوع شبه پتا .است) فوق هموار(سيل هاي فوق نرم شبه پتان

                                                           
١ . Phase shift 
٢ . Ultrasoft – pseudo potential 
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و شبه تابع موج بـه   توسط تابع موج واقعي ل مغزيتفاوت بار ايجاد شده داخ. پتانسيل حذف مي شود

  :صورت زير است

)٤١ – ٣   (                            , ,
0

( )
cR

s s s sQ dr Q r′ ′∆ = ∆∫  

,كه در اين رابطه  ( )s sQ r′∆ به صورت زير مي باشد:  

)٤٢ – ٣(                    , ( ) ( ) ( ) ( ) ( )s s s s s sQ r r r r rφ φ φ φ∗ ∗
′ ′ ′∆ = −    

) در رابطه بالا )rφ موج  تمام الكتروني و  توابع( )rφ [٥٤]است) تابع موج فوق نرم(وابع موج شبه ت.  

  لشبه پتانسي ١واپوشاني  ٢ – ٥ – ٣

از آنجا كه محاسبات انجام . آن استآزمون و واپوشاني  ،نهايي در توليد شبه پتانسيلسوم و مرحله 

وليد شبه پتانسيل ابتدا به ساكن روي اتم منزوي انجام مي گيرد لذا نمـي تـوان آن را بـراي    شده در ت

. سيل اتم واقع در بلـور يكسـان نيسـت   محاسبات بلوري به كار برد زيرا پتانسيل يك اتم منزوي با پتان

   در بلـور  اي كه باعث اختلاف بين پتانسيل اتم منزوي بـا پتانسـيل اتـم واقـع    بنابراين لازم است جمله

حاصل اين كـار شـبه پتانسـيلي     .ا واپوشاني شبه پتانسيل مي گوينداين عمل ر .شود حذف گرددمي 

شـبه پتانسـيل   (گيـرد  مورد استفاده قرار) با هر ساختاري(است كه مي توان در كليه محاسبات بلوري 

  .[٥٤])واپوشيده شده

بـر  بلـور ناشـي از تفـاوت در توزيـع ا     اختلاف ميان پتانسيل يك اتم منزوي و پتانسيل اتم واقع در

الي ابـر الكترونـي   همبسـتگي و هـارتري بـه چگ ـ    -از آنجا كه پتانسيل هاي تبادلي  .الكتروني آنهاست

  :[٥٤]ز شبه پتانسيل توليد شده كم كنيموابسته اند، بنابراين بايد سهم اين دو بخش را ا

)٤٣ – ٣ (          { },( ) ( ) [ ( )] [ ( )]l l total H xc free atom
V r V r V r V rρ ρ= − +  

                                                           
١ . Unscreening 
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پتانسـيل هـارتري،    �� .رفيت استو ظ از الكترون هاي مغزيگالي بار ناشي چ (�)� رابطهين ادر كه 

شـبه پتانسـيل   ، (�)�����,�� و واپوشيده شـده شبه پتانسيل  (�)�� همبستگي، –لي پتانسيل تباد ���

 :را به صورت زير نيز مي توان نوشترابطه اخير . استتمام اتمي 

)٤٤ – ٣ ( { },( ) ( ) [ ( ) ( )] [ ( ) ( )]l l total xc cor val H cor val free atom
V r V r V r r V r rρ ρ ρ ρ= − + + +  

چگالي ابر الكتروني مربوط به الكترون هاي  (�)���� و rدر نقطه چگالي ابر الكتروني مغزي (�)����

  .است rظرفيت در نقطه 

. ناشي از الكترون هاي ظرفيت است اًم واقع در بلور عمدتتغيير بار الكتروني اتم منزوي نسبت به ات

فيت را از رابطه رهمبستگي و هارتري الكترون هاي ظ -است فقط سهم پتانسيل هاي تبادلي لذا لازم 

  .بالا حذف نماييم

)٤٥ – ٣(                  { }, ( ) [ ( )] [ ( )]l total xc val H valV r V r V rρ ρ− +  

 ١دانتقال پذير باش اولاً ؛يد دو ويژگي داشته باشدبا مناسبيك پتانسيل در انتها توجه مي كنيم كه 

اين دو شرط در تقابل بـا   غالباً .بتواند حجم محاسبات را كاهش دهد باشد كه) هموار( ٢كم عمق وثانياً

انتقال پذيري به آن معناسـت كـه    .تخصصين امر استهنر م ،يكديگر مي باشند و انتخاب حالت بهينه

از عواملي كه در  .هاي گوناگون قابل بكارگيري باشد يك اتم در محيطشبه پتانسيل ساخته شده براي 

نيـز مشـخص   ) ٢ – ٣(همانگونه كـه در شـكل    .است crپذيري مؤثر است انتخاب شعاع مغزي انتقال

  .[٥٤]مي شود تابع موج اصلي انتخاب بيشينهدر حوالي بيروني ترين  معمولاً crاست،

                                                           
١ . Transferable 
٢ . Low deep 
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شعاع همان گونه كه مشاهده مي شود . )خط چين( و شبه تابع موج) خط پر(نماي از تابع موج واقعي  ):٢ – ٣(شكل 

 .[٦٥]تبيروني ترين بيشينه تابع موج اصلي قرار گرفته اسناحيه مغزي در حوالي 

 امـا  ،احتمال انتقال پـذيري بيشـتر اسـت    تر وكوچكتر انتخاب شود شبه پتانسيل دقيق  crهر چه

هـر   اما .ي از شبه پتانسيل استفاده مي شوددر فضاي كمتر زيراحجم محاسبات نيز بيشتر خواهد شد 

يكي از راه هاي آزمون  .دقت آن نيز كمتر خواهد بود ليكن بزرگتر باشد حجم محاسبات كمتر و crچه

يري شبه پتانسيل آن است كه نتايج حاصل از شبه پتانسـيل توليـد شـده و پتانسـيل     ميزان انتقال پذ

كه براي توليد شـبه   )پيكربندي اوليه نسبت به(واقعي اتمي را براي پيكر بندي هاي الكتروني متفاوت 

شـبه  انرژي كـل اتمـي را در دو حالـت     لابه عنوان مث. با هم مقايسه نماييم ،استل بكار رفته پتانسي

0.001ت دو حالـت حـدود  واگر تفـا  .محاسبه و با يكديگر مقايسه كنيم تمام اتميو انسيل پت R y 

 امـا نيز قابل قبول است  0.01Ryحدوددر تفاوت  بسيار خوب است وبكار رفته باشد شبه پتانسيل 

 معيار .است انتخاب شده بودن شبه پتانسيل نامناسبمعني  بهانرژي از مقدار اخير زياد بودن اختلاف 

ژي كه در اي از انرموج و شبه تابع موج را در محدودهآن است كه مشتق لگاريتمي تابع  ديگرمتعارف 

آنهـا معيـاري از   پذيري ميزان انطباق . ست با هم مقايسه نماييما كترون هاي الحدود ويژه مقادير انرژ

  .[٦٨]مرغوبيت شبه پتانسيل است

يعنـي شـبه پتانسـيل    . روع يك محاسبه جدي لازمه كار اسـت قبل از ش ،حالت جامد آزمون يتاًنها

نظيـر پـارامتر   (ساخته شده را براي بلور بكار مي بريم و خواصي كه مقادير آنها را از قبـل مـي دانـيم    

   .اييممحاسبه و با تجربه مقايسه نم... ) تعادلي شبكه يا طول پيوند 



نظريه تابعي چگالي                                                                                                                                     فصل سوم   

٥٨ 

 قـرار دارنـد و    مختلفـي اينترنتـي  هـاي   پايگاهدر لف با فرمت هاي متفاوت شبه پتانسيل هاي مخت

بـه توليـد    منـد ما خود نيازدارد كه  داما مواردي نيز وجو استفاده كرد،آنها براي محاسبات از مي توان 

اسـتخراج    pwscfيم از سـايت ه اكرد شبه پتانسيل هايي كه ما در اين پايان نامه استفاده. يمهستآنها 

  .[٦٩]استشده 



  فصل چهارم

  GaNو  AlNبررسي خواص ساختاري و الكتروني نيمرساناهاي خالص 

 

  كوانتوم اسپرسوآشنايي مقدماتي با كد محاسباتي   ١ – ٤

  كوانتوم اسپرسوقابليت هاي زير برنامه هاي   ١ – ١ – ٤

  PWscf يزير برنامه قابليت هاي  ٢ – ١ – ٤

  محاسبات حالت پايه با استفاده از نظريه تابعي چگالي  ١ – ٢ – ١ – ٤  

  اختلالي تابعي چگالي هبا استفاده از نظريبررسي ويژگي هاي پاسخ سيستم   ٢ – ٢ – ١ – ٤  

  محاسبات ديناميك مولكولي ابتدا به ساكن  ٣ – ٢ – ١ – ٤  

  GaN و  AlN بررسي خواص ساختاري و الكتروني  ٢ – ٤

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ٢ – ٤ 

  بهينه سازي انرژي قطع  ١ – ١ – ٢ – ٤    

  در منطقه اول بريلوئن kبهينه سازي تعداد نقاط   ٢ – ١ – ٢ – ٤    

  شبكه محاسبه پارامتر تعادلي  ٢ – ٢ – ٤  

  محاسبه ساختار نواري  ٣ – ٢ – ٤  

  محاسبه چگالي حالات  ٤ – ٢ – ٤  
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 ١كوانتوم اسپرسو محاسباتيبا كد  مقدماتي آشنايي  ١ – ٤

 دهبدسـت آم ـ  و نتـايج  ه شـده مورد كميـت هـاي محاسـب    در اين فصل قبل از اين كه به بحث در

  .معرفي مي كنيم ،كه در اين تحقيق از آن استفاده شده استرا كد محاسباتي  پرداخته شود

باز براي تحقيق در ساختار سته منبع به معناي ب ،اول عبارت زيراز حروف  )Espresso(اسپرسو كد 

  :تشكيل يافته است ،الكتروني، شبيه سازي و بهينه سازي

opEn Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation and 

Optimization 

يك نـرم افـزار شـبه سيسـتم      كوانتوم اسپرسو .است ي ايتاليايينوعي قهوهنام از  برگرفتهاسم اين كه 

، الكترونـي ار براي محاسـبات سـاختار   اين نرم افز .كامپيوتري استمركب از كدهاي  ،پيوتريعامل كام

 نـرم افـزار  همانگونه كه اشـاره شـد،    .باشد ميمناسب ي مواد در مقياس نانو سازشبيه بهينه سازي و 

 پايـه  بـر  از سه زير برنامه كامپيوتري تشكيل شده است كه هـر سـه   است وباز  -منبع  كديك مذكور 

واج ام ـبر حسب براي حل معادلات تك ذره موج توابع  مي باشند كه در آناستوار  نظريه تابعي چگالي

 - نـرم ( همچنين در هر سه برنامه از شبه پتانسيل استفاده شده اسـت  .[٦٩]تخت بسط داده شده اند

  ).٢تصويري افزوده شدهامواج  و هموار -فوق  ،پايسته

  :سه زير برنامه عبارتند ازاين نام 

١. PWscf : Plane Wave Self Consistent Field. 

٢. FPMD : First Principles Molecular Dynamics. 

٣. CP : Car-Parrinello. 

ايـن سـه زيـر    به عبارت ديگـر  و  شباهت زيادي به يكديگر دارندبرنامه زير ورودي و خروجي اين سه 

  .برنامه با يكديگر سازگارند

                                                           
١ . Quantum Espresso   
٢ . Projector Augmented Waves 
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 كوانتوم اسپرسو هاي توانايي هاي زير برنامه  ١ – ١ – ٤

به صورت سري و موازي قابل  ،كار مي كنند ٢شو مكينتا١لينوكس هاي در محيطاين زير برنامه ها 

 قويي بستهمهبراي سيستم هاي و  مي باشند GGA وLDA ، LSDA٣داراي تقريب هاي ، اجرا هستند

  .مي باشند LDA+U داراي تقريب

   PWscf يبرنامه زير توانايي هاي  ٢ – ١ –٤

  استفاده از نظريه تابعي چگالي محاسبات حالت پايه با  ١- ٢ – ١ – ٤

 .شم - كوهن سيستم، ويژه توابع و ويژه مقاديركل انرژي خودسازگار ي محاسبه  )أ 

هـاي  وارد بـر ديـواره   ٥و تنش ٤فاينمن -محاسبه نيروي وارد بر هر اتم با استفاده از قضيه هلمن   )ب 

 .سلول واحد

 ٦.محاسبه قطبيدگي ماكروسكوپيك از طريق فاز بري  )ج 

  .امواج تصويري افزوده شدههموار و  - پايسته، فوق -توليد شبه پتانسيل هاي نرم   )د 

  .خطهمهمكنش اسپين مدار و مغناطش غيررب  )ه 

 .٧ Uد پارامتر هابارمحاسبه   )و 

 ٨نظريه اختلالي تابعي چگاليويژگي هاي پاسخ با استفاده از بررسي   ٢ – ٢ – ١ – ٤

  .ها در هر بردار موجو ويژه بردارفركانس فونون ها محاسبه   )أ 

  .درون اتمي در فضاي واقعيفونون ها و ثابت نيروي محاسبه پراكندگي   )ب 

  .الكتريكمحاسبه بار موثر و تانسور دي   )ج 

                                                           
١ . Linux 
٢ . Macintosh 
٣ . Local Spin Density Approximation 
٤ . Helman-Feynman theorem  
٥ . Stress 
٦ . Berry's phase polarization  
٧ . Hubbard parameter U 
٨ . Density functional perturbation theory 
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  .فونون در فلزات –محاسبه ضرايب برهمكنش الكترون   )د 

  .١سبه سطح مقطع رامان و فرو سرخامح  )ه 

 ٢ابتدا به ساكن ديناميك ملكوليمحاسبات  ٣ – ٢ – ١ – ٤

 .٣پارينلو-كارديناميك مولكولي   )أ 

 .٤ديناميك ميكروكانونيك  )ب 

 .٥ديناميك كانونيك  )ج 

. هاي سلول واحدمراه تغيير ديوارهه اپنهايمر، بهديناميك مولكولي بر روي سطح حالت پايه بورن   )د 

موسـوم بـه   ديناميك مولكولي بورن اپنهايمر با ديناميك مولكـولي كارپـارينلو كـه در دو برنامـه     

FPMD و CPهـا در يـك    در ديناميك ملكولي بورن اپنهايمر ابتدا اتـم . وجود دارد متفاوت است

و ابر الكتروني با استفاده از نظريه تابعي چگـالي بـه    فته مي شوندساكن در نظر گر ،مكان دلخواه

شـود  ها محاسبه مي  فاينمن نيروي وارد بر اتم - با استفاده از قضيه هلمن و درس حالت پايه مي

در مكان جديد گرچه . جابجا مي شوند ٦ورله ها براي يك گام زماني بوسيله الگوريتم دوباره اتمو 

د و مانن ـبراي لحظه اي ساكن مي  شود ند اما فرض ميداراي سرعت غير صفر هستاتم ها گرچه 

فاينمن محاسبه مي شود و اين روند تـا   -در اين مدت دوباره ابر الكتروني همگرا و نيروي هلمن 

 .[٥٣]جايي كه نيرو به كمترين مقدار خود برسد ادامه پيدا مي كند

كـه بـراي اسـتخراج    د باش ـ ديگـر مـي  كدهاي محاسباتي خود شامل يك سري  PWscfزير برنامه 

  :از دها عبارتنكدبعضي از اين . به ترتيبي مشخص اجرا كرد راها آناز ك يهر  خواص بلور بايستي

 ...ويژه توابع و، سيستمحالت پايه كل براي تعيين انرژي  يمحاسبات كد :pw.x  )أ 

                                                           
١ . Infrared and (non-resonant) Raman cross-sections 
٢ . Ab-initio Molecular Dynamics (ab-initio MD) 
٣ . Car-Parrinello molecular dynamics 
٤ . Microcanonical dynamics 
٥ . Canonical dynamics 
٦ . Verlet algorithm 
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 .مربوط به محاسبه ساختار نواريكد محاسباتي  :band.x  )ب 

 .حالات سيستم كد مربوط به محاسبه چگالي :dos.x  )ج 

 .اوربيتال هاي اتميمحاسبه چگالي حالات جزئي كد مربوط به  :projwFc.x  )د 

كـه از   ١خودسـازگار هاي حاصل از محاسبات خودسـازگار و غير زش دادهكد مربوط به پردا :pp.x  )ه 

 .بدست مي آيند dos.xو  pw.xكدهاي محاسباتي 

ايـن فايـل ورودي در واقـع تمـام     . باشـند مـي  ها نيازمنـد يـك فايـل ورودي    ك از اين برنامهيهر 

  ن شـبه پتانسـيل مـورد اسـتفاده را معـي     ظر و همچنين نـوع  نمورد  نوع محاسبات ،مشخصات سيستم

ر يـك از  هدر مورد  ادامهكه در  آورده شده است الف پيوستدر اي از يك فايل ورودي نمونه .مي كند

 ٣و چنـد كـارت  ٢ليسـت ورودي هـر فايـل ورودي از چنـد    . ارائه مي گـردد توضيحاتي  آني قسمت ها

  :تشكيل شده است

   :تشكيل مي شودزير قسمت هاي از ليست ورودي به طور كلي  ،با توجه به پيوست الف

معرفي شـده   تمام زير برنامه هايفايل ورودي در بايد  حتماًليست اجباري است و اين  :control&  )أ 

 :مي باشدشامل موارد زير  اين ليست عموماً .مشخص شود

i. calculation، نواري، محاسبات  نوع محاسبات مانند خودسازگار بودن يا نبودن، محاسبات ساختار

كـه   Pw.x با استفاده از توضيحات مندرج در فايل ورودي . مشخص مي كند ديناميك ملكولي را

كـه نـوع محاسـبات     در صـورتي . ردمشخص ك توانقرار دارد نوع محاسبات را مي  Doc مسيردر 

  .را انتخاب مي كند) scf(سازگارنامه به طور پيش فرض محاسبات خودتعيين نگردد بر

ii. restart_mode ،براي مثال اگر . ي شروع چرخه خودسازگار را معين مي كندنحوهfrom_scratch 

خودكـار  يعني برنامه به طور . دشو، محاسبات از چگالي و توابع موج اتمي شروع مي شودانتخاب 

سازگار دچگالي اوليه را با استفاده از بر هم نهي چگالي هاي اتمي توليد كرده و وارد محاسبات خو

                                                           
١ . Non-conserving 
٢ . Namelist 
٣ . Cart 
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  )ii(در سـطر   شـود اسـتفاده  ) سـازگار غيـر خود ( nscfاز  scfبـه جـاي    )i(اگر در سـطر  . مي كند

. استفاده كرد restartعبارت از  from_scratchبه جاي  براي سرعت دادن به محاسبات، مي توان

در واقع اين بدان معناست كه برنامه محاسبات را از ابتدا شروع نمي كند بلكـه از چگـالي همگـرا    

در و استفاده مي كنـد  ، است شدهو در مسير خاصي ذخيره محاسبه  scfدر مرحله كه قبلاً شده 

  .نتيجه محاسبات با سرعت بيشتري انجام مي شود

iii.  pseudo_dir ،كه در آن شبه پتانسيل اتم هاي مـورد نظـر در سيسـتم     فايليمسير  در اين سطر

 .مشخص مي شوداست، قرار گرفته 

iv.  prefix ، خروجي شامل چگالي، . شوددر اين سطر پسوند تمامي فايل هاي خروجي مشخص مي

بايد توجه شود كه اگر محاسبات مربـوط بـه سـاختار نـواري و     . مي باشد... پتانسل، توابع موج و 

لازم به يادآوري است كه خروجـي  . است بايد اين پسوند تا آخر ثابت بماند سيستم حالاتچگالي 

  .ذخيره مي شوداست مشخص شده ) v(كه در سطر  مسيريهاي برنامه با پسوند مذكور در 

v. outdir ، نتـايج و خروجـي برنامـه در آنجـا ذخيـره شـود        قرار اسـت كه  فايليدر اين سطر مسير

  .مي شود مشخص

مشخصات سيستم، تعداد و نوع شبكه براوه، تعداد و نوع اتم هاي ليست ورودي اين در  :system&   )ب 

اين ليست شامل مـوارد ذيـل   . مشخص مي شود... موجود در سيستم، حالت مغناطيسي سيستم و 

  :است

i. ibravدر فايـل مـورد    مثلاً. ، در اين سطر نوع ساختار شبكه سيستم مورد مطالعه تعيين مي شود

  .وارد شده كه معرف يك ساختار هگزاگونال است ٤عدد نظر 

ii. براي مثال در شبكه . هاي شبكه را مشخص مي كندپارامترfcc فقط مقدارcelldm(1)   بايد تعيين

  .مراجعه شود pw.xبراي اطلاع بيشتر به فايل ورودي . شود

iii. nat ،تعيين مي شود ١در اين سطر تعداد اتم هاي موجود در سلول واحد.  

                                                           
١ . Unit cell 
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iv. ntyp ، در حالت كلي تعداد . ع اتم هاي موجود در سيستم مشخص مي شودانوادر اين سطر تعداد

ع اتـم هـا برابـر اتـم هـاي      انـو ااتم ها، متناظر با يك اتم در جدول تناوبي است و بنابراين تعـداد  

بايد توجه شود كه در برخي موارد نظير بعضي سيستم هاي . در سيستم مي باشدموجود مختلف 

دو يا چند نوع مختلف از يـك اتـم مـي توانـد در سيسـتم      ) پادفرومغناطيسي عمدتاً( مغناطيسي

  .سيل براي آنها نيز تكرار مي شودوجود داشته باشد كه حتي شبه پتان

v. ecutwfc ،در اين سطر انرژي قطع براي بسط تابع موج بر حسب امواج تخت تعيين مي شود.  

  و مشخصــات اجــراي خودســازگار ماننــد تعــداد ورودي اختيــاري اســت ن ليســت ايــ : electron&  )ج 

و در صورتي كه تنظيم را مشخص مي كند ... ي قطري سازي و ، نحوه)i(، دقت همگرايي١چرخه ها

  انتخــاب مشخصــات اجــراي خودســازگار،  ،نشــود توســط كــد محاســباتي بــه طــور پــيش فــرض 

  .شودمي 

كه مطابق بـا   مي باشد نيزشامل چندين كارت فايل ورودي  ،معرفي شدهعلاوه بر ليست هاي ورودي 

  :پيوست الف عبارتند از

اتم، جرم  نمادمورد بررسي مثل ساختار امل مشخصات اتم هاي شكه  ،ATOMIC_SPECIES كارت  )د 

 .استاتمي و شبه پتانسيل آن 

 در اين سطر. ادي را تعيين مي كندكان اتم ها در ياخته قراردمكه  ،ATOMIC_POSITIONSكارت   )ه 

 :كه براي نمونه به دو مورد اشاره مي شود كردمكان اتم ها را به چهار صورت مي توان تعيين 

i. alat  : بر حسب واحد پارامتر شبكهa  يا همانcelldm(1) عنـي سنجيده مي شود، ي x,y,z   نسـبت

  .سنجيده مي شود aبه پارامتر شبكه 

ii. crystal  : هاي پايهاتمها بر حسب بردارمكان در اين حالتa, b, c  تعيين مي گردد.  

ــارت  )و  ــوه، ن K_POINTS ك ــدي  ح ــيم بن ــدي (ي تقس ــش بن ــوئن  ) م ــه اول بريل ــخص مرا منطق   ش

  :دشواين تقسيم بندي به چهار صورت انجام مي  .دكن مي

                                                           
١ . Iteration 
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i. tpiba  : در اين انتخابk  ٢ها بر حسب واحد�/a  كهa  همانcelldm(1)  دنمشخص مي شواست .

  .دنرا مي پوشان ها كل منطقه اول بريلوئن kاين 

ii. automatic  : خودكار يك ناحيه يكنواخت از كد محاسباتي به طور اين حالت درk   ها را انتخـاب

  .مي كند

iii. crystal  :كد ، در اين انتخابk ها را بر حسب مختصات كريستالي انتخاب مي كند.  

iv. gama  : از فقطk=استفاده مي كند ٠.  

  GaNو  AlNبررسي خواص ساختاري و الكتروني   ٢ – ٤

  مقدمه

دمـاي  بزرگـي  بيان شد، اندازه گاف نواري به عنوان يك پارامتر تعيين كننده در  همانگونه كه قبلاً

گـاف نـواري دو    بزرگـي توجـه بـه   بنابراين با  .)١ – ١شكل ( شناخته مي شود DMS تركيبات كوري

نيمرساناي با گاف نـواري  انجام شده در اين پايان نامه روي اين دو  مطالعات ،GaNو  AlN رساناينيم

  .است متمركز شدهپهن 

و نتايج  فته اندقرار گربررسي مورد ي خالص رساناص الكتريكي و ساختاري اين دو نيمدر ابتدا خوا

  .شده استمقايسه  ،گزارش شدهنظري مقادير تجربي و  سايرحاصل با 

  نياز براي انجام محاسبات ورودي موردبهينه سازي پارامتر هاي   ١ – ٢ – ٤

با توجه به توضيحات ارائه شده در ابتداي فصل و همچنين انتخـاب روش شـبه پتانسـيل و امـواج     

  :كنيم توجهچند نكته در اجراي محاسبات به بايد  ،تخت براي انجام محاسبات

ترين مراحـل  مهماز مي باشد كه انتخاب شبه پتانسيل مناسب براي انجام محاسبات  مرحله نخستدر 

تعادلي شبكه به شدت به انتخـاب شـبه   اندازه گاف، شكل ساختار نواري و پارامتر زيرا  .استكار انجام 

انتخاب بايد توجه داشت كه شبه پتانسيل هاي بكار رفته بـراي اتمهـاي   اين در  .وابسته است پتانسيل
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هاي مناسـب بـراي   يكي از معيار .يك تركيب داراي تقريب يكساني در جمله تبادلي همبستگي باشند

با مقادير  ،پارامتر تعادلي شبكهنظير  ،خواص فيزيكي محاسبه شدهانتخاب شبه پتانسيل نزديك بودن 

 - فـوق  شبه پتانسـيل همگي از نوع اين تحقيق در هاي مورد استفاده شبه پتانسيل . تجربي مي باشد

كـه   مي باشـد  GGA بستگي از نوعهم - د و تقريب بكار رفته در آن براي جمله تبادلينمي باشهموار 

   PBE به پتانسـيل را بـه اسـم   ش ـايـن   معمـولاً  كـه  رائـه شـده اسـت   ا ،١پردو، بـورك، انزرهـوف   توسط

  .[٦٠]مي شناسند

  انرژي قطعبهينه سازي   ١ – ١ – ٢ – ٤

بهينه كردن انرژي قطع براي محدود كردن ضرايب بسط امواج تخـت   ،گام دوم در انجام محاسبات

كنيم كه چون ضرايب بسط براي امواج استفاده ميبراي بهينه كردن اين پارامتر از اين نكته . مي باشد

اين ضرايب را براي صفحاتي كه  توانبنابراين مي ،تخت با انرژي جنبشي بالا به تدريج كاهش مي يابند

ي قطع ناميده مي شود، بيشتر مي شود صـفر در نظـر   ژانر حدي، كه اصطلاحاً ز يك مقدارانرژي آنها ا

بنابراين با اين  .انرژي قطع پايين تر استآنها از  كه انرژي جنبشيرا نگه داشت و تنها جملاتي  گرفت

 قطـع به منظور يـافتن انـرژي   . يابدو حجم محاسبات كاهش مي  مي شودكار تعداد توابع پايه محدود 

  انجـام  قطـع متفـاوت    هـاي   براي انرژيسازگار محاسبات خود ،معين k ازاي يك تعداد نقاطهب ،بهينه

مقدار انرژي قطع . بررسي مي شودبر حسب انرژي قطع ته هر ياخكل ميزان همگرايي انرژي  د وگيرمي

بـه   GaNو  AlNبـراي   در ايـن تحقيـق  خودسازگار ي انجام محاسبات خودسازگار و غيربرابهينه شده 

 ٣٠٠، AlNبراي  الكترونيبار چگالي  محاسبه انرژي قطع برايبدست آمد و  Ry ٢٨ و Ry ٣٠ترتيب 

Ry براي و GaN  ،٢٨٠ Ry بـراي را  ي انـرژي قطـع  ر بهينـه يدامق )١ – ٤(شكل . انتخاب شده است 

AlN  وGaN ٨-١٠ميزان همگرايي انرژي ياخته از مرتبه . نشان مي دهد Ry استتخاب شده ان.  

                                                           
١ . Perdew , Burke , Enzerhof (PBE) 
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  . GaN) ب و AlN )الف انرژي قطع برايي بهينه :)١ – ٤( شكل

  بريلوئناول در منطقه  kبهينه سازي تعداد نقاط   ٢ – ١ – ٢ – ٤

به در هر راستا در فضاي وارون k  عد از بهينه كردن انرژي قطع، گام آخر بهينه سازي تعداد نقاطب

انجام شده پك  –مش بندي ناحيه بريلوئن توسط روش منخورست  .استمنظور مش بندي اين ناحيه 

انرژي قطع بهينه شده و ثابت، با افزايش تعداد يك ازاي به، k بهينه كردن تعداد نقاط  براي .[٦٦]است

انـرژي  و ميزان همگرايي  انرژي ياخته را بدست مي آوريم ،بريلوئناول در هر راستا در منطقه  kنقاط 

. نشـان مـي دهـد   ميزان همگرايي انرژي كل سيستم را  )٢ – ٤(شكل  .كنيممي را بررسي كل ياخته 

رساناي مـورد نظـر خـالص اسـت     و غير خودسازگار در حالتي كه نيمسازگار براي انجام محاسبات خود

راي انجـام محاسـبات بـه منظـور بررسـي خـواص       ب. مي باشد ٨بهينه شده در هر راستا  kتعداد نقاط 

 kناحيه بريلوئن را با تعـداد نقـاط    و با توجه به درصد ناخالصي، مرساناهاي آلايش يافتهمغناطيسي ني

اتمـي بـا يـك تقسـيم بنـدي       ٦٤مش بندي منطقه بريلوئن براي ابر شبكه  .كمتري مش بندي كنيم

  .انجام شده است ٤×٤×٤
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  .GaN )ب و AlN )الف در هر راستا در فضاي وارون براي kي تعداد نقاط بهينه :)٢ – ٤(شكل 

  شبكه تعادلي محاسبه پارامتر  ٢ – ٢ – ٤

فيزيكـي كـه قابـل    اولـين كميتـي    ،بعد از بهينه سازي پارامترهاي مورد نياز براي انجام محاسبات

و چگـالي   ساختار نـواري محاسبه  مانند مراحل بعدي محاسبات،انجام استخراج است و مقدار آن براي 

در واقـع ايـن كميـت    . مي باشد) شبكهتعادلي پارامتر (ثابت شبكه  سازيبهينه  است ضروري ،حالات

بهينـه  بـراي  . مـي باشـد   در محاسباتشبه پتانسيل هاي به كار رفته مناسب بودن براي تائيد  يمعيار

پارامتر شبكه تجربي و  نزديك بهشبكه آزمون در مقاديري تعادلي ثابت شبكه، با انتخاب پارامتر  سازي

  ده سنجي )حجم( ثابت شبكهنسبت به و ميزان همگرايي آن انرژي كل ياخته را بدست آورده  ،تغيير آن

بهينه شده در حجم به عنوان  كمينه مي شودازاي آن انرژي كل ياخته كه به حجميدر واقع . ي شودم

دو داراي  تساختار ورتسـاي با توجه به اينكه . آيدمي بدست ثابت شبكه نجا آاز و  شودمي گرفته نظر 

و سپس  شوددر ابتدا يكي را ثابت در نظر گرفته و ثابت شبكه ديگر بهينه مي  ،مي باشدپارامتر شبكه 

مقـادير   )٣ – ٤(شـكل  . شـود ديگر بهينه مـي  و پارامتر  گرفتهمقدار بهينه شده در فايل ورودي قرار 

مقاديري كـه بـراي    .دهدنشان مي  AlN ورتسايتساختار  را براي c/a نسبت و aثابت شبكه ي بهينه 

فق بسيار خوبي با مقادير گزارش شده تجربي در توا مده استبدست آ AlN پارامتر تعادلي شبكه براي

  .)١ – ٤جدول ( است
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 .AlNبراي  c/aي نسبت بهينه) ب و aابت شبكه ي ثبهينه) الف :)٣ – ٤(شكل 

 

بـراي   c/a نسـبت  و aشبكه تعادلي مقادير بهينه شده پارامترهاي  )٤ – ٤(شكل  در به طور مشابه

GaN يرظنمقادير تجربي و  نتايج اين محاسبات و مقايسه آن با )١ – ٤(جدول در . مي شود مشاهده 

  .ارائه شده است

  

 

 .GaNبراي  c/aي نسبت بهينه) و ب aثابت شبكه ي بهينه)الف :)٤ – ٤(شكل 
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  .با مقادير بدست آمده در اين تحقيق GaNو  AlNابت هاي شبكه ثمقايسه مقادير تجربي و تئوري ): ١ – ٤(جدول 

GaN  AlN                               
a (Å)             c (Å)                c/a     a (Å)         c (Å)            c/a        مراجع  

١/٦٢٨             ٥/٢٣٧             ٣/٢١٧  
١/٦٢٦             ٥/١٨٩             ٣/١٩٠ 
١/٦٣٧             ٥/١١٩             ٣/١٢٦ 
----                ----                ---- 

١/٦٠٠٩         ٤/٩٩٨        ٣/١٢٢  
١/٦٠٠٨         ٤/٩٨٢        ٣/١١٢  
١/٥٩٤         ٤/٩٨٨         ٣/١٢٩  
١/٥٩٤         ٤/٩٠٤        ٣/٠٧٢  

  محاسبات حاضر
 [٧٠]مقادير تجربي

  [٧١] PWPPروش 

 [٧٢] FPLMTO١ روش

 

  ساختار نواري حاسبهم  ٣ – ٢ – ٤

سـازگار انجـام   ابتـدا محاسـبات خود  لازم است در براي محاسبه ساختار نواري نيمرساناهاي مذكور 

بعـد از انجـام محاسـبات    نكتـه مهـم   . مشـخص شـود  گيرد تا انرژي فرمي براي رسم سـاختار نـواري   

بـراي محاسـبه نـوار     ٢بريلوئنكاهش ناپذير انتخاب مسير مناسب انتگرال گيري در ناحيه  ،خودسازگار

براي محاسـبات سـاختار   در فضاي وارون مسير انتگرال گيري  )٥ – ٤(شكل  در. هاي انرژي مي باشد

در محاسبات صورت گرفته براي رسـم سـاختار    مشخص شده كه از اين مسير تورتساي ساختارنواري 

  .نواري استفاده شده است

  
  .ساختار ورتسايت بريلوئن براي محاسبات ساختار نوارياول مسير انتگرال گيري در منطقه  :)٥ – ٤(شكل 

                                                           
١ . Full Potential-Linear Muffin Tin Orbital (FP-LMTO) 
٢ . Irreducible Brillioun Zone 
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  .AlNساختار نواري نيمرساناي  :)٦ – ٤(شكل 

  

توسـط كـد محاسـباتي     مـورد مطالعـه  هاي نمونه ساختار نواري ،هاي ضروريبعد از استخراج داده

در شكل به ترتيب  GaNو  AlNنتيجه محاسبات ساختار نواري براي دو نيمرساناي . است بدست آمده

  .نشان داده شده است )٧ – ٤(و  )٦ – ٤(

             
 .GaNساختار نواري نيمرساناي  :)٧ – ٤(شكل 
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   Γدر امتـداد نقطـه   بـور داراي گـاف نـواري مسـتقيم     مزوضوح مشخص است كه دو نيمرساناي به 

. بدسـت آمـده اسـت    eV ٢/٠٢و  ٤/٢eVدر حدود به ترتيب  GaNو  AlNكه اندازه آن براي  مي باشد

به نوع تقريب بكار رفته در  ،[٣٧])eV ٣/٤و  eV ٦/١٦( دليل اختلاف زياد گاف نواري با مقادير تجربي

اما مقادير بدست آمده در مقايسـه بـا ديگـر مقـادير      ،[٧٣]شودمي  همبستگي مربوط –جمله تبادلي 

  .[٧٦-٧٤]تئوري كه از روش شبه پتانسيل بدست آمده است كاملا همخواني دارد

  ١)DOSs( چگالي حالاتمحاسبه   ٤ – ٢ – ٤

ت جزئـي و كلـي بـراي دو    كميت هاي محاسبه شـده در ايـن تحقيـق چگـالي حـالا      ديگر ازيكي 

ي حالات منظور از چگال. مي باشدر در حالت خالص و آلايش يافته با عناصر واسطه نظنيمرساناي مورد 

است كه در اطـراف  حجم در واحد انرژي  دالكتروني در دسترس در واح يك سيستم تعداد حالت هاي

به معني بالا بودن تعـداد  انرژي  نواربالا در يك  DOSيك . [٧٧]يك انرژي مي تواند وجود داشته باشد

نا است كه هـيچ حـالتي   يم بدين معوصفر مواجه ش DOSهرگاه با يك . حالات براي اشغال شدن است

مقدار گاف نواري را نيـز مـي تـوان از نمـودار      معمولاً. ي مورد نظر براي اشغال وجود نداردانرژ نواردر 

 .چگالي حالات بدست آورد

مقدار گاف ايجاد شده بين نوار ظرفيت  AlNدر نمونه بدون آلايش ) الف – ٨ – ٤(طابق با شكل م

مقـدار گـاف بـراي    ) ب – ٨ – ٤شكل (از به طور مشابه  و مي باشد ev ٤/٢٩و نوار رسانش در حدود 

GaN  ٢/٠٢در حدود ev  روي ساختار نواري بدست آورديم برابر اسـت مي باشد كه با مقاريري كه از. 

كه در شكل به صورت خط عمـودي   نقطه مرجع انرژي در نظر گرفته شده استانرژي فرمي به عنوان 

  .است مشخص شدهبين نوار ظرفيت و نوار رسانش 

                                                           
١ . Density of  States (DOSs) 
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  .GaN) و ب AlN) الفبراي  چگالي حالات كلي: ) ٨ – ٤(شكل 

هـيچ قطـبش اسـپيني در     ،ي بدون آلايشهامشخص است در نمونه) ٨ – ٤(از شكل طور كه همان

 پـايين اسپين و ) ١اسپين اكثريت( لابااسپين مربوط به گاف نواري مشاهده نمي شود و چگالي حالات 

. خود نشـان نمـي دهنـد    هيچ خصلت مغناطيسي ازبا هم برابر بوده و مواد مورد نظر  )٢اسپين اقليت(

ممكن كه است هر دو ماده شبيه به هم شكل كلي چگالي حالات براي مي شود، همانطور كه مشاهده 

ولي در مقدار گاف نواري با يكديگر اخـتلاف  باشد ختار بلوري دو نيمرسانا يكي بودن سا دليلاست به 

انـدازه گـاف بـين    . به تراز فرمي نزديكتر مي باشد GaNهمچنين چگالي حالات نوار ظرفيت در . دارند

  .مي باشد eV ٠/٦٩و  eV ٢/٣١برابر  GaNو  AlNبراي نوار ظرفيت و تراز فرمي به ترتيب 

نيمرسـاناي  بـراي  بالا  چگالي حالات مربوط به حالت هاي با اسپين) ١٠ – ٤(و ) ٩ – ٤(در شكل 

AlN  اتم هاي اسپين بالاي چگالي حالات جزئي ، به همراهN و Al  شـده اسـت  مقايسه با هم و رسم .

 .هاي تشـكيل دهنـده تركيـب بوجـود مـي آيـد      چگالي حالات كلي از جمع چگالي حالات جزئي اتم 

مقايسه در  Nاتم  ٢s اوربيتالمربوط به  چگالي حالاتمشاهده مي شود ) ٩ – ٤(از شكل همانگونه كه 

كه ايـن موضـوع بـه جايگزيـدگي      ناچيز است eV ١٠تا  eV ٨-ي انرژي در محدودهآن  ٢p اوربيتالبا 

در نوارهاي انـرژي   اوربيتالاين مي توان گفت كه در واقع  .اشاره دارد Nاتم  ٢s اوربيتالالكترون هاي 

هـم در نـوار    Nاتـم   ٢p اوربيتـال چگالي حالات مربـوط بـه   . تري از نوار ظرفيت قرار گرفته اند پايين

                                                           
١ . Majority spin 
٢ . Minority spin 
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در بيشـتر   اوربيتـال غير صفر مي باشـد در حـالي كـه ايـن     داراي مقدار و هم در نوار رسانش ظرفيت 

بنابراين مي توان گفت كـه عمـده رفتـار الكترونهـاي نـوار      . قرار گرفته اندظرفيت  وارنمحدوده انرژي 

  .مي باشد Nاتم  ٢p اوربيتال ظرفيت مربوط به الكترون هاي

  

  

 Nو اتم  AlNحالات كلي و جزئي با اسپين بالا مربوط به چگالي  :)٩ – ٤(شكل 

و  ٣s هـاي  اوربيتـال ، چگالي حالات مربوط به )١٠ – ٤(و با توجه به شكل با اين رفتار  در مقايسه

٣p  اتمAl       هم در نوار ظرفيت و هم در نوار رسانش قرار دارند كه شـباهت رفتـار الكتـرون هـاي ايـن

اي توجه به چگالي حالات قابـل ملاحظـه  آزاد نشان مي دهد و با  ها را به الكترون هاي تقريباً اوربيتال

 ٣sاوربيتال را بيشتر به الكترون هاي  AlNنيمرساناي  دخواص ترابركه در نوار رسانش دارند مي توان 

  .نسبت داد Alاتم  ٣pو 
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  . Alاتم  و AlNمربوط با اسپين بالا چگاالي حالات كلي و جزئي  :)١٠ – ٤(شكل 

 Nاتم  ٢s اوربيتالچگالي حالات مربوط به ، )١١ – ٤( و با توجه به شكل GaN نيمرساناي در مورد

گرفت كـه ايـن حالـت در    صفر بوده و مي توان نتيجه  تقريباًچه در نوار ظرفيت و چه در نوار رسانش 

 اوربيتالچگالي حالات مربوط به . يع شده استتوز )ev ١٠-انرژي پايين تر از  يمحدوده( ناحيه مغزي

٢p  اتمN  چگـالي حـالات   ) ١٢ – ٤(شـكل  در  .اسـت  بيشتر رسانشظرفيت در مقايسه با نوار نوار در

چگالي حـالات  . نشان داده شده است GaNو چگالي حالات كلي  Gaاتم  ٤pو  ٤sهاي  اوربيتالجزئي 

نـوار   GaNمـورد   در .اسـت بيشـتر  نسبت بـه نـوار ظرفيـت    در نوار رسانش  اوربيتالمربوط به اين دو 

ظرفيت مي باشد در حالي كه نوار  Nاتم  ٢sو  ٢pو  Gaاتم  ٤pو  ٤s اوربيتال هايرسانش مخلوطي از 

  كـه در ايـن مـورد نيـز      اسـت  Gaاتـم   ٤p اوربيتالجزئي و مقدار  Nاتم  ٢p اوربيتالبيشتر مربوط به 

  .دهيمنسبت  Nاتم  ٢p اوربيتالظرفيت را بيشتر به الكترونهاي رفتار الكترونهاي مي توانيم 
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  .N و اتم GaNبا اسپين بالا مربوط به  چگالي حالات كلي و جزئي :)١١ – ٤(شكل 

 

  
  .Gaو اتم  GaNين بالا مربوط به اسپ چگالي حالات كلي و جزئي :)١٢ – ٤(شكل 
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  نتيجه گيري

بعد از بهينه سازي پارامترهاي ضروري براي انجام محاسبات، با انجام محاسبات خودسازگار و غيـر  

شبكه، ساختار نواري و چگالي حـالات كلـي و جزئـي بـراي دو نيمرسـاناي      تعادلي خودسازگار پارامتر 

در مقايسه با  مطالعهاين مقادير ثابت شبكه بدست آمده از محاسبات  .بدست آمد GaNو  AlNخالص 

با انجام محاسبات ساختار نواري مشخص شـد  . ار خوبي استيدر توافق بسگزارش شده مقادير تجربي 

محاسبه چگالي حالات كه چگونگي توزيع دو نيمرساناي مذكور داراي گاف نواري مستقيم بوده و با كه 

گاف نواري  هيچ قطبش اسپيني درو نوار رسانش نشان مي دهد، در نوار ظرفيت را الكترون ها حالات 

 نمي باشندمغناطيسي  اصيتداراي خ ،هاي بدون آلايش مواد مورد نظربنابرين نمونه. مشاهده نگرديد

اسـپين  و ) اكثريـت (به عبارت ديگر چگالي حالات اسـپين بـالا    .و از نظر اسپيني كاملا خنثي هستند

  .يكسان هستند) اقليت(پايين 



 فصل پنجم

  نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شده مغناطيسي بررسي خواص ساختاري و

  

  ها DMSبهينه سازي محاسبات به منظور بررسي خواص   ١ – ٥

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ١ – ٥  

  انتخاب جايگاه مناسب براي آلايش مواد مغناطيسي  ٢ – ١ – ٥  

  كه در نمونه هاي آلايش يافتهبهينه سازي پارامترهاي شب  ٣ – ١ – ٥  

  AlN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ١ – ٣ – ١ – ٥    

  GaN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ٢ – ٣ – ١ – ٥    

  در اثر ميدان بلوري اتم هاي ناخالصي در نيمرساناي ميزبان dشكل گيري اوربيتال   ٢ - ٥

  خواص مغناطيسي و چگالي حالات نيمرساناهاي آلايش يافته  ٣ –٥

  AlN:TM نيمرساناهاي بررسي خواص مغناطيسي  ١ – ٣ –٥  

  AlN:TM بررسي فاز پايدار حالت پايه  ١ – ١ – ٣ – ٥    

  AlN:TMبررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي   ٢ – ١ – ٣ – ٥    

  GaN:TM نيمرساناهاي بررسي خواص مغناطيسي  ٢ – ٣ – ٥  

  GaN:TM بررسي فاز پايدار حالت پايه  ١ – ١ – ٣ – ٥    

  GaN:TM بررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي  ٢ – ١ – ٣ – ٥    
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  ها DMSمحاسبات به منظور بررسي خواص بهينه سازي   ١ – ٥

  مقدمه

همان گونه كه در فصل . مورد بررسي قرار گرفتند GaNو  AlNدر فصل قبل دو نيمرساناي خالص 

آلايش بـا  سانا به عنوان ماده ميزبان مناسب جهت اين دو نيمرپهن،  نواري، به دليل گاف اول بيان شد

با درصـد   Feو  Cr ،Mnدر اين فصل اثر آلايش عناصر مغناطيسي . نده اعناصر مغناطيسي انتخاب شد

در ابتدا پارامترهاي لازم براي انجام . هاي متفاوت روي اين دو نيمرسانا مورد بررسي قرار خواهد گرفت

نكته اساسـي قبـل از    .دنشبكه در حالت آلايش يافته بدست مي آي ده و ثابت هايشبهينه  ،محاسبات

نيمرسـاناي   سـاختار  مغناطيسـي در  اتم هـاي شروع محاسبات انتخاب جايگاه مناسب براي جانشيني 

  .مي باشدميزبان 

  بهينه سازي پارامترهاي ورودي  ١ – ١ – ٥

مغناطيســي خــواص در انجـام محاســبات خـود ســازگار و غيـر خــود ســازگار بـه منظــور بررسـي      

نمـي كنـد امـا بـه منظـور افـزايش دقـت        چنداني مقدار انرژي قطع تغيير  ،نيمرساناهاي آلايش يافته

ه داده شـد افـزايش   Ry ٤٠و  Ry ٤٥بـه ترتيـب تـا     GaNو  AlNطع براي مقادير انرژي ق ،محاسبات

براي مـش بنـدي    وئندر منطقه اول بريل kپارامتر بعدي در انجام محاسبات، انتخاب تعداد نقاط . است

. در اين منطقه كاهش مي يابـد  kتعداد نقاط  ،با توجه به درصد آلايش مورد نظر. مي باشداين ناحيه 

نسبت به حالـت بـدون   در فضاي واقعي علت اين موضوع افزايش اندازه بردارهاي پايه شبكه قراردادي 

 ر فضـاي وارون و متعاقـب آن  اول بريلـوئن د  منطقـه  دنشتر وچكآلايش مي باشد كه اين امر باعث ك

 kتعداد نقاط آلايش، % ٦/١٢٥ بانمونه  عنوانبه . استبراي مش بندي اين ناحيه  kكاهش تعداد نقاط 

  .كاهش مي يابد ٤به  ٨در هر راستا از 
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  جايگاه مناسب براي آلايش مواد مغناطيسي انتخاب  ٢ – ١ – ٥

ارامترهاي مورد نياز بـراي انجـام محاسـبات،    آماده سازي فايل ورودي و انتخاب پاز ي پس بعدگام 

. انتخاب جايگاه مناسب براي جانشيني عناصر مغناطيسي مورد نظر در نيمرسـاناي ميزبـان مـي باشـد    

جاي اتم هـاي تشـكيل   به مغناطيسي  اتم هايي كه هاي تار محاسبات خودسازگار در حالاين كبراي 

در تمـامي محاسـبات   . شـده اسـت  رژي آنهـا مقايسـه   ه و انشددهنده ماده ميزبان قرار ميگيرد، انجام 

كـاتيون   نشـيني جا بـه مغناطيسـي تمايـل    اتـم هـاي   GaNو  AlN تركيبـات  صورت گرفته در مـورد 

 Ry ٨-١٠درجه همگرايي از مرتبه ( سيستمكل با مقايسه انرژي . )Gaيا  Al(دارند نيمرساناهاي مذكور

بـه  ي سيستم در موقعيتي كه اتم هاي مغناطيسي در دو جايگاه مذكور انرژ )در نظر گرفته شده است

نشـان  ) ١ – ٥(در جدول كل سيستم مقادير انرژي . مي نشينند پايين تر مي باشد Gaو  Alجاي اتم 

مغناطيسي در جايگاه  عناصربعضي از نكته قابل توجه در انجام محاسبات هنگاهي كه . داده شده است

همگرا نمـي شـود   تا مقدار مورد نظر يستم براي اين حالت قرار مي گيرند اين است كه انرژي س N اتم

گيـرد را   قـرار مـي   Nمغناطيسي در محـل   عناصركه اين موضوع عدم پايداري سيستم در حالتي كه 

با توجه به نتايج بدست آمده، تمام محاسبات انجام شده در ايـن تحقيـق بـا جانشـين     . نشان مي دهد

  .صورت گرفته است GaNو  AlNدر نيمرساناي  Ga و Alكردن عناصر مغناطيسي به جاي اتم 

  مغناطيسي در جايگاههاي ممكنازاي يك اتم به تم و ممان مغناطيسي كلمقاديرانرژي كل سيس): ١ – ٥(جدول 

  فاز پارامغناطيس
)Ry(  

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

  فاز فرومغناطيس
)Ry(  

ممان مغناطيسي كل 
/B cellµ AlN:TM  

-١٣٦٤/٩٦٣١٣٤٣٧ 
-------  

-١٤٣٤/٤٧٣٥١٦٧٠  
-------  

-١٣٦٥/١١٨٨١١٥٦ 
-١٣٤٧/٨٦٢٩٩٤٠١  
-١٤٣٤/٦٥٨٨٦٢٦٦  
-١٤٢٠/٠٠٠٣٧٨  

-١٣٦٥/١١٩٧٠٠٥١ 
-١٣٤٧/٨٧٦٩٧٧٩٣  
-١٤٣٤/٦٥٩٥٢٢٢١  
-١٤٢٠/٠١٨٧٢٦  

٣/٠٠  
٣/٠٠  
٤/٠٠  
٤/٠٠  

Cr Al  

Cr N  
MnAl 

MnN 

   GaN:TM                                         
-٦٣٢٤/١٩٢٢٩٣٩٣  

------ 
-٦٣٩٣/٦٦٣٥٦٤٢٦ 

------ 

-٦٣٢٤/٣٤٥٥٥٣١٥ 
------ 

-٦٣٩٣/٨٦٠٣٥٧٦٩ 
------ 

-٦٣٢٤/٣٤٧٦٥٢٤١ 
------- 

-٦٣٩٣/٨٦٢٣٢٧٠٢ 
------- 

٢/٩٨ 
------- 
٤/٠٠ 

------- 

CrGa 
CrN 

MnGa 
MnN 
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  لايش يافتهآدر نمونه هاي  پارامترهاي شبكهبهينه سازي   ٣ – ١ – ٥

د، بررسي مي شـو  كميت فيزيكي كه بعد از تنظيم پارامترهاي ورودي جهت انجام محاسبات اولين

پـي  بـراي   .مغناطيسي در ماده ميزبان مي باشد عناصرنفوذ  ثابت شبكه و چگونگي تغييرات آن در اثر

در نظر گرفتـه   اتمي با ساختار ورتسايت يك سلول واحد چهار، رات ثابت شبكهچگونگي تغييبردن به 

در بررسـي  . قـرار ميگيـرد   )Gaيا  Al( كه در آن يك اتم مغناطيسي به جاي كاتيون ماده ميزبان هدش

عناصـر  يوني شعاع اندازه مي تواند  ،بر ثابت شبكهپارامتر تاثير گذار مشخص شد كه هاي انجام گرفته 

بعضـي از  ) ٢ – ٥(در جـدول   .باشـد نيمرسـانا  تشـكيل دهنـده    هـاي  يونمغناطيسي نسبت بـه كـات  

اتم هاي ناخالصي همچنين و  GaNو  AlNنيمرساناهاي  اتمشخصات اتم هاي شركت كننده در تركيب

بترتيب  آمده است،) ٢ – ٥(كه در جدول  ،HS٢و  LS١ نمادهاي لازم به ذكر است كه. ارائه شده است

ايـن  در شـده   معرفـي تمـامي اتـم هـاي    . مي باشدين و بيشترين اسپين حالت كمترين اسپبه معناي 

  شـركت  مـورد نظـر   تركيـب نيمرسـاناهاي   در به عنوان آنيـون   Nاتم همچنين و  ٣+با ظرفيت جدول 

 .[٧٨]مي كنند

 

  .[٧٨]مورد مطالعه تشكيل دهنده تركيباتاتم هاي  مشخصاتبعضي از  :)٢ – ٥(جدول 

  نماد اتمي  آرايش الكتروني  )pm( ٢+X يونيشعاع   )pm(  ٣+X شعاع يوني  
٥٣/٥  ----  [Ne]٣s ٢,٣p١٣  ١Al 

٧٣  ٦١/٥ LS, ٨٠ HS  [Ar]٣d ٥,٤s٢٤  ١Cr  

٥٨ LS, ٦٤/٥ HS ٦٧  [Ar]٣d ٥,٤s٢٥  ٢Mn  

٥٥ LS, ٦٤/٥ HS  ٦١ LS, ٧٨ HS  [Ar]٣d ٦,٤s٢٦  ٢Fe  

٦٢  ----  [Ar]٣d ١٠,٤s٢,٤p١  
٣١Ga 

  

 

                                                           
١ . High Spin (HS) 
٢ . Low Spin (LS) 
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٨٣ 

   ١AlN:TMاي شبكه ابت هث بررسي  ١ – ٣ – ١ – ٥

، بـه انـدازه   ثابت شبكه اتروند تغيير ،)٣ – ٥(و  )٢ – ٥(هاي ارائه شده در جدول با توجه به داده

  همانگونـه كـه از جـدول    بـراي مثـال   . داردوابستگي مسـتقيم   جود در تركيباتم هاي موشعاع يوني 

اي مغناطيسي رقيق شده در نيمرسان) TM(شعاع يوني اتم هاي فلزات واسطه  ،مشخص است) ٢ – ٥(

AlN:TM ، ميزبان نيمرساناي نسبت به شعاع يوني كاتيون)Al(  همـانطور  بنـابراين  بيشتر مي باشد و

 AlNنيمرساناي خالص در مقايسه با  AlN:TMكه انتظار مي رود ثابت شبكه نيمرساناي آلايش يافته 

بـه ترتيـب    AlNنيمرساناي خالص براي  cو  aمحاسبه شده شبكه  هاي مقادير ثابت. افزايش مي يابد

٣/١٢٢ Å  ٤/٩٩٨و Å مشاهده شده براي  يبيشترين ثابت شبكه )٣ – ٥(با توجه به جدول . مي باشد

سه اتم به بيشترين شعاع يوني كه اين اتم در بين  با توجه .است Mnحالتي است كه اتم ناخالصي فلز 

به اين مطلب ، )شركت كند اسپين بيشترين ابدر تركيب مورد نظر  Mnبا اين فرض كه (ناخالصي دارد 

  .دباشمنطقي مي نظر 

  

  .اتم مغناطيسي در نيمرساناي ميزبانمقادير ثابت شبكه محاسبه شده بعد از آلايش  :) ٣ – ٥(جدول 

GaN:TM                    AlN:TM                         
a(Å)             c(Å)                c/a    a(Å)               c(Å)                c/a        

١/٥٨٥            ٥/٠٢١              ٣/١٦٨  ١/٦٣٠             ٥/٢٢٨          ٣/٢٠٧     Chromium (Cr)  

١/٥٨٠            ٥/٠٣٩              ٣/١٨٩  ١/٦٢٨              ٥/٢٧           ٣/٢٣٨     Manganese (Mn)  

١/٥٨٨             ٥/٠٢٠              ٣/١٦٥  ١/٦٣١            ٥/٢٣١           ٣/٢٠٧     Iron (Fe)  
  

قبيـل  از  يهـاي نمونـه افـزايش در ثابـت شـبكه بـراي      ،با توجه به مطالب بيان شده در فصـل اول  

AlN:Cr ين نكته مهم اشاره اين موضوع به ا. كه به طور تجربي بررسي شده اند نيز مشاهده شده است

ده حد مجاز غلظت براي حلاليت اين مـا (% ١٥در درصدهاي ناخالصي كمتر از  Crواسطه  دارد كه اتم

در  اي ميزبان قرار گيرد و احتمال اين كه ايـن فلـز  نكاتيون نيمرساجاي به ترجيح مي دهد ) AlNدر 

                                                           
١ . Transition metal 
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٨٤ 

به عبارت ديگر  .[٧٩]قرار گيرد كم است )بين جايگاهي(اي درون شبكهمحل هاي ذكر شده در درصد 

به  يخالصاست كه تعيين مي كند يون نا يملاكثابت شبكه يا كاهش افزايش در بررسي هاي تجربي، 

همچنين در تحقيقات نظـري   .دريگمي قرار در نيمرساناي ميزبان اي يا درون شبكه ١صورت جانشيني

  .[٨٠]گزارش شده استافزايش ثابت شبكه  AlN:TMبعضي از تركيبات صورت گرفته روي 

  GaN:TMبررسي ثابت هاي شبكه   ٢ – ٣ – ١ – ٥

بر . آوري شده استگرد) ٣ – ٥(در جدول  GaN:TM ثابت هاي شبكه براي نيمرساناي مغناطيسي

 GaNهـاي بـر پايـه     DMSاست، ثابت هاي شـبكه بـراي    AlN هايي كه ماده ميزبان آن DMSخلاف 

شـبكه  هـاي  مقادير ثابـت  . كاهش يافته است ،Mn، به جز در مورد لايش آنآي بدون نسبت به نمونه

ثابت شـبكه در  علت كاهش . دنشمي با Å ٥/٢٣٨=cو  Å ٣/٢١٧=a ،خالص GaNبراي محاسبه شده 

جانشـين شـده   شعاع يوني اتم مغناطيسي كمتر بودن به تواند مي  Feو  Crلايش يافته با آنمونه هاي 

تـري  گكه شعاع يـوني بزر  Mnدر حالي كه ثابت شبكه براي آلايش . باشد Gaنسبت به اتم در تركيب 

لايه  تجربي رويكه به صورت  يتحقيقاتثابت شبكه در  افزايش. دارد افزايش يافته است Gaبه نسبت 

  .[٨١]استنيز مشاهده شده  انجام گرفته است GaAs:Mn هاي

  اتم هاي ناخالصي در نيمرساناي ميزبان  dشكل گيري اوربيتال   ٢ - ٥

و  dبـرهمكنش الكتروسـتاتيكي بـين اوربيتـال اتمـي      ( ٢ميدان بلوريدر اثر برهمكنش  dاوربيتال 

در يـك شـبكه بـا تقـارن     ) به دليل تقارن شبكه بلـوري يون مغناطيسي  ي اطرافها٣ليگاند pاوربيتال 

برهمكنش و با توجـه بـه   در اثر اين . [٨٢]شكافته مي شوند t٢gو  egبه دو دسته اوربيتال وجهي چهار 

 همپوشـاني بـا  پايين تر مي آيند و هيچ انرژي  از نظر egاوربيتال هاي شبكه بلوري،  چهاروجهيتقارن 

همپوشـاني  با ليگاندهاي اطـراف   t٢gيتال هاي باوردر حالي كه  ؛نخواهند داشتخود هاي اطراف ليگاند
                                                           
١ . Substitution 
٢ . Crystal-field 
٣ . Ligand 



ي نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شدهمغناطيس وبررسي خواص ساختاري                                                                    پنجمصل ف   

٨٥ 

ت ايـن  ي ـبـه طـور شـماتيك موقع   ) ١ – ٥(در شـكل   .كرده و انرژي اين اوربيتال ها افزايش مي يابـد 

) ٢ – ٥(در شـكل   .نشـان داده شـده اسـت   نسبت به هـم   ،ميدان بلوريدر اثر شكافتگي  ها، اوربيتال

محورهاي نيمساز در امتداد  �٣dاوربيتال  سه. [٨٢]نشان داده شده استها ين اوربيتال اكل فضايي ش

بـه   .در امتداد محورهاي اصلي توزيـع شـده انـد    �٣dاوربيتال  دواند در حالي كه اصلي گسترش يافته

در ايـن   د و تقـارن نمـي باش ـ  كه داراي سـاختار ورتسـايت   AlNو  GaNعبارت ديگر در نيمرساناهاي 

 ١هيبريـد  Nاتم  pاتم هاي ناخالصي با اوربيتال  �٣d هاي سه تايي ، اوربيتالساختار چهاروجهي است

نكه برهمكنشي بـا  ايبدون  �٣dو سطح انرژي آنها تغيير مي كند در حالي كه اوربيتال هاي  دشونمي 

  .[٨٢,٨٣]ي مي ماندهاي اطراف داشته باشند سطح انرژي آنها بدون تغيير باقتال ليگانداوربي

  
 .در يك شبكه با تقارن چهاروجهي ميدان بلوريدر اثر  dشكافتگي اوربيتال  :)١ – ٥(شكل 

 
  

  
در حالتي كه  III-N تركيبات گروهي آلايش يافته در فلزات واسطه ٣dاوربيتال  شماتيك شكل گيري :)٢ – ٥(شكل 

  .[٨٢]اندتقسيم بندي شده ) Td(تقارن چهاروجهي يك توابع موج در
                                                           
١ . Hybrid  
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٨٦ 

  

  
در نوار ظرفيت و گاف  �٣dهاي  اوربيتالو ) d(xy), d(yz), d(zx)(اتم ناخالصي  �٣d اوربيتال هايموقعيت  :)٣ – ٥(شكل 

  .[٨٣]نيمرساناي ميزبان نواري

در اثر هيبريد شدن با اوربيتال  �٣dاوربيتال هاي سه تايي ) ٣ – ٥(با توجه به مطالب بالا و شكل 

حالت پيونـدي در نـوار    .تقسيم مي شوند) ta( ٢و آنتي پيوندي) tb( ١پيونديبه دو حالت  Nاتم  pهاي 

نيـز   �٣dدوتايي بتال هاي ياور. گرفته استقرار  ظرفيت و حالت آنتي پيوندي در نزديك نوار رسانش

ميـان  در  و هثابـت مانـد   اهيبريد كنند، سطح انرژي آنهليگاندهاي اطراف خود  اوربيتال بابدون اينكه 

  .[٨٣]مي گويند ٣به اين حالت ها، حالت هاي غيرپيوندي. رنديگمي گاف نواري قرار 

  

  

  

  

                                                           
١ . Bonding state 
٢ . Anti-bonding state 
٣ . Non-bonding state 
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٨٧ 

  و چگالي حالات نيمرساناهاي آلايش يافتهخواص مغناطيسي   ٣ – ٥

  مقدمه

ه در فصل قبل نيز اشاره شد، چگالي حالات مفهوم پر اهميتي است كه خواص فيزيكي همانگونه ك

بسياري از خواص . [٧٧]ترابرد و خواص مغناطيسي را توصيف مي كند مهمي مثل جذب نوري، خواص

مغناطيسي مورد نظر كه در اين پايان نامه مورد بررسـي قـرار گرفتـه اسـت مثـل رفتـار مغناطيسـي        

كه در ادامه بطـور  ، ٢اسپيني چرخشگاف  و ١فلزي –نيم ، گاف ميدان بلوريسيستم، مقدار شكافتگي 

بـا  . ز بررسي چگالي حالات كلي و جزئي محاسبه شده بدسـت مـي آيـد   اكامل توضيح داده مي شود، 

در گـاف نـواري و در    GaNو  AlNمشخص است كه در نيمرساناهاي خـالص  ) ٨ – ٤(توجه به شكل 

اقليـت داراي   به عبارت ديگر اسپين اكثريـت و . سطح فرمي هيچ حالتي براي اشغال شدن وجود ندارد

امـا بـا آلايـش    . ز نظر اسپيني جهت گيري خاصي را نخواهد داشتچگالي حالات يكسان بوده و ماده ا

ترازهـاي انـرژي در گـاف نـواري و      ،از يك فلز واسـطه در نيمرسـاناهاي ذكـر شـده    %) ٣(درصد كمي 

ترازهاي انرژي ظاهر شده در گاف نواري و تـراز فرمـي   . تراز فرمي ظاهر مي شودنزديكي در  مخصوصاً

آيند بوجود مي Nاتم  pكه در اثر هيبريد شدن با اوربيتال  مي باشد سطهوافلزات  dبه اوربيتال مربوط 

ند كه باعث ايجاد رفتار مغناطيسي در نيمرسـاناي  هستاين ترازها همان حالت هاي قطبيده اسپيني و 

  .ميزبان مي شود

  

  

  

                                                           
١ . Half-metallic gap 
٢ . Spin-flip gap  
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٨٨ 

  AlN:TMساناهاي خواص مغناطيسي نيمر بررسي ١ – ٣ – ٥

 AlN:TM هحالت پاياز پايدار ف  ١- ١ – ٣ – ٥

مقادير . تعيين مي شودپايدار سيستم با هم، فاز  با محاسبه مقادير انرژي كل سيستم و مقايسه آنها

 سـه انرژي حالت پايه سيستم در سه فاز فرومغناطيس، آنتي فرومغناطيس و پارامغنـاطيس بـراي هـر    

و اين مقادير ايسه مق )٥ – ٥(در جدول . ه شده استئارا) ٤ – ٥(محاسبه و در جدول  خالصيعنصر نا

 ارائـه به منظور تشخيص فاز پايدار حالت پايـه سيسـتم   مغناطيسي مختلف حالت هاي انرژي اختلاف 

در نظـر گرفتـه شـده     Ry ٨-١٠مقدار همگرايي انرژي سيستم از مرتبـه  قابل ذكر است كه  .شده است

در غلظت هاي  Mnو  Crآلايش يافته با  AlNفاز پايدار حالت پايه  ،مشخص استهمان طور كه . است

علاوه بر اين، حالت آنتـي فرومغنـاطيس در دو تركيـب     .[٨٠,٨٤]مورد مطالعه فرومغناطيس مي باشد

در مقايســه بــا ســه فــاز  AlN:Feدر مــورد . ذكــر شــده پايــدارتر از حالــت پارامغنــاطيس مــي باشــد

  آنتـي فرومغنـاطيس   پارامغناطيس، فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس، فاز پايدار حالت پايـه سيسـتم   

اخـتلاف   .اسـت داراي انرژي پـايين تـري    فرومغناطيس از حالت پارامغناطيس و حالت [٨٥]مي باشد

 دلالـت انرژي زياد بين حالات فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس با حالت پارامغناطيس به ايـن نكتـه   

دو فـاز فرومغنـاطيس و    دارد كه حالت پايه سيستم نمي تواند پارامغناطيس باشد و در ايـن تركيبـات  

  .تعيين حالت پايه سيستم در رقابت مي باشندنتي فرومغناطيس هستند كه براي آ

ازاي يك اتم ختلف و ممان مغناطيس كل سيستم بهانرژي سيستم در حالت هاي مغناطيسي م :)٤ - ٥(جدول 
 .ناخالصي

ممان مغناطيسي 
��( كل ����⁄(  

������� 
)mRy(  

ز پارامغناطيس فا
)Ry( 

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

فاز فرومغناطيس 
)Ry(  AlN:TM 

١٣٦٥/١١٩٧٠٠٥١-  ١٣٦٥/١١٨٨١١٥٦-  ١٣٦٤/٩٦٣١٣٤٣٧-  ٠/٨٩-  ٣/٠٠  Cr 

١٤٣٤/٦٥٩٥٢٢٢١-  ١٤٣٤/٦٥٨٨٦٢٦٦-  ١٤٣٤/٤٧٣٥١٦٧٠-  ٠/٦٦-  ٤/٠٠  Mn  

١٥٢٣/٨٧٣٩٥٤٣٩-  ١٥٢٣/٨٧٤١٠٢٧٨-  ١٥٢٣/٦٥٧٢٠١٠٥-  ٠/١٥+ ٠/٠  Fe  
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٨٩ 

  .در حالت هاي مغناظيسي متفاوت AlN:TMايسه انرژي حالات پايه قم): ٥ – ٥( جدول

AlN:Fe  AlN:Mn  AlN:Cr  )mRy(  

+٠/١٥  

-٢١٦/٧٥  

-٢١٦/٩٠  

-٠/٦٦  

-١٨٦/٠٠  

-١٨٥/٣٤  

-٠/٨٩  

-١٥٦/٥٦  

-١٥٥/٦٧  

������� 

������ 

������� 

 

از بحث برانگيزترين مباحث علمـي در زمينـه   توضيح چگونگي نظم مغناطيسي سيستم هنوز يكي 

، پرش p - d، هيبريد ١زيرا پارامترهاي زيادي مثل برهمكنش حامل هاي القائي. اسپينترونيك مي باشد

مـي توانـد بـر چگـونگي نظـم      . . . اسـپين پـايين و   خالي از حالت هاي اسپين بالا به حالت  ٢الكترون

با اين حال نظم مغناطيسي حالت پايـه توسـط جفـت    . [٨٦]مغناطيسي حالت پايه سيستم مؤثر باشد

شدگي ممان هاي مغناطسيي مربوط به يونهاي مغناطيسي تعيين مي شود، كه اين جفت شـدگي هـا   

در مـورد فلـزات   . بين ممان هاي مغناطيسـي در مـاده مـي باشـد     ٣مربوط به برهمكنش تبادلي اساساً

، اما با توجه بـه جايگزيـدگي   است dم اوربيتال تبادلي، مربوط به همپوشاني مستقي واسطه برهمكنش

به طور مستقيم برهمكنش تبادلي اين عناصر  كوچك آنها، معمولاًاين اوربيتال ها و گستردگي فضايي 

ط واسط مانند الكترون هاي رسانش يا يون هاي غير مغناطيسـي  انجام نمي شود بلكه توسط يك محي

فلـزات واسـطه از نـوع بـرهمكنش تبـادلي      لـب بـراي   بـرهمكنش غا  بـه عبـارت ديگـر   . انجام ميگيرد

مي باشد، كه جفت شدگي ممان هاي مغناطيسي در تركيبات ذكر شده توسط يون غيـر   ٤غيرمستقيم

مكانيزم تبادلي كه در چنين تركيباتي اتفاق مـي افتـد بـه    . [٨٢]امكان پذير مي شود )N(مغناطيسي 

 برهمكنش تبادلي غيرمستقيم توسط يـك يـون   عنوان يك ابرتبادل شناخته مي شود و به صورت يك

  .، تعريف مي شوداستقرار گرفته غيرهمسايه غيرمغناطيسي كه بين دو يون مغناطيسي  واسط

                                                           
١ . Carrere-induce interaction 
٢ . Hopping electron 
٣ . Exchange interaction 
٤ . Indirect-Exchange interaction 
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در غلظـت هـاي مـورد مطالعـه      Mnو  Crآلايـش يافتـه بـا     AlNحالـت پايـه    با توجـه بـه اينكـه   

ر اين مواد از نـوع ابـر تبـادلي    فرومغناطيس مي باشد به نظر مي رسد كه مكانيزم برهمكنش تبادلي د

ــراي    ــاطيس ب ــي فرومغن ــاطس اســت و نظــم آنت ــاني توســط AlN:Feفرومغن ــي مك ــادلي آنت زم ابرتب

در جامدات يوني كه برهمكنش تبادلي مستقيم اتفاق نمي افتد و  معمولاً. تعين مي شودفرومغناطيس 

بـه عبـارت   . [٨٧]مي دهدبرهمكنش غيرمستقيم ابرتبادلي رخ  نظم مغناطيسي نيز مشاهده مي شود،

كه نظم حالت پايه سيستم  دبرهمكنش هاي ابرتبادلي فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس هستنديگر 

  .تعين مي كنندرا  AlN:TMدر تركيبات 

  AlN:TMمغناطيسي  چگالي حالات و رفتاربررسي   ٢ – ١ – ٣ – ٥

توجـه نسـبت بـه     قابـل غيير تنشان مي دهد كه ) ٨ – ٤(و  )٥ – ٥(، )٤ – ٥( هاي شكلمقايسه 

   اساسـاً مـي باشـد كـه    خـالص   AlNايجاد حالات قطبيده اسپيني در گاف نـواري   ،يشنمونه بدون آلا

اوربيتـال بـا   ايـن  در اثـر هيبريـد شـدن    كه  باشد Mnو  Cr اتم ناخالصي dاوربيتال  مي تواند ناشي از

حالت هاي بـا اسـپين بـالا زيـر      ،شكلمطابق با اين . دايجاد مي شو AlNنيمرساناي آنيون  pاوربيتال 

ta( سطح فرمينزديك به  ياو  )+e( سطح فرمي
و حالـت  غيـر پيونـدي    ، حالت +eحالت  .قرار دارند )+

ta
 .)اسپين بـالا را نشـان مـي دهـد    حالات با علامت مثبت، ( مي دهدتشكيل ا الت آنتي پيوندي رح +

مربوط بـه  چگالي حالات  .را تشكيل مي دهند ليخا حالت هاي كاملاً ،حالت هاي بالاتر از انرژي فرمي

در در اين پايان نامه با چگالي حالاتي كه توسط ديگران محاسبه شـده اسـت،    يافتهآلايش  نمونه هاي

  .[٨٠]مي باشدتوافق 
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 .Crاتم % ٦/٢٥ :)و ب% ٣/١٢٥براي درصد آلايش  :)الف AlN:Crچگالي حالات مربوط به ): ٤ – ٥(شكل 

  

  .Mn آلايش %٦/٢٥ :)و ب اتم ناخالصي% ٣/١٢٥ :)الف AlN:Mnچگالي حالات مربوط به ): ٥ – ٥(شكل 

زيـر   +eالت غير پيونـدي  ح مي دهند كهنشان بدست آمده  نمودارهاي چگالي حالات كلي و جزئي

taآنتي پيوندي ت حالهمچنين  .پر مي شود كاملاًدو الكترون توسط سطح فرمي قرار دارد و 
در تراز  +

taو  -eحالي كه حالـت هـاي   در ؛دونالكترون تا اندازه اي پر مي شيا دو فرمي قرار دارد و توسط يك 
- 

چنين رفتاري كه در آن يك نوع به . مي باشندخالي  و در نتيجه كاملاًقرار گرفته بالاتر از انرژي فرمي 

 %١٠٠آن و قطبش اسـپيني بـراي    دهبوبه طور كامل و يا جزئي پر در تراز فرمي ) اسپين بالا(اسپين 

 هـم جـدا  و توسط يك گاف از  است خالي به طور كامل) اسپين پايين(مخالف و اسپين با جهت  است
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و  AlN:Crنيمرساناي آلايش يافته دو به عبارت ديگر  .[٨٠,٨٨]مي گويند ١فلزي -نيم  د، رفتارنشده ا

AlN:Mn  و  ييرسـانا ترتيب رفتـار  به ي با اسپين پايين و الكترون هااسپين بالا با براي الكترون هاي

كه رسانش الكترون هاي با اسپين بالا بـه  د اين رفتار نشان مي ده. نيمرسانايي از خود نشان مي دهد

بنابراين رسـانش  . اينگونه نيستراحتي انجام مي گيرد در حالي كه براي الكترون هاي با اسپين پايين 

الكترون با اسپين بالا يا پايين است كه از اين رفتار براي ايجاد يك  در مواد مغناطيسي ناشي از دو نوع

كميت مهم ديگـري كـه از   . [٨٠,٨٩]جريان قطبيده اسپيني در صنايع اسپينترونيك استفاده مي شود

فلـزي   -كـه گـاف نـيم     فلزي است -چگالي حالات سيستم بدست مي آيد، ميزان پايداري حالت نيم 

تعريـف  يك الكترون در تراز فرمـي   واروني اسپينكمينه انرژي لازم براي  تبه صور و ناميده مي شود

 تراز فرمي با، Ec كمينه نوار هدايتو  ،Ev ظرفيتبيشينه نوار گاف نواري بين  دازهنا. [٨٠,٩٠]مي شود

بـه عبـارت ديگـر    . [٩١,٩٢]مشخص مـي كنـد  شده را  ذكرفلزي تركيبات  -ميزان پايداري رفتار نيم 

دير مقـا . [٩١]را تعيين مي كنـد تركيبات مورد نظر فلزي  -نيم گاف ،Ec-EFو  EF-Ev داردو مق كمينه

ايـن گـاف مشـخص    . ارائه شده اسـت ) ٦ – ٥(و در جدول اف براي تركيبات مورد نظر محاسبه اين گ

است و هر چه مقـدار آن كـوچكتر   در تراز فرمي ني يكننده ميزان تمايل الكترون ها براي چرخش اسپ

حالت اسپين پايين به حالت با مي باشد و انتقال الكترون از  مال بروز چرخش اسپيني بيشترباشد احت

براي  AlN:Crفلزي براي  -نيم براي نمونه مقدار گاف  .اسپين بالا با سهولت بيشتري اتفاق مي افتدبا 

با افزايش فلزي  -مقدار گاف نيم . مي باشد eV ١/٠٦و  eV ١/٢٣به ترتيب  %٦/٢٥و   %٣/١٢٥آلايش 

 -و در نتيجه پايـداري رفتـار نـيم    احتمال بروز چرخش اسپيني و اين موضوع  غلظت كاهش مي يابد

فلزي بدست آمده از محاسبات  -مقادير گاف نيم  .افزايش مي دهد% ٦/٢٥با غلظت را در نمونه فلزي 

مـي باشـد    eV ١/٢٩و  eV ١/٠٢به ترتيب برابر با % ١٢/٥با غلظت  AlN:Mnو  AlN:Crي ديگران برا

بـا ايـن   در توافـق بسـيار خـوبي    پارامتر اين  ،در اين پايان نامهمطالعه كه با توجه به درصدهاي مورد 

  .[٨٠]استمقادير 

                                                           
١ . Half-metallic 
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 .AlN:TMتركيبات بعضي از پارامترهاي محاسبه شده از چگالي حالات  :)٦ – ٥(جدول 

 Ec - EF (eV)  EF - Ev (eV)  AlN:TM  (eV) ����٢��  )eV(اسپيني اقليت گاف 
٣/٩١  
٣/٩٩  

١/٢٩  
١/٢٥  

١/٢٣  
١/٠٦  

٢/٦٨  
٢/٩٣  

)٣/١٢٥ (%AlN:Cr  
)٦/٢٥ (%AlN:Cr  

٣/٤٩  
٣/٥٩  

١/٤١  
١/٤٢  

١/٤٨  
١/٤٧  

١/٩١  
١/٩٨  

)٣/١٢٥ (%AlN:Mn  
)٦/٢٥ (%AlN:Mn  

٢/٢٨  
١/٠٥  

١/١٢  
١/١٤  

٠/٣١  
٠/٩٦  

١/٧٩  
٠/٠ 

)٣/١٢٥(% (FM)  AlN:Fe  
)٦/٢٥ (%AlN:Fe (AFM)   

  

گاف نواري بين قله نوار ظرفيت و انتهاي نوار رسانش اسپين اقليت به عنـوان گـاف اسـپيني    ازه اند

  محاسـبه و در جـدول    ،مقادير اين پارامتر براي تركيبات مورد مطالعه. [٨٠,٩٣]اقليت تعريف مي شود

 گاف اسپينيفلز واقعي وجود يك  –فرومغناطيس نيم براي تشكيل يك  .مشخص شده است) ٦ – ٥(

عـلاوه بـر آن    مي باشد وكافي نبه تنهايي فلزي  –است اما وجود اين گاف براي رفتار نيم  لازماقليت 

نيـز مخـالف صـفر    فلـزي   –و همچنـين گـاف نـيم     بايد تراز فرمي در اين گـاف وجـود داشـته باشـد    

 مقـدار گـاف اسـپيني اقليـت بـراي      ،ديگـران توسـط  ه شـد در مقايسه با كارهاي انجام  .[٨٠,٩١]باشد

AlN:Cr  وAlN:Mn  ٣/٨حدود  دربترتيب آلايش % ١٢/٥با eV  ٣/٢و eV   بدست آمده كه با مقـادير

  .[٨٠]همخواني خوبي داردبدست آمده از محاسبات ما 

در اثر ميدان پارامتر مهم ديگري كه از محاسبات چگالي حالات قابل حصول است مقدار شكافتگي 

بـه   مقدار ايـن كميـت  . بيان مي شود t٢gو  egهاي حالت به صورت اختلاف انرژي بين است كه  بلوري

ta(و آنتـي پيونـدي    )+e( مركز انرژي حالـت غيـر پيونـدي   صورت اختلاف انرژي بين 
  تخمـين زده   )+

از  AlN:Crدرصد ناخالصي براي افزايش مقدار اين كميت با ) ٦ - ٥(با توجه به جدول . [٩٣]مي شود

١/٢٩ eV  ١/٢٥به eV با افزايش يك الكترون اوربيتال  .ش مي يابدهاكd بـراي  ادير اين مق ـAlN:Mn 

  .[٩٣,٩٤]مواجه مي شود eV ٠/١٧و  eV ٠/١٢حدود افزايش  با به ترتيب
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مغناطيسي نظم % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥افزايش غلظت اتم ناخالصي از  با AlN:Mn و AlN:Crدر مورد 

  ارامترهـاي ارائـه شـده در جـدول     و بعضـي از پ و فقط چگالي حالات سيسـتم   دكنتغيير نمي سيستم 

يـك   ،dبا افـزايش الكتـرون اوربيتـال     .تغيير مي كنداقليت  يفلزي و اسپين –مثل گاف نيم ) ٦ - ٥(

  .گذار فاز از حالت فرومغناطيس به آنتي فرومغناطيس مشاهده مي شود

 دارد AlN:Mn و AlN:Cr تركيـب با دو متفاوتي  رفتار كاملاً AlN:Feنيمرساناي مغناطيسي رقيق 

و قطبش اسپيني ) ٦ – ٥شكل (همانگونه كه از شكل چگالي حالات  به طوري كه حالت پايه اين ماده

در حـالي   ايـن . فرومغناطيس مـي باشـد   %٣/١٢٥آلايش براي درصد  ،در تراز فرميخالص ايجاد شده 

t١(چگالي حالات اسپين اقليت ، %٦/٢٥به  Feكه با افزايش غلظت اتم است 
ي هاي پايين تـر  انرژدر ) -

فرومغناطيس به و نظم  هصفر شدو در نتيجه قطبش اسپيني در اين ناحيه  دظاهر مي شو تراز فرمياز 

به عبارت ديگر مي تـوان گفـت بـا افـزايش ميـزان       .)٧ – ٥شكل ( كندمي  تغييرآنتي فرومغناطيس 

ممـان   قـدار و م افـزايش مـي يابـد    AlN:Feتركيـب  جفت شـدگي آنتـي فرومغنـاطيس در     ،ناخالصي

در مطالعـات تجربـي   تم به غلظت سوابستگي نظم سيمشابه چنين . را كاهش مي دهدكل مغناطيسي 

بـه عبـارت ديگـر بـا      .[١٤,١٦]مشـاهده شـده اسـت   نيز  GaN:Mnو  GaAs:Mnتركيباتي مثل براي 

 لا ودر انرژي پايين تر از تراز فرمي چگالي حـالات بـا اسـپين بـا    % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥افزايش غلظت از 

تفاوت عمده ديگري كه از  .در نتيجه قطبش اسپيني خالص نخواهيم داشت د ونجود داروپايين با هم 

به حالات غير  ط، مربومي شود ديده AlN:Mn و AlN:Cr با دو تركيب AlN:Feمقايسه چگالي حالات 

كـه بـراي دو   است كه با نوار ظرفيت مخلوط شده و لذا گاف بين اين حالت و نوار رسانش  +eپيوندي 

  .صفر بدست مي آيد AlN:Feغير صفر بود، در مورد  AlN:Mn و AlN:Crتركيب 
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  .فرو مغناطيس در فاز Feآلايش % ٣/١٢٥براي  AlN:Feچگالي حالات مربوط ): ٦ – ٥(شكل 

  

  
و  Feچگالي حالات جزئي دو اتم و  Feناخالصي  %٦/٢٥براي  AlN:Fe به چگالي حالات مربوط) الف :)٧ – ٥(شكل 

  .AlN:Fe فاز آنتي فرومغناطيسچگالي حالات كلي ) ب

نشـان داده شـده    AlN:Feبـراي تركيـب   چگالي حالات فاز آنتي فرومغنـاطيس  ) ٧ – ٥(در شكل 

انـرژي  از اسپين اكثريت و اقليت در هر ناحيـه  كل از اين شكل مشخص است كه چگالي حالات . است

  همانگونـه كـه از شـكل     .لص در ماده روي نمي دهـد يكسان بوده و در نتيجه جهت گيري اسپيني خا
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 Feمشاهده مي شود در انرژي هاي پايين تر از تراز فرمي چگالي حالات براي يك اتم ) الف – ٧ – ٥(

)Fe 2 ( فقط به صورت اسپين بالا وجود دارد در حالي كه براي اتمFe  ديگر)Fe 1 (ي در همين ناحيه

 .ر نتيجه قطبش اسپين صفر خواهد بودانرژي، چگالي حالات منفي است و د

براي نظـم  ي ديگري مقايسهمي توان ، ٣+Feبه  ٣+Crاز  dبا توجه به افزايش الكترون هاي اوربيتال 

بـا افـزايش الكتـرون    . انجـام داد % ٦/٢٥براي درصد ثابـت   AlN:TMمغناطيسي سيستم در تركيبات 

در  .رخ مي دهـد غناطيس به آنتي فرومغناطيس نظر مي رسد يك گذار فاز از حالت فروم به dاوربيتال 

جفت شدگي فرومغناطيس بـين   dكه با افزايش الكترون هاي اوربيتال مي توان چنين تصور كرد واقع 

مربـوط بـه   ،  ٣+Feي هـا  يـون اتم هاي مغناطيسي كاهش مي يابـد و بـرهمكنش غالـب تبـادلي بـين      

شـكل   ( AlN:TMچگـالي حـالات تركيبـات    با مقايسه . استآنتي فرومغناطيس  برهمكنش ابرتبادلي

 AlN:Crكه براي دو تركيب مشاهده مي شود،  )) ب – ٧ – ٥(و ) ب – ٥ – ٥( ،)ب – ٤ – ٥(هاي 

بحث شد، در اين تركيبـات   و همانگونه كه قبلاً است% ١٠٠در تراز فرمي قطبش اسپيني  AlN:Mnو 

 تـراز  پايين تر ازدر انرژي هاي  AlN:Feراي در حالي كه ب .انتظار داشترا فلزي  -مي توان رفتار نيم 

قطبش اسپيني خالصي در سـطح  به عبارت ديگر . پر مي باشندو پايين بالا  فرمي حالت هاي با اسپين

با توجه به تعريـف  . فلزي براي اين ماده نيز صفر مي باشد -به علاوه گاف نيم  بوجود نمي آيد وفرمي 

غير صفر بودن گاف نيم و همچنين در تراز فرمي % ١٠٠اسپيني و لازم بودن قطبش فلزي  -رفتار نيم 

همچنـين از  . فلـزي رخ نمـي دهـد    -رفتار نـيم   AlN:Feنيمرساناي رقيق در واضح است كه  ،فلزي -

تم حالت كلي سيس مي توان گفت كه صفر بدست آمد، Feمقدار ممان مغناطيسي كل كه براي آلايش 

  .استآنتي فرومغناطيس مربوط به نظم 

در محاسبه و براي تركيبات مختلف بكه ازاي يك اتم ناخالصي در شهكل بمقادير ممان مغناطيسي 

يـك  افـزايش   با Mnو  Crآلايش راي بمقدار ممان مغناطيسي . جمع آوري شده است) ٤ – ٥(جدول 

 از مقادير ممان مغناطيسي به خوبي مشخص است كـه هـر سـه   . افزايش مي يابد ،dالكترون اوربيتال 



ي نيمرساناهاي مغناطيسي رقيق شدهمغناطيس وبررسي خواص ساختاري                                                                    پنجمصل ف   

٩٧ 

مقدار ايـن پـارامتر    .در ممان مغناطيسي كل سهم دارند) ٣+Mn( ٣+Crيون  dاوربيتال  الكترون) هارچ(

صـفر بدسـت آمـده اسـت كـه ايـن        ،حالت پايه آنتي فرومغنـاطيس نظم و با توجه به  Feبراي آلايش 

  .[٨٠,٩٣]مي باشد AlN:Feتركيب عدم قطبش اسپيني براي موضوع بيانگر 

  GaN:TMنيمرساناهاي مغناطيسي  خواص بررسي  ٢ – ٣ – ٥

   GaN:TM فاز پايدار حالت پايهبررسي   ١ – ٢ – ٣ – ٥

بدست آمده در حـالات  هاي مقايسه انرژي و ) ٨ – ٥(و ) ٧ – ٥(با توجه به نتايج ارائه شده در جدول 

 و% ٣/٢٥ازاي بـه  GaN:Mnو  GaN:Cr يفاز پايـدار سيسـتم بـراي دو نيمرسـانا     ،مغناطيسي مختلف

آلايـش،  % ٣/٢٥براي  ،GaN:Feحالت پايه براي در حالي كه  .فرومغناطيس مي باشد ،آلايش %٦/١٢٥

آنتي فرومغنـاطيس  فاز پايدار تركيب مورد نظر  ،%٦/٢٥با افزايش غلظت به  وحالت پايه فرومغناطيس 

 .[٩٥]است

ازاي يك اتم تم بهانرژي سيستم در حالت هاي مغناطيسي مختلف و ممان مغناطيس كل سيس :)٧ - ٥(جدول 
 .GaN:TMناخالصي براي 

ممان مغناطيسي 
��( كل ����⁄(  

������� 
)mRy(  

فاز پارامغناطيس 
)Ry( 

فاز آنتي فرومغناطيس 
)Ry(  

فاز فرومغناطيس 
)Ry(  GaN:TM 

٦٣٢٤/٣٤٧٦٥٢٤١-  ٦٣٢٤/٣٤٥٥٥٣١٥-  ٦٣٢٤/١٩٢٢٩٣٩٣-  ٢/٠٩-  ٢/٩٨  Cr 

٦٣٩٣/٨٦٢٣٢٧٠٢-  ٦٣٩٣/٨٦٠٣٥٧٦٩-  ٦٣٩٣/٦٦٣٥٦٤٢٦-  ١/٩٦-  ٤/٠٠  Mn  

٦٤٨٣/٠٦٩٧٥٠٤١-  ٦٤٨٣/٠٦٩٩٣٩٩٠-    ٦٤٨٢/٨٣٦٣١٩٢١-  ٠/٢٠+ ٠/٠  Fe  

  

  .در حالت هاي مغناظيسي متفاوت AlN:TMايسه انرژي حالات پايه قم): ٨ – ٥(جدول 

GaN:Fe  GaN:Mn  GaN:Cr  )mRy(  

+٠/٢٠  
-٢٣٣/٤٣  
-٢٣٣/٦٢  

-١/٩٦  
-١٩٨/٧٦  
-١٩٦/٧٩  

-٢/٠٩  
-١٥٥/٣٥  
-١٣٣/٢٥  

������� 

������ 

������� 
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را سيسـتم  پايه حالت نظم مقايسه اختلاف انرژي بين حالات مغناطيسي مختلف، واضح است كه با 

و فاز پارامغناطيس در هر سه تركيـب   حالت هاي فرومغناطيس و آنتي فرومغناطيس تعيين مي كنند

لت سيستم حافاز ديگر دارد نمي تواند  وا توجه به اختلاف انرژي كه با دب) ٨ – ٥(ذكر شده در جدول 

  .را تحت تاثير قرار دهد

اتـم هـاي   توجـه بـه طرفيـت يكسـان     با  ،)٧ – ٥(در جدول  ارائه شدهاز مقادير ممان مغناطيسي 

سـي  در ممـان مغناطي  dتـال  يمي توان نتيجه گرفت كه هر الكترون اورب، Gaبا اتم  GaNدر ناخالصي 

ممـان   ،٣+Mnبـراي   dيـك الكتـرون اوربيتـال    بنـابراين بـا افـزايش    . سهم دارند �� يك كل به اندازه

نظم سيستم را كه  ٣+Feعلاوه بر اين براي آلايش  .مي شودبيشتر  ٣+Crاز  ��مغناطيسي به اندازه يك 

صـفر بدسـت     داريـم، انتظار نگونه كه اهم يآنتي فرومغناطيسي انتخاب مي كند اندازه ممان مغناطيس

 .[٩٦]ه استدمآ

 GaN:TM بررسي چگالي حالات و رفتار مغناطيسي  ٢- ٢ – ٣ – ٥

آلايش  GaNدر نيمرساناي  مشخص است )٩ – ٥(و  )٨ – ٥(همانگونه كه از شكل چگالي حالات 

ز فرمـي  تـرا نزديكـي  ترازهاي انرژي در گاف و  ،AlN:TMهمانند تركيبات  يافته با عناصر مغناطيسي،

در اثـر هيبريـد   كـه   مي باشـند اين ترازها همان حالات قطبيده اسپيني  .دنظاهر مي شواين تركيبات 

و  )٨ – ٥(هـاي   با توجه به شـكل  .دنبوجود مي آي Nاتم  pتال يعناصر واسطه با اورب dشدن اوربيتال 

taنـدي  و آنتي پيو +eحالت هاي غير پيوندي  dبا افزايش الكترون اوربيتال ) ٩ – ٥(
بـه سـمت نـوار     +

   eV ٠/٥٩، Crبـراي آلايـش    +eبطوري كه گاف انرژي بـين نـوار ظرفيـت و حالـت      ؛دنظرفيت مي رو

بـا نـوار ظرفيـت     +eو حالـت غيرپيونـدي   استصفر  Mnمي باشد در حالي كه اين مقدار براي آلايش 

يان نامه بـا نتـايج   شكل كلي چگالي حالات حاصل از محاسبات انجام شده در اين پا. مي شود مخلوط

در توافـق بسـيار خـوبي     كـه از روش هـاي متفـاوتي اسـتفاده كـرده انـد،       توسط ديگرانبدست آمده 

  .[٩٧-٩٥]است
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نظـم مغناطيسـي سيسـتم بـراي تركيبـات      % ٦/٢٥به  %٣/١٢٥با افزايش غلظت اتم مغناطيسي از 

GaN:Cr  وGaN:Mn تغييري نمي كند.  

  

  .ناخالصي% ٦/٢٥براي ) ناخالصي و ب% ٣/١٢٥براي ) الف .GaN:Crبه چگالي حالات مربوط  :)٨ – ٥(شكل 

  
  .ناخالصي% ٦/٢٥براي ) ناخالصي و ب% ٣/١٢٥براي ) الف .GaN:Mn چگالي حالات مربوط به :)٩ – ٥(شكل 

 - رفتـار نـيم  نيـز   GaN:Mnو  GaN:Crدر دو نيمرساناي ، AlN:Mnو  AlN:Crهمانند تركيبات 

و  AlN:Crتركيبـات   بـه نسـبت  نها تفاوت مشاهده شده در تركيبـات اخيـر   ت. مشاهده مي شودفلزي 

AlN:Mn  كـه پايـداري حالـت     باشدبيانگر اين نكته مي تواند است كه فلزي  -نيم كاهش مقدار گاف

يني در تراز فرمي كمتر بوده و در نتيجه چرخش اسپ GaNفلزي در تركيبات بر پايه نيمرساناي  -نيم 
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و گاف اسـپين اقليـت بـراي    فلزي  –، گاف نيم ميدان بلوريمقدار شكافتگي . فتدراحت تر اتفاق مي ا

  .شده است ذكر )٩ – ٥(در جدول  GaN:TMتركيبات 

 GaN:TMبعضي از پارامترهاي محاسبه شده از چگالي حالات تركيبات  :)٩ – ٥(جدول 

    eV( Ec - EF  )eV (EF-Ev(  ����٢��)eV(  )eV(اسپيني اقليت گاف 
٢/٤٩  
٢/٧٥  

١/٢٩  
١/٣  

٠/٥٥  
٠/٥٦  

١/٩٣  
٢/١٩  

)٣/١٢٥ (%GaN:Cr  
 )٦/٢٥ (%GaN:Cr  

١/٩٢  
٢/٣٣  

١/٠٦  
١/١٧  

٠/٩٣  
١/٢٦  

٠/٩٨١  
١/٠٧  

)٣/١٢٥ (%GaN:Mn  
)٦/١٢٥ (%GaN:Mn  

١/٦١  
٠/٧٧  

------  
------  

٠/٨٠  
٠/٠  

٠/٠  
٠/٨٩  

)٣/١٢٥(% )FM( GaN:Fe  
)٦/٢٥(% (AFM)  GaN:Fe  

  

پارامتر ضروري براي ايجاد  ،GaN:Fe براي تركيب )٩ – ٥(جدول  گزارش شده درنتايج با توجه به 

بـه ايـن معنـي     كه مي توانداست  صفر، Ec-EF، فلزي -گاف نيم يعني  ،در اين ماده فلزي -نيم رفتار 

اگرچه گاف اسپيني اقليت در اين ماده غير صـفر   .استر اين ماده ناپايدار دفلزي  -رفتار نيم  باشد كه

 براي اين مادهفلزي را  -نمي توان رفتار نيم صفر در اين تركيب،  فلزي -جه به گاف نيم وت اما با تاس

  .انتظار داشت

فاز آنتي  و% ٣/١٢٥ ازايهبچگالي حالات مربوط به فاز فرومغناطيس به ترتيب  )١٠ – ٥(شكل در 

ديده به وضوح ) الف – ١٠ – ٥(از شكل . داده شده استنشان  Feآلايش % ٦/٢٥ازاي هفرومغناطيس ب

در انرژي زيـر تـراز فرمـي فقـط حـالات بـا        اما. وجود نداردقطبش اسپيني در تراز فرمي كه  مي شود

 تجربـي ت لعـا در مطا. نظم فرومغناطيس انتظار داشتمي توان در اين تركيب و اسپين بالا وجود دارد 

با توجـه   .[٩٨]گزارش شده است  فرومغناطيسو پارامغناطيس  نظمنيز، رفته روي اين تركيب انجام گ

چگالي حالات اسپين اكثريـت و اسـپين اقليـت در هـر      آلايش،% ٦/٢٥براي  )ب – ١٠ – ٥(شكل  به

در نتيجه قطبش اسپيني در گاف نواري نيمرساناي ميزبـان بوجـود   ر بوده و ببرابا هم محدوده انرژي، 

اسـپين   ناشي از) Fe 1(الات مربوط به اتم در ناحيه انرژي پايين تر از انرژي فرمي چگالي ح .دينمي آ
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t١( بالا است
 چگالي حالات با اسپين پـايين  ،ناحيه از انرژين يدر هم) Fe 2(در حالي كه براي اتم  ،)+

)tار انتظ ـاز انـرژي،  اسپين بالا و پايين در ايـن ناحيـه   چگالي حالات ي برابر بنابراين از .وجود دارد )-٢

در تركيـب   عـدم قطـبش اسـپيني   با توجه به افزايش غلظت و  .دباش فرداريم ممان مغناطيسي كل ص

GaN:Fe،  باعث افزايش جفت شدگي آنتي فرومغناطيس مي شودمي توان گفت كه افزايش غلظت. 

  

 

  

فاز آنتي ) بو  Fe آلايش% ٣/١٢٥ي زااهب GaN:Fe چگالي حالات فاز فرومغناطيس) الف :)١٠ – ٥(شكل 
  .فاز ايندر Feاتم دو  dه چگالي حالات جزئي اوربيتال به همرا GaN:Fe فرومغناطيس
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 تيجه گيرين

تـا بـا آلايـش    اسـت  استفاده همزمان از خواص اپتوالكتروني و مغناظيسي مواد باعث شـده  نياز به 

صـنايع  در را ايـن مـواد   درصد كمي از يـك فلـز واسـطه بـه درون يـك نيمرسـاناي مناسـب، بتـوان         

بستر ارزشمند با استفاده از در اين پايان نامه، لذا . ورد استفاده قرار داداپتوالكترونيك و اسپينترونيك م

 DMSبه بررسي خواص ساختاري و مغناطيسـي  و روش شبه پتانسيل موج تخت نظريه تابعي چگالي 

 رويبـا بررسـي هـاي انجـام گرفتـه      . پرداختـه شـده اسـت   هاي بر پايه نيمرساناهاي گاف نواري پهن 

 GaN:TMو  AlN:TM (TM= Cr, Mn, Fe) بـا گـاف نـواري پهـن     ي رقيـق نيمرسـاناهاي مغناطيس ـ 

فرومغناطيس حالت % ٦/٢٥صدهاي زير در در Mnو  Crبراي آلايش مشخص شد كه نظم مغناطيسي 

، احتمال استفاده اين مـاده  آلايش اين دو يون مغناطيسي برايمشاهده شده فلزي  - خواص نيم .دارد

پايداري رفتـار  . فيلترينگ نوع خاصي از اسپين، افزايش مي دهدي و در ايجاد جريان قطبيده اسپينرا 

فلـزي   –با توجه به اندازه گاف نـيم   ،GaNنسبت به  AlN فلزي در نيمرساناي گاف نواري پهن –نيم 

كانديـداي مناسـب تـري     AlNنيمرساناي به نظر مي رسد كه لذا ، بالاتر بوده و هابدست آمده براي آن

در  نظـم مشـاهده شـده    ،Feاتـم  % ٣/١٢٥ آلايـش  زايبـا . شـد يـده با طاي مغناه ـ براي ايجاد جريـان 

حالـت   ،مشـاهده شـده  نظـم   ،آلايش% ٦/٢٥ازاي هنيمرساناي ميزبان فرومغناطيس بوده در حالي كه ب

مشـاهده   ،فلزي در اين ماده به واسطه گاف اسپيني صفر -نيم  و رفتاررا نشان داد  آنتي فرومغناطيس

   .نشد

  ثابـت شـبكه دسـتخوش تغييـرات منظمـي       تم هاي مغناطيسي در شبكه مـورد نظـر  با جانشيني ا

تركيبات نسبت شعاع يوني اتم هاي موجود در متفاوت بودن به علت مي تواند كه اين موضوع  دوشمي 

 .باشد به هم
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  :پيوست الف

:براي انجام محاسبات خودسازگارنمونه يك فايل ورودي   

 
 control& (آ

         i) Calculation= 'scf ', 
        ii) Restart_mod= 'from_scratch ', 
       iii) pseudo_dir= '/home/ebi/espresso-4.1.1/pseudo/ ', 
       iv) prefix= 'AlN ', 
        v) outdir='/home/ebi/tmp/ ', 
/ 
 system& (ب

        i) ibrav= 4, 
       ii) celldm(1)= 5.90 , celldm(3)= 1.6009, 
      iii) nat= 4, 
       iv) ntyp= 2, 
        v) ecutwfc= 45, 
/ 
 electrons& (ج

       i) conv_thr = 1.D -8 
/ 
 ATOMIC_SPECIES (د

         Al      26.9815     Al.pbe-n-van.UPF 
          N      14.00674    N.pbe-van_ak.UPF 

 ATOMIC_POSITIONS (ه

         Al      0.0     0.0       0.0 
         Al      0.0     0.577   0.8005 
          N      0.0     0.0       0.6099 
          N      0.0     0.577   1.4104 

 K_POINTS automatic (و

          8  8  8   0  0  0 
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Abstract 

Density functional theory provides a suitable tool to study properties of wide range 

materials with various attributes. Using the Kohn-Sham single particle equations is one 

of the most important procedures to making the theory applicable. In the first chapter of 

this thesis, we review the spintronic and their applications in brief. The general and 

physical properties of the studied materials are mentioned in the second chapter. 

Chapter three is devoted to density functional theory and its usage in studying the non-

magnetic systems. Then we generalized the density functional theory for magnetic 

systems, and the Kohn-Sham single particle equations would obtained. In chapter 4 and 

5 we investigated the magnetic, electronic and structural properties of the materials and 

compared them with other results. In this study, the wide band gap semiconductors 

(GaN, AlN) were chosen which doped by different percentage of magnetic atoms such 

as Cr, Mn and Fe. 

 We used the PWscf code for our calculations in this work which that explained in 

chapter 4. 

Kaywords: spintronic, dilutedh magnetic semiconductors (DMSs), density functional 

theory, magnetic properties, half-metallic ferromagnetic, half-metallic behavior. 
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