


فیزیک دانشکده

جامد حالت گرایش فیزیک، رشته

دکتری رساله

با بوروفن ترابردی خواص تابعمطالعه و چگالی تابع نظریه روش از استفاده
غیر تعادلی گرین
وطن خواهان عادله نگارنده:

راهنما استاد

مولاروی طیبه دکتر

۱۳۹۹ بهمن



به: تقدیم
حضور منتظر علم، ناشکفته های غنچه که او

هستند.... سبزش

ج



به و نهاد منت من بر که را مهربان خدای بیکران سپاس
این از خوشه چینی و ساخت رهنمونم دانش و علم طریق

قرارداد. روزیم را طریقت

بی شائبه راهنمایی های و محبت ها همیشگی سپاسگزار
که می باشم مولاروی طیبه دکتر خانم سرکار گرانقدرم استاد
اجرکم مهربانم استاد آموخته ام. ایشان از را زیادی درس های

عندالʓه.

حسامی سعید دکتر آقای جناب گرامی اساتید از همچنین
که رهنما اصغر حسین دکتر و باعدی جواد دکتر رود، پیله
و تشکر کمال داشته اند، برعهده را نامه پایان این داوری

دارم. را قدردانی

پدر بی دریغ محبت های همیشگی سپاسگزار نیز پایان در
بوده اند. پشتیبانم و آرامش بخش همواره که هستم عزیزم مادر و

د



ه



تعهد نامه
نویسنده شاهرود، دانشگاه فیزیک فیزیک رشته دكتري دانشجوی وطن خواهان عادله اینجانب
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می شوم: متعهد مولاروی طیبه راهنمایی تحت ، غیر تعادلی گرین

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

یا مدرک نوع هیچ دریافت برای دیگری فرد یا خود، توسط کنون تا پایان نامه، این مطالب ●
است. نشده ارایه هیچ جا در امتیازی

“ نام با مستخرج مقالات و دارد، تعلق شاهرود صنعتی دانشگاه به اثر، این معنوی حقوق ●
چاپ به “ Shahrood University of Technology “ یا “ شاهرود صنعتی دانشگاه

رسید. خواهد

در بوده اند، تاثیرگذار پایان نامه اصلی نتایج آوردن به دست در که افرادی تمام معنوی حقوق ●
می گردد. رعایت پایان نامه از مستخرج مقالات

استفاده آنها) بافت های (یا زنده موجود از که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در ●
است. شده رعایت اخلاقی اصول و ضوابط است، شده

دسترسی افراد شخصی اطلاعات حوزه به که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در ●
است. شده رعایت انسانی اخلاق اصول و رازداری اصل است)، شده استفاده (یا یافته

وطن خواهان عادله
۱۳۹۹ بهمن

و



نشر حق و نتایج مالکیت
برنامه های کتاب، مستخرج، ( مقالات آن محصولات و اثر این معنوی حقوق تمام ●
شاهرود صنعتی دانشگاه به متعلق شده) ساخته تجهیزات و نرم افزارها رایانه ای،

شود. ذکر مربوطه علمی تولیدات در مقتضی، نحو به باید مطلب این می باشد.

نمی باشد. مجاز منبع ذکر بدون پایان نامه این در موجود نتایج و اطلاعات از استفاده ●



چکیده
روی جدید، کاربردهای و جذاب فیزیکی ویژگی های دلیل به زیادی محققان اخیر، سال های در
به را بوروفن شده، کشف دوبعدی مواد بین از پژوهش این در اند. شده متمرکز بعدی دو مواد نانو
همچنین و متفاوت ساختارهای بور⁃بور، بین پیچیده بسیار و قوی پیوند مانند ویژگی هایی دلیل
الکترونی، خواص رساله این در کرده ایم. انتخاب روبان نانو لبه های در اسپین ناهمسانگردي
واسطه فلزات سطحی جذب اثر همچنین و بوروفن صفحه نانو و روبان نانو ترابردی و مغناطیسی
بوروفن صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص ابتدا در است. شده بررسی خواص این روی بر
تابعی نظریه رهیافت از استفاده با (Ⅿn،Fe،Ⅽo،Ni) واسطه فلزات حضور در همچنین و خالص
شده بررسی SIESTA محاسباتی کد توسط (GGA) یافته تامین شیب تقریب و (ⅮFT) چگالی
حالت در ترتیب به بوروفن روبان نانو و صفحه نانو که می دهد نشان بررسی ها این نتایج است.
فلز یک به دو هر واسطه فلزات حضور در و می باشند مغناطیسی و غیر مغناطیسی فلز یک خالص،
رهیافت از استفاده با خالص روبان نانو ترابردی خواص کار ادامه در می شوند. تبدیل مغناطیسی
بیانگر نتایج است. شده بررسی TRANSIESTA محاسباتی کد توسط غیر تعادلی گرین تابع
تاثیر روبان نانو مغناطیسی خواص و ساختار پایداری روی آویزان پیوندهای حضور که است این
در اکثریت اسپین به مربوط جریان  بیشترین که می دهد نشان ترابردی خواص مطالعه می گذارد.
فیلترینگ بهترین و میکروآمپر ۷۸ جریان با ولت ۰̸۷۵ ولتاژ برای نیتروژنه بوروفن نانوساختارهای
اساس بر می باشد. ولت ۰̸۶ ولتاژ در % ۶۴̸۵ فیلترینگ با نیتروژنه بوروفن روبان نانو به مربوط
ساختار در فیلترینگ اسپین % ۶۴̸۵ و میکروآمپری جریان به دست یابی امکان پژوهش، این نتایج

دارد. وجود واسطه فلزات حضور عدم در نیتروژنه بوروفن نانوروبان

تابع چگالی، تابع نظریه اسپینترونیک، بوروفن، صفحه نانو بوروفن، روبان نانو کلیدی: کلمات
.TRANSIESTA کد ،SIESTA کد غیرتعادلی، گرین

ح
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r > rc برای SIESTA در R۲ξ
l (r) پایه اوربیتال عنوان به Si−۳ s اتمی اوربیتال ۲ .۳

۴۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .[۹۹] می شود صفر پایه تابع
است. شده تشکیل فرومغناطیس ماده دو از که TⅯR دستگاه یک نمایش ۳ .۳
نشان پیکان ها وسیله به که باشند AP پادموازی یا P موازی می تواند مغناطش
اسپین (جریان بالا اسپینی جریان قرمز) (خط آبی خط پیکان . است شده داده

۴۹ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .[۱۰۹] می دهد نمایش را پایین)
۵۰ . . . . . . . . . . . . . . . [۱۰۳] ترابرد محاسبات سیستم طرح وار مدل ۴ .۳
۵۵ . . . . . . . . . . . [۱۰۳] خودسازگار روش شماتیک NEGF+ⅮFTطرح ۵ .۳

۶۱ . . . بوروفن صفحه نانو (ب) بوروفن روبان نانو (الف) برای k − point نمودار ۱ .۴
۶۲ . . . . . . روبان نانو (ب) و بوروفن صفحه نانو ( (الف واحد سلول ساختار ۲ .۴
۶۳ . . . . . . . . بوروفن واحد سلول نواری ساختار (ب) حالت چگالی (الف) ۳ .۴
۶۵ . . . . . . . . . . بوروفن روبان نانو نواری ساختار (ب) حالت (الف)چگالی ۴ .۴
۶۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بوروفن روبان نانو اسپین چگالی ۵ .۴
۶۶ . . . . . . . . . . . . . جذب های موقعیت و بوروفن نانوصفحه سلول ابر ۶ .۴
۶۹ . . . . . . . . . . . فاصله حسب بر Mn/borophene ساختار جذب انرژی ۷ .۴
۶۹ . . . . . . . . . . . . فاصله حسب بر Fe/borophene ساختار جذب انرژی ۸ .۴
۷۰ . . . . . . . . . . . . فاصله حسب بر Co/borophene ساختار جذب انرژی ۹ .۴



۷ تصاویر فهرست

۷۰ . . . . . . . . . . . . فاصله حسب بر Ni/borophene ساختار جذب انرژی ۱۰ .۴
واسطه اتم (مشکی) TⅯ̸borophene ساختار پلاریزه اسپین حالت چگالی ۱۱ .۴
در را اسپین چگالی داخل، شکل (سبز). خالص واسطه اتم (قرمز)، جاذب

۷۱ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . می دهد. نشان واسطه اتم اطراف
نیکل (د) و کبالت (ج) ، آهن (ب) ، منگنز (الف) برای جزئی حالت چگالی ۱۲ .۴
مشخص روشن فیروزه ای بارنگ هیبریداسیون نواحی بوروفن. در شده جذب

۷۳ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. شده
به آبی و قرمز ناحیه های .TM/boropheneساختار برای بار چگالی اختلاف ۱۳ .۴

۷۴ . . . . . . . هستند. الکترون افزایش و الکترون کمبود دهنده نشان ترتیب
۷۵ . . . . . . . . . . . . . روبان نانو لبه های a و b نقاط و ZBNR ساختار ۱۴ .۴
۷۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . متفاوت ساختار ۵ برای جذب انرژی ۱۵ .۴
۷۷ . . . . . . . . . . . HH−ZBNR(ب) NN−ZBNR (الف) نواری ساختار ۱۶ .۴
۷۷ . . . HH−ZBNR(ب) NN−ZBNR(الف) ساختارهای برای اسپین چگالی ۱۷ .۴

جذب های موقعیت و HH−ZBNRs هیدروژنه بوروفن نانوروبان اولیه سلول ۱۸ .۴
۷۸ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . واسطه های اتم

روی بر واسطه های اتم جذب از بعد و قبل (ⅮOS) کل های حالت چگالی ۱۹ .۴
۸۰ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . HH−ZBNRs نانوروبان

۸۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . HH−ZBNRs ساختار ۱ .۵
الکترود نواری ساختار و پراکندگی ناحیه انتقال طیف چپ، الکترود نواری ساختار ۲ .۵

۸۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ۰٫۵V ولتاژ تحت راست
۸۷ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مختلف ولتاژهای در انتقال طیف ۳ .۵
۸۸ . . . . . . . . . . . . HH−ZBNRs ساختار برای ولتاژ – جریان منحنی ۴ .۵

اتم پراکندگی. ناحیه میانه در که شده جذب Ⅿn اتم و HH−ZBNRs ساختار ۵ .۵
۸۸ . . . . . . . . . . . . . . . . . . است. شده مشخص بنفش رنگ با Ⅿn

اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف ۶ .۵
۸۹ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هستند. پایین و بالا



تصاویر فهرست ۸

اتم پراکندگی. ناحیه میانه در که شده جذب Ⅽo اتم و HH−ZBNRs ساختار ۷ .۵
۹۰ . . . . . . . . . . . . . . . . است. شده مشخص ای فیروزه رنگ با Ⅽo

اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف ۸ .۵
۹۱ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هستند. پایین و بالا
۹۱ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . NN−ZBNRs ساختار ۹ .۵

الکترود نواری ساختار و پراکندگی ناحیه انتقال طیف چپ، الکترود نواری ساختار ۱۰ .۵
پایین و بالا اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای .۰٫۶V ولتاژ با راست

۹۳ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هستند.
اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف ۱۱ .۵

۹۳ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هستند. پایین و بالا
۹۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . قطعات تمامی ولتاژ جریان نمودار بررسی ۱۲ .۵
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۱ فصل

خواص و ساختارها بوروفن، بر مقدمه ای
آن

مقدمه ۱ .۱
تکنولوژی، و علوم بر آن شگرف تأثیر و نوین دوبعدی مواد حوزه در عظیم پیشرفت های به توجه با
گرفته صورت (۲D)۱دوبعدی ساختارهای روی مطالعه برای زیادی تلاش های اخیر دهه دو در

.[۲ ،۱] است
۲۰۰۴ سال در گرافن کشف است. جهان در شده شناخته دوبعدی ماده مشهورترین گرافن۲
.[۵ ،۴ ،۳] نمود آشکار چگال ماده فیزیک در را جدیدی دنیای دوبعدی، ماده یک عنوان به
سبب به گرافن .[۶] است زنبور لانه ساختاری آرایش یک در کربن اتم های لایه یک ساختار این

1Two­dimensional material
2Graphene



آن خواص و ساختارها بوروفن، بر مقدمه ای ۲
سختی و [۸] بالا گرمایی رسانندگی ،[۷] بالستیک۳ الکترونی هدایت جمله از خود ممتاز ویژگی های
نواری۴ ساختار وجود این، بر علاوه .[۱۱ ،۱۰] است کرده جلب خود به را زیادی توجه ،[۹] زیاد
انقلابی است، گردیده آن در دیراک فرمیون های ظهور به منجر که فرمی تراز مجاورت در خطی
منظور به تجربی و نظری بررسی برای را راه گرافن کشف نمود. ایجاد چگال ماده دنیای در بزرگ
دوبعدی: سلیکون آمیز موفقیت سنتز به منجر اتفاق این و كرد باز جدید دوبعدی مواد یافتن
گردید. [۱۶] استانن۷ دوبعدی: قلع ،[۱۵ ،۱۴] ژرمانن۶ دوبعدی: ژرمانیوم ،[۱۳ ،۱۲] سیلیسن۵
مواد خلاف بر که است گردیده اضافه عنصر تک دوبعدی مواد خانواده به جدیدی عضو تازگی به
اتم های از دوبعدی صفحه یک بوروفن۸ .[۱۷] دارد اختصاص مندلیف جدول سوم ستون به قبلی
از کمتر الکترون یک بور اتم های .[۱۹ ،۱۸] است شده سنتز مستقل گروه دو توسط که است بور
شده ارائه نتایج .[۲۱ ،۲۰] ندارند گرافن مانند زنبوری لانه شبکه نتیجه در و دارند کربن اتم های
قبلی نمونه های برخلاف بوروفن كه است اين آن و می کند نمایان را جالب واقعیت یک کارها این در
متفاوت فاز سه حداقل سنتز، از تجربی نتایج نمی باشد. بی همتایی و یکسان اتمی ساختار دارای
به موسوم نواری فاز و χ۳ فاز ،β۱۲ فاز شامل که فاز سه .(۱ .۱ (شکل می کند گزارش را بوروفن
نواری فاز اول، فاز دو برخلاف می شود، مشاهده سنتز نتایج بررسی های در است. خمیده۹ بوروفن
،[۲۲] است ارتفاعی ساختار دارای خمیده بوروفن دیگر عبارت به و می باشد برآمدگی کمی دارای

.[۲۲ ،۱۹] می باشند دوره ای حفره های دارای و دارند مسطح ساختار بوروفن دیگر فاز دو ولی
مغناطیسی و مکانیکی الکتریکی، خصوصیات روی بر متنوعی تحقیقات گذشته سال دو در
بوروفن صفحه های که می دهد نشان نتایج .[۲۴ ،۲۳] است پذیرفته صورت بوروفن صفحه های
الکتریکی رفتار در ناهمسانگردی این، بر علاوه .[۲۳] می باشند ناهمسانگرد مکانیکی قابلیت دارای
در استفاده برای مواد این قابلیت همچنین، .[۲۴] است مشاهده قابل خوبی به صفحه ها این

.[۲۶ ،۲۵] است گرفته قرار تحقیق مورد ابررسانایی و لیتومی پذیر شارژ باتری های
عجیب رفتاری دارای مغناطیسی نظر از β۱۲ روبان های نانو که دادند نشان تازگی به همچنین
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۳ ساختارها نانو

.[۲۲ شده اند[۱۹، سنتز تاکنون که بوروفن مختلف فازهای :۱ .۱ شکل

ناهمسانگردی یک دارای نوارها نانو این از بعضی که می دهد نشان بررسی ها اين نتایج .[۲۷] هستند
نشده مشاهده گرافنی نوارهای نانو در قبلا́ رفتاری چنین این که می باشند لبه ها آرایش در اسپینی
اسپینترونیک۱۰ در می تواند نظر مورد بوروفن که می كند بيان اسپینی ناهمسانگردی این بود.

باشد. داشته مهمی بسیار کاربردهای

ساختارها نانو ۲ .۱
قطر مثال عنوان به پردازد. می آن از کوچکتر و ۱۰۰nm ابعاد با قطعات مطالعه به نانو فناوری
صحبت انسان موی قطر از کوچکتر دنیایی از نانو فناوری و است نانومتر هزار ۸۰ تقریبا انسان موی
سخنرانی یک در او شد. زده فاینمن۱۱ ریچارد توسط ۱۹۵۹ سال در نانو فناوری جرقه اولین می کند.
این وی ساخت. مطرح را نانو فناوری ایده دارد” وجود پایین سطوح در زیادی ”فضای عنوان با
بررسی مستقیم صورت به را اتم ها و مولکول ها بتوانیم نزدیک، آینده ای در که داد ارائه را نظریه

نماييم.
موارد که می شویم روبرو فیزیکی ویژگی های از برخی تغییر با ذرات، نانو به ذرات میکرو از گذر با
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آن خواص و ساختارها بوروفن، بر مقدمه ای ۴

کوانتومی. اثرات قلمرو به ذره اندازه ی ورود و حجم به سطح افزایش از: عبارتند مهم
اتم های رفتار یافتن غلبه باعث می دهد، رخ ذره اندازه  کاهش با تدریج به که حجم به سطح افزایش
تعاملات باعث ذرات، نانو زیاد سطحی مساحت می شود. درونی اتم های رفتار به ذره سطح در واقع
استحکام، افزایش همچون ویژگی هایی و می گردد کامپوزیت ها۱۲ نانو در شده مخلوط مواد بین زیاد
کوچک کافی اندازه به ذرات آنکه محض به می شود. موجب را شیمیایی یا حرارتی مقاومت افزایش
شاهدی کوانتومی نقاط ویژگی های و شد خواهد نمایان بهتر آنها کوانتومی مکانیک رفتار شدند،
آنها آزاد الکترون های چون می شوند، نامیده مصنوعی اتم های گاهی نقاط این است. گواه این بر

می کنند. اشغال را انرژی از مجازی و گسسته حالات اتم ها، در محبوس الکترون های مشابه
دوبعدی تک بعدی، صفربعدی، ساختارهای نانو می شوند: تقسیم دسته چهار به ساختارها نانو
ساختارهای نانو است. نانو محدوده ی در صفربعدی ساختارهای نانو ابعاد تمام سه بعدی. و
دوبعدی ساختارهای نانو و هستند گسترده بعد یک در تنها و نانو مقیاس در آنها بعد دو تک بعدی،
مراتب به نانو مقیاس در ذره یک مغناطیسی خاصیت می باشند. نانو مقیاس در بعد یک دارای تنها
مغناطیسی فیلتر یا میدان یک طریق از ویژگی این است. طبیعی اندازه در ذره همان از بیشتر
نانو فراوان کاربردهای جمله از .[۲۸] می گیرد قرار استفاده مورد کامپوزیت ها نانو بازیافت در
ساخت و آب تصفیه ی زیستی، فرآیندهای بهبود پزشکی، نانو در آنها از استفاده به می توان مواد،
که می شود باعث ذرات نانو به لیگاندها۱۳ کردن اضافه مثال، عنوان به کرد. اشاره الکتریکی ابزار

.[۲۹] شوند هدایت نظر مورد محل به هدفمند صورت به دارو حامل های

بور عنصر بر مقدمه ای ۳ .۱
عدد دارای که است تناوبی جدول اصلی) (سوم سیزدهم گروه عنصر اولین بور، به معروف بورون
و هستند ظرفیت الکترون آن الکترون ۳ که است الکترون ۵ دارای (B) بور اتم می باشد. ۵ اتمی
دگرگونی های اثر در چون و است فلز شبه یک عنصر این است. (۱s۲۲s۲۲p۱) الکترونی ساختار دارای
بور، دارد. خورشیدی منظومه  و زمین پوسته  در کمی فراوانی نمی شود، ایجاد ستارگان هسته ای
بعد بور حقیقت در دارد. قوی کوولانسی پیوند و جامد شکل که است اتمی سبک ترین و کوچکترین

12Nanocomposites
13Ligand



۵ بور عنصر بر مقدمه ای

طبیعی صورت به عنصر این از رایجی ترکیبات است. بنیادی بلورهای سخت ترین جزء الماس، از
نمی شود یافت آزاد صورت به زمین سطح در بور عنصر محلول اند. آب در و می شوند ایجاد زمین در
پلیمرهای می آید. دست به بور کانی های از بور بنابراين و است شده شیمیایی ترکیب دیگر مواد با و
دارند. صنعت در کلیدی نقشی پایدار و کم وزن بالا، مقاومت با ماده ای عنوان به سرامیک ها و بور
برابر در مواد این تا می شود باعث سرامیک ها و سیلیسی پایه  با شیشه های در بور ترکیبات حضور
ترکیبات برخی تهیه در هستند، بور دارای که واکنش گرهایی شوند. مقاوم دما ناگهانی تغییرهای
از بسپارش ها، از یکی است. شده تشکیل پایدار بسپارش۱۴ دو از طبیعی بور دارند. کاربرد آلی
یک و دارد کاربرد اتمی رآکتورهای کنترل میله های در و است نوترون کننده های جذب قویترین
سلول دیواره  مقاومت باعث ماده این ترکیبات از کمی مقدار است. زندگی ادامه برای ضروری ماده 
که داده اند، نشان آزمایش ها باشند. داشته وجود خاک در باید حتماً همین برای می شود، گیاهان
روشن هنوز آن ها بدن کار و ساز در آن عملکرد چگونگی اما است مهم بسیار حیوانات زندگی در بور
شد. تولید ۱۵ وینتروب ازکیل آمریکایی شیمیدان توسط ۱۹۰۹ سال در خالص، کاملا́ بور نیست.

.[۳۱ ،۳۰] است کربن همانند پایدار، کووالانسی مولکولی شبکه های تشکیل در بور توانایی
اما می شد، استفاده لعابی ترکیبات و شیشه ساخت برای فقط بور ترکیبات از باستان دوران در
بالا، حرارت درجه با نیم هادی های ساخت برای گوناگون صنایع در ترکیبات این از استفاده امروزه
عایق های و نسوز مواد منفجره، مواد بالا، استاندارد با کامپوزیت های انواع سرطان، ضد داروهای
گازی فاز در بیشتر خالص، بور خوشه های اینکه با است. گرفته قرار توجه مورد بسیار پایدار
قرار استفاده مورد پرکاربرد جدید لیگاندهای عنوان به شیمی علم در می توانند شده اند، مشاهده
و شیمیایی پیوندهای ماهیت درک به و می کنند شبیه سازی را سیلیکونی مواد آنها گیرند[۳۲].

.[۳۵] می نمایند کمک سیلیکونی شبکه یک در شده پراکنده بور پیکربندی
محاسبات بنابراین دارد. پیچیده ای شیمی که است عنصری بور پالینگ۱۶، بررسی های به توجه با
.[۳۶] می سازد فراهم بور شیمی از مناسبی توصیف که است نظری مطمئن ابزار تنها اولیه۱۷ اصول
آنها الکترونی ساختار تأثیر تحت بور، خوشه های هندسی ساختار های که می دهد نشان محاسبات

.[۳۷] است
14Polymerization
15Ezekiel Weintraub
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آن خواص و ساختارها بوروفن، بر مقدمه ای ۶

مورد گوناگون صنایع در گسترده بطور می باشد، ۲۳۰۰C۰ حدود که بالا، ذوب نقطه  دلیل به بور
بین انتقالات بلوری، ساختار تشکیل جمله از بور گوناگون ویژگی های است. گرفته قرار استفاده
است. شده گزارش ورهایت۱۸ توسط الکتریکی رسانایی و حرارتی اثرات الکتریکی، رسانش پیوندی،
.[۳۸] است گرفته صورت کمی مطالعه بور خوشه های روی آنها، ترکیبات و بور بلورهای برخلاف
اولین استوک۱۹ ۱۹۱۲ سال در که جمله آن از دارد، وجود بور شیمی تاریخ در عطف نقطه  چند
توجیه برای مختلفی مدل های کرد. گزارش (B۲ اتمی دو مولکول ) بوران۲۰ روی را خود فعالیت
برای که شیمیایی پیوند مدل جمله از است. شده بیان B۲ اتمی دو مولکول شیمیایی پیوند
بخشی با اتم یک که می شود تشکیل زمانی کووالانسی پیوند یک است. رفته بکار آلی مولکول های
امتداد در اوربیتال هم پوشانی ،σ پیوند یک در کند. هم پوشانی۲۱ دیگر اتم یک اتمی اوربیتال از
اوربیتال های توسط اوربیتال هم پوشانی ،π پیوند یک در و می دهد رخ هسته دو بین پیوند محور
بنابراین و هستند σ پیوندهای از ضعیف تر ،π پیوندهای کلی، طور به می شود. تشکیل موازی p

کمبود با اتم هایی برای آمده بدست نتایج شوند. اشغال π اوربیتال های از قبل باید σ اوربیتال های
مدل با بزرگ تر خوشه های و B۲ اتمی دو مولکول یا B+، B مثل مثبت، بارالکتریکی یا الکترون
این کند. پشتیبانی را σ ظرفیت اتم ۶ نمی تواند سادگی به B۲ مثال، بطور ندارد. همخوانی فوق
با خوشه ها است. بور خوشه های همه عادی غیر مسطح۲۲ شکل تعیین برای مهمی عامل مسئله،
یا مسطح شکل های و شده اند بررسی آغازین۲۴ محاسبات و فوتوالکترونی۲۳ طیف سنجی از استفاده
شده علمی جامعه شگفتی باعث مسئله این و داده اند نتیجه را کوچک بور خوشه های شبه مسطح

.[۳۹] است
پیوندهای ماهیت .[۳۲] است کرده پیدا گسترش سه بعدی ساختارهای این کمک با بور شیمی
می کند. کمک بور خوشه های نوع شناسایی و تشخیص به اتمی بین نیروهای نوع و شیمیایی
و هندسی ساختارهای بین رابطه یافتن کوچک، خوشه های روی مطالعه اصلی هدف های از یکی
است. ضروری خوشه ها عمومی رفتار توجیه و قطعات پایداری توضیح برای که آنهاست الکتریکی
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.[۴۰] باشیم داشته خوشه ها از خوبی درک بتوانیم که می دهد اجازه ما به مسئله این نهایت در
و مکانیکی دستگاه های کوچک سازی بعدی، دهه های برای تکنولوژی عمده چالش های از یکی
اتمی مقیاس در سامانه ها از بهتری درک به نیاز مسئله این اما است. اتمی مقیاس در الکتریکی
زمینه، این در نظری تحقیقات اصلی چالش دارد. آنها شیمیایی و فیزیکی ویژگی های همچنین و
نانو سامانه های از ما درک به می تواند که است مناسب نظری کوچک مدل های ساخت و پیشنهاد
یکسان ویژگی های دارای باید شده ساخته مدل که است این دیگر مهم مسئله کند. کمک مقیاس
این است. بوده بالا کربنی سامانه های روی انتظارات اخیر، سال های طی در باشد. اصلی مدل با

می شوند. گرفته نظر در آینده فناوری های نانو برای کلیدی موادی عنوان به سامانه ها
کوچک سازی برای مناسبی بسیار گزینه اولیه ویژگی های حفظ دلیل به پایدار کربنی لوله های نانو
ساختارهای نانو و گرافیت روی اخیر آزمایشگاهی مطالعات طرفی از هستند. الکترونیکی دستگاه های
بور، است. طویل کربنی لوله های نانو تولید برای حیاتی ماده ای بور که می کند تایید (BxCyNz)
ساختارهایی چنین که هستند ضروری پایدار لایه ای ساختارهای تشکیل برای نیتروژن و کربن
مدل از بور، مقیاس بزرگ سامانه های محاسبه برای شده اند. مشاهده طبیعت در تجربی بطور
هم پوشانی ماتریس عناصر و هامیلتونی می شود. استفاده غیرخودسازگار و غیرمتعامد تنگ بست
خطی ترکیب محاسبات از ناشی خودسازگار۲۵ چگالی تابعی نظریه  پایه بر مدل، این در رفته بکار
برای و است معتبر و انتقال قابل بور، برای هامیلتونی این آمده اند. دست به اتمی۲۶ اوربیتال های
شده معرفی بور متنوع شکل های در پیچیده شیمیایی پیوندهای تشکیل الکترونی نقص توصیف
داده بسط ساختار های و بور صفحه های برای بلکه بور، خوشه های مطالعه برای تنها نه است.
مدل های با بالایی بسیار سازگاری روش ها این کرد. استفاده هامیلتونی این از می توان نیز شده
هستند مشکل تر ساده تجربی پتانسیل های و آغازین محاسبات تکنیک های از اما دارند شده ارائه
است. گرفته قرار بررسی مورد کوچک بور خوشه های پایداری تنگ بست، مدل گسترش برای .[۴۱]
این تعداد هرچه که بطوری است نقطه ای نقص های با متناسب پذیری تحرک  بور، خوشه های در

.[۴۲] می یابد کاهش موثر بخش ضریب باشد بیشتر نقص ها
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بور خوشه های ۴ .۱
۱۹۸۰ دهه اواخر در همکارانش و اندرسون۲۷ توسط بور، خوشه های روی بر تجربی مطالعه اولین
نهایت در و کنند تولید شیمیایی تبخیر روش به را بور خوشه کاتیون های توانستند آنها و شد انجام
نسبت کوچکی نسبتاً خمیدگی دارای ساختار این آمد. دست به B۷ خوشه برای بهینه ای ساختار
پژوهش يك طی در همکارانش و ری۲۸ همچنين باشد. شکل هرمی باید و است مسطح حالت به
درستی ادعای که است ضلعی پنج هرم شبه یک ،B۷ برای پایدار بهینه  ساختار که دادند گزارش
سامانه یک ،B۷ خوشه  شد. شناسایی همکارانش و لی۲۹ توسط پایدارتری ایزومرهای زیرا نبود
در B۶ ضلعی شش در مرکزی حفره  است. (۶σ − ۲π) الکترون های با (σ − π) مضاعف آروماتیک
وقتی است. کوچک خیلی دهد، جای خود مرکز در را بور اتم یک بتواند اینکه برای خوشه این
بور هسته  از ناشی الکتروستاتیکی میدان می کند، پیدا افزایش بور حلقه ای ساختار در اتم ها تعداد
کاتیون به الکترون یک اگر ترتیب بدین شد. خواهد بور خوشه  پایداری سبب این و می یابد افزایش
خنثی، بور خوشه های بیشتر ساختار می آید. بدست B۷ خوشه طبیعی ساختار شود، اضافه B۷

.[۳۲] است آنها کاتیونی ساختار به شبیه
شیمیایی پیوند بررسی منظور به همکارانش و شیلر۳۰ توسط ابتدا در مضاعف آروماتیک پیوند مفهوم
همکارانش و برنت۳۱ توسط (σ, π) آروماتیک پیوند و (σ+π) مضاعف آروماتیک پیوند شد. معرفی
مهمی عامل مناسب هندسه شد. استفاده مسطح بور ترکیبات در شیمیایی پیوند توضیح برای

است. ساختارها پایدارترین شکل تعیین برای
پیوندهای می دهند. تشکیل مسطح حلقه جانبی، اتم های که است شده فرض بور خوشه های همه  در
شدن مسطح باعث این و است شده تشکیل هیبریدی اتمی اوربیتال های از محیطی، بور دو بین
کامل طور به می تواند مرکزی حفره باشد، کمتر یا ۴ حلقه مرکز اتم های تعداد اگر می شود. حلقه
از مرکزی اتم های صورت، این غیر در می گردد. مسطح خوشه کلی ساختار بنابراین، و شود اشغال
بور خوشه های روی جرمی طیف سنجی پایه بر که مطالعاتی در .[۳۳] می آیند بیرون حلقه صفحه
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ذکر دوبعدی ساختارهای نتوانستند تجربی پیکربندی های از یک هیچ است، گرفته صورت کوچک
سازنده جزء که B۷ خوشه  در بور⁃بور پیوند طول .[۳۴] دهند نشان را نظری مطالعات در شده

نیست. یکسان پیوندها همه برای است، B۳۶ خوشه 
یک وجود نیز و بور شبه مسطح خوشه های از مجموعه ای همکارانش و بوستنی۳۲ ،۱۹۹۷ سال در

.[۴۳] کردند پیش بینی را شده خم مثلثی بور صفحه لایه
شده خم مثلثی بور صفحات که دادند نشان چگالی تابع نظریه با ۲۰۰۷ سال در همکارانش و لو۳۳
بر بزرگ تغییر یک که صورت این به کرد، پایدار مرکزی دو پیوند های از مخلوطی با می توان را
ساختار در بور اتم های از برخی حذف با آنها .[۴۴] دادند انجام بور شده خم صفحات ساختار روی
نام به پارامتری همکارانش و تانگ۳۴ کردند. ایجاد را ضلعی شش حفره های بور، شده خم صفحات
تعداد به ضلعی شش حفره های تعداد نسبت دادن نشان برای را گوشه” شش حفره ”چگالی (η)
را مسطح بور صفحات از گسترده ای طیف امر این با و کرده تعریف اصلی مثلثی صفحه در اتم ها
صفحه دو نمود. مشاهده ۲ .۱ شکل و ۱ .۱ جدول در خلاصه طور به می  توان كه داده اند پیشنهاد

.[۴۵] هستند پایدارتر شده خم مثلثی صفحه های از بتا) و آلفا صفحه ) η = ۱/۹, ۱/۸ بور
ترمودینامیکی پایداری روی چگالی تابع نظریه اساس بر همکارانش و پاندیی۳۵ ،۲۰۰۸ سال در
از ترکیبی بور، صفحات باید که دادند پیشنهاد ترمودینامیکی پایداری برای آنها کردند. تحقیق
را گاما صفحه همکارانش و اوذاتی۳۶ ۲۰۱۰ سال در .[۴۶] باشند گوشه شش و مثلثی ساختار
اين با می  باشد. موازی گوشه شش حفره های دارای اما است آلفا صفحه شبیه که دادند پیشنهاد
همکارانش، و پنوی۳۷ ۲۰۱۲ سال در .[۴۷] بود گاما صفحه از پایدارتر آلفا صفحه هم باز وجود
سال در .[۴۸] ساختند دوبعدی بور صفحه های از استفاده با را ۲D بور پلی مورف های از مجموعه ای
شبه مسطح خوشه که داد نشان وانگ۳۸ سرپرستی به براون دانشگاه در تحقیقاتی گروه یک ،۲۰۱۴
برای و گردد معرفی پایدار دوبعدی بور صفحه واحد عنوان به می تواند گوشه شش حفره با B۳۶

.[۴۹] (۳ .۱ (شکل شد نامیده بوروفن صفحه های بار اولین
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[۴۵] بوروفن فلزات ترکیبات همچنین و بعدی دو بور صفحه های پیکربندی های :۲ .۱ شکل

[۴۹] B۳۶ بوروفن واحد سلول :۳ .۱ شکل



۱۱ بور صفحه های

[۴۵] نواری گاف و اتم ها تعداد گوشه، شش حفره تراکم بستگی، انرژی :۱ .۱ جدول

Boron sheets n η Ec Banⅾgap
δ۳ ۲ ۳̸۱ ۱̸۹۶ ⅿetaⅼ
δ۶ ۱ ۰ ۵̸۴۸ ⅿetaⅼ
A ۸ ۱̸۳ ۶̸۱۱ ⅿetaⅼ
α ۸ ۱̸۹ ۵̸۷۶ ⅿetaⅼ
α۱ ۱۴ ۱̸۸ ۵̸۷۳ ⅿetaⅼ
B ۷ ۱̸۸ ۵̸۶۵ ⅿetaⅼ
β۱ ۱۴ ۱̸۸ ۵̸۷۴ ⅿetaⅼ
β۲ ۱۲ ۱̸۷ ۵̸۷۴ ⅿetaⅼ
β۱۲ ۱۴ ۱̸۶ ۵̸۷۱ ⅿetaⅼ
β۴ ۲۱ ۱̸۸ ۵̸۷۴ ⅿetaⅼ
χ۱ ۱۴ ۳̸۱۷ ۵̸۷۴ ⅿetaⅼ
χ۲ ۱۰ ۱̸۶ ۵̸۷۴ ⅿetaⅼ
ψ ۶ ۱̸۴ ۵̸۴۸ ⅿetaⅼ

بور صفحه های ۵ .۱
گرفته نظر در بور نوارهای نانو تشکیل برای سازنده جزء یک عنوان به که پایدار بور صفحه  یک
بین در است. شده تشکیل گوشی شش شبکه  یک از و دارد گرافین به شبیه ساختاری می شود،
می باشند دارا را محیطی شرایط در بور ساختارهای پایدارترین α صفحه های بور، پلی مورف های
شده، اشغال نسبتاً گوشی شش حفره های با بور صفحه های که می دهد نشان مطالعات .[۵۰]

پایدارند.
هستند. مسطح یا شبه مسطح بزرگ بور خوشه های آزمایشگاهی، و تئوری بررسی های به توجه با



آن خواص و ساختارها بوروفن، بر مقدمه ای ۱۲

کاملا́ بور خوشه های دارند. صفحه از بیرون به انحراف یک همواره مثلثی شبکه با بور خوشه های
.[۵۱] می  باشند ضلعی پنج یا چهار نقص های شامل دارند، اتم ۲۳ از بیش که مسطح

بور صفحه های اینکه به توجه با داریم. شبکه زیر در اعوجاج انتظار خالص، بور ساختارهای در
صفحه های می توانیم هستند، متناوب پایین و بالا رئوس با B۷ ضلعی شش اهرام از متشکل خالص
الکترون ها انتقال برای پل یک عنوان به هرم ها، رئوس اتم های دهیم. تشکیل خمیده گوشی شش
در زیادی کاربردهای فلزی خاصیت دلیل به بور صفحه های می شوند. استفاده زنبور لانه شبکه  در

.[۴۰] دارند تکنولوژی

β۱۲ بوروفن ساختارهای ۶ .۱
بوروفن از متفاوتی پلی مورف های شده ذکر که طور همان است. بورون دوبعدی ساختار بوروفن
جنس از β۱۲ بوروفن واحد سلول .[۴۵] برد نام را β۱۲ بوروفن می توان آن جمله از که دارد وجود
سلول دارد. قرار بور اتم پنج واحد۴۰، سلول این در ۴ .۱ شکل طبق که می باشد مستطیلی۳۹ مکعب
تقارن های و خواص تمامی که می شود گفته (مولکول ها) اتم ها از مجموعه کوچکترین به واحد
بین زاویه و است ۱/۶۹ برابر و یکسان هم با آن، در اتم ها فاصله باشد. داشته را ماده کل ساختار

است. ۲Pmmn تقارنی گروه دارای و می باشد درجه ۶۰ نیز اتم سه هر
۵ .۱ شکل در که کنیم مشاهده را آن از کلی تری تصویر می توانیم واحد سلول این کردن تکرار با
کردن تکرار نمودیم. تکرار بار پنج را Y Xو راستاهای از کدام هر اینجا در است. شده داده نمایش
بی ارزش آن سوم بعد و است دوبعدی ساختار دارای β۱۲ بوروفن زیرا ندارد، فایده ای Z راستای در

است.

ساختار در پیوند انواع و حفره چگالی ۱ .۶ .۱
حفره چگالی .(η = ۱/۶) می باشد ۱̸۶ برابر β۱۲ بوروفن ساختار حفره۴۱ چگالی ،۵ .۱ شکل مطابق
می گردد تعریف آن در موجود اتم های تعداد به واحد سلول در خالی محل های نسبت صورت به

39Orthorhombic
40Unit cell
41Hole density



۱۳ β۱۲ بوروفن ساختارهای

بوروفن ساختار واحد سلول (ب) مستطیلی مکعب سیستم کلی حالت نمایش ( (الف :۴ .۱ شکل
.[۴۵] β۱۲

مختلف دسته سه به را آن داخل اتم های می توان که است گونه ای به واحد سلول ساختار .[۴۵]
دارد همسایه ها با اتم هر که است پیوندهایی تعداد اساس بر تقسیم بندی این که نمود تقسیم
ترتیب به آنها نسبت که (B۶) پیوند شش و (B۵)پیوند پنج ،(B۴)پیوند چهار با اتم های .[۵۲]

.(۲:۲:۱) می باشد یک و دو دو، برابر

بورون اتم پیوند و ظرفیت الکترون ۲ .۶ .۱
پیوند ۱s۲ اوربیتال در الکترون ها . می شود تشکیل ،۱s۲۲s۲۲p۱ ساختار با بور اتم های از بوروفن
الکترون های مانده باقی الکترون سه و می شوند نامیده مغزه۴۲ الکترون های و دارد هسته با قوی
پیوندی انرژی از کوچک تر خیلی ۲p و ۲s سطح بین انرژی تفاوت که آنجایی از هستند. ظرفیت

42Core electrons
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است. شده مشخص مستطیل در واحد سلول ،β۱۲ ساختار :۵ .۱ شکل

با هیبریداسیون۴۳ عنوان تحت فرایندی در می تواند آسانی به الکترون سه این موج بردار آنهاست،
شوند. ترکیب هم

چهار می توان را زنبور) لانه (ساختار گرافن و بوروفن ساختارهای بین بودن متفاوت در اصلی علت
اتم ولی می شود π و σ پیوندهای شدن پر کامل باعث که دانست کربن اتم هر در ظرفیت الکترون
ماهیت دیگر بیان به می باشد. پر نیمه آن π حالت های کربن اتم به نسبت کمتر الکترون یک با بور
آن پلی مورف های ساختاری پیچیدگی های باعث کربن با مقایسه در بور اتم های الکترون کمبود
که می شود باعث کربن به نسبت بور الکترون یک بودن کم همچنین می شود. کربن به نسبت

نباشد. پایدار بور برای کربن زنبور) (لانه گوشه شش شبکه
می باشد. مرکزی سه و مرکزی دو پیوند از مخلوطی معمولا بوروفن صفحه های در پیوندی مکانیزم
حتی تحرک این و می باشد ۱۴۰۰۰۰۰cm۲/vs مرتبه از اتاق دمای در بوروفن، در حامل ها تحرک
در می توانند بار حامل های ترتیب این به .[۵۳] می ماند باقی بالا همچنان ناخالصی کردن وارد با
امر این و کنند طی پراکندگی بدون را طولانی تقریبا فواصل اتاق، دمای در حتی بوروفنی لایه های
می  كند. اهمیت حائز اسپینترونیک وسایل ساخت و میکروالکترونیکی کاربردهای نظر از را بوروفن

43Hybridization



۱۵ توپولوژیکی خواص

توپولوژیکی خواص ۷ .۱
هستند. ناپایدار طبیعت در دوبعدی کریستال های که بود این بر تصور طولانی زمان مدت برای
شد. ساخته موفقیت با ۲۰۰۸ سال در کربن، از شده تشکیل ضخیم زنبوری لانه ساختار گرافن
ساختار خاص طور به کرد. جلب خود به را زیادی توجه گسترده کاربردهای دلیل به گرافن کشف
دیگر و هال کوانتومی اثرات به منجر که می دهد ارائه را بی جرم فرمیون های ، دیراک مخروطی
دیراک دوبعدی مواد دیگر کشف به منجر گرافن توسعه همچنين می گردد. جدید خواص و پدیده ها
گروه ترکیبات آنها جمله از که شده اند کشف دوبعدی مواد از گونه صدها از بیش تاکنون .[۵۴] شد
پیش آنها بودن دیراک بوروفن، و سیلیسین گرافن، برای فقط آنها میان در اما می باشند. III−V

.[۵۵](۶ .۱ شکل در (خلاصه است شده بینی
محاسبات از استفاده با را Pmmn نام به دوبعدی بوروفن صفحه همکارانش و ژو۴۴ ،۲۰۱۴ سال در

.[۵۵] می  باشند اصلی عناصر حاوی که دیراک مخروط های با دوبعدی مواد :۶ .۱ شکل

44Zhou
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همکارانش و فینچ۴۵ .[۵۶] آوردند بدست بوروفن دیراک ماده ساختار اولین عنوان به اولیه،
را β۱۲ صفحات که کردند استدلال آنها کردند. مشاهده β۱۲ بوروفن صفحه در را دیراک مخروط
اساس بر هستند. دیراک مخروط میزبان که کرد تجزیه زنبور لانه و مثلثی شبکه زیر دو به می توان
شکل را π پیوند هستند، فرمی تراز نزدیک که pz اوربیتال های ،β۱۲ بوروفن صفحه در نتایج اين
شکل را σ پیوند که py ،px،s اوربیتال های که حالی در می دهند. تشکیل را دیراک مخروط و داده

.[۵۷] هستند فرمی تراز از دورتر می دهند
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۲ فصل

گذشته تحقیقات بر مروری

مقدمه ۱ .۲

دو در را مطالعات این و پرداخت خواهيم بوروفن زمینه در گذشته مطالعات بررسی به بخش این در
و صفحه نانو الکتریکی و مغناطیسی خواص اول قسمت در می نماييم. بررسی و تقسیم بندی قسمت
می شود بررسی بوروفن مختلف پلی مورف های روی بر واسطه اتم های جذب اثر و بوروفن روبان نانو

پرداخت. خواهیم روبان ها نانو ترابردی خواص روی بر مطالعه به دوم قسمت در و



گذشته تحقیقات بر مروری ۱۸

صفحه نانو خواص روی بر واسطه اتم های جذب اثر ۲ .۲
بوروفن

خصوصیات ”اصلاح عنوان با مقاله ای چگالی، تابع نظریه پایه بر همکارانش و سانگ۱ ،۲۰۱۸ سال در
به آنها .[۵۸] کردند منتشر واسطه” اتم های جذب با بوروفن صفحات الکتریکی و مغناطیسی
(Zn−SⅭ−Ti−V−۲ واسطه عناصر که بوروفن صفحات مغناطیسی و الکترونیکی ویژگی های بررسی
کردند. مطالعه χ۳ و β۱۲ بوروفن صفحه دو روی بر آنها پرداختند. کرده اند، جذب را Ⅽr−Ni−Ⅽu)
موقعیت ها این سپس و آوردند بدست Ⅿn منفرد اتم برای را جذب موقعیت بهترین ابتدا، در
صفحه که داد نشان آمده دست به نتایج دادند. تعمیم شده، ذکر واسطه عناصر مابقی برای را
حالت فلزی اتم های مابقی برای که حالی در است شده مغناطیسی Ⅿn و Ⅽr با شده جذب بوروفن
با غیرمغناطیسی نیم هادی یک Fe جذب با χ۳ صفحه نانو همچنین، می دهد. رخ غیرمغناطیسی

می شود. ۷۵ ⅿeV نواری گاف
ساختار دو هر در است. شده داده نشان ۱ .۲ شکل در بوروفن صفحه نوع دو هر نواری ساختار

هست. دو آن فلزی خصوصیات دهنده نشان که می کند قطع را فرمی سطح انرژی نوار نواری،
را حالت ها۳ چگالی و نواری ساختار پارامتر دو ساختارها، مغناطیسی خواص بررسی برای آنها
می شود. مشاهده ۲ .۲ شکل در χ۳ ، β۱۲ بوروفن در شده جذب اتم نواری ساختار کردند. مطالعه
مغناطیسی خاصیت می باشند. قرمز رنگ به نواری ساختار در واسطه اتم های انرژی نوارهای
ساختار نوع دو هر در بوروفن روی بر شده جذب Zn ،Ⅽu ،Ni ،Ⅽo ،Fe ،V ،Ti ،Sⅽ اتم های
تنظیم برای روش یک جذب، مهندسی که کرد بیان  سانگ انتها در می شود. حذف کاملا́ بوروفن
بالقوه کاربردهای جاذب ماده توسط اسپین قطبش القای .[۵۸] است دوبعدی مواد ذاتی خواص
خود از غیرمغناطیسی نیم هادی خواص χ۳ − Fe بوروفن ویژه طور به دارد.  الکترونیک نانو در
فلزی مواد نواری گاف تغییر و اسپین تزریق برای سرنخ یک واقع در سانگ نتایج می دهد. نشان

بود.
می باشد. β۱۲ بوروفن صفحه روی بر (Ⅿn،Ⅽo،Ni،Fe) واسطه اتم های جذب ما پژوهش از قسمتی

1Song
2Transition metal
3Density of state



۱۹ بوروفن صفحه نانو خواص روی بر واسطه اتم های جذب اثر

[۵۸] β۱۲(ب) و χ۳ (الف) نواری ساختار :۱ .۲ شکل

[۵۸] χ۳ (ب) β۱۲ (الف) بوروفن̸اتم صفحه نواری ساختار :۲ .۲ شکل
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سانگ شده مطالعه صفحه نانو برابر دو و می باشد اتم ۸۰ دارای بوروفن صفحه نانو مطالعه، این در
خاصیت دارای واسطه اتم های تمامی جذب از بعد بوروفن صفحه نانو که داد نشان ما نتایج است.

است. مغناطیسی
صفحه روی بر را ۳d,۴d,۵d فلزی اتم های جذب مطالعه ۲۰۱۷ سال در همکارانش و مارینو۴
خصوصیات و الکترونیکی ساختار چگالی، تابع نظریه براساس آنها .[۵۹] دادند انجام β۱۲ بوروفن

نمودند. محاسبه خالص و سنتز حالت دو در را بوروفن مغناطیسی
اتم یک و بور اتم ۳۰ شامل که ۲ × ۳ ابرسلول یک آنها بوروفن، روی فلزی اتم یک جذب برای
نانو خالی موقعیت های روی بر را واسطه اتم های كه ترتيب بدين گرفتند. نظر در را است واسطه
داده نشان ۳ .۲ شکل در شده سنتز و خالص بوروفن نواری ساختار دادند. قرار بوروفن صفحه
بوروفن صفحه روی بر بور خالی جاهای شدن پر و فرمی سطح جابه جایی با Ag بستر است. شده
بوروفن صفحه به Ag سطح از الکترون ها که است مطلب این بیانگر موضوع اين و می گذارد تاثیر

می شوند. منتقل

شده[۵۹] سنتز بوروفن (ب) خالص (الف)بوروفن نواری ساختار :۳ .۲ شکل

۲ eV تا ⁃ ۶ eV بین اتم ها تمامی برای جذب انرژی خالص، و شده سنتز صفحه نانو حالت دو در
جذب انرژی افزایش ، Ag بستر روی بر سنتزشده صفحه نانو حالت در .(۴ .۲ (شکل می باشد ⁃
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۲۱ بوروفن صفحه نانو خواص روی بر واسطه اتم های جذب اثر

[۵۹] خالص و شده سنتز حالت دو برای بار انتقال و مغناطیسی گشتاور جذب، انرژی :۴ .۲ شکل

می شود. مشاهده خالص صفحه نانو به نسبت بیشتری
افزایش با می باشد، یکسان آنها ظرفیت لایه الکترون های که شده مطالعه واسطه اتم های مقایسه با
خالص و شده سنتز حالت دو هر در جذب انرژی کاهش ،( ۵dبه ۳d (از آنها اصلی کوانتومی عدد
هیبریداسیون واسطه، اتم های کوالانسی شعاع افزایش با كه است دلیل این به که می شود مشاهده

می یابد. افزایش فلزی اتم d اوربیتال های با بور اتم p اوربیتال های بین
الکترون های افزایش با Ⅽr،Ⅿn،Fe اتم های در كه است شده داده نشان مطالعه این در همچنین

می یابد. کاهش جذب انرژی ظرفیت،
شده جذب اتم از بار انتقال که است مطلب اين بيانگر حالت دو در بار آنالیز مقایسه همچنين
شرکت پیوند در کمتری موثر بار بنابراین می باشد، خالص حالت از کوچکتر شده سنتز حالت در
تغييرات اساس بر طرفی از می یابد. افزایش شده سنتز حالت در جذب انرژی نتیجه در و می کند

دارند. بزرگی مغناطش ۳d فلزی اتم های که می شود مشاهده نمودار در مغناطیسی۵ گشتاور
است. شده داده نشان خالص بوروفن برای شده جذب واسطه اتم های حالت چگالی ۵ .۲ شکل در
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[۵۹] خالص بوروفن روی بر شده جذب اتم های حالت چگالی :۵ .۲ شکل

است. تبادلی اثرات بیانگر که می دهد نشان را اسپین جداشدگی حالت ها، چگالی نمودار اين
و هستند ۴d,۵d اتم های d اوربیتال های از متراکم تر نشده، جفت ۳d اتم های d اوربیتال های
جذب ۴d,۵d فلزی اتم های در می شوند. نزدیک تر فرمی سطح به الکترون ها تعداد افزایش با
عناصر این در کم تبادلی اثر بیانگر که می باشند گسترده d اوربیتال جزئی حالت های چگالی شده،

می باشد.
بزرگ مغناطش و قوی تبادلی اثر ۳d اتم های جذب که گرفتند نتیجه همکارانش و مارینو نهایت در
مغناطش باعث که هستند کوچک ۴d,۵d فلزی اتم های در تبادلی اثر مقابل، در می دهد. نشان را
بر را ۳d,۴d,۵d شده جذب فلزی اتم های نقش آنها نتایج واقع در می شوند. کوچک یا و صفر
و اسپینترونیک دستگاه های در نتایج این كه است داده نشان خالص و شده سنتز حالت دو روی

.[۵۹] دارد کاربرد نانوالکترونیک
می دهند. نشان خود از العاده ای فوق شیمیایی و فیزیکی خاصیت های دوبعدی بوروفن صفحه های
سیستم های با مشابه .[۶۰] می باشند اتمی ساختار وابسته که هستند غیرمغناطیسی فلزهای آنها
به هم آن و می کنند برقرار پیوند خارجی فلزی اتم با راحتی به بوروفن صفحه های گرافن، فلزی



۲۳ بوروفن صفحه نانو خواص روی بر واسطه اتم های جذب اثر

.[۶۱] می شوند جالبی الکترونیکی خصوصیات به منجر که B اتم اوربیتالی ساختار دلیل
بوروفن لایه چند و لایه یک صفحه های مغناطیسی و الکترونیکی خصوصیات دادن تغییر برای تلاش
(TⅯ) واسطه اتم جذب است. لازم دوبعدی ماده این برای بیشتری تلاش های و می باشد نوپا هنوز
لی۶ . می باشد دوبعدی مواد مغناطیسی و الکترونیکی خصوصیات دادن تغییر برای موثر روش یک
فرومغناطیس به ۳d فلزی اتم های جذب با لایه چند بوروفن صفحه های که فهمیدند همکارانش و

می شوند[۴۴]. تبدیل
الکتریکی و مغناطیسی خصوصیات ”اصلاح عنوان با مقاله ای ۲۰۱۸ سال در همکارانش و زانگ۷
واقع در آنها .[۶۲] کردند منتشر واسطه” اتم های جذب با (BⅬB)۸بوروفن صفحه نانو لایه های
بوروفن صفحه نانو لایه های الکترونیکی و مغناطیسی خصوصیات روی بر ۳d اتم های تاثیر به
فلزی اتم غلظت نوع دو با χ۳و α۱ ، β ، β۱۲بوروفن متفاوت ساختار نوع چهار آنها پرداختند.
در الکترونیکی و مغناطیسی گوناگون ویژگی های ترتيب بدين و گرفتند نظر در را (۰̸۲۵ ، ۰̸۵)

.[۶۲] شد مشاهده TⅯ@BⅬBs سیستم های
الکترونیکی و مغناطیسی خصوصیات دارند. بوروفن صفحه های با قوی پیوند واسطه، فلزی اتم های
بوروفن ساختار به وابسته تغییرات این و می کند تغییر فلزی اتم های جذب با بوروفن صفحه های

می باشد. فلزی اتم های غلظت و
غیرمغناطیسی خصوصیات V ، Ti اتم های و فرومغناطیس خصوصیات Ⅽr ، Ⅿn اتم های جذب
فلزی غلظت های در χ۳ و β۱۲ ساختار در Fe اتم جذب دارند. همراه به را بوروفن ساختار روی بر
مابقی در Fe@BⅬBs سیستم طرفی از می شود. فرومغناطیسی خصوصيت به منجر ۰̸۲۵ و ۰̸۵
و α۱ − Fe@BLBs سیستم های این، بر علاوه است. غیرمغناطیسی شده، مطالعه ساختارهای
آمده دست به نتایج می گردند. تبدیل بزرگ نواری گاف با نیم هادی یک به β − Mn@BLBs

بسیار اسپینترونیک و الکترونیک پیشرفته برنامه های برای TⅯ@BⅬBs ساختار که می دهد نشان
هستند. کننده امیدوار

آلایش جمله از دوبعدی مواد برای اسپین خصوصیات دادن تغییر برای زیادی تلاش های ادامه در
نیم رسانای مانند زمینه هایی در روش ها این است. شده انجام واسطه عناصر فلزی اتم های با
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می شوند. آلایش فلزی بستر روی بر کمی تعداد اما اند، آورده بدست بزرگی موفقیت های مغناطیسی
را ناهمسانگرد فلز یک خصوصیات و یابد رشد Ag بستر یک روی بر که دارد را ویژگی این بوروفن

نشان دهد. خود از
دوبعدی مواد ”نقش عنوان با مقاله ای همکارانش و جیانگ۹ اولیه، محاسبات روش از استفاده با
پیش بینی آنها .[۶۳] کردند منتشر ۲۰۱۸ سال لیتومی”در باتری های در آند عنوان به بور بر مبتنی
بالا ظرفیت دلیل به هم آن و لیتیومی باتری های برای مناسب آند یک می تواند بوروفن که کردند
خصوصیات روی بر لبه اثرات آنها اسپینترونیک، برنامه های به توجه با باشد. بالا سرعت قابلیت و
حالت در زیگزاگ لبه با ساختارها که بردند پی و کردند بررسی را بوروفن روبان نانو مغناطیسی

.[۶۳] می باشند فرومغناطیس پایه
الکتریکی و مغناطیسی خصوصیات ”تغییر عنوان با مقاله ای ۲۰۱۶ سال در همکارانش و لی۱۰
از دیگر یکی روی بر آنها .[۶۴] نمودند منتشر را واسطه” های اتم جذب با بوروفن صفحه نانو
زمینه در پلی مورف این که داد نشان آنها نتایج کردند. مطالعه بوروفن ساختار پلی مورف های
مغناطیسی خصوصیات می دهد نشان محاسبات .[۶۴] دارد زیادی کاربردهای اسپینترونیک
جذب بوروفن روی بر که فلزی اتم های و می يابد تغییر واسطه عناصر اتم های جذب با بوروفن
توسط ساختار مغناطیسی گشتاور می کند. فرومغناطیس يك به تبدیل را ساختار این می شوند،

می شود. تعیین فلزی اتم های
پایدار حالت آنها از کمی ساختارهای که است شده پیش بینی بور برای گوناگونی پلی مورف های
۸ − Pmmn صورت به که است Pmmn فضایی گروه به متعلق بوروفن پایدار حالت دو دارند.
و ۸ − Pmmn دارد. بستگی واحد سلول در اتم ها تعداد به و می شوند نام گذاری ۲ − Pmmn ،

.[۶۵] می باشند فلز و ناهمسانگرد فلز ترتیب به ۲ − Pmmn

بوروفن ساختار دو برای مغناطیسی اتم های جذب بررسی به ۲۰۱۸ سال همکارانش و تومار۱۱
آنالیز را بار انتقال و الکترونیکی مغناطیسی، خواص آنها پرداختند. ۲ − Pmmn,۸ − Pmmn

.[۶۶] کردند
ترتیب به ۲ − Pmmn,۸ − Pmmn ساختار دو حالت های چگالی و نواری ساختار واحد، سلول

9Jiang
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بودن فلزی ۲ − Pmmn نواری ساختار مشاهده با شده اند. داده نشان ۷ .۲ و ۶ .۲ شکل های در
و است گرافن شبیه ناهمسانگرد، دیراک مخروط دارای ۸ − Pmmn ساختار است. مشهود آن

می باشد. Γ−X خط وسط دیراک مخروط موقعیت

[۶۶] حالت چگالی و نواری ساختار (ب) ۸ − Pmmn ساختار پهلو و بالا حالت (الف) :۶ .۲ شکل

[۶۶] حالت چگالی و نواری ساختار (ب) ۲ − Pmmn ساختار پهلو و بالا حالت (الف) :۷ .۲ شکل

شده ذکر ساختار دو مغناطیسی خصوصیات روی بر (Fe̸Ⅽo̸Ni) واسطه اتم های جذب اثر آنها
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می کند تبدیل فرومغناطیس به را ۲−Pmmn ساختار کبالت، که داد نشان نتایج نمودند. مطالعه را
آنها بررسی می شود. تعیین واسطه عناصر اتم های ۳d اوربیتال توسط مغناطیسی خواص .[۶۶]
و اسپینترونیک زمینه در کاربرد برای مناسبی کاندید می تواند بوروفن که شد نتيجه اين به منجر

می باشد. بیشتری تحقیقات مستلزم نتيجه اين البته که باشد، نانوالکترونیک
”χ۳ خالص بوروفن روبان نانو ” عنوان با مقاله ای ۲۰۱۸ سال در همکارانش و ایزدی همچنين
پایه بر χ۳ بوروفن روبان نانو مغناطیسی و الکترونیکی خواص روی بر آنها .[۶۷] کردند منتشر
در اسپینی ناهمسانگردی یک آمده، دست به نتایج به توجه با کردند. تحقیق چگالی تابع نظریه
آنها می کند. متفاوت گرافن روبان های نانو با کاملا́ را آنها که دارد وجود بوروفن روبان های لبه
را اسپین ناهمسانگردی بنابراين است. وابسته لبه شکل به مغناطیسی خواص که کردند بیان

.[۶۷] بگیریم نظر در اسپینترونیک کاربردهای در آزادی درجه یک می توانیم

بوروفن روبان نانو ترابردی خواص ۳ .۲
اسپینی ترابرد و مغناطیسی خصوصیات افزایش ” عنوان با مقاله ای ۲۰۲۰ سال در همکارانش و سان
و بررسی به آنها واقع در .[۶۸] کردند منتشر نیتروژنه” لبه های با بوروفن زیگزاگ روبان نانو در
.[۶۸] پرداختند خمیده بوروفن ساختار مغناطیسی خواص روی بر روبان نانو لبه های تاثیر مطالعه
نشان آنها نتایج کردند. غیرفعال هیدروژن و نیتروژن اتم های وسیله به را روبان نانو لبه های آنها
را روبان نانو ساختار مغناطیسی خواص هیدروژن، توسط روبان نانو لبه های کردن غیرفعال که داد
نیتروژن توسط آن لبه های که بوروفن روبان نانو كه کردند مشاهده آنها همچنين می کند. حذف

می باشد. اسپینترونیک و الکترونیک قطعات برای مناسبی بسیار کاندید باشد، شده فعال غیر
لبه های بیانگر β ، α لبه های می دهد. نشان را خمیده بوروفن روبان نانو ساختار ۸ .۲ شکل
غیرفعال هیدروژن و نیتروژن اتم های توسط حالت پنچ با روبان نانو لبه های هستند. روبان نانو 

می شوند.
می دهد. نشان را خالص بوروفن روبان نانو و نیتروژنه بوروفن روبان نانو نواری ساختار ۹ .۲ شکل
لبه ها کردن غیرفعال با بوروفن روبان نانو ساختار که پی برد می توان نواری ساختار دو هر مقایسه با

می شود. تبدیل نیم فلزی۱۲ ساختار یک به نیتروژن توسط
12Half­metal
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[۶۸] خمیده بوروفن ساختار (راست) پهلو و (چپ) بالا حالت :۸ .۲ شکل

[۶۸] ZBNR (ب) NN−ZBNR نواری ساختار (الف) :۹ .۲ شکل

همانطور است. شده داده نشان NN−HZBNR ساختار برای جریان⁃ولتاژ نمودار ۱۰ .۲ شکل در
در آنها نتایج همچنین داریم. بالا اسپینی جریان فقط ۰̸۸ تا ۰ بین ولتاژ در می شود، مشاهده كه

می باشد. وابسته آن عرض به روبان نانو خصوصیات كه است مطلب اين گيرنده بر
مقاومت و منفی۱۴ دیفرانسیل ”مقاومت عنوان با مقاله ای ۲۰۱۷ سال در همکارانش و لیو۱۳
نانو که داد نشان آنها نتایج .[۶۹] کردند بوروفن”منتشر زیگزاگ روبان نانو در مغناطیسی۱۵
می دهد. نشان خود از (NⅮR) منفی مغناطیسی مقاومت رفتار فرد، عرض با بوروفن زیگزاگ روبان

13Liu
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[۶۸] NN−ZBNR ساختار پایین و بالا اسپین های جریان⁃ولتاژ، نمودار :۱۰ .۲ شکل

شده مشاهده بوروفن زیگزاگ روبان نانو در مغناطیسی مقاومت و فیلترینگ۱۶ اسپین اثر همچنین
دست به نتایج فرد، و زوج عرض های با روبان های نانو برای I−V مشخصه نمودار بررسی با است.
وابسته تقارن به ZBNRs بوروفن زیگزاگ روبان نانو ترابردی خصوصیات که می كند بيان آمده،
،۵ − ZBNRs مشخصه های نمودار می شود، مشاهده که همانطور .[۶۹] (شکل۲. ۱۱) می باشد
۷ − ZBNR ساختار در جریان که بطوری هستند. متفاوت هم با ۷ − ZBNR ،۶ − ZBNR

که است آن گویای نتایج بنابراين می باشد؛ ۶ − ZBNR ساختار از بزرگتر بسیار ۵ − ZBNR ،
می باشند. وابسته روبان نانو تقارن به ترابرد خصوصیات

به ۷ − ZBNR ، ۵ − ZBNR ساختار در جریان می شود، مشاهده ۱۱ .۲ شکل در که طور همان
از منفی مغناطیسی مقاومت رفتار ولت، ۰̸۸ تا ۰̸۷ و ولت تا۰̸۶ ۰̸۵ ولتاژ محدوه در ترتیب
مقاومت در مهمی نقش تقارن و روبان عرض تغییر مانند هندسی فاکتورهای می دهند. نشان خود

دارد. منفی مغناطیسی
نشان را ترابرد در متفاوتی رفتار ZBNR متفاوت عرض های که داد نشان همکارانش و لیو نتایج
نانو در اما می باشد. کوچک و خطی جریان–ولتاژ، نمودار زوج عرض با روبان نانو برای می دهند.
که می شود مشاهده منفی دیفرانسیل مقاومت جریان، بودن بزرگ بر علاوه فرد، عرض با روبان ها
مقاومت زوج، عرض با روبان نانو در کرد. استفاده آنها از الکترونیک ابزارهای طراحی در می توان
(مقاومت پدیده ها این است. ٪۳۶ تقریبا فلیترینگ اسپین اندازه و است شده مشاهد مغناطیسی
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[۶۹] متفاوت ساختارهای برای I−V مشخصه نمودار :۱۱ .۲ شکل

زیگزاگ لبه با بوروفن روبان های نانو در ( فیلترینگ اسپین و منفی مغناطیسی مقاومت مغناطیسی،
و بزرگ مغناطیسی مقاومت فيلترینگ، اسپین کلیدزنی، مانند ابزارهایی طراحی های در می تواند

می باشد. دستگاه ها این پیشرفت برای امیدواری نقطه و شود برده کار به حافظه ها
روی بر را (F،Ⅽⅼ،H،Ⅼi) اتم های اولیه، محاسبات اساس بر ۲۰۱۸ سال در همکارانش و کاتوج۱۷

.[۷۰] کردند بررسی را آنها الکترونیکی خواص و دادند آلایش بوروفن صفحه
خالص، بوروفن می کنید. مشاهده ۱۲ .۲ شکل در را شده آلایش و خالص بوروفن نواری ساختار
می ماند. باقی شده، ذکر اتم های آلایش با رفتار این همچنان که می دهد نشان خود از فلزی رفتار

می شود. زیاد اتمی آلایش با می گذرند فرمی سطح از که نوارهایی تعداد شکل، به توجه با
می گردد. مشخص فرمی سطح از عبوری نوارهای تعداد با سیستم یک در بالستیک کوانتومی هدایت
برای که حالی در است. ۹G۰ هدایت نتیجه در که می دهد عبور فرمی سطح از نوار ۹ خالص، بوروفن
خالص بوروفن به نسبت فرمی سطح از عبوری نوارهای تعداد فلوئور، اتم با شده آلایش بوروفن
هدایت Ⅽⅼ،H،Na با آلایشی بوروفن برای است. ۶G۰ آن هدایت و می رسد ۶ عدد به و یافته کاهش
هدایت و یافته افزایش نوارها تعداد Ⅼi با یافته آلایش بوروفن در همچنین است. ۸ آن کوانتومی
به بوروفن خصوصیات دادن تغییر و بیشتر مطالعات برای پایه ای نتایج، این می باشد. ۱۰G۰ آن
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Na ،(ه) Ⅼi ،(د) H (ج) ،Ⅽⅼ (ب) ، F(الف) بافته آلایش بوروفن نواری ساختار :۱۲ .۲ شکل
می باشد[۷۰]. بور و آلایشی اتم های دهنده نشان ترتیب به سیاه و قرمز خطوط

می آورد. فراهم را الکترونیک نانو دستگاه های در کاربرد منظور
مانند خصوصیاتی می باشد. زیادی محققان محاسبات موضوع بور، دوبعدی مواد پلی مورف های
می تواند بوروفن که می دهد نشان فرمی انرژی اطراف در حالت ها چگالی بودن بزرگ و بودن فلزی

باشد. ترابرد خصوصیات برای پتانسیلی

بوروفن تجربی مقالات ۴ .۲
روی را ۲D بوروفن صفحه های نانو تحقیقاتی گروه دو است. نشده ساخته مستقل بوروفن امروز تا
الکتریکی ساختارهای مطالعات، اين اساس بر کردند. بررسی را آن فلزی خواص و سنتز نقره
بستر، اثر به توجه با و گرديد کشف صفحه ها نانو در دیراک مخروط های مانند ناهمسانگرد

بود. متفاوت χ۳ و β۱۲ بوروفن صفحه های خصوصیات



۳۱ بوروفن تجربی مقالات

منتشر آن” هیبریدهای و خالص ”بوروفن عنوان با مقاله ای ۲۰۱۹ سال در همکارانش و رانجان۱۸
پایداری بررسی و مطالعه به و کنند سنتز را بوروفن مختلط فازهای شدند موفق آنها .[۷۱] کردند
سنتز نقره روی که χ۳ بوروفن، متفاوت ساختارهای میان در پرداختند. δ و χ۳، β۱۲ ساختارهای
نمودار از می توان را ساختار دینامیکی پایداری تئوری، محاسبات در می باشد. پایدارتر است، شده
ناپایداری دهنده نشان نمودار این در منفی فرکانس همچنين نمود. مشاهده فونون پراکندگی

.[۲۲] (۱۳ .۲ (شکل می باشد ساختار

[۲۲] مختلف فازهای نمودارپراکندگی :۱۳ .۲ شکل

نتایج .[۷۲] می باشد ضعیف نقره و بوروفن برهم کنش که می دهد نشان تجربی مطالعات همچنين
باشد، آنگستروم ۲ از کوچکتر β۱۲ بوروفن لایه دو بین فاصله که زمانی که است آن گویای تحقیقات

می گیرد. شکل بوروفن صفحه نانو برش از بوروفن روبان نانو است. پایدار β۱۲ بوروفن
سطح روی بر بوروفن روبان نانو ”سنتز عنوان با مقاله ای ۲۰۱۷ سال در همکارانش و زانگ۱۹
نوع دو هر که دارد وجود آرمیچر۲۱ و زیگزاگ۲۰ روبان نانو نوع دو .[۷۳] کردند منتشر ” نقره
نقره بستر روی بر بوروفن متفاوت ساختار نوع سه .[۷۴] هستند پایدار تئوری محاسبات به بنا
آزمایشات فنگ۲۳ و مانیکز۲۲ مستقل گروه دو .(β۱۲, χ۳, δ۶) است شده سنتز مختلف دماهای در
خلا شرایط تحت آلودگی ها و تخریب از جلوگیری برای دادند. انجام را بوروفن سنتز برای تجربی

18Ranjan
19Zhong
20Zigzag nanoribbon
21Armchair nanoribbon
22Mannix
23Feng



گذشته تحقیقات بر مروری ۳۲

بور و می باشد مناسب بستر رشد، برای نقره که داد نشان آنها نتایج است. شده انجام سنتز اين بالا
مطالعات، دو هر می كند. رسوب نقره روی بر الکترونی پرتو تبخیر روش با شده کنترل دوز یک در
داده نشان ۱۴ .۲ شکل در آناليز اين از آمده دست به تصاویر نمودند. مشاهده را جزیره ای ساختار

.[۷۶ ،۷۵] است شده

به (ج) و (الف) بوروفن متفاوت ساختار دو برای STⅯ آنالیز از آمده بدست تصاویر :۱۴ .۲ شکل
[۷۶ ،۷۵] تجربی روش (د) و (ب) ، تئوری روش



۳ فصل
تقریب ها و محاسبات روش

مقدمه ۱ .۳
فیزیکی سیستم های برای استفاده مورد اصلی نظریه دو کوانتومی و کلاسیک مکانیک نظریه های
این در ذره ای دو و تک ذره ای مسئله های تنها که است این آنها اصلی محدودیت اما هستند،
حالت در ذره ای دو از بیش سیستم های بررسی برای و هستند دقیق تحلیلی حل دارای چارچوب
راهکارهای شد. محاسباتی روش های و متعدد تقریب های و نظریه ها دامان به دست باید کلی
با یک هر در که است یافته توسعه ذره ای بس سیستم های محاسباتی توصیف برای متعددی
از یکی می شود. استفاده مختلفی نظریه های و مدل ها تقریب ها، از مطالعه، مورد خواص به توجه
بلورها، و مولکول ها نظیر ذره ای بس سیستم های محاسبات از بسیاری برای پایه و مهم نظریه های
توصیف به منجر کوهن⁃شم۱ رهیافت همراه به نظریه این از استفاده است. چگالی تابعی نظریه
دارد. آنها محاسبات ساده سازی در بسزایی تأثیر که می شود ذره ای بس سیستم های از ذره ای تک
فیزیک اساسی مسائل جزء که کوانتومی محاسبات اکثر مبنای امروزه نظريه اين دلیل همین به

1Kohn­Sham scheme



تقریب ها و محاسبات روش ۳۴

می رود. شمار به هستند، جامد حالت

الکترونی ساختار و کوانتومی نظریه ۲ .۳
در الکترون کشف از پس نظری فیزیک چالش های بزرگترین از یکی ماده در الکترون ها نظریه
روش های و نظری تقریب های بر تکیه ماده در الکترون ها نظریه است. بوده ۱۸۹۷ ⁃۱۸۹۶ سال
الکترون، چندین شامل هم کنش گر بر سیستم رفتار دقیق طور به می تواند که دارد محاسباتی

کند. تعیین را جامد مواد و مولکول ها هسته،
تعداد این می باشند. آووگادرو عدد حدود در الکترون هایی دارای جامد حالت سیستم های اغلب
حاکم مشکلات بر غلبه جهت آماری، مکانیک دیدگاه از مسئله بررسی نیازمند زیاد، آزادی درجات
اصل از که الکترون هایی برحسب را عناصر تناوبی جدول پائولی۲ است. الکترونی ساختار تحلیل بر
کوانتومی حالت یک در الکترونی دو هیچ پائولی طرد اصل طبق نمود. بیان می کنند، پیروی طرد۳
آمار برای کلی فرمول یک به را طرد اصل فرمی۴ بعد سال یک به نزدیک .[۷۷] نمی گیرد قرار یکسان
: [۸۰ ،۷۹] داد ربط بوز⁃انیشتین۵ آمار فرمول به را آن و [۷۸] داد بسط هم کنش گر بر غیر ذرات

fi =
۱

eβ(ϵi−µ) ± ۱ (۱ .۳)

ثابت KB آن در که β = ۱/KBT الکترون ها، توسط ام i− تراز اشغال احتمال fi فوق رابطه در که
در منفرد ذره انرژی ϵi می گردد. بررسی اشغال احتمال آن در که می باشد دمایی T و بولتزمن۶
فرمی⁃دیراک۷ آمار به مربوط مثبت علامت اينجا در است. سیستم شیمیایی پتانسیل µ، i حالت

می باشد. بوزون ها برای بوز⁃انیشتین آمار به مربوط منفی علامت و فرمیون ها برای
چارچوب در ذره ای بس شرودینگر معادله حل وسیله به فقط سیستم ها فیزیکی خواص شبیه سازی
نوشته زیر صورت به نوعی ذره ای بس سیستم یک هامیلتونی است. پذیر امکان کوانتومی مکانیک

2Pauli
3Exclusion principle
4Fermi
5Bose­Einstein statistics
6Boltzmann constant
7Fermi­Dirac statistics



۳۵ تقریب ها

می شود:
H = τ + τint + υint + υnn + υext (۲ .۳)

فوق: معادله در که
τ =

ℏ۲
۲me

∑
i

▽۲
i (۳ .۳)

الکترون ها جنبشی انرژی ،τ
τn =

∑
I

ℏ۲
۲mI

▽۲
I (۴ .۳)

هسته ها جنبشی انرژی ،τn
υint =

۱
۲
∑
i ̸=j

e۲
|ri − rj |

(۵ .۳)
الکترون الکترون دافعه پتانسیل ،υint

υnn =
۱
۲
∑
I ̸=J

ZIZJe
۲

|RI −RJ |
(۶ .۳)

υext هسته، و الکترون ها بین جاذبه هم کنشی بر پتانسیل و هسته⁃هسته دافعه پتانسیل ،υnn
: از عبارتند

υext = −
∑
i,I

ZIe
۲

|ri −RI |
(۷ .۳)

الکترون مکان ترتیب riوmeبه می شود، گرفته نظر در الکترون ها برای خارجی پتانسیل عنوان به که
می باشد. هسته بار ZI و هسته جرم و مکان MI ،RI و هستند الکترون جرم و

غیر را آن دقیق حل که می باشد سیستم زیاد بسیار آزادی درجات از ناشی مسئله، پیچیدگی های
متعددی تقریب های به قبول قابل سطح یک تا محاسبات کاهش برای رو این از می سازد. ممکن

نیازمندیم.

تقریب ها ۳ .۳
بورن⁃اپنهایمر تقریب ۱ .۳ .۳

می کند. توصیف را یون ها و الکترون ها دینامیک همزمان طور به ذره ای بس سیستم هامیلتونی
از برابر)، ۲۰۰۰ مرتبه (از است الکترون ها از سنگین تر خیلی یون ها نوعی جرم اینکه به توجه با



تقریب ها و محاسبات روش ۳۶

می شود. استفاده آن ساده سازی برای ⁃اپنهایمر۸ بورن تقریب نام به مشهور و مهم تقریب یک
حجم کاهش در بسزایی تأثیر اما نمی باشد دقیقی اثبات دارای نظری لحاظ به چند هر تقریب این
صورت بدین بورن⁃اپنهایمر تقریب دارد. ذره ای بس سیستم های حل برای نیاز مورد محاسبات
از کمتر بسیار آنها تحرک پذیری است الکترون ها جرم از سنگین تر بسیار یون ها جرم چون که است
کرد. فرض ثابت را یون ها می توان الکترون ها، حرکت زمانی مقیاس در نتیجه در و بوده الکترون ها
بر حاکم حرکت معادلات و ندارد الکترون ها دینامیک در تأثیری یون ها دینامیک دقیق تر عبارت به

می شود. مشخص یون ها مکان بوسیله تنها الکترون ها
نظر در نهایت بی را هسته جرم که می باشد صورت این به بورن⁃اپنهایمر تقریب اساس بنابراین
می توان داریم، سروکار الکترون⁃هسته ذره ای بس سیستم یک با که هنگامی نتیجه در بگیریم.
الکترون، (استتار) پوشش اثر به توجه با همچنین نمود. نظر صرف هسته ها جنبشی انرژی از
هسته ها هم کنش بر شامل جملات تمامی و می کنند احساس کم بسیار را یکدیگر بار هسته ها
سیستم آزادی درجات تعداد بورن⁃اپنهایمر تقریب بنابراین گرفت. نظر در ثابت عدد یک را (υnn)

می نماید. آسان تر را مسئله حل و داده کاهش زیادی حد تا را

شبه پتانسیل ۲ .۳ .۳
پر فرمی تراز تا را انرژی حالت های پایین ترین صفر، مغناطیسی میدان در و دما در الکترون ها
میدان و دما صفر غیر و کوچک مقادیر برای است. خالی انرژی این بالای حالت های و می کنند
اساس می گردد. تغییرات دستخوش فرمی انرژی نزدیک الکترونی حالت های فقط مغناطیسی،
استتار اثر جایگزینی از شبه پتانسیل اصلی ایده است. استوار واقعیت این بر شبه پتانسیل تقریب
ظرفیت الکترون های روی که یونی موثر پتانسیل یک با مغزه الکترون های اثرات و الکترون ها
شده ساخته موج توابع شبه و الکترونی موج توابع (۱ .۳) شکل می شود. ناشی می گردد، اعمال
محاسبات با شده ساخته شبه پتانسیل می دهد. نشان را آنها با متناظر پتانسیل های همچنین و
نظر در نیازمند نتایج دقت بنابراین نیست. منطبق تجربه بر دقیق بطور اولیه، اصول پایه بر اتمی

بود: خواهد زیر شرایط داشتن
باشند. داشته همسانی هسته بار باید اتمی موج توابع و موج توابع شبه .۱

8Born­Oppenheimer



۳۷ چگالی تابعی نظریه

باشند. یکسان باید ظرفیت الکترون های مقادیر ویژه و الکترونی شبه مقادیر ویژه .۲
این در و بوده پیوسته مغزه ناحیه در باید آنها دوم و اول مرتبه مشتقات و موج توابع شبه .۳

باشند. غیرنوسانی محدوده
باشند. منطبق هم بر مغزه ناحیه خارج در باید اتمی موج توابع و موج توابع ۴.شبه

بدون ( r < rc) مغزه ناحیه در موج ها تابع شبه که شده اند ایجاد طوری شبه پتانسیل ها :۱ .۳ شکل
باشند. یکسان الکترون ها همه موج تابع ( r > rc) برای و باشند گره

چگالی تابعی نظریه ۴ .۳
حل اسلیتر۹ دترمینان های پایه بر موج تابع بوسیله می تواند اصل در ذره ای بس شرودینگر معادله

شود: نوشته زیر صورت به می تواند اسلیتر دترمینان تک الکترونی، N سیستم برای شود.

ψ =
۱

۲√N !

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

ϕ۱(r۱, σ۱) ϕ۱(r۲, σ۲) ϕ۱(r۳, σ۳)...

ϕ۲(r۱, σ۱) ϕ۲(r۲, σ۲) ϕ۲(r۳, σ۳)...

ϕ۳(r۱, σ۱) ϕ۳(r۲, σ۲) ϕ۳(r۳, σ۳)...

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
(۸ .۳)

9Slater determinant



تقریب ها و محاسبات روش ۳۸

و ψi(ri) مکانی موج تابع ضرب حاصل که می باشد الکترونی تک اسپین اوربیتال ϕi(ri, σi) آن در که
زمانی فقط این و شود قطری هامیلتونی باید دترمینان این حل برای است. σi(σi) اسپینی موج تابع
جملات تعداد زیرا باشد، کوچک مطالعه مورد سیستم الکترون های تعداد که بود خواهد میسر

می باشد. N ! صورت به الکترون N تعداد برای اسلیتر دترمینان
تقریب روش بوسیله ذره ای بس موج تابع تقریب برای استاندارد روش ،DFT پیدایش از قبل
بین همبستگی گرفتن نادیده دلیل به هارتری⁃فوک، تقریب اگرچه است. بوده هارتری⁃فوک۱۰
صورت به الکترون ها عوض در اما نمی دهد، ما به الکترونی ساختار از کاملی توصیف الکترون ها

می شوند. بیان موثر۱۱ میانگین میدان یک با تقابل در و یکدیگر از مستقل
به تعادل حالت در سیستم که می کند بیان متفاوت، رویکرد یک عنوان به چگالی، تابعی نظریه
ویژگی هر بنابراین نمود. معین n۰(r) پایه حالت چگالی برحسب را آن می توان که می رسد آرایشی
این که کرد توصیف پایه حالت چگالی از تابعی صورت به می توان را هم کنشی بر سیستم یک از
سیستم اینکه دلیل به نمی باشد، واقعیت از دور فرض این می باشد. مکان از نرده ای تابع چگالی
مقدار کمینه به نتیجه در و نموده تغییر نیز چگالی ساختار، آرایش تغییر با و است هم کنش گر بر

کرد. خواهند تغییر

توماس⁃فرمی⁃دیراک تقریب ۱ .۴ .۳

انرژی آنها شد، پیشنهاد [۸۳] فرمی و [۸۲] توماس توسط ۱۹۲۷ سال در بار اولین چگالی تابع نظریه
بین تبادلی۱۳ و همبستگی۱۲ برهم کنش از آنها کردند. بیان الکترون ها چگالی حسب بر را جنبشی
موضعی تقریب که دیراک توسط بعد سال سه درحدود یافته ها این کردند. نظر صرف الکترون ها

.[۸۴] شد داده بسط نمود، بیان تبادلی جمله برای را

10Hartree­Fock approximatione
11Effectivemean field
12Correlation
13Exchange



۳۹ چگالی تابعی نظریه

می شود: بیان زیر صورت به انرژی تابعی توماس⁃فرمی⁃دیراک۱۴ تقریب در

ETF = C۱
∫
d۳rn(r)۵/۳ +

∫
d۳r

∫
d۳rVext(r)n(r)

C۲
∫
d۳rn(r)۴/۳ +

۱
۲
∫
d۳rd۳r′n(r)n(r

′)

|r − r′|
(۹ .۳)

جمله خارجی، پتانسیل انرژی و جنبشی انرژی برای موضعی تقریب دوم و اول جمله آن در که
است. کلاسیکی الکترواستاتیک هارتری انرژی آخر جمله و تبادلی انرژی برای موضعی تقریب سوم
که ذره ای بس شرودینگر معادله از که می شود منجر چگالی برای معادله یک به تقریب این چه اگر
دقیقی توصیف بردارنده در ولی می باشد ساده تر است، الکترون N برای آزادی درجه ۳N شامل
محدودتر واقعی محاسبات در را آن کاربرد قابلیت و بود نخواهد سیستم ویژگی های و کمیت ها از

می سازد.

هوهنبرگ⁃کوهن قضیه ۲ .۴ .۳
سیستم های برای چگالی تابعی نظریه فرمول بندی برای قضیه دو کوهن۱۵ و هوهنبرگ سال۱۹۶۴ در

.[۸۵] می شوند بیان مدرن ⅮFT نظریه آغاز عنوان به قضایا این دادند. ارائه ذره ای بس

به می توان کاملا́ را فیزیکی خاصیت هر برهم کنشی، الکترون N با سیستم هر برای .۱ .۴ .۳ قضیه
کرد. تعیین n(r) پایه حالت چگالی وسیله

متناظر الکترونی چگالی و است سیستم پایه حالت بیانگر انرژی، تابعی کلی کمینه .۲ .۴ .۳ قضیه
می باشد. پایه حالت چگالی

بصورت می توان را ذره ای بس سیستم هامیلتونی شد، داده توضیح بالا در که تقریب هایی با
نوشت: زیر

H =
ℏ۲

۲me

∑
i

▽۲
i +

∑
i

vext(ri) +
۱
۲
∑
i ̸=j

e۲
|ri − rj |

(۱۰ .۳)

نوشت: زیر بصورت می توان را انرژی تابعی و

EHK [n] = T [n]+Eint[n]+

∫
drVext(r)n(r)+EII = FHK+

∫
drVext(r)n(r)+EII (۱۱ .۳)

14Thomas­Fermi­Dirac approximation
15Hohenberg­Kohn
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پتانسیل جنبشی، انرژی شامل سیستم، درونی انرژی FHK هسته⁃هسته، EIIبرهم کنش آن در که
به را پایه حالت الکترون چگالی می توانیم بدانیم، را FHK اگر بنابراین است. برهم کنشی انرژی و

کرد. تعیین انرژی تابعی کردن کمینه وسیله

کوهن⁃شم معادلات ۳ .۴ .۳
دقیق طور به انرژی تابع که است این دارد وجود توماس⁃فرمی⁃دیراک تقریب در که اشکالی
قابل و گردد بیان آن برای صحیح عبارت آوردن دست به روش های باید و است نشده شناخته
اصلی ذره ای بس مسئله دادند، یشنهاد شم و کوهن ،۱۹۶۵ سال در باشند. محاسبات در استفاده
بر عبارت یک در الکترون ها بین برهم کنش های همه آن در که کمکی مستقل ذره مسئله یک با را
هم کنشی بر سیستم ساده  تر بیان به .[۸۷] نمود جایگزین شده اند، دسته بندی هم کنشی⁃تبادلی

کرد. جایگزین موثر پتانسیل یک تأثیر تحت هم کنشی بر غیر سیستم یک با را
e = ℏ = me = هارتری اتمی واحدهای از استفاده (با مستقل ذره سیستم کمکی هامیلتونی

: است زیر صورت به ( ۴π/ϵ۰ = ۱
Hσ

aux = − ۱
۲ ▽۲ +υσ(r) (۱۲ .۳)

چگالی همچنين می باشد. r مکان در و σ اسپین با الکترون بر موثر پتانسیلی υσ(r) آن در که
است: زیر صورت به الکترونی

n(r) =
∑
σ

n(r, σ) =
∑
σ

Nσ∑
i=۱

|ψσ
i (r)| (۱۳ .۳)

مستقل ذره جنبشی انرژی بنابراین است. σ اسپین مولفه با ام i− الکترون موج تابع ψσ
i آن در که

می شود: داده زیر رابطه توسط Ts
Ts = − ۱

۲
∑
σ

Nσ∑
i=۱

< ψσ
i | ▽۲ |ψσ

i >=
۱
۲
∑
σ

Nσ∑
i=۱

| ▽ ψσ
i |۲ (۱۴ .۳)

نمود: تعریف زیر صورت به می توان را کولنی الکترواستاتیکی هم کنش بر عبارت که
EHartree[n] =

۱
۲
∫
drdr′

n(r)n(r′)

|r − r′|
(۱۵ .۳)

بازنویسی زیر صورت به کوهن⁃شم روش در پایه حالت انرژی تابع برای هوهنبرگ⁃کوهن عبارت
می شود:

EKs = Ts[n] +

∫
drVext(r)n(r) + EHartree[n] + EII + Exc[n] (۱۶ .۳)
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ذره مسئله بنابراین می گیرند. قرار Exc[n] همبستگی⁃تبادلی و تبادل ذره ای بس اثرات همه
به جملات همه می شود. حل n(r, σ) چگالی به نسبت کردن کمینه وسیله به کوهن⁃شم مستقل
بنابراین می شوند. گرفته نظر در چگالی از تابع هایی صورت به Ts مستقل ذره جنبشی انرژی جز
معادله می شود، بیان اوربیتال ها موج توابع از تابع یک عنوان به Ts که حقیقت این از استفاده با

داریم: زیر صورت به را وردشی
δEKs

δψσ∗
i (r)

=
δTs

δψσ∗
i (r)

+ [
δEext

δn(r, σ)
+
δEHartree

δn(r, σ)
+

δExc

δn(r, σ)
]
δn(r, σ)

δψσ∗
i (r)

= ۰ (۱۷ .۳)

می کند: ایجاب تعامد شرط همچنین

< δψσ∗
i |δψσ′

j >= δijδσ,σ′ (۱۸ .۳)

داریم: ۱۷ .۳ معادله در ۱۴ .۳ و ۱۳ .۳ معادلات جایگذاری با
δTs

δψσ∗
i (r)

= − ۱
۲ ▽۲ ψσ∗

i (r)
δnσ(r)

ψσ∗
i (r)

= υσi (r) (۱۹ .۳)

بدست را کوهن⁃شم شرودینگر معادلات می توان لاگرانژ۱۶، نامعین مضارب روش از استفاده با
آورد:

(Hσ
KS − ϵσi )ψ

σ
i (r) = ۰ (۲۰ .۳)

می باشد. موثر هامیلتونی Hσ
KS و کوهن⁃شم انرژی های ویژه ϵσi آن در که

Hσ
KS =

۱
۲ ▽۲ +V σ

Ks(r) (۲۱ .۳)

V σ
KS = Vext(r) +

δEHartree

δn(r, σ)
+

δExc

δn(r, σ)
V σ
KS = Vext(r) + VHartree(r)V

σ
xc(r) (۲۲ .۳)

حل سازگار خود روش به باید معادلات این هستند. کوهن⁃شم معادلات ۲۱ .۳ و ۲۰ .۳ روابط
گردد: می بیان زیر صورت به کوهن⁃شم روش خلاصه طور .به شوند

چگالی تابع برای اولیه حدس (۱
کوهن⁃شم پتانسیل محاسبه (۲

( ۲۱ .۳ و ۲۰ .۳ (روابط کوهن⁃شم، معادلات حل (۳
16Lagrange multiplier
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۱۳ .۳ معادله از الکترون چگالی ۴)محاسبه
شوند. همگرا چگالی ها که زمانی تا ۲ مرحله از ۵)تکرار

کرنش ها هلمن⁃فاینمن۱۷، نیروهای انرژی، مانند کمیت هایی گردید، حاصل سازگاری خود ۶)اگر
.[۸۸ ،۸۷] شوند محاسبه می توانند مقادیر ویژه و

واهلیده۱۸ هندسی لحاظ از سیستم شدند، محاسبه کرنش ها و هلمن⁃فاینمن نیروهای که هنگامی
.[۸۹] آورد دست به را اتم ها نهایی مختصات می توان و شده

مانند توابع از مجموعه ای از خطی ترکیبات صورت به می توان معمولا را کوهن⁃شم اوربیتال های
کوهن⁃ معادلات در استفاده برای پایه مجموعه نمونه های از تعدادی کرد. توصیف پایه مجموعه

می باشد: زیر شرح به شم
.[۸۱] پتانسیل ۱)شبه

.[۹۰] اسلیترگونه ۲)اوربیتال های
.[۹۱] گاوسی ۳)اوربیتال های

.[۹۲] تخت امواج (۴
.[۹۳] وانیر ۵)توابع
.[۹۴] ۶)موجک ها

.[۹۵] (LCAO) اتمی اوربیتال های از خطی ترکیبات (۷
استفاده کوهن⁃شم اوربیتال های پایه مجموعه بیان برای شبه پتانسیل روش از پژوهش این در

است. شده

همبستگی⁃تبادلی تابع های ۴ .۴ .۳
تعریف باشد، تقریبی باید که همبستگی⁃تبادلی، جمله در مسئله مجهول متغیرهای تمام اکنون
موضعی همبستگی⁃تبادلی۱۹ تابع جنبشی، و هارتری انرژی جمله آشکار تفکیک توجه با شده اند.
چه اگر باشد. پیچیده خیلی باید همبستگی⁃تبادلی پتانسیل های دقیق عبارت .[۹۲] می باشد

نمود. استفاده گوناگون مرزی شرایط از ناشی تقریب هایی از می توان
17Hellmann­Feynmann forces
18Relaxed
19Exchange­Correlation functionals
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(اسپین) موضعی چگالی تقریب
اندکی فقط الکترون چگالی که است ساده ای تقریب (L(S)DA)(اسپین) موضعی۲۰ چگالی تقریب
صورت به همبستگی⁃تبادلی تابع بنابراین شده اند، مدل سازی مغزه یون های پتانسیل وسیله به

:[۹۶ ،۸۶] می باشد زیر

ELDA
xc [n↑(r), n↓(r)] =

∫
d۳rn(r)ϵxc(n↑(r), n↓(r)) (۲۳ .۳)

چگالی با همگن الکترون گاز یک برای ذره هر همبستگی⁃تبادلی انرژی ϵxc(n↑(r), n↓(r)) آن در که
می شود: تقسیم زیر صورت به جز دو به و است n(r)

ϵxc(n
↑(r), n↓(r)) = ϵx(n

↑(r), n↓(r)) + ϵc(n
↑(r), n↓(r)) (۲۴ .۳)

می شود: محاسبه زیر صورت به هارتری⁃فوک روش به همگن الکترونی گاز برای تبادلی قسمت

ϵx(n
↑(r), n↓(r)) = − ۱

۲۲/۳
۳
۸e۲(۳

π
)۱/۳(n↑(r))۱/۳ − ۱

۲۲/۳
۳
۸e۲(۳

π
)۱/۳(n↓(r))۱/۳ (۲۵ .۳)

[۹۷] کارلو۲۱ مونت روش از استفاده با است. مشکل تر ϵc(n↑(r), n↓(r)) همبستگی جمله محاسبه
نمود. محاسبه بیشتر دقت با را آن می توان

سیستم های مانند انرژی، چگالی در کم تغییرات با مواد پایه حالت خواص توصیف در LDA روش
نیست. موازی تقریب LDA روش شدید گرادیان های وجود صورت در است. بوده موفق فلزی

می شود. زده تخمین کمتر عایق ها و نیم رساناها در نواری گاف همچنین
شامل که است همبستگی⁃تبادلی تابع یک از استفاده LDA بهبود برای منطقی گام یک

:[۹۸] می باشد زیر صورت به گرادیانش با الکترون چگالی

EGGA
xc [n↑(r), n↓(r)] =

∫
d۳rn(r)ϵxc(n↑(r), n↓(r),▽n↑(r),▽n↓(r)) (۲۶ .۳)

طور به را واسطه فلزات توصیف که می گویند (GGA) یافته۲۲ تعمیم گرادیان تقریب فوق تقریب به
تابع های می دهد. گسترش وسیعی طور به را DFT کاربرد حوزه و می بخشد بهبود چشم گیری
با محاسبات کلیه پژوهش این در دارند. وجود PBE ، GGA ، PW۹۱ جمله از زیادی GGA

است. شده انجام PBE روش به GGA تقریب
20Local (Spin) density approximation
21Monte carlo
22Generalized gradient approximation



تقریب ها و محاسبات روش ۴۴

پایه مجموعه ۵ .۴ .۳
مواد الکترونی ساختار محاسبه برای DFT روش از که ساکن به ابتدا کدهای در زیادی تنوع
مجموعه به مربوط عموماً مختلف کدهای بین اصلی تفاوت .[۹۹] دارد وجود می کنند، استفاده
تقریب های همچنین و می شوند داده بسط آنها براساس کوهن⁃شم موج توابع که است پایه ای
این در دارد. وجود کدها این سرعت و دقت بین موازنه یک معمولا˟ که آنها در شده بکارگرفته

می شود. استفاده [۹۹] SIESTA کد پژوهش
سیستم اندازه و کامپیوتری محاسبات حجم بین خطی رابطه حصول SIESTA اهداف از یکی
به است، همپوشانی و هامیلتونی ماتریس های کردن حجم کم نیازمند هدف این به رسیدن است.
طریق از یا ماتریس کردن حجم کم یابد. کاهش ماتریس ها این صفر غیر عناصر تعداد که معنی این
شعاع که پایه اوربیتال های از استفاده با و می شود حاصل ماتریس کوچک عناصر از چشم پوشی
موج تابع و می شود استفاده دوم روش SIESTA در هستند. صفر شعاع آن از فراتر و دارند محدود
شده داده توضیح [۱۰۰] مرجع در که شکلی به (ⅬⅭAO) اتمی اوربیتال های خطی ترکیب به صورت
همان هستند، صفر خاص شعاع یک از فراتر پایه اوربیتال های این که می شود داده بسط است،
به صورت پایه توابع گرفته قرار Ir محل در که I اتم یک برای می بینید. را ۲ .۳ شکل در که طور

می شود: نوشته کروی هارمونیک های و شعاعی تابع حاصل ضرب

ΦIlmn(r) = RIln(|r − rI |)Ylm(
r − rI
|r − rI |

) (۲۷ .۳)

اختیاری تعداد ⅿ هر برای می توان که می کند بیان n اندیس و هستند زاویه ای تکانه کوانتومی اعداد
شکل .[۹۹] می شود گفته بالاتر مرتبه ξ اوربیتال های که کرد استفاده گره بدون شعاعی توابع از
شعاعی تابع معمولا˟ RIln(r) ، SIESTA در که اگرچه است، اختیاری RIln(r)پایه اوربیتال های
دیوار یک rc معین شعاع داخل در آن محدودکردن برای که است کروی جعبه داخل در اتم شبه
موج توابع با پایه توابع باشد، کوچکتر rc هرچه می شود. گرفته نظر در rc در نامحدود پتانسیل
کوهن⁃شم معادله حل توسط (SD) ξ اوربیتال اولین عمل، در دارند. بیشتری تفاوت اتمی،

می آید: بدست بالاتر کمی انرژی در اتم برای شعاعی

[− ۱
۲
d۲
dr۲ r +

l(l + ۱)
۲r۲ + Vl(r)] +Rl(r) = (ϵl + δϵl)Rl(r) (۲۸ .۳)

هستند (ϵl + δϵl) انرژی با Vl(r) اتمی شبه پتانسیل زاویه ای تکانه به وابسته توابع ویژه RIln(r) که
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رخ r− rc در RIln(r) گره اولین که می شود انتخاب گونه ای به δϵl انرژی جابجایی .RIln(r) = ۰ و
با شعاعی قسمت اما دارند ξ اوربیتال اولین شبیه زاویه ای وابستگی بالاتر ξ اوربیتال های می دهد.
از بزرگتر شعاع های ازای به روش این با .[۱۰۱] می شود ساخته شکافت⁃ظریف۲۳ روش از استفاده
کوچکتر شعاع های ازای به داردو ξ اولین مشابه دنباله ای R۲ξ

l (r) یعنی ξ دومین شعاعی تابع ، rsl
است: جمله ای چند تابع یک صورت به rsl از

R۲ξ
l (r) =


r۲(al − blr

۲) if r < rsl

R۲ξ
l (r) if r ≥ rsl

(۲۹ .۳)

می شود. تعیین rsl در آنها مشتقات و موج توابع پیوستگی از استفاده با blو al ثابت های که
گرفتن درنظر کرد. غنی تر قطبیده پایه اوربیتال های کردن شامل با می توان را اوربیتال ها این

تابع r > rc برای SIESTA در R۲ξ
l (r) پایه اوربیتال عنوان به Si−۳ s اتمی اوربیتال :۲ .۳ شکل

.[۹۹] می شود صفر پایه

می دهد. رخ پیوند ایجاد علت به که است شکلی تغییر درنظرگرفتن منظور به قطبیده اوربیتال های
.[۹۹] می آیند بدست الکتریکی میدن درحضور پایه اوربیتال های کردن قطبیده با اوربیتال ها این

23Split­valence method
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اسپینترونیک تا الکترونیک از ۵ .۳
بعد است. کرده اشاره کوچک ابعاد مواد اصلاح و کنترل درباره ۱۹۵۹ سال در فاینمن۲۴ ریچارد
شناسی زیست و شیمی مانند دیگر زمینه های در بلکه فیزیک در تنها نه نانو فناوری مفهوم آن، از
این در باشد، نانومتر ۱۰۰ از کوچکتر سیستم یک اندازه که هنگامی است. شده داده توسعه
قابل کوانتومی اثرات و می شود استفاده کوانتومی مکانیک از نیوتنی مکانیک جای به سیستم
نتیجه این به دانشمندان کوانتومی مکانیک در عمیق تر جستجوی با می گردد. مشاهده توجهی
این از استفاده و کنند کنترل را الکترون اسپین می توانند الکتریکی بار کنترل جای به که رسیدند
انواع امکان که شد اسپینترونیک نام به جدیدی رشته به منجر الکترونیکی دستگاه های در مفهوم

کرد. فراهم را دستگاه ها از جدیدی
دیگر عبارت به است، شده استفاده الکتریکی بار آزادی درجه از الکتریکی صنعت در این از بیش
دارد، را دستگاه کنترل و اطلاعات ذخیره توانایی الکتریکی بار که موضوع این روی بر دانشمندان
مورد دستگاه های کنترل برای الکترون اسپین آزادی درجه اسپینترونیک، در اما نموده اند. تمركز
نظر در پایین اسپین جریان با جداگانه طور به بالا اسپین جریان اينجا در می گیرد. قرار استفاده
مصرف و بالاتر را محاسبات سرعت اسپینترونیک ، مرسوم الکترونیک با مقایسه در می شود. گرفته

می کند. کمتر را انرژی
فلزی فرومغناطیس مواد از که (ⅯTJ) مغناطیسی۲۵ تونل اتصالات از دیسک هارد خواندن برای
از گسترده طور به که اسپینترونیک دستگاه های از دیگر یکی می شود. استفاده است، شده ساخته
زمانی دیگر، عبارت به است. (ⅯRAⅯ) رندوم۲۶ مغناطیسی مقاومت حافظه می شود، استفاده آن
به الکترون ها اسپین، جهت به توجه با و داریم الکتریکی بار جریان می کنند، حرکت الکترون ها که
اسپین جریان و بالا اسپین جریان به را بار جریان می توان ترتيب بدين و می شوند تقسیم گروه دو

نماييم. تقسیم پایین
دادن تغییر برای مغناطیسی میدان وجود اسپینترونیک ابزارهای بیشتر کاربرد برای منبع یک
مواد از اسپینترونیک دستگاه های در اخیر پیشرفت های در حال، این با است. اسپین جهت

24Richard Feynman
25Magnetic tunnel junctions
26Magnetoresistive random­access memory
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منجر اسپین⁃مدار برهم کنش بنابراین، می شود. استفاده مغناطیسی مواد جای به نیم هادی
اسپین جهت مغناطیسی) میدان حضور (بدون الکتریکی میدان طریق از تنها نیم هادی که می شود
به بخشیدن تحقق برای نیم هادی ها بر مبتنی اسپینترونیک به زیاد جذابیت دهد. تغییر را

.[۱۰۳] است کوانتومی رایانه های

اسپینترونیک قطعات تاریخچه ۱ .۵ .۳
این کند، تغییر خارجی مغناطیسی میدان یک تأثیر تحت ماده یک الکتریکی مقاومت كه هنگامي
در که شده شناخته پدیده اولین می شود. نامیده ماده مغناطیسی مقاومت عنوان به خاصیت
مغناطیسی مقاومت می یابد تغییر مغناطیسی گشتاور یک جهت وسیله به الکتریکی مقاومت آن

گرديد. کشف تامسون توسط ۱۸۷۵ سال در که شد نامیده (AⅯR) ناهمسان گرد۲۷
قرار مطالعه مورد پلاریزه اسپینی تونل زنی پدیده تجربی طور به بار اولین برای ،۱۹۷۳ سال در
مغناطش با حالت از مغناطیسی لایه های تعویض که برد پی جولیره۲۸ بعد سال پنج .[۱۰۴] گرفت
تشکیل لایه چندین از که است مواردی از برخی در مقاومت افزایش سبب پادموازی به موازی
(TⅯR) تونلی۲۹ مقاومت مغناطو به مرسوم و بوده AⅯR اثر از قوی تر خیلی این . شده اند
برای حالت ها چگالی ضرب حاصل با است متناسب تونلی جریان TⅯR ساختارهای در . می باشد
FⅯ مغناطیس فرو لایه دو هر در مغناطش ها نسبی جهت گیری به رو این از و اسپینی نوار زیر هر
TⅯR ساختار یک . است وابسته مغناطیسی پیشینه به نسبی جهت گیری این چون است. وابسته

.[۱۰۵] رود بکار حافظه عنوان به می تواند
بدین و شد کشف همکارانش و فرت۳۱ توسط مستقل طور به (GⅯR) آسا۳۰ غول مقاومت مغناطو

گردید[۱۰۶]. آغاز اسپینترونیک دستگاه های روی بر گسترده ای تحقیقات ترتیب
مورد بعدی بخش های در تفصیل به و دارد تفاوت TⅯR با اساسی طور به GⅯR کارهای و ساز
تولید ۱۹۹۷ سال در GⅯR برپایه (هارددیسک) نوک خوان اولین این از بیش می گیرد. قرار بحث
یک در اسپین ها تزریق برای زیادی تلاش های اسپینترونیک، و نیم رسانا مفاهیم ترکیب برای شد.

27Anistropic magnetoresistance
28Julliere
29Tunneling magnetoresisance
30Gaint magnetorsistance
31Fert
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موفق II−IV و III−V نیم رسانا در اسپین ها تزریق در همکارانش و داتا۳۲ شد. انجام نیم رسانا
از یکی .[۱۰۸] شد داده نشان همکارانش و فیشر۳۳ توسط در الکتریکی تزریق اولین .[۱۰۷] شدند
رسانایی تطابق عدم اصطلاحاً نیم رسانا دستگاه های در اسپین آشکارسازی تزریق برای اصلی منابع

.[۱۰۷] است فلزی FⅯ اتصالات و نیم رسانا جداکننده بین

(TⅯR) تونلی مغناطیسی مقاومت ۲ .۵ .۳
پایین اسپین و N ↑ (Ef ) بالا اسپین الکترون های بین Ef در حالت ها چگالی تفاوت از TⅯR
از فقط می توانند الکترون ها تونل زنی، طول در اسپین جهت پایستگی با می شود. ناشی N ↓ (EF )

بزنند، تونل FⅯ دومین در اسپین نوار زیر همان به FⅯ اتصال اولین در معین اسپینی نوار زیر یک
چگالی ضرب حاصل با تونل زنی آهنگ است. شده داده نمایش ۳ .۳ شکل در طرح وار بصورت که
متناسب اتصالات نسبی مغناطش جهت گیری با رو این از و متناظر اسپین نوار زیر حالت های
بقای فرض با .(۳ .۳ (شکل است AP وضعیت از کمتر P وضعیت در مقاومت نتیجه در است.

می آید: بدست AP و P وضعیت های مقاومت بین تفاوت از تونلی مغناطیسی مقاومت اسپین،

TMR =
RAP −RP

RP
=
GP −GAP

GAP
=

۲P۱P۲۱ − P۱P۲
(۳۰ .۳)

P۱(۲) ،P (AP ) وضعیت برای رسانایی GP (AP ) ،P (AP ) وضعیت در مقاومت RP (AP ) آن در که
می شود: داده زیر رابطه با FⅯ اتصال (دومین) اولین قطبش عنوان به است.

Pi =
Ni↑(EF )−Ni↓EF

Ni↑(EF ) +Ni↓EF
i = ۱,۲ (۳۱ .۳)

نظیر متعددی تجربی مشاهدات نمی تواند اما می بخشد خوبی پایه ای درک جولیره مدل چه اگر
سد عرض و ارتفاع همچنین و شده ساخته آن از تونلی سد که ماده ای بایاس، ولتاژ دمایی، وابستگی
جولیره مدل .[۱۰۹] ندارد وجود کند، ترکیب را اثرات این همه که مدلی هنوز البته دهد. توضیح را
دستگاه های در است. معتبر مربعی سد یک برای فقط و می کند عمل FⅯ اتصالات از مستقل
غیر سد محدود، بایاس ولتاژ یک و می کنند هم پوشانی FⅯ اتصال دو هر از حامل موج توابع واقعی،
دو هر نفوذپذیری که بطوری کرد اصلاح را جولیره مدل اسلونزسکی۳۴ می کند. ایجاد را شکلی مربع

32Datta
33Fisher
34Slonczweski
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مدل اگرچه می شود. سد داخل موج توابع هم پوشانی به منجر امر این و می آورد حساب به را حامل
TⅯR نمی دهد. TⅯR به دما و ولتاژ وابستگی درمورد توضیحی اما است واقعی تر اسلونزسکی
مناسب مغناطیسی حافظه های و دیسک هارد خوان های نوک ساخت برای بزرگ، کافی اندازه به

می باشند.

مغناطش است. شده تشکیل فرومغناطیس ماده دو از که TⅯR دستگاه یک نمایش :۳ .۳ شکل
خط پیکان . است شده داده نشان پیکان ها وسیله به که باشند AP پادموازی یا P موازی می تواند

.[۱۰۹] می دهد نمایش را پایین) اسپین (جریان بالا اسپینی جریان قرمز) (خط آبی

بالستیک کوانتومی رسانایی ۶ .۳
قسمت نمود. تقسیم قسمت دو به می توان را محدود ابعاد با سیستم های در الکترون ترابرد پدیده
هستند، بار میانگین آزاد مسیر از بزرگتر بسیار سیم ها نانو طول که زمانی و است پخشی ترابرد اول
هستند، نمونه طول در که زمانی متعدد عوامل توسط حامل ها که صورت این به می دهد. رخ
می شوند، جابجا پراکندگی هیچ بدون نمونه طول در الکترون ها که زمانی می شوند. پراکنده
رسانش بر عمده طور به خارجی مدار و نمونه بین اتصال بنابراین می دهد. رخ بالستیک ترابرد
از بزرگتر الکترون میانگین آزاد مسیر که کوچک نمونه های در بالستیک ترابرد می گذارد. تأثیر
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این صحیح بطور نمی تواند کوانتومی فیزیک قدیمی روش های می افتد. اتفاق است، نمونه طول
می دهند. قرار (ایستا) پایدار حالت در را الکترون ها همبستگی آنها زیرا کنند، بررسی را سیستم ها
می کند. بررسی را سیستم هایی چنین صحیحی طور به ،(NEGF )۳۵ غیرتعادلی گرین تابع روش

: می باشند زیر صورت به NEGF روش کلی ویژگی های
جریان ها، زمان به وابسته چشمداشتی مقادیر می باشد. فضا⁃زمان مختصه دو تابع NEGF (۱

شود. محاسبه NEGF روش به می تواند سیستم کلی انرژی و چگالی ها
می یابد. کاهش EGF تعادلی گرین تابع روش به خارجی میدان غیاب در NEGF ۲)روش

شود. استفاده محدود و گسترده سیستم های برای می تواند NEGF ۳)روش
است. شده گرفته نظر در نیز الکترون⁃الکترون برهم کنش های اثرات NEGF روش ۴)در

مدل و سیستم ۱ .۶ .۳
(۴ .۳) شکل در دارند قرار الکترود دو بین که کوتاه طول با نمونه یا مولکول یک برای طرح وار مدل

هستند. طرف دو در متناوب و نامتناهی نیمه الکترود دو هر است. شده داده نشان

[۱۰۳] ترابرد محاسبات سیستم طرح وار مدل :۴ .۳ شکل
35Non­equilibrium Greens function
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الکترودها، لایه های از تعدادی و کوتاه طول با نمونه یا مولکول با پراکندگی ناحیه معمول بطور
کل مدل، این در می باشد. ناپذیر اجتناب الکترودها بین برهم کنش بنابراین می شود. ساخته
الکترودها و است متناهی ساختاری که پراکندگی ناحیه می شود، تقسیم قسمت سه به سیستم
دو هر از ترکیبی شامل سیستم کل هامیلتونی هستند. متناوب و نامتناهی نیمه ساختارهای که

: داریم بنابراین می باشد، الکترودها و پراکندگی منطقه

H =

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

HLL HLC ۰
H+

LC HCC HCR

۰ H+
CR HRR

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
(۳۲ .۳)

راست الکترود و پراکندگی ناحیه چپ، الکترود هامیلتونی ترتیب به HRR و HLL ،HCC آن در که
می کنند. بیان را الکترودها با پراکندگی ناحیه جفت شدگی نیز غیرقطری عبارت های می باشد.

:[۱۰۳] داریم دیراک نمایش در گرین تابع به توجه با

[E −H]G(E) = ۱ (۳۳ .۳)

داشت: خواهیم فوق معادله در هامیلتونی دادن قرار با
(۳۴ .۳)∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

ESLL −HLL ESLC −HLC ۰
(ESLC −HLC)

t ESCC −HCC ESCR −HCR

۰ (ESCR −HCR)
t ESRR −HRR

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

GLL GLC GLR

GCL GCC GCL

GRL GRC GRR

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

ILL ۰ ۰
۰ ICC ۰
۰ ۰ IRR

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
بالا، معادله سیستم حل با می باشند. یکانی و هم پوشانی ماتریس های ترتیب به L و S آن در که

داریم: صورت این در می آید. بدست (G) گرین تابع

(ESLL −HLL)GLL + (ESLC −HLC)GCL = ILL (۳۵ .۳)

(ESLL −HLL)GLC + (ESLC −HLC)GCC = ۰ (۳۶ .۳)

(ESLL −HLL)GLR + (ESLC −HLC)GCR = ۰ (۳۷ .۳)
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(ESLL −HLC)
tGLL + (ESCC −HCC)GCL + (ESCR −HCR)GRL = ۰ (۳۸ .۳)

(ESLC −HLC)
tGLC + (ESCC −HCC)GCC + (ESCR −HCR)GRC = ICC (۳۹ .۳)

(ESLC −HLC)
tGLR + (ESCC −HCC)GCR + (ESCR −HCR)GRR = ۰ (۴۰ .۳)

(ESCR −HCR)
tGCR + (ESRR −HRR)GRL = ۰ (۴۱ .۳)

(ESCR −HCR)
tGCC + (ESRR −HRR)GRC = ۰ (۴۲ .۳)

(ESCR −HCR)
tGCR + (ESRR −HRR)GRR = IRR (۴۳ .۳)

می دهد: نتیجه ۳۴ .۳ معادله

(ESLL −HLL)
tGLC = −(ESLC −HLC)GCC (۴۴ .۳)

GLC = −(ESLL −HLL)
−۱(ESLC −HLC)GCC (۴۵ .۳)

داریم: ۴۰ .۳ معادله از مشابه طور به همچنین

(ESCR −HCR)
tGCC = −(ESRR −HRR)GRC (۴۶ .۳)

GRC = −(ESRR −HRR)
−۱(ESCR −HCR)

tGCC (۴۷ .۳)

نوشت: می توان ۳۷ .۳ در ۴۴ .۳ و ۴۳ .۳ معادله از استفاده با

− (ESLC −HLC)
t(ESLL −HLL)

−۱(ESLC −HLC)GCC + (ESCC −HCC)GCC

− (ESCR −HCR)(ESRR −HRR)
−۱(ESCR −HCR)

tGCC = ICC (۴۸ .۳)

− (ESCC −HCC)(ESLC −HLC)
t(ESLL −HLL)

−۱ + (ESLC −HLC)

− (ESCR −HCR)(ESRR −HRR)
−۱(ESCR −HCR)

tGCC = ICC (۴۹ .۳)
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داریم: هستند، هرمیتی HCRو SCR ماتریس های که زمانی تا

(ESCR −HCR) = (ESCR −HCR)
t (۵۰ .۳)

می آید: دست به ۴۷ .۳ در ۴۸ .۳ معادله قراردادن با و

[(ESCC −HCC)(ESLC −HLC)
t(ESLL −HLL)

−۱ + (ESLC −HLC)

− (ESCR −HCR)
t(ESRR −HRR)

−۱(ESCR −HCR)]GCC = ICC (۵۱ .۳)

می شوند: نوشته زیر صورت به ترتیب به راست، و چپ الکترودهای برای گرین تابع معادله همچنین

ESLL −HLL = ILL(ESLL −HLL)
−۱ = GLLESRR −HRR = IRR (۵۲ .۳)

(ESRR −HRR)
−۱ = GRR (۵۳ .۳)

داریم: ۴۹ .۳ معادله در ۵۱ .۳ و ۵۰ .۳ معادلات دادن قرار با

(ESCC −HCC)− (ESLC −HLC)
tGLL(ESLC −HLC)

(ESCR −HCR)
tGRR(ESCR −HCR)GCC = ICC (۵۴ .۳)

می گردند: تعریف زیر صورت به راست و چپ خودانرژی های طرفی از
∑
L

= (ESLC −HLC)
tGLL + (ESLC −HLC) (۵۵ .۳)

∑
R

= (ESCR −HCR)
tGRR + (ESCR −HCR) (۵۶ .۳)

می باشند. معین انرژی در الکترودها دسترس در حالت های درمورد اطلاعاتی شامل خودانرژی
از استفاده با یابند. راه دسترس در حالت های این به پراکندگی ناحیه از می توانند الکترون ها

می گیریم: نتیجه ۵۲ .۳ در ۵۴ .۳ و ۵۳ .۳ معادلات

[−
∑
L

−sumR(ESCC −HCC)]GRR = ICC (۵۷ .۳)

می آید: دست به زیر صورت به پراکندگی ناحیه گرین تابع بنابراین

GCC = (ESCC −HCC)[HCC +
∑
L

−
∑
R

]
−۱ (۵۸ .۳)



تقریب ها و محاسبات روش ۵۴

جریان محاسبه ۲ .۶ .۳
پراکندگی ناحیه در پراکندگی حالت نوع دو که می کند بیان لانداور۳۶ الکترونی ترابرد حالت های
چپ الکترود پراکندگی حالت های می شوند. ناشی راست و چپ الکترودهای از که دارد وجود
پتانسیل های ندارد، وجود ولتاژ که زمانی هستند. اشغال (µR) µL از کمتر انرژی با (راست)
خنثی را یکدیگر الکترود دو هر مشارکت های بنابراین هستند. یکسان الکترود دو هر شیمیایی
غیر بایاس ولتاژ اتصال راستای در که هنگامی اما می شود. صفر جریان به منجر این که می کنند،
به منجر شرایط این که داشت نخواهد وجود تعادل حالت دیگر می گردد، اعمال سیستم به صفر
زیرا است، نیاز مورد خودسازگار روش جریان، محاسبه برای بنابراین شد. خواهد صفر غیر جریان
ولتاژ با باشد. ۵ .۳ شکل غیرتعادلی، مرزی شرایط از متأثر می تواند پراکندگی حالت هر اشغال

می آید: دست به زیر صورت به چگالی ماتریس صفر بایاس

ρ =
۱

۲πi
∫
dEi[GCCΓL −Gt

CCf(E − µL) +GCCΓRG
t
CCf(E − µR)] (۵۹ .۳)

می دهد: نشان را پراکندگی ناحیه و الکترودها بین جفت شدگی ΓL(R) آن در که

ΓL(R) = i(
∑
L(R)

−
t∑

L(R)

) (۶۰ .۳)

می شود: تعریف زیر صورت به کوچک تر گرین تابع همچنین

G< = −GCC [f(E − µL)
∑
L

+f(E − µR)
∑
R

]Gt
CC (۶۱ .۳)

می دهد: نتیجه ۵۷ .۳ در ۵۹ .۳ معادله جایگذاری

ρ =
۱

۲πi
∫
dEiG

< (۶۲ .۳)

هامیلتونی HCC محاسبه به منجر جدید، پایه حالت چگالی تولید برای چگالی ماتریس از استفاده
که زمانی تا و گردیده آغاز جدید گرین تابع محاسبه با جدید تکرار مرحله یک بنابراین می شود.

می گردد: محاسبه زیر صورت به نهایت در و می یابد ادامه آید، دست به همگرایی

I =
e

h

∫
dET (E)[f(E − µL)f(E − µR)] (۶۳ .۳)
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۵۵ بالستیک کوانتومی رسانایی

[۱۰۳] خودسازگار روش شماتیک NEGF+ⅮFTطرح :۵ .۳ شکل

I ∼ e

h

∫ µR

µL

dET (E) (۶۴ .۳)

گرین تابع از مستقیماً گذار، تابع است. E انرژی با الکترون های گذار احتمال T (E) آن در که
می شود: محاسبه پراکندگی ناحیه

T (E) = Tr|
∑
L

GCC

∑
R

Gt
CC | (۶۵ .۳)

داریم: جریان و چگالی معادلات در صفر، غیر بایاس ولتاژ با

ρσ =
۱

۲πi
∫
dE[GCC

∑
L

f(E, µL)G
t
CC +GCC

∑
R

f(E, µR)G
t
CC ] (۶۶ .۳)

Iσ =
۱

۲πi
∫
dE[Tr(

∑
L

GCC

∑
R

Gt
CC)(f(E, µL)− f(E, µR))] (۶۷ .۳)

آن، در که

µL = Ef + eV/۲ (۶۸ .۳)

µR = Ef − eV/۲ (۶۹ .۳)



تقریب ها و محاسبات روش ۵۶

می باشد. اعمالی بایاس ولتاژ V و الکترودها فرمی انرژی Ef اینجا در
و ترابردی خواص ، TRANSIESTA کد در چگالی تابع نظریه از استفاده با مطالعه این در
انرژی برای است. گرفته قرار تحقیق مورد ساختار روی بر واسطه فلز اتم حضور اثر و الکتریکی
مختصات و شبکه ثابت است. شده استفاده (GGA) یافته تعمیم شیب تقریب از تبادلی⁃همبستگی
خواص مشخصه های شده اند. واهلیده ۰٫۰۰۱eV/A از کمتر اتم هر بر وارد نیروی تا اتم ها تمام
به هامیلتونی ماتریس که است آمده بدست (NEGF ) غیرتعادلی گرین توابع از استفاده با ترابردی

است. شده تولید چگالی تابعی نظریه روش



۴ فصل

مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی
بوروفن روبان نانو و صفحه نانو

مقدمه ۱ .۴
شیمیایی و فیزیکی پدیده های سبب ابعاد، کاهش که داد نشان دوبعدی) مواد (نماینده گرافن
تحرک و دیراک فرمیون فرمی، سرعت مانند فیزیکی مفاهیم و پارامترها می شوند. العاده خارق
.[۱۱۰] می باشد اخیر تحقیقات بخش الهام که است گرفته قرار محققان توجه مورد مواد این پذیری
نواری ساختار در گاف وجود عدم علت به آن که است دشوار صفحه در بار کنترل گرافن مورد در اما
علم دنیای که شد باعث کمبودها این همه می باشد. پذیری تحرک بودن کوچک MOS۲ در یا و
بتوانند و یابند رهایی مشکلاتی چنین از که بپردازد دوبعدی مواد از جدیدی نوع جستجوی به
دستگاه ها نانو کاربردی برنامه های برای بزرگی بخش نوید نهایت در و ببخشند بهبود را عملکرد

.[۱۱۱] باشند تکنولوژی بعدی نسل برای بالا پذیری تحرک پایه بر
۵۷



بوروفن روبان نانو و صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی ۵۸

الکتریکی پیکربندی جمله از است مشکلات این رفع برای مناسبی کاندید ویژگی هایی دلیل به بور
فلزی خواص پلی مورفیسم، چندین بودن دارا ،B − B بین پیچیده بسیار و قوی پیوند ،۲s۲۲p۱

با بوروفن سنتز از قبل ویژگی ها این می باشد. صفر انرژی گاف با گرافن از متفاوت که ناهمسانگرد
.[۱۱۲] بود شده پیش بینی چگالی تابع نظریه از استفاده

صورت به بوروفن صفحه بالا، بسیار خلا شرایط تحت نقره سطح روی بر بور لایه تک سنتز با
نام به جدیدی ماده بوروفن هیدروژناسیون با محققان همچنین .[۱۱۳] می گردد آماده تجربی

.[۱۱۴] می کند رفتار گرافن با مشابه دیراک ماده یک عنوان به که کردند معرفی بوروفان
حجم به سطح نسبت بزرگی علت به این و می باشد گازی سنسورهای برای مناسب نامزد بوروفن
آند یک عنوان به بوروفن از می توان همچنین می باشد. سطح به گاز از الکتریکی بار انتقال و آن

.[۱۱۵] کرد استفاده سدیم و لیتیوم یونی باتری های برای
نشان چگالی تابع نظریه از استفاده با بوروفن روبان نانو مغناطیسی و الکتریکی خواص بررسی
روبان های نانو با تفاوت باعث که دارد وجود اسپین ناهمسانگردی یک روبان ها لبه های در که داد
اسپینترونیک کاربردهای در آزادی درجه یک بوروفن در اسپین ناهمسانگردی این می شود. گرافن
دوبعدی مواد سایر با بودن متفاوت باعث بور اتم های بین پیوند بودن قوی واقع در می کند. ایجاد
علاوه .[۱۱۶] می باشند فرومغناطیسی یا فلزی بوروفن، صفحه های تمام که طوری به می شود
می کنند. استفاده ناخالصی از بوروفن در مغناطیسی خواص  آوردن بدست برای محققان این بر
قطبش باشد. یکدیگر با عناصر جایگزینی یا و جذب صورت به می تواند بوروفن در ناخالصی ها
این که می شود حاصل آن در تابع، گروه های یا عناصر برخی جایگزینی به بوروفن در اسپین بالای
فلزی ناخالصی های کمی مقدار داشتن است. بالایی اهمیت دارای اسپینترونیک حوزه در موضوع
قرار بررسی مورد نانوالکتریکی کاربردهای و سنسورها اسپینترونیک، در استفاده برای بوروفن در

است. گرفته
بنابراین هستند. شده شناخته ویژه، مغناطیسی خواص داشتن نظر از واسطه عناصر اتم های
می شود. گرفته نظر در بوروفن در مغناطیسی خاصیت برای منبعی عنوان به واسطه فلزات ناخالصی
تنظیم اسپینترونیکی کاربردهای برای را گرافن روبان نانو خواص واسطه، فلزات ناخالصی های
صفحه های نانو و روبان نانو به مربوط الکترونی خواص بررسی برای ما بخش الهام این و می نماید

است. شده مختلف مکان های در واسطه عناصر اتم های با یافته آلایش بوروفن
زیگزاگ روبان نانو دسته دو به روبان نانو لبه های شکل و هندسه به توجه با بوروفن روبان های نانو



۵۹ پارامترها بهینه سازی

هیدروژن، اتم با می توانند روبان نانو لبه در بور اتم های می شوند. تقسیم آرمیچر روبان نانو و
نشده محدود صورت به یا و شوند محدود۱ دیگر عاملی گروه های و اتم ها یا و نیتروژن اکسیژن،

باشند.
آن روی بر واسطه اتم های اثر و بوروفن صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص رساله این در
بوروفن روبان های نانو در را ترابردی و مغناطیسی و الکترونی خواص همچنین و می گردد مطالعه

شد. خواهند بررسی شده اند، محدود نیتروژن و هیدروژن اتم های با که زیگزاگ

پارامترها بهینه سازی ۲ .۴
همگرایی، سرعت افزایش و محاسبات امر در کاهش دقت، افزایش منظور به محاسبات انجام از قبل

می کنیم. بهینه را می کند) مشخص را وارون فضای در نقاط تعداد (که شبکه بندی بردار پارامتر

وارون فضای در k نقاط تعداد و شبکه بردار ۱ .۲ .۴
که آنجا از است. زیاد بسیار الکترون ها تعداد نتیجه در و اتم ها تعداد نامحدود، تناوبی جامد یک در
n(r) بار چگالی مثل کمیت هایی محاسبه برای باید گسترده اند، جامد روی ذره ای تک موج توابع
شوند. محاسبه شده اند، گسترده فضا در محدود صورت به که موج توابع زیادی تعداد ،r نقطه در
ψi(r) ذره ای تک موج تابع تعداد Ne ∼ ۱۰۲۳ محاسبه مسئله می توانیم بلاخ۲، قضیه از استفاده با

. دهیم کاهش نوار محدودی تعداد برای و بریلوئن۳ اول منطقه در ψnk(r) مسئله به را

ψn(k, r +R) = ψn(k, r)e
ik.R (۱ .۴)

k نقاط همه روی انتگرال گیری مشابه اند. بسیار هستند، هم نزدیک که k نقاط موج توابع چون
تمام برای موج توابع باید اصولا می زنیم. تقریب k نقاط از ناپیوسته ای مجموعه روی جمع با را
نقاط این از محدودی تعداد در موج توابع است کافی اما بدانیم، را بریلوئن اول منطقه در k نقاط

نماییم. شبکه بندی را وارون فضای باید نقاط، این روی انتگرال گیری برای باشیم. داشته را
آن از SIESTA کد در که روشی است. شده بیان k نقاط شبکه ایجاد برای متعددی روش های

1Passivated
2Bloch theorem
3Brilliant
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ساختار دوره ای و آزادی راستاهای در شبکه بندی می باشد. پک۴ منخارست روش می بریم بهره
می باشد. N ×M ×K صورت به کلی حالت در که می پذیرد انجام

(N,M,K ̸= صحیح اعداد پارامترها این مختلف راستاهای در وارون فضای شبکه بندی منظور به
یکسان شبکه بردارهای که کپه ای سیستم مثل آزادی درجه سه با سیستم هایی برای می باشند. ۰)
بوروفن صفحه مثل دوبعدی شبکه های برای و است (N ×N ×N) صورت به دارند (a = b = c)

باشد. می N ×N × ۱ صورت به c راستای در محدودیت درجه و a, b راستای در آزادی درجه دو با
در آزادی درجه با سیم ها نانو ، لوله ها نانو همانند یک بعدی شبه و یک بعدی ساختارهای برای
راستای سه در محدودیت درجه سه با ساختارهایی برای و هستند ۱ × ۱ ×N صورت cبه راستای

می باشد. بریلوئن منطقه در Γ نقطه این که می باشند ۱ × ۱ × ۱ صورت به ملکول همانند a, b, c

آن وارون فضای باشد، داشته حقیقی فضای در بزرگتری ابعاد ما بررسی مورد ساختار و سلول هرچه
کوچکتر وارون فضای هرچه بنابراین برعکس. و داشت خواهد کوچکتری ابعاد بریلوئن) (منطقه

نیازمندیم. بریلوئن منطقه در کمتری k نقاط و مش بندی تعداد به شود
ساختارهای ترتیب به که می باشند بوروفن روبان نانو و صفحه نانو بررسی مورد ساختارهای که آنجا از
صفحه نانو در که می شود انتخاب گونه ای به دوره ای مرزی شرایط هستند، تک بعدی و دوبعدی
از تا باشند، داشته خلا آنگستروم ۱۵ اندازه به y و x راستای در روبان نانو در و z راستای در
z راستای در روبان نانو و x, y راستای در صفحه نانو شود. جلوگیری راستاها این در برهم کنش
۱×۱×K N×M×۱و صورت به ترتیب به مش بندی و می شود گرفته نظر در دوره ای رفتار ساختار
محاسبه را کل انرژی و می دهیم تغییر M,K,Nرا مقدار نقاط، تعداد تعیین برای می شود. انتخاب
،۱۰× ۱۷× ۱ مقدار از پس بوروفن صفحه نانو برای می بینیم ۴. ۱(الف) شکل به توجه با می کنیم.
(ب)). ۱ .۴ است(شکل ثایت کل انرژی مقادیر ،۱×۱×۳۵ مقدار از پس ZBNR روبان نانو برای و

می نماییم. انتخاب بهینه مقادیر عنوان به را مقادیر دو این

پایه ها مجموعه ۲ .۲ .۴
برای مناسب پایه یک انتخاب می شود محاسبات دقت افزایش باعث که کمیت هایی از دیگر یکی
شد اشاره سوم فصل در که طور همان می باشد. بررسی مورد دهنده تشکیل اتم های اوربیتال های

4Monkhorst­Pack



۶۱ ساختار بهینه سازی

بوروفن صفحه نانو (ب) بوروفن روبان نانو (الف) برای k − point نمودار :۱ .۴ شکل

پایه های از خطی ترکیب حسب بر را کوهن⁃شم تک ذره ای موج توابع ،SIESTA محاسباتی کد
شعاعی تابع ضرب حاصل صورت به می توان را اتمی اوربیتال های می دهد. بسط اتمی اوربیتال های
پایه ها این اندازه و شکل به وابسته محاسبات، دقت گرفت. نظر در کروی هماهنگ های در
پایه مجموعه از ترابردی و مغناطیسی الکترونی، خواص بررسی جهت رساله این در می باشد.

است. شده استفاده DZP

ساختار بهینه سازی ۳ .۴
لازم الکترونی خواص بررسی از پیش محاسبات، انجام برای نیاز مورد پارامترهای بهینه سازی از پس
(MD)انجام مولکولی دینامیک رهیافت توسط کار این شوند. بهینه اتم ها موقعیت و ساختار است
محاسبات انجام در می پردازد. اتمی بین نیروهای و یونی دینامیک مطالعه به رهیافت این می گیرد.
و می کند تغییر پیوسته اتم ها موقعیت آن توسط که است شده استفاده (CG) همیوغ۵ شیب روش از
تغییرات بیشینه و اتمی بین نیروی دقت می شود. کمینه یون ها و اتم ها متفاوت، وضعیت های در
برای ورودی پارامترهای مهم ترین ۱ .۴ جدول در می گردند. تعریف ورودی پارامتر عنوان به آن

شده اند. آورده محاسبات انجام

5Conjugate gradients



بوروفن روبان نانو و صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی ۶۲

بوروفن صفحه نانو و روبان نانو برای محاسبات ورودی پارامترهای :۱ .۴ جدول

(eV/A) نیرو همگرایی پایه مجموعه Ry قطع انرژی همبستگی⁃تبادلی تقریب
۰̸۰۱ ⅮZP ۳۰۰ GGA (PBE)

مطالعه مورد ساختارهای بررسی ۱ .۳ .۴

(الف) ۲ .۴ شکل می پردازیم. بوروفن روبان نانو و صفحه نانو خواص بررسی به ما رساله این در
و می باشد اتم ۵ دارای بوروفن صفحه نانو واحد سلول می دهد. نشان را صفحه نانو واحد سلول
مطابقت قبلی نتایج با که است b = ۲٫۰۴ Å، a = ۵٫۰۸Å سازی بهینه از بعد آن شبکه ثابت های
و است شده داده نشان (ب) ۲ .۴ شکل در زیگزاگ بوروفن روبان نانو واحد سلول .[۱۱۷] دارد

می باشد. اتم ۱۰ دارای

روبان نانو (ب) و بوروفن صفحه نانو ( (الف واحد سلول ساختار :۲ .۴ شکل



۶۳ خالص روبان نانو و صفحه نانو ومغناطیسی الکترونی خواص بررسی

و صفحه نانو ومغناطیسی الکترونی خواص بررسی ۴ .۴
خالص روبان نانو

را ساختارها ابتدا بوروفن، روبان نانو و صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی برای
ثابت های و اتم ها موقعیت مانند شده بهینه پارامترهای آوردن دست به با سپس و می کنیم بهینه
الکترونی، خواص قسمت در می پردازیم. ساختار ومغناطیسی الکترونی خواص بررسی به شبکه
مغناطیسی، خواص قسمت در و می کنیم بررسی را (DOS) کلی حالت های چگالی و نواری ساختار

می شود. مطالعه ساختار مغناطیسی گشتاور و قطبیده چگالی های

صفحه نانو ومغناطیسی الکترونی خواص بررسی ۱ .۴ .۴
ساختار باشد. داشته حضور آنها در می تواند الکترون که انرژی از ترازهایی یعنی نواری ساختار
۳ .۴ شکل در بریلوئن ناحیه در بالا تقارن با نقاط در را بوروفن صفحه نانو حالت چگالی و نواری
نقطه ،(۱

a
,
۱
b
, ۰) مختصات دارای S نقطه ،(۱

a
, ۰, ۰) مختصات دارای X نقطه می کنید. مشاهده

وضوح به نواری ساختار می باشد. (۰, ۱
b
, ۰) مختصات دارای Y نقطه و (۰, ۰, ۰) مختصات دارای Γ

بوروفن واحد سلول نواری ساختار (ب) حالت چگالی (الف) :۳ .۴ شکل

مختلف مسیرهای در نوارها زیرا است همسانگرد فلز یک بررسی مورد بوروفن که می دهد نشان
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نزدیک و می شود مشاهده ۰٫۵eV انرژی در دیراک مخروط براین، علاوه کرده اند. قطع را فرمی تراز
ساختار این روی دیراک مخروط وجود شده انجام آزمایش در تازگی به است. گرفته قرار S نقطه به
الکتریکی نوار یک در الکترونی حالت های تعداد که آنجا از همچنین .[۱۱۶] است گردیده تایید
استفاده حالت چگالی مفهوم از حالت ها این تعداد بیان برای است، زیاد بسیار ظرفیت) یا (رسانش
در دارد. وجود خاصی انرژی در که است حالت هایی تعداد حالتها، چگالی واقع در می کنیم.
حالت چگالی نمودار در باشد، داشته وجود زیادتری نوارهای تعداد که هرجا نواری ساختار نمودار
محل شده، رسم DOS نمودار در واقع در می کنیم. مشاهده را بیشتری حالت تعداد ،(DOS)
که گونه همان دارد. وجود آن در بیشتری نوارهای تعداد که می باشد انرژی هایی به مربوط قله ها
دارای بور اتم چون است، s اوربیتال از بیشتر خیلی p اوربیتال از ناشی حالت های تعداد پیداست
حرکت آزادی آن در الکترون ها و است خالی آن p اوربیتال و ،(۲s۲۲s۲۲p۱ ) می باشد الکترون ۵
تایید صفر) (انرژی فرمی تراز در حالت ها چگالی نشدن صفر به توجه با ساختار بودن فلز دارند.
بر پایین اسپین برای حالت ها چگالی با بالا اسپین برای حالت ها چگالی همچنین .[۱۱۶] می گردد

ندارد. مغناطیسی خاصیت بوروفن صفحه نانو بنابراین هستند، منطبق هم

روبان نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی ۲ .۴ .۴
مناسب مسیر انتخاب خودسازگار، محاسبات انجام از بعد نواری ساختار محاسبه برای مهم نکته
ساختار دارای روبان، نانو که آنجا از می باشد. بریلوئن منطقه در وارون فضای در انتگرال گیری
ساختار محاسبه برای وارون فضای در انتگرال گیری مسیر می باشد، Z محور راستای در یک بعدی
شبکه بردارهای حسب بر نقاط مختصات که است گرفته صورت Z(۰, ۰, ۱

۲) به Γ(۰, ۰, ۰) از نواری
می دهد. نشان را بوروفن زیگراگ روبان نانو نواری ساختار ۴ .۴ شکل می شوند. معین وارون
ساختار می باشد. پایین و بالا اسپین نوارهای دهنده نشان ترتیب به رنگ قرمز و تیره خطوط
منطبق غیر پایین و بالا اسپین نوارهای طرفی از می کند. بیان را روبان نانو بودن فلزی نواری،
مغناطیسی خواص بیشتر بررسی برای است. روبان نانو مغناطیسی خاصیت گویای که می باشند
مشاهده که طور همان .(۵ .۴ (شکل کرده ایم رسم را اسپین۶ چگالی نمودار بوروفن، روبان نانو
خواص لبه ها این بنابراین می باشد. بیشتر روبان نانو لبه دو در بالا اسپین های چگالی تراکم می شود

6Spin density



۶۵ بوروفن صفحه نانو برروی واسطه عناصر جذب اثر

می باشد. آویزان پیوندهای وجود آن دلیل و می کنند، ایجاد روبان نانو در را مغناطیسی

بوروفن روبان نانو نواری ساختار (ب) حالت (الف)چگالی :۴ .۴ شکل

بوروفن روبان نانو اسپین چگالی :۵ .۴ شکل

بوروفن صفحه نانو برروی واسطه عناصر جذب اثر ۵ .۴
بوروفن، صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص روی بر واسطه اتم های جذب اثر بررسی برای
دارای که بوروفن صفحه نانو یک ما پژوهش این در می پردازیم. بوروفن صفحه نانو طراحی به ابتدا



بوروفن روبان نانو و صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی ۶۶

بعد واسطه اتم های بین فاصله حالت، این در (شکل۴. ۶). گرفتیم نظر در را می باشد بور اتم ۸۰
اتم یک جذب اثر واقع در و ندارند برهم کنشی هم با اتم ها این که می باشد اندازه ای به جذب از

می کنیم. بررسی بوروفن صفحه نانو یک روی بر را واسطه

جذب های موقعیت و بوروفن نانوصفحه سلول ابر :۶ .۴ شکل

فیزیکی جذب مدل سازی ۱ .۵ .۴
مدل سازی آن، به  ساختاری و الکترونی  بررسی خواص  و  بوروفن صفحه پس از انتخاب ابر سلول نانو
واسطه در  در این پژوهش اتم های می پردازیم. صفحه روی این نانو واسطه اتم های  و بررسی جذب

است. شده  معرفی ۲ .  ۴ جدول
شده استفاده ATK افزار نرم از نظر، مورد صفحه  نانو روی واسطه اتم های جذب مدل سازی برای
قرار افزار نرم محيط داخل نظر مورد اتم با همراه را نظر مورد صفحه  نانو که صورت این به است.
صفحه نانو سطح به را اتم و می شود گرفته نظر در ثابت اتم ها موقعيت نظر از صفحه نانو می دهیم.
این دارد. وجود اتم ها جذب برای موقعیت چهار صفحه، نانو تقارن به توجه با می کنيم. نزدیک
، B۱ بور اتم پیوند دو بین ترتیب به موقعیت ها این است. شده مشخص ۶ .۴ شکل در موقعیت ها

می باشد. T بور اتم بالای در و H ضلعی شش مرکز B۲
در شده مشخص مکان های از کدام هر به را واسطه اتم های جذب، موقعیت بهترین یافتن برای حال



۶۷ بوروفن صفحه نانو برروی واسطه عناصر جذب اثر

پژوهش این در ساختارها تشکیل دهنده اتم های معرفی :۲ .۴ جدول

Ni Ⅽo Fe Ⅿn اتم نام

رنگ و شکل

(منفی ترین بهینه جذب انرژی می کنیم. محاسبه را جذب انرژی سپس و نموده نزدیک ۶ .۴ شکل
آوردن دست به برای می باشد. واسطه اتم های برای جذب موقعیت بهترین دهنده نشان انرژی)
از و کرد محاسبه مجزا صورت به جذب از قبل را نظر مورد سطح و اتم انرژی باید جذب انرژی
محاسبه فرمول آید. دست به جذب انرژی مقدار تا کنيم کم سطح و اتم مجموعه  کل انرژی مقدار

:[۱۱۸] است شده بیان ۲ .۴ معادله در جذب انرژی

Ead = ETM/borophene − Eborophene − ETM (۲ .۴)

،ETM/borophene آن روی بر شده جذب اتم و صفحه نانو کل انرژی جذب، انرژی Ead بالا رابطه  در
می باشد. ETM صفحه نانو غياب در تنها اتم انرژی و Eborophene تنهایی به صفحه نانو کل انرژی
همچنین و متفاوت موقعیت های در مطالعه مورد اتم های برای جذب انرژی مقادیر ۳ .۴ جدول در

است. شده درج واهلش از بعد صفحه نانو و واسطه اتم بین فاصله
انرژی کمینه )دارای H (موقعیت ضلعی شش مرکز موقعیت که می دهد نشان جذب انرژی مقادیر
مطابقت قبلی کارهای نتایج با نتیجه این می باشد، اتم ها جذب برای موقعیت بهترین و است

.[۱۱۸] می کند
مورد موقعيت در را اتم ها که این از پس است لازم جذب، تعادلی فاصله بهترین یافتن برای حال
آنگستروم ۰ ̸۱ مرحله هر در سپس و بگیریم نظر در آنگستروم ۰̸۵ را آن فاصله دادیم، قرار نظر
و حالت ها تمامی که این از پس می دهیم. ادامه آنگستروم ۲ تا را کار این و می کنیم دورتر را اتم
حالت های همه  پيکربندی، پایدارترین و جذب انرژی یافتن برای کردیم، شبيه سازی را فاصله ها
پایدارترین آوردن دست به برای حالت ها، همه  بهينه سازی از پس نماییم. بهينه را شده ساخته
را نظر مورد اتم جذب انرژی باید H ضلعی شش موقعیت در مطالعه مورد اتم های تعادلی فاصله
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ⅾ (Å) صفحه نانو و واسطه اتم بین EadeV)،فاصله ) جذب انرژی :۳ .۴ جدول

Ni Ⅽo Fe Ⅿn
⁃۳̸۴۵ ⁃۳̸۵۶ ⁃۳̸۱۳ ⁃۳̸۰۳ Ead,T

⁃۳̸۵۶ ⁃۲̸۳۵ ⁃۲̸۸۵ ⁃۲̸۱۷ Ead,B۱

⁃۳̸۴۴ ⁃۳̸۰۵ ⁃۲̸۰۶ ⁃۲̸۰۸ Ead,B۲

⁃۴̸۰۶ ⁃۴̸۹۱ ⁃۳̸۵۸ ⁃۳̸۲۸ Ead,H

۱̸۹۲ ۲̸۲۱ ۲̸۱۲ ۲̸۱۴ dad,T

۱̸۸۲ ۲̸۰۶ ۲̸۰۵ ۱̸۸۸ dad,B۱

۲̸۰۴ ۱̸۹۸ ۱̸۹۵ ۱̸۵۸ dad,B۲

۱̸۳۴ ۱̸۱۵ ۱̸۱۲ ۱̸۳۹ dad,H

نشان جذب انرژی مقدار کمترین آوریم. دست به است، گرفته قرار آن روی که سطحی به نسبت
پایدارترین سمت به همواره طبيعت که طور همان می باشد. جذب موقعيت پایدارترین دهنده 
جذب انرژی نمودارهای ۱۰ .۴ ⁃ ۷ .۴ شکل های در می کند. ميل انرژی مقدار کمترین یعنی حالت
نمودارها این مینیمم نقاط است. شده داده نشان مطالعه مورد اتم های برای فاصله حسب بر
در مطالعه مورد اتم هر برای جذب فاصله بهترین می دهند. نشان را جذب تعادلی فاصله بهترین

است. شده مشخص رنگ پر صورت به ۳ .۴ جدول



۶۹ بوروفن صفحه نانو برروی واسطه عناصر جذب اثر

فاصله حسب بر Mn/borophene ساختار جذب انرژی :۷ .۴ شکل

فاصله حسب بر Fe/borophene ساختار جذب انرژی :۸ .۴ شکل

جذب از پس مغناطیسی و الکترونی خواص ۲ .۵ .۴
واهلش را (TⅯ̸borophene) ساختار کل باید ابتدا جذب، نقطه بهترین کردن پیدا از پس
بررسی برای پرداخت. مکان این در ساختار مغناطیسی و الکترونی خواص مطاله به سپس و نموده
مطالعه را حالت ها چگالی نمودار جذب، از بعد بوروفن ساختار مغناطیسی و الکترونی خواص

می کنیم.
واسطه اتم مشکی)، (منحنی جذب از پس بوروفن ساختار پلاریزه اسپین حالت چگالی ۱۱ .۴ شکل
حالت ها، چگالی به توجه با می دهد. نشان را (سبز) آزاد واسطه اتم و قرمز) (منحنی شده جذب
چگالی می دهند. نشان خود از فلزی رفتار واسطه اتم با جذب از پس بوروفن ساختارهای همه
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فاصله حسب بر Co/borophene ساختار جذب انرژی :۹ .۴ شکل

فاصله حسب بر Ni/borophene ساختار جذب انرژی :۱۰ .۴ شکل

صفحه نانو مغناطیسی خاصیت دهنده نشان که می باشند نامتقارن پایین و بالا اسپین حالت های
بور اتم از بیشتر واسطه اتم های در پایین و بالا اسیپن های جدایی است. جذب از بعد بوروفن

دارند. را جذب از پس مغناطیسی خاصیت ایجاد در اصلی نقش واسطه اتم های نتیجه در است.
به ۳d اوربیتال شدن پر با شده جذب اتم حالت های چگالی اصلی قله که می دهد نشان ۱۱ .۴ شکل
و (قرمز) جذب از بعد واسطه اتم حالت های چگالی مقایسه با می کند. حرکت فرمی سطح سمت
به و می یابد کاهش جذب از بعد واسطه اتم حالت های چگالی می یابیم، در آزاد(سبز) واسطه اتم

است. بوروفن صفحه نانو به واسطه اتم از بار انتقال بنابراین می کند. حرکت فرمی تراز سمت
وجود مغناطیسی ویژگی های جاذب، اتم های اطراف که می دهد نشان اسپین چگالی محاسبات
و Mn/borophene ساختارهای برای ترتیب به همگن۷ صفحه حجم کمترین و بیشترین دارد.

7Isosurface



۷۱ بوروفن صفحه نانو برروی واسطه عناصر جذب اثر

بطوری دارد. مطابقت مغناطیسی گشتاور آمده بدست نتایج با نتایج این است. Ni/borophene
اتم یک برای است. Ni و Ⅿn اتمهای برای ترتیب به مغناطیسی گشتاور اندازه حداقل و حداکثر که
هیبریداسیون است. ظرفیت اوربیتال در نشده جفت الکترون های تعداد مغناطیسی گشتاور تنها،
می شود. ۴s به ۳d اوربیتال از بار انتقال سبب و می دهد رخ جاذب اتم ۴s، ۳d اوربیتال های بین
بوروفن صفحه نانو روی بر جذب از بعد واسطه اتم مغناطیسی گشتاور کاهش باعث عوامل این
نشان را بارانتقالی و جذب از بعد صفحه نانو جاذب، اتم مغناطیسی گشتاور ۴ .۴ جدول می شوند.

می دهد.

جاذب واسطه اتم (مشکی) TⅯ̸borophene ساختار پلاریزه اسپین حالت چگالی :۱۱ .۴ شکل
نشان واسطه اتم اطراف در را اسپین چگالی داخل، شکل (سبز). خالص واسطه اتم (قرمز)،

می دهد.

بررسی کیفی و هیرشفلید۸ روش دو به را صفحه نانو و جاذب اتم بین الکترون انتقال قسمت این در
8Hirshfeld



بوروفن روبان نانو و صفحه نانو مغناطیسی و الکترونی خواص بررسی ۷۲

TⅯ̸borohene ساختار مغناطیسی گشتاور ،(µA ) واسطه اتم مغناطیسی گشتاور :۴ .۴ جدول
صفحه نانو برروی واسطه اتم های جذب از پس (∆q(e)) انتقالی بار میزان µ)و )

Ni Ⅽo Fe Ⅿn
۰̸۶۲ ۱̸۹۵ ۲̸۸۷ ۴̸۱۵ µA

۰̸۰۶۳ ۲̸۵۷ ۳̸۵۹ ۴̸۳۸ µ

۰̸۲۲ ۰̸۲۴ ۰̸۱۲ ۰̸۲۱ ∆q(e)

مقادیر می دهد. نشان را اتم خالص بار اندازه ∆q هیرشفلید مقدار سیستا محاسبات در می کنیم.
حالت نسبت آن الکترون افزایش و کمبود بیانگر ترتیب به اتم یک برای کمیت این منفی و مثبت

می باشد. آزاد اتم
پیرو می دهد. رخ صفحه نانو به واسطه اتم از الکترون انتقال که می دهد نشان ۴ .۴ جدول نتایج
انتقال در اوربیتال ها نقش شدن مشخص برای (PDOS) جزئی۹ حالت های چگالی موضوع، این
همچنین می دهد. نشان را جزئی حالت های چگالی ۱۲ .۴ شکل کردیم. محاسبه را الکترون
اتم های از الکترون انتقال باعث و شده هیبرید هم با واسطه اتم های ۳d و بور اتم ۲p اوربیتال های

می شود. صفحه TⅯ̸borophene ساختار در بور اتم به واسطه
بار چگالی اختلاف می دهیم. نمایش بار چگالی اختلاف از استفاده با را بار انتقال کیفی، روش در

:[۱۱۹] با است برابر

∆ρ = ρTM/borophene − ρborophene − ρTM

چگالی و تنها اتم ، TⅯ̸borophene بار چگالی ρborophene و ρTM ، ρTM/borophene بالا رابطه  در
را TⅯ̸borophene ساختار بار چگالی اختلاف ۱۳ .۴ شکل می باشد. خالص صفحه نانو بار
می یابد افزایش بور اتم اطراف در بارها چگالی که است مطلب این بیانگر آبی نواحی می دهد. نشان
به واسطه اتم از را الکترون انتقال جهت همچنین و دارد ارتباط شده جذب اتم های به مستقیم و

می کند. مشخص بوروفن صفحه نانو

9Projected density of states
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جذب نیکل (د) و کبالت (ج) ، آهن (ب) ، منگنز (الف) برای جزئی حالت چگالی :۱۲ .۴ شکل
است. شده مشخص روشن فیروزه ای بارنگ هیبریداسیون نواحی بوروفن. در شده

خواص روی بر روبان نانو لبه های کردن غیر فعال اثر ۶ .۴
روبان نانو ومغناطیسی الکترونی

موضوع این به و کردیم بررسی را بوروفن زیگزاگ روبان نانو مغناطیسی خواص ۲ .۴ .۴ بخش در
لبه های در آویزان پیوندهای دلیل به بوروفن روبان نانو در مغناطیسی خواص وجود که پی بردیم
روبان نانو مغناطیسی خواص روی بر را آویزان پیوندهای اثر ما بخش، این در می باشد. روبان نانو
ساختارها این می شود. گرفته نظر در متفاوت هندسی ساختار ۵ بررسی، این برای می کنیم. بررسی
شده طراحی نیتروژن و هیدروژن اتم های وسیله به روبان نانو لبه های کردن غیرفعال اساس بر

از: است عبارت ساختارها این است.
H−ZBNR شده باشد. محدود هیدروژن اتم توسط روبان نانو لبه یک
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ترتیب به آبی و قرمز ناحیه های .TM/boropheneساختار برای بار چگالی اختلاف :۱۳ .۴ شکل
هستند. الکترون افزایش و الکترون کمبود دهنده نشان

HH−ZBNR شده باشد. محدود هیدروژن اتم توسط روبان نانو لبه دو
N−ZBNR باشد. شده  محدود نیتروژن اتم توسط روبان نانو لبه یک

NN−ZBNR شده باشد. محدود نیتروژن اتم توسط روبان نانو لبه دو
NH− باشد. شده محدود نیتروژن اتم توسط دیگر لبه و هیدروژن اتم توسط روبان نانو لبه یک

ZBNR
این پایدارترین مغناطیسی و الکتریکی خواص سپس و می پردازیم ساختارها این پایداری به ابتدا در

می کنیم. مطالعه را ساختارها

پایداری ۱ .۶ .۴
اتم دو توسط ساختار این گرفته ایم. نظر در ۵ عرض با را بوروفن زیگزاگ روبان نانو ساختار ما
۵ − ZBNR ساختار ۱۱ .۴ شکل در می شود. غیرفعال روبان نانو لبه های در نیتروژن و هیدروژن
شدن مشخص برای می دهد. نشان را روبان نانو لبه های b و a منطقه است. شده داده نشان
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روبان نانو لبه های a و b نقاط و ZBNR ساختار :۱۴ .۴ شکل

.[۶۸] می کنیم استفاده را زیر رابطه ساختارها، پایداری

Ead = Ef − (mHEH +mNEN + E۰) (۳ .۴)

کل انرژی و (نیتروژن) هیدروژن اتم یک کل انرژی ترتیب به Ef (E۰) و EH(EN ) بالا رابطه  در
هیدروژن اتم های تعداد ،mH(mN ) همچنین می باشد. (خالص) شده غیرفعال روبان نانو ساختار
گرفته نظر در ساختارهای جذب انرژی مطلق قدر شکل۴. ۱۵ هستند. ساختار در موجود (نیتروژن)
بیانگر که می باشند منفی ساختارها تمامی جذب انرژی شکل، به توجه با می دهد. نشان را شده
جذب انرژی نظر از NN−ZBNR و HH−ZBNR ساختارهای است. ساختارها همه پایداری
و الکتریکی خواص بررسی به بعدی بخش در هستند. پایدارتر شده مطالعه ساختارهای دیگر از

می پردازیم. ساختار دو این مغناطیسی

نیترروژنه روبان نانو و هیدروژنه روبان نانو ۲ .۶ .۴
مغناطیسی گشتاور و است مغناطیسی خواص دارای خالص روبان نانو کردیم، ذکر قبل های بخش در
پیوندهای از ناشی مغناطیسی خواص اسپین، چگالی به توجه با شود. برآورده ۱/۶۷µA برابر آن
اتم های وسیله به را روبان نانو لبه های ما بخش این در می باشند. روبان نانو لبه های در آویزان
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متفاوت ساختار ۵ برای جذب انرژی :۱۵ .۴ شکل

هیدروژنه روبان نانو نواری ساختار (ب) (الف)، ۱۶ .۴ شکل می کنیم. غیرفعال نیتروژن و هیدروژن
روبان نانو (ساختارنواری ۴ .۴ و ۱۶ .۴ اشکال مقایسه با می دهد. نشان ترتیب به را نیترونه و
تغییر لبه ها کردن غیرفعال با خالص روبان نانو نواری ساختار که کرد مشاهده می توان خالص)،
ساختار این فلزی خاصیت بازهم روبان نانو ساختار نیتروژنه و هیدروژنه با همچنین می کند.
پایین و بالا اسپین نوارهای که می کنید مشاهده (الف) ۱۶ .۴ شکل در طرفی از است. برقرار
وسیله به لبه ها کردن غیرفعال با بوروفن روبان نانو ساختار دیگر عبارت به می باشند منطبق برهم
ساختارنواری اینکه با (ب) ۱۶ .۴ شکل در می دهد. دست از را خود مغناطیسی خاصیت هیدروژن
خاصیت دارای ساختار هنوز اما می کند، تغییر نیتروژن توسط لبه ها کردن غیرفعال با روبان نانو

است. مغناطیسی
µT = صورت به که می کنیم محاسبه را ساختارها این مغناطیسی گشتاور بررسی، ادامه در
بالا اسپین الکترون های تعداد ترتیب به Qdown و Qup رابطه این در می شوند. تعریف Qup−Qdown

صفر برابر ترتیب به NN−ZBNR و HH−ZBNR ساختارهای برای µT مقدار می باشند. پایین و
اسپین چگالی نمودار ساختارها، در مغناطیسی نواحی شدن مشخص برای می باشد. ۱/۵۴µA و
در هنوز اسپین چگالی که می دهد نشان (ب) ۱۷ .۴ شکل می کنیم. رسم ساختار دو این برای را
که می شود مشاهده (الف) ۱۷ .۴ شکل در و است شده متمرکز نیتروژنه روبان نانو لبه های اطراف
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HH−ZBNR(ب) NN−ZBNR (الف) نواری ساختار :۱۶ .۴ شکل

شده اند. حذف کاملا́ هیدروژن توسط لبه ها در اسپین چگالی

HH−ZBNR(ب) NN−ZBNR(الف) ساختارهای برای اسپین چگالی :۱۷ .۴ شکل

روبان نانو لبه های کردن فعال غیر با ۵−ZBNRs مغناطیسی خاصیت که می دهد نشان محاسبات
دارد. کننده فعال غیر اتم نوع به بستگی خاصیت این همچنین و می کند تغییر

واسطه اتم های با یافته آلایش هیدروژنه روبان نانو ۳ .۶ .۴
به که است مغناطیسی خاصیت دارای بوروفن روبان نانو که شد گفته قبل بخش های به توجه با
تجربی ساختارهای با مطالعه مورد ساختارهای اینکه برای می باشد. آویزان پیوندهای وجود دلیل
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انجام هیدروژنه بوروفن نانو و بوروفن روبان نانو ساختارهای پایداری مقایسه باشد، داشته مطابقت
ساختار در مغناطیسی خاصیت اما می باشد پایدارتر هیدروژنه بوروفن نانو نتایج به توجه با و شد

می رود. بین از هیدروژنه بوروفن روبان نانو
بوروفن روبان نانو مغناطیسی خواص روی بر را واسطه اتم های جذب اثر می خواهیم بخش این در
روی بر را جذب نقطه بهترین باید ابتدا واسطه، اتم های جذب برای کنیم. مطالعه هیدروژنه
جذب برای موقعیت ۱۰ مطالعه، مورد ساختار تقارن به بنا کنیم. پیدا هیدروژنه روبان نانو ساختار

دارد. وجود واسطه اتم های
موقعیت هایی تمامی شکل این در می دهد. نشان را هیدروژنه بوروفن روبان نانو ساختار ۱۸ .۴ شکل
شده داده نشان شوند، جذب بوروفن روبان نانو روی بر دارد امکان (Ni،Ⅽo،Ⅿn،Fe) اتم های که

است.

اتم جذب های موقعیت و HH−ZBNRs هیدروژنه بوروفن نانوروبان اولیه سلول :۱۸ .۴ شکل
واسطه های

نانو سطح روی بر واسطه اتم های جذب از بعد جذب انرژی اتم ها، جذب موقعیت کردن پیدا برای
می آید. دست به (۲ .۴) رابطه از هیدروژنه روبان

نشان موقعیت ها تمامی برای را واسطه اتم های و بوروفن روبان نانو بین جذب انرژی ۵ .۴ جدول
در نتایج به بنا می باشد. جذب موقعیت پایدارترین دهنده نشان جذب انرژی کمترین می دهد.
و پایدارترین که است شده تشکیل ۷ موقعیت در واسطه اتم و بوروفن بین قوی پیوند ،۵ .۴ جدول
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می باشد. بوروفن صفحه روی بر واسطه اتم جذب موقعیت بهترین

جذب مختلف های موقعیت در ولت) الکترون Ead) جذب انرژی :۵ .۴ جدول

Ni Ⅽo Fe Ⅿn
⁃۳̸۷۵ ⁃۴̸۵۶ ⁃۴̸۱۳ ⁃۳̸۱۳ Ead,۱

⁃۳̸۸۲ ⁃۴̸۳۵ ⁃۳̸۸۵ ⁃۳̸۲ Ead,۲

⁃۳̸۴۴ ⁃۵̸۰۸ ⁃۳̸۰۶ ⁃۲̸۱۸ Ead,۳

⁃۴̸۰۶ ⁃۴̸۹۱ ⁃۳̸۹۸ ⁃۳̸۰۸ Ead,۴

⁃۳̸۹۳ ⁃۴̸۸۶ ⁃۴̸۲۳ ⁃۳̸۰۳ Ead,۵

⁃۴̸۲۸ ⁃۴̸۸۳ ⁃۴̸۰۵ ⁃۲̸۰۷ Ead,۶

⁃۴̸۵۴ ⁃۵̸۲ ⁃۴̸۵۳ ⁃۳̸۵۳ Ead,۷

⁃۴̸۲۱ ⁃۵̸۰۱ ⁃۴̸۱۸ ⁃۳̸۳۲ Ead,۸

⁃۳̸۸۸ ⁃۴̸۷۵ ⁃۳̸۳۵ ⁃۳̸۲۵ Ead,۹

⁃۴̸۲۶ ⁃۵̸۱۳ ⁃۴̸۳۲ ⁃۲̸۲۸ Ead,۱۰

روبان نانو الکترونی و مغناطیسی خواص تغییرات ما جذب، نقطه پایدارترین کردن پیدا از بعد
روبان نانو حالت های چگالی ،۱۹ .۴ شکل می نماییم. بررسی واسطه اتم های جذب از بعد را بوروفن
TⅯ̸HH−ZBNRs ساختار پایین و بالا اسپین های پلاریزه اسپین کل حالت چگالی و خالص
چگالی و می باشند فلز TⅯ̸HH−ZBNRs ساختارها همه ،۱۹ .۴ شکل در می دهد. نشان را
حالت چگالی مطالعه مورد ساختارهای تمامی در می یابد. افزایش TⅯ اتم های جذب با حالت ها
ساختارها تمامی بنابراین می شوند، جدا هم از واسطه اتم های جذب از بعد پایین و بالا اسپین های

می باشند. مغناطیسی خواص دارای جذب از بعد
این در است. شده محاسبه µT = Qdown −Qup صورت به جذب از بعد مغناطیسی گشتاور مقدار
میزان همچنین می باشند، پایین و بالا اسپین الکترون های تعداد ترتیب به Qdown و Qup رابطه
دست به هیرشفیلد روش از استفاده با جذب، از بعد روبان نانو و جاذب اتم های بین بار شارش
دیگر عبارت به می باشد، بوروفن روبان نانو سمت به واسطه اتم های از بار شارش جهت می آید.
۶ .۴ جدول در می توان را نتایج این می باشد. الکترون گیرنده بور اتم های و دهنده واسطه اتم های

نمود. مشاهده
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نانوروبان روی بر واسطه های اتم جذب از بعد و قبل (ⅮOS) کل های حالت چگالی :۱۹ .۴ شکل
HH−ZBNRs

بر واسطه اتم های جذب از پس انتقالی بار میزان و واسطه اتم مغناطیسی گشتاور :۶ .۴ جدول
روبان نانو روی

Ni Ⅽo Fe Ⅿn
۰̸۸۹ ۲̸۴۱ ⁃۳̸۰۲ ۴̸۲ µA

۰̸۱۵ ۰̸۱۶ ۰̸۱ ۰̸۱۴ ∆q(e)



۸۱ بندی جمع

بندی جمع ۷ .۴
پرداختیم بوروفن روبان نانو و صفحه نانو الکترونی و مغناطیسی خواص بررسی به ابتدا فصل، دراین
روی بر آنها تاثیر و پیوندها این کردن محدود برای عناصر انواع و آویزان پیوندهای اثر سپس و
نانو در مغناطیسی خواص ایجاد برای همچنین کردیم. مطالعه را روبان نانو مغناطیسی خواص
بررسی را بوروفن نانو ساختارهای روی بر واسطه اتم های جذب اثر ما بوروفن، صفحه نانو و روبان

نمودیم.
که دریافتیم اتم ها توسط شده اعمال محدودیت های مقایسه با آویزان، پیوندهای اثر بررسی در
که بطوری دارد، بیشتری پایداری سیستم باشند، کمتر سیستم در آویزان پیوندهای چه هر
محدود ساختارهای و شده محدود نیمه ساختارهای از شده اند محدود کاملا́ که ساختارهایی
از پایدارتر شدند، محدود نیتروژن اتم توسط که آویزانی پیوندهای البته هستند. پایدارتر نشده
مغناطیسی خواص روی بر آویزان پیوندهای کننده محدود عنصر نوع می باشند. ساختارها بقیه
مغناطیسی خاصیت هیدروژنه بوروفن روبان نانو ساختار در می گذارد. تاثیر روبان نانو ساختار

می باشد. مغناطیسی خاصیت دارای نیتروژنه بوروفن روبان نانو ولی می رود بین از کاملا́
از بعد نانو ساختارهای بوروفن، صفحه نانو و روبان نانو روی بر واسطه اتم های جذب اثر مطالعه در
جذب از بعد Ⅿn اتم واسطه، اتم های بین از طرفی از می شوند. مغناطیسی خاصیت دارای جذب
نانو ساختار با را قوی پیوند Ⅽo اتم و می کند ایجاد ساختار در را مغناطیسی خاصیت بیشترین
با ساختاری آوردن دست به اصلی نتیجه اما می دهد. تشکیل مطالعه مورد اتم های دیگر به نسبت
با که بود پراکندگی ناحیه در اسپین تزریق برای بزرگ نسبتاً مغناطیسی گشتاور و فلزی خاصیت
روبان نانو و نیتروژنه بوروفن روبان نانو ساختارهای گزینه ها بهترین آمده، بدست نتایج به توجه
پایداری را آن دلیل می توان می باشند. کرده اند، جذب Ⅽo و Ⅿn اتم های که هیدروژنه بوروفن
ساختار در البته کرد. بیان ساختار دو این مناسب مغناطیسی گشتاور و کم اتم تعداد بالا، نسبتاً
شبیه سازی برای اینکه دلیل به بود، شده جذب آن روی بر واسطه اتم های که بوروفن صفحه نانو
بررسی از می گردد، محاسبات شدن طولانی به منجر و شده درگیر اتم زیادی تعداد آن صفحه نانو
پیشنهادی، ساختار دو هر اینکه به توجه با مجموع در نمودیم. نظر صرف ساختار این شبیه سازی
بررسی به بعد فصل در بنابراین دارند، اسپینترونیک قطعات برای مناسبی مغناطیسی گشتاورهای

می پردازیم. ساختار دو این ترابردی خواص مطالعه و





۵ فصل

روبان های نانو ترابردی خواص بررسی
بوروفن

مقدمه ۱ .۵

روبان های نانو ویژگی به توجه با می پردازیم. جریان فیلترینگ برای قطعاتی ساخت به فصل این در
اسپین های جدایی مطالعه، مورد ساختارهای در شد، بررسی قبلی فصل در که همچنان بوروفن
الکتریکی جریان فیلترینگ اسپین مقدار می خواهیم فصل این در کردیم. مشاهده را پایین و بالا
روبان نانو از جریان، تزریق برای پژوهش این در نماییم. بررسی را بوروفن روبان نانو ساختار
شده، انجام تغییرات با پراکندگی ناحیه برای و است شده استفاده دارد، فلزی خاصیت که بوروفن

می شود. بیان ادامه در نتایج که می نماییم استفاده مغناطیسی فلز یک از
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فیلترینگ ۲ .۵
اسپین جریان سهم نسبت است. مطرح اسپین۱ قبطش یا فیلترینگ عنوان به رساله این در آنچه

می پردازیم. آن محاسبه به زیر معادله با که است قطعه از خروجی جریان کل از پایین یا بالا

SP =
|Iup − Idown|
|Iup + Idown|

× ٪۱۰۰ (۱ .۵)

بررسی مورد ساختارهای ۳ .۵
غیرمغناطیسی فلزی الکترودهای از پراکندگی ناحیه درون جریان تزریق برای ترابردی سیستم های در
از استفاده می شود. استفاده آنها حامل بالای چگالی دلیل به آهن مانند مغناطیسی و طلا مانند
عدم مشکل است، نیم رسانا یک معمولا که پراکندگی ناحیه با الکترود تفاوت دلیل به فلزی الکترود
اتلاف و پراکندگی باعث خود که می آورد وجود به اتصال محل در را رسانایی و شبکه) (ثابت تطابق
از مقداری ، ٪۱۰۰ قطبش با شبکه ثابت همان با ماده از استفاده صورت در اما می گردد. جریان
شده آزمایش خالص نمونه های از استفاده با تا نمودیم سعی اینجا در ما می شود. حل مشکلات
ادامه در باشد. بهینه آن در ولتاژ و جریان نسبت که کنیم مدل را دستگاه هایی قبل فصل در

می کنیم: بیان را است گرفته قرار بررسی مورد آنها ترابردی خواص که ساختارهایی
است. شده محدود هیدروژن اتم توسط آن لبه های که بوروفن زیگزاگ روبان نانو ساختار ⁃۱

(HH−ZBNRs)
شده جذب Ⅿn اتم پراکندگی ناحیه وسط در که هیدروژنه بوروفن زیگزاگ روبان نانو ۲⁃ساختار

(Ⅿn̸HH−ZBNRs) است.
شده جذب Ⅽo اتم پراکندگی ناحیه وسط در که هیدروژنه بوروفن زیگزاگ روبان نانو ساختار ⁃۳

(Ⅽo̸HH−ZBNRs) است.
است. شده محدود نیتروژن اتم توسط آن لبه های که بوروفن زیگزاگ روبان نانو ساختار ⁃۴

(NN−ZBNRs)
مورد بررسی ها این در که ورودی پارامترهای فوق، ساختارهای ترابردی خواص بررسی از قبل

می کنیم: بیان را گرفته اند، قرار استفاده
1Spin polarization
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بوروفن زیگزاگ نانوروبان ترابردی خواص محاسبه برای ورودی پارامترهای :۱ .۵ جدول

(eV/A) نیرو همگرایی پایه مجموعه Ry قطع انرژی K بردارشبکه بندی
۰̸۰۱ ⅮZP ۳۰۰ ۱ × ۱ × ۳۵

HH−ZBNRs هیدروژنه روبان نانو ساختار ۱ .۳ .۵
خاصیت با الکترود دو به که دادیم قرار غیرمغناطیسی فلز یک پراکندگی ناحیه در ساختار این در
این در است؛ شده داده نشان ۱ .۵ شکل در ساختار این است. شده متصل غیرمغناطیسی فلزی

شده اند. مشخص الکترودها و پراکندگی ناحیه شکل

HH−ZBNRs ساختار :۱ .۵ شکل

می باشد. آنگستروم ۱۳̸۱۸ و ۴̸۹۳ ترتیب به پراکندگی ناحیه و چپ و راست الکترود نواحی طول
است. شده مطالعه صفر ولتاژ در انتقال تابع رفتار ترابرد، کوانتومی خواص بررسی در

می باشند. یکسان الکترود دو هر تقارن دلیل به صفر ولتاژ در چپ و راست الکترود نواری ساختار
سمت به ترتیب به چپ و راست الکترود نواری ساختار در نوارها الکترود، دو هر در ولتاژ اعمال با
در نوارها هم پوشانی تغییر به منجر نوارها در پایین و بالا حرکت می کنند. پیدا انتقال پایین و بالا
و می کند شرکت جریان محاسبه در که است عبور طیف در انرژی از ناحیه ای می شود. ولتاژ پنجره

است. اعمالی ولتاژ مقدار V آن در که می باشد V۲ تا −V۲ از
ولتاژ، تغییر با است. شده رسم ۰٫۵V ولتاژ تحت عبور ضریب نمودار و نواری ساختار ۲ .۵ شکل در
با برابر ولتاژ پنجره محدوده ،۰٫۵V ولتاژ در می کند. تغییر انتقال طیف پیک شکل و موقعیت
با دیگر، عبارت به است. آمده دست به [−eV b/۲, eV b/۲] رابطه از که می باشد V [−۰٫۲۵, ۰٫۲۵]
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می گیرند. قرار نوار۲ حالت های در فقط و می کنند حرکت چپ الکترود از الکترون ها ولتاژ، اعمال
ترتیب به ( نوارها شیفت از (بعد چپ و راست الکترود در نوارها تعداد الکترون ولت، صفر انرژی در
بگیرد قرار راست الکترود در می تواند الکترون که حالت هایی تعداد بنابراین است. نوار دو و چهار
می کند. برابری الکترون ولت صفر انرژی در انتقال دامنه ارزش با مقدار این می باشد. دو با برابر

الکترود نواری ساختار و پراکندگی ناحیه انتقال طیف چپ، الکترود نواری ساختار :۲ .۵ شکل
۰٫۵V ولتاژ تحت راست

است. شده داده نشان ۳ .۵ شکل در هیدروژنه روبان نانو ساختار برای عبور ضریب نمودارهای
که می باشند برابر هم با پایین و بالا اسپین دو هر برای عبور ضریب ولتاژها تمام در شکل، به توجه با
(الکترودها ساختار قسمت سه بودن غیرمغناطیسی دلیل به پایین و بالا اسپین های در برابری این
می کنند پیدا شیفت انتقال طیف قله های ولتاژ، اعمال با همچنین می باشد. پراکندگی) ناحیه و
می شود، اعمال ولتاژ که زمانی چپ و راست الکترود در نوارها حرکت با می توان را آن دلیل که
علت به کاهش این که می یابد کاهش انتقال طیف دامنه ولتاژ، افزایش با این بر علاوه کرد. توجیه

است. ولتاژ پنجره در نوارها هم پوشانی کاهش
2Band state
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نظر در انتقال طیف منحنی در + eV b۲ تا − eV b۲ انرژی از ولتاژ پنجره ناحیه جریان، محاسبه برای

مختلف ولتاژهای در انتقال طیف :۳ .۵ شکل

در بیشتری ناحیه ولتاژ افزایش با که می شود مشاهده ۳ .۵ شکل به توجه با است. شده گرفته
افزایش با ۴ .۵ شکل مطابق نتیجه در می شود. محاسبه می شود) بزرگتر ولتاژ (پنجره انتقال طیف
۴۰ حدود جریان مقدار ولت ۰̸۵ ولتاژ با ساختار، این در می یابد. افزایش الکتریکی جریان ولتاژ،

می آید. دست به میکروآمپر
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HH−ZBNRs ساختار برای ولتاژ – جریان منحنی :۴ .۵ شکل

Ⅿn̸HH−ZBNRs روبان نانو ساختار ۲ .۳ .۵
غیرمغناطیسی فلزی خاصیت با الکترود دو به که است مغناطیسی فلز پراکندگی، ناحیه در ساختار این

ایم. داده نشان را آن ۵ .۵ شکل در و است شده متصل

Ⅿn اتم پراکندگی. ناحیه میانه در که شده جذب Ⅿn اتم و HH−ZBNRs ساختار :۵ .۵ شکل
است. شده مشخص بنفش رنگ با

۶ .۵ شکل در Ⅿn̸HH−ZBNRs ساختار برای مختلف ولتاژهای در عبور ضریب نمودارهای
برخلاف ، HH−ZBNRs ساختار با مشابه غیرمغناطیسی الکترودهای وجود با است. شده رسم
و متفاوت هم با پایین و بالا اسپین دو برای عبور ضریب نمودارهای خالص، روبان نانو ساختار



۸۹ بررسی مورد ساختارهای

مقدار البته می باشد، پراکندگی ناحیه مغناطیسی خاصیت آن دلیل که نمی باشند منطبق هم بر
و جریان مقادیر ۲ .۵ جدول در می باشد. کوچک پایین و بالا اسپین های عبوری ضریب اختلاف
رسانندگی مقادیر، طبق است. شده آورده ساختار این برای آمده بدست فیلترینگ اسپین میزان
اسپین مقدار این بر علاوه می باشد. کمتر خالص نانوروبان به نسبت Ⅿn̸HH−ZBNRs ساختار

می باشد. کوچک بسیار مختلف ولتاژهای در فیلترینگ

و بالا اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف :۶ .۵ شکل
هستند. پایین
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Ⅿn̸HH−ZBNRs ساختار برای مختلف ولتاژهای در فیلترینگ و جریان مقادیر :۲ .۵ جدول

۰̸۵ ۰̸۴ ۳̸۰ ۰̸۲ ۰ (V) ولتاژ
۰/۳۴ × ۱۰−۴ ۰/۳ × ۱۰−۴ ۰/۲۳ × ۱۰−۴ ۰/۱۶ × ۱۰−۴ ۰ (A) بالا اسپین جریان
۰/۲۷ × ۱۰−۴ ۰/۲۴ × ۱۰−۴ ۰/۱۹ × ۱۰−۴ ۰/۱۳ × ۱۰−۴ ۰ (A) پایین اسپین جریان
٪۱۱/۴۷ ٪۱۱/۱۱ ٪۹/۵۲ ٪۱۰/۳۴ ۰ فیلترینگ میزان

Ⅽo̸HH−ZBNR روبان نانو ساختار ۳ .۳ .۵
فلزی خاصیت با الکترود دو به که داریم مغناطیسی فلز پراکندگی، ناحیه در ساختار این در

نماییم: می مشاهده ۷ .۵ شکل در که است، شده متصل غیرمغناطیسی

با Ⅽo اتم پراکندگی. ناحیه میانه در که شده جذب Ⅽo اتم و HH−ZBNRs ساختار :۷ .۵ شکل
است. شده مشخص ای فیروزه رنگ

۸ .۵ شکل در ، Ⅽo̸HH−ZBNRs ساختار برای مختلف ولتاژهای در عبور ضریب نمودارهای
الکترودهای وجود با ، Ⅿn̸HH−ZBNRs ساختار مشابه ساختار این در است. شده رسم
هم بر و متفاوت هم با پایین و بالا دواسپین برای عبور ضریب نمودارهای اما غیرمغناطیسی
نتایج توجه با است. پراکندگی ناحیه در Ⅽo مغناطیسی اتم وجود آن دلیل که باشند نمی منطبق
بوروفن روبان نانو روی بر Ⅽo اتم جذب ساختار، این برای فیلترینگ اسپین مقدار ۳ .۵ جدول
Ⅿn̸HH− ساختار مشابه همچنین دارد. فیلترینگ اسپین اندازه روی بر کوچکی تاثیر هیدروژنه

می شود. کمتر خالص روبان نانو به نسبت نمونه رسانندگی ZBNRs
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و بالا اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف :۸ .۵ شکل
هستند. پایین

NN−ZBNRs نیتروژنه بوروفن روبان نانو ساختار ۴ .۳ .۵
نیتروژن توسط بوروفن روبان نانو لبه های کردن محدود با که رسیدیم نکته این به ما ۴ فصل در
خواص روی بر را نیتروژن تاثیر می خواهیم حال می شود. ایجاد ساختار در مغناطیسی خواص
مغناطیسی فلز الکترودها دو و پراکندگی ناحیه سه ساختار این در کنیم. بررسی روبان نانو ترابردی

ایم: داده نشان را آن ۹ .۵ شکل در که هستند،

NN−ZBNRs ساختار :۹ .۵ شکل
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Ⅽo̸HH−ZBNRs ساختار برای مختلف ولتاژهای با فیلترینگ و جریان مقادیر :۳ .۵ جدول

۰̸۵ ۰̸۴ ۳̸۰ ۰̸۲ ۰ (V) ولتاژ
۰/۳۲ × ۱۰−۴ ۰/۲۹ × ۱۰−۴ ۰/۲۲ × ۱۰−۴ ۰/۱۶ × ۱۰−۴ ۰ (A) بالا اسپین جریان
۰/۲۷ × ۱۰−۴ ۰/۲۵ × ۱۰−۴ ۰/۱۹ × ۱۰−۴ ۰/۱۴ × ۱۰−۴ ۰ (A) پایین اسپین جریان
٪۸/۴۷ ٪۷/۴ ٪۷/۳ ٪۶/۶ ۰ فیلترینگ میزان

است. شده مطالعه صفر ولتاژ در انتقال تابع رفتار ابتدا ترابرد، کوانتومی خواص بررسی برای

می باشند. یکسان الکترود دو هر تقارن دلیل به صفر ولتاژ در چپ و راست الکترود نواری ساختار
همان در انتقال ضریب اندازه با صفر انرژی در پایین اسپین و بالا اسپین نوارهای تعداد طرفی از
الکترود نواری ساختار در نوارها الکترود، دو هر در ولتاژ اعمال با همچنین می باشد. یکسان انرژی
نوارها در پایین و بالا حرکت می کنند. پیدا شیفت پایین و بالا سمت به ترتیب به چپ و راست
ولتاژ با نواری ساختار این ۱۰ .۵ شکل در می شود. ولتاژ پنجره در نوارها هم پوشانی تغییر به منجر
ولتاژ در می کند. تغییر انتقال طیف قله شکل و موقعیت ولتاژ، تغییر با است. شده رسم ۰/۶V
به V [−eV b/۲, eV b/۲] رابطه از که می باشد V [−۰/۳, ۰/۳] با برابر ولتاژ پنجره محدوده ،۰/۶V
و می کنند حرکت چپ الکترود از الکترون ها ، ولتاژ اعمال با دیگر، عبارت به . است آمده دست
راست الکترود در بالا اسپین نوارهای تعداد ، ۰eV انرژی در می گیرند. قرار نوار حالت های در فقط
دو در پایین اسپین نوارهای تعداد همچنین می باشد. نوار چهار ( نوارها شیفت از (بعد چپ و
حالت هایی تعداد راست، الکترود در بنابراین است. نوار چهار و یک ترتیب به شده ذکر الکترود
این می باشد. یک و چهار با برابر ترتیب به می گیرند قرار پایین اسپین و بالا اسپین در الکترون که

می کند. برابری ۰eV انرژی در انتقال دامنه ارزش با مقدار
رسم ۱۱ .۵ شکل در NN−ZBNRs ساختار برای مختلف ولتاژهای در عبور ضریب نمودارهای
در الکترون عبور کانال های از زیادی سهم ۰/۳V ولتاژ در عبور ضریب نمودار، مطابق است. شده
موجود باز کانال های از پایین اسپین سهم ۰/۶V ولتاژ در است. بالا اسپین به مربوط ولتاژ پنجره
٪۶۴/۵ فیلترینگ و است ۴ .۵ جدول داده های با منطبق که می شود کوچک تر ولتاژ پنجره در
به می باشد، ٪۵۵/۵ فیلترینگ اندازه ۰/۸V ولتاژ برای می نماید. توجیه خوبی به را بالا اسپین

است. یافته کاهش ولتاژ پنجره در موجود باز کانال های از بالا اسپین سهم دیگر عبارت



۹۳ بررسی مورد ساختارهای

الکترود نواری ساختار و پراکندگی ناحیه انتقال طیف چپ، الکترود نواری ساختار :۱۰ .۵ شکل
هستند. پایین و بالا اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای .۰٫۶V ولتاژ با راست

بالا اسپین بیانگر ترتیب به مشکی و آبی نوارهای مختلف، ولتاژهای در انتقال طیف :۱۱ .۵ شکل
هستند. پایین و



بوروفن روبان های نانو ترابردی خواص بررسی ۹۴

NN−ZBNR ساختار برای مختلف ولتاژهای در فیلترینگ و جریان مقادیر :۴ .۵ جدول

۰̸۸ ۰̸۶ ۰̸۴ ۰̸۳ ۰ (V) ولتاژ
۰/۷۳ × ۱۰−۴ ۰/۷۸ × ۱۰−۴ ۰/۶۵ × ۱۰−۴ ۰/۵۳ × ۱۰−۴ ۰ (A) بالا اسپین جریان
۰/۲۱ × ۱۰−۴ ۰/۱۷ × ۱۰−۴ ۰/۱۴ × ۱۰−۴ ۰/۱۳ × ۱۰−۴ ۰ (A) پایین اسپین جریان
٪۵۵/۲ ٪۶۴/۲ ٪۶۴/۵ ٪۶۰/۰۶ ۰ فیلترینگ میزان

بندی جمع ۴ .۵
مختلف چیدمان های در بوروفن ساختارهای نانو در فیلترینگ و ترابرد بررسی به فصل، این در
و پراکندگی ناحیه در Ⅽo و Ⅿn اتم های و آویزان پیوندهای اثر بر مبتنی چیدمان این پرداختیم.
هیدروژن و نیتروژن اتم های توسط لبه ها آویزان پیوندهای کردن محدود پذیرفت. انجام الکترودها
جریان ترابرد در نهایتاً و ساختار در متفاوت خواص بروز باعث Ⅽo و Ⅿn اتم های جذب همچنین و
ضریب و جریان⁃ولتاژ مشخصه ترابرد، ضریب نمودار توسط که می گردید ساختار یک درون اسپین
راست الکترود نوارهای قطعه، هر الکترودهای به ولتاژ اعمال با شد. بیان و محاسبه فیلترینگ
هم ترازی غیر یا و هم ترازی موجب و می کنند حرکت (پایین) بالا اعمالی ولتاژ نصف مقدار به (چپ)

هستیم. جریان کاهش شاهد صورت این غیر در و جریان در تشدید شاهد و می شود
حاصل ۱۲ .۵ شکل بوروفن ساختارهای نانو در بالا و پایین اسپین جریان های بین مقایسه با
روبان نانو ساختار به مربوط نمودار این در جریان بیشترین می شود، مشاهده همچنان می گردد.
همچنین می باشد. میکروآمپر ۷۸ جریان با ۰/۷۵V ولتاژ در که است بالا اسپین های برای نیتروژنه

است. ۰/۶V ولتاژ در ٪۶۴/۵ فیلترینگ اندازه بیشترین نیتروژنه روبان نانو ساختار برای
خواص ایجاد باعث هیدروژنه بوروفن نانوروبان روی بر واسطه اتم های جذب که دریافتیم ما
بوروفن روبان نانو ترابردی خواص روی بر زیادی تاثیری اما می شود، ساختار نانو در مغناطیسی
بسیار واسطه اتم های جذب با ساختار نانو الکتریکی جریان اسپینترونیک مقدار ندارد. هیدروژنه
هیدروژنه بوروفن ساختار نانو جریان اندازه این بر علاوه می باشد. % ۱۱ و % ۸ حد در و کوچک
ساختار ۴ بین از که کرد بیان می توان بنابراین ندارد. هم با چندانی تفاوت جذب از بعد و قبل
بیشتر آن از عبوری الکتریکی جریان اندازه اینکه بر علاوه نیتروژنه بوروفن روبان نانو شده، مطالعه



۹۵ پیشنهادات

قطعات تمامی ولتاژ جریان نمودار بررسی :۱۲ .۵ شکل

و است ملاحظه قابل نیز آن الکتریکی جریان فیلترینگ اسپین مقدار می باشد، ساختارها دیگر از
می تواند باشد. اسپینترونیک ابزارهای برای مناسبی کاندید NN − ZBNR ساختار

پیشنهادات ۵ .۵
اسپینی آرایش دارای TⅯ شده جذب اتم دو دارای هیدروژنه نانوروبان های ترابرد بررسی ●

پادفرومغناطیس و فرومغناطیس

اتم های با یافتن آلایش که الکترودهایی از استفاده با هیدروژنه نانوروبان های ترابرد بررسی ●
TⅯ

شدند. جایگزین TⅯ اتمهای که هیدوژنه نانوروبان های تزابرد بررسی ●

بوروفن نانوصفحه ترابرد بررسی ●

۰̸۵ eV از بالاتر بایاس ولتاژهای در رفتارمغناطومقاومت و ترابرد ضریب بررسی ●
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Aabstract

In the recent years, various researchers are focused on the two­dimensional

(2D) nanomaterial due to their attractive physical properties and techno­

logical applications. In this study, we chose borophene from among the

two­dimensional materials discovered due to its properties such as the

strong and very complex bond between boron­boron, different structures

as well as anisotropic spin at the edges of the nanoribbon. In this thesis,

the electronic, magnetic and transport properties of borophene nanorib­

bons and nanosheet and the effects of transition metal adsorption on these

properties are investigated. At first, the electronic and magnetic proper­

ties of pristine borophene nanosheet and adsorbed with transition met­

als (CO, Mn ,Fe and Ni) , are investigated by the approach of density

functional theory (DFT) and generalized gradient approximation (GGA)

with SIESTA computational code. The results show that pure borophene

nanosheet and nanoribbon are non­magnetic and magnetic metal, respec­

tively while after adsorption with transition metal atoms can be converted

to the magnetic metal. Using non­equilibrium Green’s function method

(NEGF) by computational TRANSIESTA code, the transport properties

of borophene nanoribbons are investigated. The results show that the

presence of dangling bonds affects the stability and magnetic properties

of the nanoribbon. The transport calculations indicate that the highest

current is related to the majority spin of nitrogenated borophene nanorib­

bon at voltage of 0.75 volt with a current of about 78 μA and the best

spin filtering for nitrogenated borophene nanoribbon with filtering of

64.5% at a voltage of 0.6 volts. Based on obtained results, it is possi­

ble to achieve a microampere current and 64.5% spin filtering for the
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nitrogenated borophene nanoribbon without transition metal adsorption.

Key words: borophene nanoribbon, borophene nanosheet, spintron­

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

code , Non­Equilibrium Green’s Function(NEGF)
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