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  چكيده

هاي جايگزيده در طرح سـاختار نـواري کـه در کـد محاسـباتي      در چارچوب نظرية تابعي چگالي نسبيتي و با استفاده از روش پتانسيل کامل و پايه

FPLO 3هاي فلزات واسط اتمتکست، خواص مغناطيسي طراحي شده اd (Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni)       افـزوده شـده در سـطح نيتريـد بـور

هـا و زيـر سـطح، مغنـاطش اسـپيني، مغنـاطش مـداري، و انـرژي         اند. در اين مطالعه انرژي پيوندي بين ايـن اتـم  دوبعدي بررسي شده گوشيشش

دهنـد کـه   مدار نشان مي -اسپين شدگيجفتاند. همچنين نتايج مغناطش مداري و انرژي مدار برآورد شده -اسپين شدگيجفتکنش ناشي از برهم

مـدار   -اسـپين  شدگيجفتکنش ناشي از برخي از ساختارهاي فلزات واسط افروده شده در سطح نيتريد بور داراي مغناطش مداري و انرژي برهم

  مقادير بزرگ انرژي ناهمسانگردي مغناطيسي باشند. توانند دارايبزرگي بوده و احتمالاً مي

  

  

  ي، مغناطش اسپيني، مغناطش مداريدوبعد، فلزات واسط، نيتريد بور نظرية تابعي چگالي هاي كليدي:واژه

  

  مقدمه. ۱

چند اتـم تحـت عنـوان     يا يکدر حد  يبا ضخامت ها يهالايه

در  ادنانوموبزرگ  هاييرمجموعهاز ز يکي يدوبعدساختارهاي 

 ـ  نظر گرفته مي  يدوبعـد سـاختار   ينشوند. گرافن بـه عنـوان اول

از  يکـي خـود   يزيکـي فـرد ف بهساخته شده بـا خـواص منحصـر   

 ين خواص مغناطيسي گرافن يـا آنهاست. علاوه بر ا ينترشناخته

سـاختار   يکبه عنوان  يسيمغناط هاييونب شده با يگرافن ترک

و  يات نظــراز مطالعــ ياريموضــوع بســ يســيمغناط يدوبعــد

بـه   ديگر يدوبعدساختارهاي ]. ۱۴ -۱ت [بوده اس يشگاهيآزما

فيزيکي و شيميايي آنها نسبت به گرافن  صدليل تفاوت در خوا

به طرز چشمگيري مورد توجـه محققـان قـرار دارنـد. سـاختار      

که از ترکيب گروه  ١)NB-D h2نيتريد بور دوبعدي ( گوشيشش

ايـن سـاختار داراي   . استيکي از آنه ،شودپنج تشکيل مي -سه

 خواص مورد توجهي همچون خواص مکـانيکي بسـيار خـوب   

 رسـانندگي حرارتـي خـوب    ]،۱۶[ پايداري شيميايي بـالا  ]،۱۵[

و بسـياري ديگـر از خـواص     ]۱۸[ ي بسيار زيـاد گريزآب] ۱۷[

   .قابل توجه فيزيکي است

ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Tow Dimensional Hexagonal Boron Nitride 
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هاي کـربن در  دانيم پيوند شيميايي بين اتمهمان گونه که مي

کووالانسي دارد و از نظـر سـاختار    کاملاًر گرافن خصلتي ساختا

در حـالي کـه پيونـد بـين      .بـدون گـاف اسـت    فلزنيمالکتروني 

بيشــتر داراي  2D h-BNار هــاي نيتــروژن و بــور در ســاختاتــم

نارسانا با يک هاي يوني بوده و رفتار الکتروني آن شبيه خصيصه

اي اخيـر ايـن   هدر سال ].۱۹است [ eV 5در حدود  گاف انرژي

بـه همـراه    2D h-BNاختلاف خـواص فيزيکـي بـين گـرافن و     

بـين   ي و طول پيوند نزديک به همگوشششدر ساختار  شباهت

محققان را به تحقيق و بررسي ايـن سـاختار بـا     ترکيب،اين دو 

  جــاي درهــاي مغناطيســي يــا وجــود تهــيترکيــب آن بــا يــون

2D h-BN   حلـة اول  ايـن مطالعـات در مر   .ترغيب کـرده اسـت

 2D h-BNروشي را به منظور مهندسي گاف نواري در سـاختار  

توانـد باعـث پيـدايش برخـي     و دوم آن کـه مـي   ،کنـد ايجاد مي

ــاختارهاي  ــدس ــت دوبع ــا قابلي ــد ب ــاربردي در ي جدي ــاي ک ه

شود  يدوبعدموضوعات اسپينترونيک يا ساختارهاي مغناطيسي 

۱دونگوي به عنوان مثال ]۲۵ -۱۹[
بينـي  پـيش  ان] و همکار۲۲[ ١

  هـاي آهـن و کبالـت افـزوده شـده بـر روي      اتـم تـک کردند که 

BN-D h2 يبه ترتيب گشتاور مغناطيس Bμ 4  وBμ 88/2  از خود

۲جي لي علاوه بر اين .دهندنشان مي
و همکاران با استفاده ] ۲۳[ ٢

فلـزات  هـاي  اتـم تـک نشان دادند که  DFT برپاية از يک مطالعة

  افـزوده شـده بـر روي سـاختار     Coو  Fe, Mn, Cr, Vواسـط  

BN-D h2  و  4/3 ,4/22 ,3/65 ,67/75به ترتيب دارايBμ 24/2 

سفانه در اين مطالعات عدم وجود أمت .گشتاور مغناطيسي هستند

شود. تا جـايي  مربوط به گشتاور مداري احساس مي هايبررسي

مـداري   م تاکنون محاسبات مربوط به مغنـاطش که ما اطلاع داري

در مطالعـات   2D h-BNوي افزوده شـده بـر ر    3d-TM هاياتم

مغنـاطش مـداري بـه دليـل      قبلي انجام نشده است. در حالي که

نقــش مــؤثر آن در محاســبة انــرژي ناهمســانگردي مغناطيســي 

(MAE)۳
 -کـنش اسـپين  و همچنين به دليل حضور آن در برهم ٣ 

 از نقطـه نظـر فنـي   باشـد.  مدار داراي اهميت بسيار زيـادي مـي  

MAE      يک کميت فيزيکي بسيار مهـم در تعيـين محـور قطـبش

ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .١ Dongwei 

.٢ Jie Li 

.٣ Magnetic Anisotropy Energy 

کـه ايـن خـود     ،سطح انرژي است ينترمغناطيسي آسان با پايين

بازگوکنندة ميزان مقاومت دستگاه در مقابل تغيير جهت قطـبش  

مغناطيسي بر اثر نوسانات گرمايي محيط يا بر اثر اعمـال ميـدان   

ان گونـه  هم ،شودمغناطيسي خارجي خواهد بود. خاطرنشان مي

ــت    ــده اس ــناخته ش ــوبي ش ــه خ ــه ب ــلي  ،ک ــأ اص ــرژي  منش ان

مـدار اسـت. در    -اسـپين  شدگيجفتناهمسانگردي مغناطيسي 

 نتايج انرژي ناشـي از  ايم که با مقايسةاين مطالعه ما سعي نموده

نتـايج انـرژي ناشـي از محاسـبات     بـا   مغناطيسـي غيرمحاسبات 

۴(SR) نسـبيتي اسـکالر   در رهيافـت محاسـباتي  مغناطيسي 
اثـر   ،٤

هـاي الکترونـي اسـپين بـالا از     ناشي از انرژي جـدايش حالـت  

 -کـنش تبـادلي  هاي الکتروني اسپين پايين به واسطة برهمحالت

۵اسپيني
٥(SES)  در مشخص نمودن مکان تعادلي و انرژي پيوندي

را مشـخص  2D h-BN بـر روي  3d-TMاتم هاي افـزوده شـدة   

ــر   ــلاوه ب ــيم. ع ــن بررســي ا آنکن ــرژيدر اي ــاي ناشــي از ن ه

ــت ــدگيجف ــپين ش ــدار -اس ــاطشو  م ــايمغن ــداري و  ه م

در جهـت محـور    3d-TMهاي هاي اسپيني موضعي اتممغناطش

۶(FR)تماماً نسبيتي در رهيافت ) ۰۰۱(قطبش عمودي 
محاسـبه   ٦

 مقـادير مغنـاطش   تـر کـردن  نزديـک اند. همچنين به منظور شده

عمـولاً در رهيافـت   محاسبه شده به مقادير تجربي، کـه م  مداري

FR بـا   محاسـبات  شـوند، به صورت دست پايين تقريب زده مي

OPC۷ تصحيح قطبش مداري
  .اندانجام شدهنيز  ٧

  

 روش محاسبه. ۲
تابعي چگالي نسبيتي که بـا  با به کار گيري روش  در اين تحقيق

 شـود شـم اجـرا مـي    -کان -اي ديراکحل معادلات چهار مؤلفه

(RDFT)۸
 FPLOکد محاسـباتي  در نسخة نسبيتي  ] و۲۸ -۲۶[ ٨

 -اند. براي پتانسيل تبادلياسبات انجام شدهحم ،وجود دارد] ۲۹[

استفاده شده اسـت.   ]GGA ]۳۰همبستگي از نسخة غير نسبيتي 

هـاي کـروي تـا    ها و پتانيسل از هماهنگبه منظور بسط چگالي

ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .٤ Scalar Relativistic 

 .٥ Spin Exchange Splitting 

 .٦ Full Relativistic 

 .٧ Orbital Polarization  Correction 

 .٨ Relativistic Density Functional Theory 
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در تمـامي محاسـبات دو    .اسـتفاده شـده اسـت    maxl=12جملة 

انـد. در  به کار گرفته شده نسبيتي اسکالر و تماماً نسبيتيرهيافت 

۱اثرات نسبيتي همچون جملة داروين SRروش 
 -و جملة جـرم  ١

۲سرعت
مدار در نظـر   -اسپين شدگيجفتبدون در نظر گرفتن  ٢

علاوه بر اين جملات  FRشود، در حالي که در روش گرفته مي

مـدار   -اسـپين  شـدگي جفت ةتمامي ديگر اثرات نسبيتي از جمل

  شوند.نيز در نظر گرفته مي

هـاي  هاي پاية به کار گرفته شده براي حالتمجموعه حالت

عبارتنـد از   بـه ترتيـب   Bو  3d-TM، N هـاي اتـم  ظرفيت براي

(3s3p3d4s4p4d5s)  ،(1s2s2p3s3p3d)  و(1s2s2p3s3p3d) در .

 (3s3p3d)و  3d-TMهاي براي اتم (4s4d)هاي نظر گرفتن حالت

هاي قطبيده صـورت  به منظور يافتن حالت Nو  Bهاي اي اتمبر

اي مـداري و  شود که تکانة زاويـه پذيرفته است. خاطر نشان مي

شـود، از  حاصـل مـي   FRمغناطش ناشي از آن که در محاسبات 

تـري هسـتند کـه ناشـي از     نتايج تجربي داراي مقـادير کوچـک  

ن است. به هاي اعمال شده در آخطاي محاسبات به دليل تقريب

تـر و  منظور رفع اين مشکل و دسـت يـافتن بـه مقـادير بـزرگ     

 OPCتر به مقادير تجربي مغناطش مداري، از محاسـبات  نزديک

يک تصحيح قطبش مداري اعمـال   OPCنيز استفاده شده است. 

۳بوده و توسط بروکس GGAشده در تابعي 
] و بعد توسـط  ۳۱[ ٣

ــاران [  ــون و همک  ــ۳۲اريکس ــه اس ــترش يافت ــامي ت. ] گس تم

انرژي صورت پذيرفتـه   ةمحاسب براي eV 6 -10تمحاسبات تا دق

محاسبة نيرو به منظـور يـافتن مکـان تعـادلي در     در است. دقت 

 .در نظـر گرفتـه شـده اسـت     eV/Å 001/0تامحاسبات واهلش 

 ۴×۴×۱ياختـه بـا ابعـاد    همچنين در ايـن محاسـبات از يـک ابر   

 XYش در صـفحة  استفاده شده است که قبل از محاسبات واهل ـ

و يـک   Bاتـم   ۱۶و  Nاتم  ۱۶ياخته شامل واقع شده بود. هر ابر

براي ابرياختة مـورد   bو  aهاي شبکه باشد. ثابتمي 3d-TMاتم 

ايـن   Å  45/1متنـاظر بـا طـول پيونـد     Å ۰۶/۱۰استفاده برابر بـا  

اند. بـه منظـور جلـوگيري از    در نظر گرفته شده Nو  Bهاي اتم

 ةمجاور در بـالا و پـايين صـفح    ةهاي همسايکنش بين لايهبرهم

ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .١ Darwin term 

 .٢ Mass-velocity 

 .٣ Brooks 

انتخاب شـده اسـت.     Å ۴۰بسيار بزرگ و برابر با cثابت شبکة 

بـه کـار رفتـه در منطقـة اول بريلـوين برابـر بـا         kتعداد نقـاط  

در محاسـبات   ۱۲×۱۲×۱در محاسبات مغناطيسـي و   ۳۰×۳۰×۱

کـار  ه شود که بخاطر نشان مي واهلش در نظر گرفته شده است.

 و نيرو و انرژي محاسبات در دقيق خيلي همگرايي ي شرايطيرگ

 بسـيار  بـه دليـل   بـزرگ  بسـيار  c شبکة ثابت از استفاده همچنين

بـه   مغناطيسـي  هـاي کنشبرهم ناشي از هايانرژي بودن کوچک

 از ناشــي و انــرژي مــداري مغنــاطش محاســبات خصــوص

 ولـت  الکتـرون ميلـي  محـدودة  در که مدار -اسپين شدگيجفت

 شـود کـه  يـاد آور مـي   .رسدنظر مي به ضروري امري باشند،مي

  :است تعريف شده زير صورت به مدار -اسپين کنشبرهم انرژي

)۱(  .  ,so soE l s  

 را حقيقـي  اوربيتـالي  توابع کنشبرهم اين دانيممي که همان گونه

 و z+l هـاي به بخش است، کروي هايهماهنگ  z±lاز ترکيبي که

 zl–بـا  برابـر  انرژي اختلاف با soE  ايـن  کنـد. در مـي  جداسـازي 

 z+l هـاي حالت چگالي مرکز ثقل تفاضل از انرژي اين محاسبات

  .است آمده به دست –zl از

  

 نتايج و بحث. ۳
هاي افـزوده  اتم پايدارترين فواصل ،در گام نخست از محاسبات

ر ) در سه سـاختا TMh(ارتفاع بهينه يا  BNاز سطح  TM-d3شدة 

 3d-TM هـاي هاي مکاني اولية اتماوليه محاسبه گرديد. موقعيت

ــه از ســطح   ــا يــک ارتفــاع اولي ــد از مرکــز  BNب ــارت بودن عب

کـه   Bهاي و بالاي اتم N هايبالاي اتم ، 2D h-BNضلعي شش

د شـون ه مـي ميـد نا ٦TBو  ٥TN،  ٤H بـه ترتيـب   در اين مطالعـه 

مغناطيسي غير SRمحاسبات در رهيافت  بخش از اين). ۱شکل (

ديـده   ۲شـکل  و  ۱جـدول  همان گونه کـه از   است. انجام شده

)هاي بهينه شدة با ارتفاع Scشود مي )TMh Å ۷۳/۳ ،Å ۵۳/۲  و

Å ۹۵/۱  بــــه ترتيــــب در ســــاختارهايH ،TN  وTB  داراي

 TNدر ساختار  Å ۸۰/۱با  Vاست. درحالي که  TMhبزرگترين 

داراي  Hدر ساختار  Å ۵۰/۱با  Mnو  TBدر ساختار  Å ۶۰/۱و 
ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .٤ Hollow site 

 .٥ Top of Nitrogen 

 .٦ Top of Boron 
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  (الف)

  (ت)  (پ)  (ب)

باشـند.  مـي  Nو  3d-TM ،Bهـاي  دهندة اتـم هاي به رنگ قرمز، زرد و آبي به ترتيب نشانسخة الكترونيكي) در اين شکل کره(رنگي در ن .۱شکل 

، Hهـا در سـاختارهاي   ياختـه (ب)، (پ) و (ت) به ترتيب نمايش دوبعدي ابردهد. ياختة به کار گرفته شده را نشان مي(الف) نمايش سه بعدي ابر

TB  وTN هند.درا نشان مي  

  

 TM-d3هاي به ترتيب نشان دهندة فاصلة اتم B-TMdو  N-TMdاست.  BN-D h2به زيرسطح  TM-d3نشان دهندة بار انتقال يافته از اتم  Q .۱جدول 

است. تمامي فواصل بـر حسـب    )xy(صفحة  BNاز سطح اولية  TM-d3ارتفاع بهينة اتم  TMhاست. همچنين  Nو  Bهاي همساية با نزديکترين اتم

 اند.آنگستروم و بار انتقالي بر حسب واحد بار الکترون بيان شده

TMh-TM Bd
  -TM Nd

  
Q  config  TM  

73/3  
53/2 
95/1  

00/4 
87/2  
28/2 

00/4 
40/2  
50/2 

02/0- 
06/0  
41/0 

H 
TN  
TB 

Sc 

36/1 
24/2 
70/1 

20/2 
59/2 
13/2 

27/2 
12/2 
34/2 

93/0 
20/0 
57/0 

H 
TN 
TB 

Ti 

57/1 
80/1 
60/1  

15/2 
30/2 
02/2 

22/2 
07/2 
27/2 

78/0 
58/0 
65/0 

H 
TN 
TB 

V 

52/1 
92/1 
90/1  

12/2 
34/2 
90/1 

17/2 
94/1 
39/2 

61/0 
40/0 
55/0 

H 
TN 
TB 

Cr 

50/1 
86/1 
62/1  

10/2 
30/2 
92/1 

15/2 
92/1 
25/2 

60/0 
41/0 
53/0 

H 
TN 
TB 

Mn 

51/1 
82/1 
70/1  

10/2 
28/2 
90/1 

16/2 
90/1 
29/2 

44/0 
31/0 
43/0 

H 
TN 
TB 

Fe 

55/1 
81/1 
80/1  

12/2 
28/2 
90/1 

17/2 
89/1 
35/2 

30/0 
20/0 
32/0 

H 
TN 
TB 

Co 

59/1 
76/1 
88/1  

15/2 
25/2 
90/1 

20/2 
86/1 
40/2 

24/0 
18/0 
26/0 

H 
TN 
TB 

Ni 
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بـر   TBو  H ،TN) را در سـه وضـعيت   XY(صـفحة   BNاز سطح  3d-TMهاي ارتفاع بهينه شدة اتم(الف)  (رنگي در نسخة الكترونيكي) .٢شکل 

دهد. در ايش ميرا بر حسب واحد بار الکترون نم D H-BN۲به زير سطح 3d-TMهاي مقدار بار انتقالي از اتم(ب) دهد. حسب آنگستروم نشان مي

  اند.به ترتيب با دايره و رنگ مشکي، مربع و رنگ قرمز و لوزي با رنگ آبي مشخص شده TBو  H ،TNاين شکل نتايج مربوط به ساختارهاي 

  

  .کوچکترين ارتفاع بهينه شده هستند

اين موضوع به خوبي شناخته شده است کـه نـوع پيونـد    

نمـودن مقـدار بـار    توان با مشخص ها را ميشيميايي بين اتم

ها مشخص نمود. به منظور مشخص کردن انتقال يافته بين اتم

  و زيــر ســطح 3d-TMهــاي نــوع و ماهيــت پيونــد بــين اتــم

2D h-BNها مؤثر است، ، که در فرايند جذب و پيوند بين اتم

ــم  ــه از ات ــر ســطح 3d-TMهــاي بارهــاي انتقــال يافت ــه زي   ب

2D h-BN و  ۲شـکل  در انـد. همـان گونـه کـه     محاسبه شده

 Sc-TMنشان داده شده است، صرف نظـر از مـورد    ۱جدول 

در  3d-TMهـاي ديگـر   ، تمامي اتـم  TNو  Hدر دو ساختار 

از خود رفتاري کـاتيوني نشـان    TM-BN تمامي ساختارهاي 

داراي خصيصـة   2D h-BNلي که زيـر سـطح   دهند در حامي

 Nو  Bهـاي  اتم 2D h-BNآنيوني است. همچنين در ساختار 

باشند. اين هاي کاتيوني و آنيوني ميبه ترتيب داراي خصيصه

 3d-TMهاي نتايج انتقال بار، بيانگر آن است که پيوند بين اتم

بـار   Hبيشتر جنبـة يـوني دارد. در سـاختار     BNو زير سطح 

کـاهش يافتـه اسـت و ايـن      Niبه  Tiلي در طي رفتن از انتقا

رخ  Niبه  Vدر طي رفتن از  TBو  TNفرايند در دو ساختار 

داده است. اين در حالي است که کاهش بار انتقـالي در طـي   

شـود. ايـن رفتـار کاهشـي بـار      ديده نمي Mnبه  Crرفتن از 

لينگ توان به سادگي بر اساس الکترونگاتيوي پاؤانتقالي را مي

در حالـت اتمـي    3d-TMهـاي  و حالت الکتروني ظرفيت اتم

آزاد، توضيح داد. همان گونه کـه در جـدول تنـاوبي عناصـر     

آورده شده است، الکترونگاتيوي پاؤلينگ در يـک رديـف از   

جدول تناوبي براي عناصري که لاية يکساني از آنها در حـال  

ابـد و  يپر شدن است با افزايش بار مؤثر هسـته افـزايش مـي   

تواند توجيه کنندة رفتار کاهشـي بـار انتقـالي    همين عامل مي

حالــت  Crدانــيم صــرف نظــر از باشــد. عــلاوه بــر ايــن مــي

در حالـت اتمـي آزاد بـه     3d-TM هـاي الکتروني ظرفيت اتم

nsصورت  d24  نـيم هـاي به خـاطر خصيصـه   Crباشد و مي 3

sظرفيت به صورت  اش داراي ساختار الکترونييفلز d1 64 3 

اسـت،   Mnبوده و الکترونگاتيوي پاؤلينگ آن در حدود اتـم  

ايـن   Mnبـه   Crکه اين امر موجب شده تا در طـي رفـتن از   

  رفتار کاهشي بار انتقالي مشاهده نشود. 

ــال  ــين اوربيت ــي  همچن ــاي الکترون ــاختار  Scه ــا  Hدر س ب

ل بزرگي فاصلة تعادلي آن از سـطح  به دلي 2D h-BNهاي اوربيتال

BN پوشاني چشمگيري نداشته و بـار انتقـالي از خـود نشـان     هم

  دهد.نمي
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 SRدر سـه رهيافـت    BNو زيـر سـطح    3d-TMهـاي  انـرژي پيونـدي بـين اتـم    در سـتون سـمت چـپ،    (رنگي در نسخة الكترونيكي)  .٣شکل 

انـد. در سـتون سـمت راسـت بـا انتخـاب       بر حسب الکترون ولت نشان داده شده (ت)مغناطيسي  FRو  (ب)مغناطيسي  SR، (الف) مغناطيسيغير

 SRدر سـه رهيافـت    TNو  H ،TBهـاي کـل بـه دسـت آمـده در سـه سـاختار        به عنوان مبدأ، مقايسة بـين انـرژي   Hدر ساختار  TM-BNانرژي 

به ترتيب  TBو  H ،TNر اين شکل نتايج مربوط به ساختارهاي اند. دنشان داده شده (ج)مغناطيسي  FRو  (ث)مغناطيسي  SR، (ت)مغناطيسي غير

  اند. با دايره و رنگ مشکي، مربع و رنگ قرمز و لوزي با رنگ آبي مشخص شده

  

  هـاي به منظور مشخص نمودن ميـزان چسـبندگي بـين اتـم    

TM-d3  بــه زيــر ســطحBNهــاي پيونــدي ، انــرژي( )bE  ايــن

مغناطيسـي و   SRمغناطيسـي،  غير SRه رهيافت ساختارها در س

FR اند. محاسبات مغناطيسي محاسبه شدهSR  وFR   مغناطيسـي

اجـرا   SOCو  SESبه ترتيب به منظور در نظـر گـرفتن اثـرات    

هاي پيونـدي در ايـن محاسـبات بـه شـکل زيـر       اند. انرژيشده

  اند:محاسبه شده

)۲(  - - - , b TM BN BN TME E E E  

TMکه در آن  BNE      انـرژي کـل سـاختارBN-TM    بـه ازاي هـر

 BNEهـاي  ابرياخته در ساختار بهينه شده است. همچنين کميـت 

انرژي  TMEو  TM-d3بدون حضور اتم  BNانرژي کل ابرياختة 

 Scف نظر از باشند. با صردر حالت اتمي آزاد مي 3d-TMکل اتم 

و مطـابق بـا نتـايج بـه دسـت آمـده از        TNو  TBدر دو ساختار 

هاي افزوده تمامي اتم (الف) ۳شكل مغناطيسي غير SRمحاسبات 

  بــه ســطح TNو  H، TBدر تمــامي ســاختارهاي  3d-TMشــدة 

2D h-BN چسبند، در حـالي کـه نتـايج محاسـبات     ميSR  وFR 

تنها به صـورت بسـيار    Scبيانگر آن هستند که  ۳شكل مغناطيسي 

تنهـا   Crو به طور ضـعيف   Ti ،V، همچنين Hضعيفي در ساختار 

توانند به سطح در تمامي ساختارها مي Niو  Coو  TNدر ساختار 

BN  ،بچسبند. علاوه بر اينFe  وMn  سه سـاختار  در هرH ،TN 

نتايج به دسـت آمـده بـر     .بچسبند BNتوانند به سطح نمي TBو 

هـاي مغناطيسـي   کـنش د دارند کـه اثـرات بـرهم   اين موضوع تأکي

تواننـد  در اين ترکيبـات قـوي بـوده و مـي     SOCو  SESهمچون 

نتايج انرژي پيوندي و ساير نتايجي که وابسته به انرژي هسـتند را  

 TM-BNبه طرز چشمگيري تغيير دهند. پايدارترين سـاختارهاي  

ت در سـه  با کمترين سطح انرژي، از مقايسة انرژي کل اين ترکيبا

 ۳شـكل  اند. همان گونه کـه  مشخص شده TBو  H ،TNساختار 

بـه   Hدر سـاختار   TM-BNنشان داده شده، با انتخاب انرژي کل 

ــرژي در ســه رهيافــت   ــدأ ان ــوان مب ــر SRعن  SRمغناطيســي، غي

هاي کـل سـاختارها مطـابق بـا     مغناطيسي انرژي FRمغناطيسي و 

  اند:معادلة زير با يکديگر مقايسه شده

)۳(   
total total

dif - ,H TB N
E E E  

totalکه در اين معادله 
HE   انرژي کـلBN-TM   در سـاختارH  و

 
total
TB N

E  انرژي کلBN-TM  در ساختارTB  ياTN .است  
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مغناطش اسپيني کل به ازاي هـر ابرياختـه در    و (الف)در قسمت  3d-TMهاي مغناطش اسپيني موضعي اتم (رنگي در نسخة الكترونيكي) .٤شکل 

)هاي اسپيني نشان داده شده بر حسب واحد مگنتون بوهر تمامي مغناطش اند.نمايش داده شده (ب)قسمت  )B باشند.مي  

  

اختلاف انرژي کـل بـين سـاختارها را نشـان      difEهمچنين 

تــوان ديــد کــه در غيــاب اثــرات مــي ۳ل شــك دهــد. ازمــي

هـاي  ها براي اتـم پايدارترين جايگاه SOCو  SESمغناطيسي 

اسـت. در   Hجايگـاه   Feو  Sc ،Ti ،V ،Cr ،Mnافزوده شدة 

و  Coهـاي افـزوده شـدة    حالي که پايدارترين مکان براي اتم

Ni  ساختارTN      است. از سـوي ديگـر نتـايج محاسـباتSR 

شـود و نتـايج   را شامل مـي  SESغناطيسي مغناطيسي که اثر م

ــي   ــبات مغناطيس ــر    FRمحاس ــر اث ــلاوه ب ــه ع ــر  SESک اث

شـكل  شود را نيز شامل مي (SOC)مدار  -اسپين شدگيجفت

دهد کـه پايـدارترين جايگـاه قـرار گيـري بـراي       نشان مي ۳

است در حـالي   Hجايگاه  Feو  Sc ،Mnهاي افزوده شدة اتم

موقعيـت   Niو  Ti ،V ،Cr ،Coدة ش ـ هاي افزودهکه براي اتم

هـاي  است. نتايج پايدارترين جايگاه قرارگيري اتم TNپايدار 

3d-TM  در ســـاختارTM-BN  بـــا اســـتفاده از محاســـبات

اند کـه بـه خـاطر    يکسان به دست آمده FRو  SRمغناطيسي 

باشـد.  مـي  SOCکـنش ناشـي از   کوچک بودن مقـادير بـرهم  

به صورت  ۲جدول در  FRپايدارترين ساختارها در رهيافت 

  اند.نشان داده شده ۱١سياه برجسته

و  SRمحاسبات مربوط به مغناطش اسـپيني در دو رهيافـت   

FR دهند که صرف نظـر از  مغناطيسي نشان ميNi    در هـر سـه

قويـاً   TM-BNتمامي ساختارهاي ديگـر   TBو  H ،TNساختار 

يده هستند. نتايج مغناطش اسـپيني موضـعي ناشـي از    اسپين قطب

) TM-d3هاي اتم )TM
sM(   و مغناطش کل به ازاي هر ابرياختـه

( )TotalMs  انــد. ايــن نشــان داده شــده ۲جــدول و  ۴شــكل در

  هـاي هـاي موضـعي اتـم   ه مغنـاطش ها دلالت بر آن دارد کيافته

3d-TM      در اين ساختار به شـکل ضـعيفي از قاعـدة اول هونـد

در  Nو  Bهـاي  موضعي اتم کنند و همچنين مغناطشتبعيت مي

تـرين  شود به نحوي کـه نزديـک  زير سطح تقريباً فرونشانده مي

داراي بيشــترين مقــدار مغنــاطش  3d-TMبــه اتــم  Bهــاي اتــم

زير سطح هستند که مقادير  Nو  Bهاي مموضعي در بين ساير ات

اند. بـه عـلاوه، رفتـار افزايشـي يـا      آورده شده ۲ جدولآنها در 

در سـه سـاختار    3d-TMهاي هاي موضعي اتمکاهشي مغناطش

H ،TN  وTB    و همچنين مغناطش اسپيني کل ابرياختـه در ايـن
ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .۱ Bold 
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اسـت.   BNافزوده شـده در سـطح    3d-TMهاي نشان دهندة مکان قرارگيري اتم siteو  3d-TMبيانگر نوع اتم  TMدر اين جدول ستون  .٢جدول 

هاي همچنين کميت Total
s BM  ، TM

s BM  ، B
s BM   و l BM   مغناطش اسـپيني  ابرياختهبه ترتيب معرف مغناطش اسپيني کل ،

باشند. تمامي مي 3d-TMهاي و مغناطش مداري اتم 3d-TMهاي همسايه با اتم Bهاي افزوده شده، مغناطش اسپيني نزديکترين اتم 3d-TMهاي اتم

)اين کميات بر حسب واحد مگنتون بوهر  )B اند.ند. ساختارهاي با پايدارترين سطح انرژي با فونت سياه برجسته نوشته شدهانوشته شده  

TM جايگاه  Total
s BM    TM

s BM    B
s BM    l BM   

Sc 
H  

TN 
TB 

00/1  
00/3 
00/1 

00/1  
52/2 
03/1 

00/0  
14/0 
11/0- 

00/0  
03/0- 
10/0- 

Ti 
 

H 
TN 
TB 

12/3 
00/4 
00/2 

68/2 
45/3 
07/2 

12/0 
15/0 
13/0- 

00/0 
92(0.03)/0- 

05/0- 

V 
 

H 
TN 
TB 

00/1 
00/5 
00/3 

15/1 
31/4 
13/3 

02/0- 
16/0 
19/0- 

00)/00 (0/0 
1)/0-01 (/0- 
14)/0-05 (/0- 

Cr 
H 

TN 
TB 

00/4 
00/4 
0/6 

04/4 
80/3 
70/5 

04/0- 
04/0 
14/0 

5)5/18 (0/0 
01)/0-01 (/0- 
00)/01 (0/0- 

Mn 
H 

TN 
TB 

00/3 
00/3 
00/5 

32/3 
20/3 
25/5 

10/0- 
06/0- 
25/0- 

05)/03 (0/0 
21)/08 (0/0 
00)/00 (0/0 

Fe 
H 

TN 
TB 

00/2 
00/2 
59/3 

1/2 
21/2 
77/3 

08/0 
05/0- 
15/0- 

07)/05 (0/0 
62)/14 (0/0 
72 )/89 ( 1/0 

Co 
H 

TN 
TB 

00/1 
00/1 
00/3 

1/1 
90/1 

03/3 

04/0- 
02/0 
09/0- 

67)/45 (0/0 
92)/23 (1/1 
17)/20 (1/0 

Ni 
H 

TN 
TB 

00/0 
00/0 
00/0 

00/0 
00/0 
00/0 

00/0 
00/0 
00/0 

00)/00 (0/0 
00)/00 (0/0 
00)/00 (0/0 

  

سه ساختار کاملاً يکسان نيست. اين رفتارهاي متفاوت مغناطش 

نها از قاعدة و عدم تبعيت آ TBو  H ،TNاسپيني در سه ساختار 

هـاي  اول هوند، بيانگر ميدان بلوري متفاوت اعمال شده به اتـم 

3d-TM     در اين ساختارها است، که در ادامه بـه توصـيف منشـأ

نشان  ۱شکل اين اختلاف پرداخته شده است. همان گونه که در 

داراي شـش اتـم    3d-TMهر اتم  Hداده شده است، در ساختار 

هـاي  اول اسـت کـه سـه تـاي آنهـا اتـم       ةمرتب Co-TBهمساية 

هسـتند. عـلاوه بـر     Nهاي آنيوني و سه تاي ديگر اتم Bکاتيوني

هـا داراي  آورده شـده ايـن اتـم    ۱جدول اين مطابق آنچه که در 

ين موضـوع مؤيـد آن   باشند. امي 3d-TMفواصل يکساني از اتم 

3d-TM  است که در ساختارH  3هر اتمd-TM  ي در ميدان کـولن

 Nهـاي  اتمو سه يون منفي ناشي از  Bهاي سه يون مثبت از اتم

در  .گوشـي قـرار دارنـد   با فواصل تقريباً يکسان و با تقارن شش

هر اتم داراي يک اتـم همسـاية مرتبـة     TNحالي که در ساختار 

با تقارن مثلثي  Bهمساية مرتبة دوم کاتيوني و سه  Nاول آنيوني 

در ايـن سـاختار    ۱درجه) است. همچنين مطابق جـدول   ۱۲۰(

تر از کوچک Nاز اتم همساية مرتبة اول  3d-TMهاي فاصلة اتم

دقيقاً بـه   TBاست. در ساختار Bهاي مرتبة دوم فاصلة آن از اتم

رتبة داراي يک اتم همساية م 3d-TMهر اتم  TNعکس ساختار 

با تقارن مثلثي  Nسه همساية مرتبة دوم آنيوني  و Bاول کاتيوني 

در ايـن سـاختار    ۱درجه) است. همچنين مطابق جـدول   ۱۲۰(

تر از کوچک Bاز اتم همساية مرتبة اول  3d-TMهاي فاصلة اتم

اسـت. مغنـاطش    Nهـاي همسـاية مرتبـة دوم    فاصلة آن از اتـم 

تار يکـي ديگـر از   در ايـن سـه سـاخ    3d-TMهـاي  مداري اتـم 

هاي مهم فيزيکي است که در اين مطالعه در دو رهيافـت  کميت

FR مغناطيسي و OPC     به آن پرداخته شده اسـت. چنـان کـه در 
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 و  FR(الـف)  در دو رهيافـت  2D h-BNافزوده شده بـه سـطح    3d-TMهاي مغناطش مداري مربوط به اتم (رنگي در نسخة الكترونيكي) .٥شکل 

  اند.ن داده شدهنشا OPC (ب)

  

شــود، مغنــاطش مــداري در مشــاهده مــي ۵شــكل و  ۲جــدول 

و  Ti-TN  ،Cr-H ،Fe-TB ،Fe-TN ،Co-H ،Co-TNساختارهاي

TB-Co  ــت ــد    FR(OPC)در دو رهياف ــب عبارتن ــه ترتي -از ب

03)/92(0/0 ،55)/18(0/0 ،72)/89(1/0 ،64)/014(/0 ،67)/45(0/0 ،

ــاطش 1/0)20/(17، 1/1)23/(92 ــو مغنـ ــاير  هـ ــداري در سـ اي مـ

انــد. چنــان کــه تقريبــاً فرونشــانده شــده TM-BNســاختارهاي 

هـاي  هماهنـگ  zlدانيم توابع اوربيتالي حقيقـي از ترکيـب   مي

شـود در يـک اوربيتـال    شـوند کـه باعـث مـي    کروي حاصل مي

اي مداري برابر با صفر شـود.  حقيقي مقدار انتظاري تکانة زاويه

مدار در سطح فرمي اين  -کنش اسپيندر صورت ايجاد برهم اما

از  zlهـاي  توانـد باعـث جـدا شـدن اوربيتـال     کنش مـي برهم

در توابع حقيقي شده و در کل باعث به وجود  zlهاي اوربيتال

. بـه  اي مداري و ايجاد مغناطش مـداري شـود  آمدن تکانة زاويه

 3dهـاي  هاي اوربيتـال منظور بررسي اين موضوع چگالي حالت

کــه در ايــن تحقيــق مغنــاطش مــداري آنهــا  3d-TMهــاي اتــم

مغناطيسي و  مغناطيسي، SRاند، در سه رهيافت فرونشانده نشده

OPC  در نزديکي سطح فرمي محاسبه شده و نتايج آن در شكل

اين شـکل مشـاهده   اند. همان گونه که در نشان داده شده ۷و  ۶

در نزديک سطح فرمـي در رهيافـت    3dهاي شود كه اوربيتالمي

SR کنش که هنوز برهمSOC  فعال نشده است داراي گسستگي

باشـند. در  مـي  zlهـاي  نبوده و به صورت ترکيبي از اوربيتـال 

و  FRهـاي  در رهيافـت  SOCکنش حالي که با فعال کردن برهم

OPC ــال ــاي اوربيت ــامل   d3ه ــه ش ــه ک ــه دو قســمت جداگان ب

انــد. مقــدار هســتند، جداســازي شــده zlو  zlهــاي حالــت

برابر با مقدار انـرژي ناشـي    zlو  zlهايجداشدگي اوربيتال

و  ۷و  ۶همچنـين از شـكل    مـدار اسـت.   -نکنش اسپياز برهم

در  Ti-TNشود که صرف نظـر از سـاختار   مشاهده مي ۲جدول 

FR ــا فعــال ســازي تصــحيح قطــبش مــداري در بقيــة مــوارد ب

کـنش  ها و انرژي بـرهم مقدار جدايش اوربيتال OPCمحاسبات 

اي مـداري  مدار به دليل برآورد بالاتر مقدار تکانة زاويـه  -اسپين

نيز همان گونه کـه   Ti-TNفته است. در مورد ساختار افزايش يا

ــدول از  ــكل ۲جـــ ــكل  ۵، شـــ ــاهده ۷و  ۶و شـــ  مشـــ
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-Ti-TN ،Cr-H ،Feدر سـاختارهاي    TMهاياتم 3dهاي هاي الکتروني اوربيتال(رنگي در نسخة الكترونيكي) در اين شکل چگالي حالت. ٦شکل 

TB ،Fe-TB ،Co-TB ،Co-TN  وCo-H اند. همچنـين در  نشان داده شده (ت) (پ) و، (ب)، (الف)هاي در نزديکي سطح فرمي به ترتيب در شکل

  اند.هاي مشکي، قرمز و آبي نمايش داده شدهبه ترتيب با رنگ OPCمغناطيسي و  FRمغناطيسي،  SRها نتايج محاسبات تمامي اين شکل

  

تصحيح قطبش مداري در اين مـورد باعـث   ي سازفعالشود، مي

بـه   FRدر رهيافـت   -B ۹۲/۰اي مداري از کاهش تکانة زاويه

B ۰۳/۰  در رهيافتOPC  شده است، که اين امر توجيه کنندة

در  OPCدر رهيافـت   zlو  zl هـاي جدايش کمتر اوربيتـال 

باشد. مقادير برآورد شدة انرژي ناشـي  مي FRمقايسه با رهيافت 

بـراي سـاختارهاي    FR(OPC)در رهيافـت   SOCکـنش  از برهم

 (meV)ولـت   الکتـرون ميلـي داراي مغناطش مداري بر حسـب  

31(78H=-Cr ،-Fe/(15TN=-Ti ،4)23/(4 عبارتنـــــــد از:

6)/53(560TB=، 3)/(724/52TN=-Fe ،8)/4(9/25H=-Co ،

5)/6(515/69TN=-Co  2و)/325/55)4TB=-Co.   ــادير ــن مق اي

ــه ــان ک ــادير  OPCرفــت در رهيافــت انتظــار مــي چن داراي مق

هسـتند و ايـن    FRدر رهيافـت   SOCتري از مقـدارهاي  بزرگ

اي مـداري در رهيافـت   خود به دليل برآورد بزرگتر تکانة زاويـه 

OPC  در مقايســه بــا رهيافــتFR  اســت. همــان گونــه کــه در  

اي مـداري  با مقـادير تکانـه زاويـه    Coنشان داده شده  ۲جدول 

/
l

B

M


1 /و  23

l

B

M


1 اي مـداري  با مقـادير تکانـه زاويـه    Feو  92
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  ،Ti-TNدر ساختارهاي   TMهاياتم 3dهاي هاي الکتروني اوربيتالشکل چگالي حالت(رنگي در نسخة الكترونيكي) در اين . ۷شکل 

Cr-H ،Fe-TB ،Fe-TB ،Co-TB ،Co-TN  وCo-H اند. هاي (الف)، (ب)، و (ت) نشان داده شدهدر نزديکي سطح فرمي به ترتيب در شکل

هاي مشکي، قرمز و آبي نمايش داده به ترتيب با رنگ OPCو  مغناطيسي FRمغناطيسي،  SRها نتايج محاسبات همچنين در تمامي اين شکل

  اند.شده

  

/
l

B

M


0 /و  89

l

B

M


1  OPCو  FRبه ترتيـب در دو رهيافـت    72

اي مـداري و همچنـين بزرگتـرين    داراي بيشترين تکانة زاويه

است. اين  2D h-BNدر راستاي عمود بر سطح  SOCمقادير 

  در ســاختار SOCاي مــداري و مقــادير بــزرگ تکانــة زاويــه

Co-TN و Fe-TB توانند نويد بخش وجود ميMAE   بـزرگ

و در نتيجه وجود فاز فرومغناطيسي در اين ساختارها باشـند.  

در  Feدهنـد کـه   هر چند که نتايج انرژي چسبندگي نشان مي

  بچسبد. 2D h-BNتواند به سطح نمي Fe-TBساختار 

  و نتيجه خلاصه. ۴

هاي هاي تعادلي اتمبه طور خلاصه در اين بررسي در ابتدا مکان

3d-TM   2افزوده شده در سـطحD h-BN    در سـه رهيافـتSR 

مغناطيسـي بررسـي شـدند.     FRمغناطيسي و  SRمغناطيسي، غير

نتايج اين قسمت از محاسبات نشان داد که در نظر گرفتن اثرات 

ج انـرژي چسـبندگي و   مغناطيسي باعـث تغييـر چشـمگير نتـاي    

شود. همچنين نتـايج  سازي پايدارترين مکان تعادلي ميمشخص

در  3dهـاي  مغناطش اسپيني نشان داد که رفتار پر شدن اوربيتال
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يکسـان   TBو  H ،TNدر سـه مکـان تعـادلي     3d-TMهـاي  اتم

بـا   B04/4 ،V با مغناطش اسپيني Crاي که باشند، به گونهنمي

B 31/4  وCr  باB 70/5  به ترتيب در سه ساختارH ،TN  و

TB   باشـند، کـه مـا ايـن     داراي بزرگترين مغناطش اسـپيني مـي

موضوع را به دليل وجود ميدان بلوري متفاوت اعمـال شـده بـه    

 TBو  H ،TNدر سـه مکـان تعـادلي مختلـف      3dهـاي  اوربيتال

هـاي محاسـبه   ايم. مغناطش مداري از ديگر کميـت توجيه نموده

شده در اين تحقيق است که نتايج آن نشان داد که صرف نظر از 

 و Ti-TN  ،Cr-H ،Fe-TB ،Fe-TN ،Co-H ،Co-TNساختارهاي

TB-Co      0/0)92/(03با مغناطش مداري بـه ترتيـب برابـر بـا-، 

55)/18(0/0 ،72)/89 (1/0 ،14(64)/0، 67)/45 (0/0،23 /1

اين کميـت در   FR(OPC)در دو رهيافت  1/0) 20/(17، 1)/(92

شـود. همچنـين بـا    فرونشـانده مـي   TM-BNساير سـاختارهاي  

ايم که مدار نشان داده -کنش اسپينمحاسبة انرژي ناشي از برهم

 شـدگي جفـت عامل ايجاد مغناطش مـداري در ايـن سـاختارها    

غنــاطش مــداري بــزرگ در باشــد. وجــود ممــدار مــي -اســپين

بيـانگر وجـود احتمـالي انـرژي      Fe-TBو  Co-TNساختارهاي 

بزرگ و احتمـالاً وجـود فـاز     (MAE)ناهمسانگردي مغناطيسي 

باشـد. انجـام محاسـبات    فرومغناطيسي در ايـن دو سـاختار مـي   

يـا تکـرار محاسـبات مغناطيسـي در      ۱مغناطيسي غير هـم خـط  

 MAEمقادير احتمـالي   هاي افقي به منظور مشخص کردنراستا

  قابل پيشنهاد است.

  

  قدرداني

سازي مواد دانشکدة فيزيک واقـع در  با تشکر از آزمايشگاه شبيه

دانشگاه علم و صـنعت ايـران بـه خـاطر در اختيـار قـرار دادن       
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