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 ده:یچک
مقياس در نظير برای بررسی گذار اندازه حجيم، بستری کم  مادةها و ميان مولکول  حدواسطهايی عنوان سامانههای سيليکونی در مقياس نانو بهخوشه

دليل غالب  بهها  سيليکون بلوری حجيم ديامغناطيس ضعيفی است، در خوشه  کهدرحالی کنند.  خواص ساختاری، الکترونی و مغناطيسی فراهم می 
های پارامغناطيسی وابسته به دما و پيوندهای آويزان، امکان ظهور پاسخ   وجود ی سطح و  هااتم اثرات سطح، مقيدسازی کوانتومی، بازآرايی    بودن

الکترونی نزديك تراز فرمی حساس است، تعيين صحيح تراز   هایلت حاجا که پذيرفتاری مغناطيسی به چگالی  رفتارهای غيرمنتظره وجود دارد. از آن
کنيم که در آن طيف چگالی حالت تصوير  بينی پذيرفتاری مغناطيسی نقش کليدی دارد. در اين مقاله، چارچوبی محاسباتی ارائه می فرمی در پيش

  شود. با ترکيب اين دو، يك تقريب با يادگيری ماشين و پتانسيل شيميايی موضعی برای هر اتم بر اساس توزيع بار تعادلی تعيين می  هااتم شده بر  
ی هااتم شود که سهم  های سيليکونی خالص نشان داده می آوريم. برای نانوخوشهدست می به  هااتم ای از پذيرفتاری مغناطيسی پائولی تك تك  ذرهتك

يابد ها کاهش می ی درونی است. پذيرفتاری مغناطيسی کل ذره متناسب با قطر نانوخوشههااتم از   بيشترطور معناداری سطحی در پاسخ مغناطيسی به 
  ة ای برای مطالعات تجربی بيشتر و نيز توسعتواند انگيزهو می کند. اين نتيجه با رفتار عمومی نانوذرات سازگار است  ای ميل می و به مقدار توده 

  .کنندهای اسپينی و تقويت تبادلی، فراتر از چارچوب فعلی عمل می کنشهايی باشد که با در نظر گرفتن برهم الگو 
موضعی، يادگيری ماشين هایحالتهای سيليکونی، پذيرفتاری مغناطيسی، چگالی خوشه های كلیدی:واژه

 مقدمه. 1

نيمهخوشه بههای  نانومقياس،  خوشهرسانای  های  ويژه 

های بنيادی فيزيك ماده چگال سيليکونی، در مرز ميان پژوهش

به و  دارند  قرار  نانو  علوم  سامانهو  ميانی  عنوان    بين هايی 

گذار   ةمطالعفرد برای  ها و مواد حجيم، بستری منحصربهمولکول

مقياس در خواص الکترونی، ساختاری و مغناطيسی فراهم اندازه

ها تا هزاران اتم تشکيل  ها که از ده[. اين خوشه2و1کنند ] می

،  مهم اثرات سطحدليل مقيدسازی کوانتومی و نقش  اند، بهشده

می بروز  خود  از  تكخواصی  در  نه  که  در   هااتم دهند  نه  و 

 [. 5-3د ] نشومینبعدی مشاهده بلورهای سه

افزايش   تحول اندازة خوشهبا  می،  رخ  که های ساختاری  دهد 

آنبه مغناطيسی  و  الکترونی  خواص  بر  مستقيم  اثر  طور  ها 

خوبی در مطالعات وابسته به اندازه، بهگذارد؛ اين گذارهای  می

 [. 8-6اند ] های سيليکونی گزارش شدهتجربی و نظری خوشه

خوشه مغناطيسی  رفتار  نانوذرات،  اين  خواص  ميان  های  در 

ويژه جذابيت  از  زيرا  سيليکونی  است،  برخوردار  نگاه  ای  در 

قرار    نخست  تضاد  در  ديامغناطيس سيليکون حجيم  ماهيت  با 

ديامغناطيس   يك  الماسی  ساختار  با  بلوری  سيليکون  دارد. 

نوار   کامل  پرشدگی  از  مستقيماً  ويژگی  اين  که  است  ضعيف 

جفت  اسپينی  گشتاورهای  نبود  و  میظرفيت  ناشی  شود  نشده 

بی9]  سيليکون  مقابل،  در  به[.  نقصشکل  حضور  های  دليل 
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آويزان پيوندهای  و  مؤلفه می  1ساختاری  از تواند  هايی 

 [ دهد  نشان  خود  از  ضعيف  تفاوت10پارامغناطيس  اين  ها  [. 

شدت های سيليکونی بهسامانه  یمغناطيسرفتار  دهد که  نشان می

 [. 11به ساختار موضعی و شرايط پيوندی وابسته است ] 

طور  با کاهش ابعاد به مقياس نانو، اثرات مقيدسازی کوانتومی به

میچشم تقويت  ترازهای  گيری  بازآرايی  به  منجر  و  شوند 

الکترونی، تغيير گاف انرژی و ظهور رفتارهای مغناطيسی جديد 

می غيرمنتظره  گاه  ] و  خوشه12شوند  در  و  [.  کوچك  های 

به حجم  به  سطح  نسبت  سيليکون،  قابلمتوسط  توجهی  طور 

در سطح    هااتمای از  ای که بخش عمدهگونهيابد، بهافزايش می

سطح، بازآرايی اتمی و وجود    ةهندسگيرند. در نتيجه،  قرار می

اصلی رفتار کلی خوشه    ةکنندتعيينپيوندهای آويزان به عوامل  

 .شوندتبديل می

اين خوشه سطح  در  میها،  الکترونی    ةناحييك    توانرا  فعال 

سازی انرژی  ی سطح برای کمينههااتم. بازآرايی  درنظر گرفت 

مانند  تواند به تشکيل ساختارهای کروی، بيضوی يا قفسکل می

[. 13منجر شود که هيچ همتايی در فاز حجيم سيليکون ندارند ] 

الکترونی، توزيع    هایحالت ها مستقيماً بر چگالی  اين بازآرايی

گذارند. اسپين و در نتيجه بر پاسخ مغناطيسی خوشه تأثير می

های  توانند حاملدر سطح می طور خاص، پيوندهای آويزانبه

پارامغناطيس ذاتی و    ةمؤلفنشده ايجاد کنند که يك  اسپين جفت 

به خوشه می دما  به  از  وابسته    ی مغناطيسرفتار  رو،  اينبخشد. 

های سيليکونی تابعی بسيار حساس از اندازه، هندسه و  خوشه

 [. 11ی سطح است ] هااتم آرايش 

مقاله   اين  نظام   ةارائهدف  بررسی  از  يك  تحليلی  و  مند 

های  خواص مغناطيسی خوشه  ةکنندکنترلسطحی  های  سازوکار

سيليکونی کوچك و متوسط است. با تمرکز بر نقش اندازه و  

سيليکون  ةهندس فعال  سطح  نيز  و  حضور    ،خوشه  دليل  به 

آويزان و  بررسی    به  ،پيوندهای  سطحی  ساختار  بين  ارتباط 

موضعی   مغناطيسی  اين    .پردازيممیپذيرفتاری  عميق  درک 

چگال،  ماده  فيزيك  در  بنيادی  اهميت  بر  افزون  رابطه، 

اندازهای جديدی برای طراحی مواد مغناطيسی مبتنی بر  چشم

می مینانوذرات سليکونی  که  موادی  فناوری  گشايد؛  با  توانند 

 
1. Dangling bonds 

رسانای سيليکونی سازگار بوده و مسير را برای کاربردهايی  نيمه

نقاط  و  نانومقياس  حسگرهای  مولکولی،  اسپينترونيك  چون 

های سيليکونی با  نانوخوشهگرچه آلايش  ا  .کوانتومی هموار کند

توجهی  تواند خواص مغناطيسی قابلی فلزات واسطه میهااتم

شده   كيتفک  اي  یاتم  كيبا تفک  یتجرب  یهادادهاما    ايجاد کند،

هسته برا-به  س  ی پوسته  امکان    خالص  کونيلينانوذرات  که 

  . ميندار  یکند، اطلاعمیبا محاسبات ما را فراهم    ميمستق  ةسيمقا

پيش  ةقالم بر  نظری  حاضر    ی مفهوم  نش يب  كي   جاديا  وبينی 

نانوذرات را   یسي مغناط یرفتاري( پذالفمتمرکز است: )  نياديبن

کرد،    كيتفک  یمحل  ی هابه مشارکت   یطور معناداربه  توانیم

در سطح مشاهده    یبارز  شيافزا برای نانوذرات سيليکونی  (  ب)

  یموضع  يیآرادر کاهش هم   ش يافزا  نيا  شهي( رج)و    ،شودیم

 است. اشباع نشده  یوندهايو پ

الکترونی موضعی کميت کليدی در اين    هایحالت طيف چگالی  

اين حال، محاسب مطالعه است؛     های حالت مستقيم چگالی    ةبا 

 .تواند از نظر محاسباتی پرهزينه باشدهای بزرگ میبرای خوشه

يك رهيافت جايگزين مبتنی بر يادگيری ماشين    ،در اين پژوهش

چگالی   بازسازی  پيشنهاد    های حالت برای  الکترونی  موضعی 

دهيم که نهايتاً امکان برآورد کارآمد پاسخ مغناطيسی را در  می

 .کندای ساده فراهم میذرهيك چارچوب تك

 نظری یالگو  . 2

خارجی  مغناطيسی  ميدان  يك  اعمال  انرژی 𝐵با  ترازهای   ،

برهم دليل  به  اسپينی  الکترونی  مغناطيسی  گشتاور  کنش 

 شوند که در آنجا میجابه   𝜇𝐵𝐵±  اندازةها با ميدان به  الکترون

𝜇𝐵   های  ها با جهت جمعيت الکترون  ،مگنتون بور است. بنابراين

 : [ 8]   اسپين متفاوت يکسان نيست 

(1 ) 𝑁↑↓ =
1
2 ∫ 𝑑𝜀 𝑓𝐹𝐷(𝜀)𝒟(𝜀 ± 𝜇𝐵𝐵). 

اين فرمی 𝑓𝐹𝐷   ،جادر  توزيع  و-تابع  چگالی     𝒟(𝜀) ديراک 

الکترون  .الکترونی است   های حالت  ها با اسپين اختلاف تعداد 

های ضعيف  بالا و پايين منشا مغناطش سامانه است. برای ميدان

   :برابر است با   مغناطش کل ،و در چارچوب تقريب خطی

(2 ) M ≡ 𝜇𝐵(𝑁↑ − 𝑁↓) =
𝜇𝐵

2 ∫ 𝑑𝜀 𝑓𝐹𝐷(𝜀) × 



 411 های سيليکونی با يادگيری ماشين ساختار الکترونی پذيرفتاری مغناطيسی سطحی نانوخوشه 2، شمارة 26  جلد

 

 (2𝜇𝐵𝐵) ×
𝒟(𝜀 + 𝜇𝐵𝐵) − 𝒟(𝜀 − 𝜇𝐵𝐵)

2𝜇𝐵𝐵
 

     ≃ 𝜇𝐵
2 𝐵 ∫ 𝑑𝜀 𝑓𝐹𝐷(𝜀)

𝜕𝒟

𝜕𝜀
|

𝜀
 

پذيرفتاری مغناطيسی اسپينی پائولی مستقيماً با چگالی    بنابراين،

 کند:الکترونی ارتباط پيدا می هایحالت 

(3 ) 𝜒 =
𝜕𝑀

𝜕𝐵
≃ 𝜇𝐵

2 ∫ 𝑑𝜀 𝑓𝐹𝐷(𝜀)
𝜕𝒟

𝜕𝜀
|

𝜀
 

تصوير کردن چگالی حالت کل ساختار بر مراکز    ،از سوی ديگر

اوربيتال يا  يك  اتمی  اتمی  تحليل    ةرويهای  در   ةشيو رايج 

در يك ويژگی سامانه است. هرچند   هااتممشارکت تك تك  

تصوير کردن وابسته است اما در    ةنحو ها تا حدی به  اين تحليل

ايجاد درکی از تغييرات موضعی يك کميت بسيار مفيد است.  

مثال پرکاربردترين  از  دوقطبی  يکی  گشتاور  دادن  نسبت  ها، 

در يك ترکيب مغناطيسی است.    هااتممغناطيسی به هر يك از  

موضعی تصوير شده    هایحالت که مجموع چگالی  با فرض اين

می  هایحالت با چگالی   باشد  برابر  استدلال کل ساختار  توان 

 کرد که 

(4 ) 𝒟(𝜀) = ∑𝑖 𝒟𝑖(𝜀)  ⇒   𝜒 = ∑𝑖 𝜒𝑖 

شده روی  موضعی تصوير    هایحالت چگالی     𝒟𝑖(𝜀) که در آن  

 و   𝑖 اتم

(5 ) 𝜒𝑖 = 𝜇𝐵
2 ∫ 𝑓FD(𝜀)

∞

−∞

𝜕𝒟𝑖

𝜕𝜀
 d𝜀 =  𝜇𝐵

2 ∫
∞

−∞
 𝒟𝑖(𝜀)

𝜕𝑓FD

𝜕𝜀
 d𝜀 

پائولی است. در    اتمآن  سهم   اسپينی  پذيرفتاری مغناطيسی  از 

انتگرال جزء به جزء و صفر بودن  دوم از    ةرابطدست آوردن  به

𝜀در حد   هایحالت چگالی  →  .  شده است استفاده  ∞±

ساده وجود  جملهسازیبا  از  متعدد  کردنصرف  های   از  نظر 

اسپينی،  برهم و  تقويت  کنش  اين  الکترونی  بستگیهمتبادلی   ،

ت مغناطيسی    ایذرهكتقريب  پذيرفتاری  مستقيم  وابستگی 

الکترونی را به صورت کيفی   های حالت اسپينی پائولی به چگالی  

𝑇در حد    ،کند. به ويژهنمايان می → با توجه به رفتار دلتای    0

پذيرفتاری    𝑓𝐹𝐷/𝜕𝜀��  تابع  ةگونديراک   فرمی،  انرژی  حول 

چگالی   با  اتم  يك  در   هایحالت مغناطيسی  اتم  آن  موضعی 

𝜒𝑖شود،  حوالی انرژی فرمی متناسب می ≈ 𝜇𝐵
2 𝒟𝑖(𝜀𝐹) در اين .

برای   فرمی  انرژی  اطراف  الکترونی  تعيين ساختار  چارچوب، 

مغناطيسیپيش رفتار  آثار  به  ،بينی  که  نانوساختارهايی  در  ويژه 

ناهمگنی و  غالبی  سطحی  نقش  موضعی  شمار    ،دارندهای  به 

 آيد. می

 های محاسباتیساختارهای اتمی و روش  . 3

برای ساخت ساختارهای مورد بررسی در اين مطالعه، از يك  

اتم سيليسيوم    4096شامل    شکلبیساختار مکعبی با پيکربندی  

سازی ديناميك مولکولی تحت شرايط  شبيه  باکه  کنيم  استفاده می

[. ابتدا اين سلول در هر  14مرزی تناوبی به دست آمده است ] 

می داده  گسترش  فضايی  راستای  بزرگ  سه  ابرسلول  تا  شود 

10 × 10 ×  های کروی با قطرايجاد شود و سپس خوشه 10

𝐷   اين ترتيب، مجموعهاز آن بريده می   9ای شامل  شوند. به 

  12تا    2سيليکونی با قطرهای مختلف از حدود    شکلبی  ةخوش

شود. به منظور بررسی تاثير پيوندهای آويزان  نانومتر ساخته می

  ةخوشدر سطوح بريده شده، اثر واهلش اتمی را در مورد يك  

عنوان   به  نانومتری  می   ونهنمدو  از اعمال  کار  اين  برای  کنيم. 

تابعی چگالی   ةنظريبست مبتنی بر  -چارچوب محاسبات تنگ

(DFTB)  طور که نشان داده خواهد . همان[ 15]   کنيماستفاده می

  ها اتم  برخیدر    یگير چشم  اتتغيير  موجب واهلش    اگرچه   ،شد

.  های آماری مورد نظر ناچيز است تأثير آن بر ميانگينشود،  می

 شوند. سازی میالگوها بدون انجام واهلش  خوشه  ةبقيبنابراين،  

از خوشه  هااتمموضعی    هایحالت چگالی   با  برای هر يك  ها 

شده در کارهای  استفاده از يادگيری ماشين و در چارچوب ارائه

،  الگو شود. به طور خلاصه در اين  بينی می[ پيش14و  8پيشين ] 

[ به عنوان 17و 16]    اطلاعات پيرامونی يك اتم درون ساختار

  های حالت شود و ماشين طيف چگالی  ورودی به ماشين داده می

   ،[ 18]  موضعی را برای آن اتم از يك فرآيند گاوسی 

(8 ) 𝒟𝑖(𝜖) = ∑𝑗 𝒦(𝐴𝑖 , 𝐴𝑗)𝑥𝑗(𝜖) 

𝒦(𝐴𝑖کند.  بينی میپيش , 𝐴𝑗)  بين    از ميزان شباهت ی  که معيار

وزن    ،[ 17و  16پيرامون اتم مورد نظر و اتم مرجع است ]   محيط

می  𝑥𝑗(𝜖)   ةجمل تعيين  بالا  بسط  در  توابع    ةمجموعکند.  را 

𝑥𝑗(𝜖)  اند آموزش ماشين طوری تنظيم شده  ةمرحلها قبلاً در طی

آموزشی    ةمجموعکه طيف بالا را با کمترين خطای ممکن برای  

در مقايسه با    الگو مرجع با طيف معلوم توليد کنند. دقت اين  

بر   مبتنی  مرجع  انواع   ةنظريمحاسبات  برای  چگالی  تابعی 

 برای سيليکون خالص  ،ويژهبهمختلفی از مواد بسيار بالاست.  

خطای   ةبيشين،  مورد استفاده قرار گرفته است   پژوهشکه در اين  
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معيار 0/ 09خطا  ميانگين  و    0/ 17بينی  پيش مقادير   انحراف 

 [.  8]  است  مرجع

انتگرال5رابطة )طبق    هااتمپذيرفتاری مغناطيسی   گيری از ( با 

ديراک در -شود. تابع فرمیاتمی محاسبه می  هایحالت چگالی  

)  هانتگرالد الکترونی5رابطة  دمای  به  اين  دکه  ،  (  𝑇  مقالهر  =

600 𝐾   به پتانسيل شيميايی    چنينو هم  ،در نظر گرفته شده است

منتسب به اتم مربوطه وابسته است. وقتی چگالی     𝜇𝑖الکترونی  

آيد دست میبهموضعی از تصوير کردن چگالی کل    هایحالت 

سامانه برابر خواهند بود. اما در     𝜇و با    يکديگرها با    𝜇𝑖  ةهم

دست  بهو با يادگيری ماشين    طور مستقلهبها    𝒟𝑖(𝜀)  ،جااين

ها فاقد يك مرجع انرژی    𝜇𝑖محور انرژی و  . بنابراين،  آيندمی

هستند.   اينمشترک  الکترون  رو،از  تعداد  بودن  معلوم  های  با 

هر به  چگالی   𝑛𝑖،  ،اتم  متعلق  از  را  اتم  آن  شيميايی  پتانسيل 

 کنيم:موضعی آن تعيين می هایحالت 

(9 ) 
𝜇𝑖 = argmin

𝜇
|∫

∞

−∞
𝑓FD(𝜀, 𝜇, 𝑇)𝒟𝑖(𝜀)d𝜀 − 𝑛𝑖|. 

الکترون بين  توزيع  در    هااتمها  الکترواستاتيکی  تعادل  شرط 

به هر اتم بار   ،کند. برای اعمال اين شرطسامانه را برآورده می

 خالص 

(10) 𝑞𝑖 = −𝑒(𝑛𝑖 − 𝑛𝑖
0) 

ام  𝑖های روی اتم  اختلاف تعداد الکترون  ازدهيم که  نسبت می

. بار منفی نشانه  آيدبه دست مینسبت به يك اتم خنثی )منزوی(  

𝑒انباشت الکترون اضافه روی اتم و   = 1/62 × 10−19𝐶    بار

خيز  وافت   ة پيوستای، يك توزيع  پايه است. به جای بارهای نقطه

های اتمی گيريم که از مجموع سهماز بار در فضا در نظر می 

است. هر سهم با يك تابع گاوسی کروی متقارن  شده    تشکيل

 : شودمی الگو حول اتم متناظر 

(11 ) 𝛿𝜌(𝐫) =
1

√8𝜋3
∑𝑖 𝑞𝑖  𝛼𝑖

−3/2exp (−
|𝐫−𝐫𝑖|2

2𝛼𝑖
2 ).  

فرمول از  الگوگرفتن  تابعیبندی  با  تنگ  نظرية  بست  - چگالی 

کنش کننده را  ی برهمهااتم ای از توان انرژی مجموعهمی ،[ 15] 

در قالب دو سهم    هااتمشده بين  بر حسب بارهای اتمی مبادله

به دليل تبادل بار بين   هااتم نوشت: يکی تغيير انرژی موضعی  

ها که با بسط تيلور حول مقدار يك اتم منزوی تقريب زده  آن 

   ،است  کنش کولنی توزيع بار پيوستهو ديگری برهم ،شودمی

𝐸 = ∑

𝑖

[𝜒𝑖𝑞𝑖 +
1
2 𝜂𝑖𝑞𝑖

2] +
1
2 ∑

𝑖,𝑗

(
𝑆𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗

) 𝑞𝑖𝑞𝑗   

𝑟𝑖𝑗  در آن  که = |𝒓𝑖 − 𝒓𝑗|،    و عامل استتار برای توزيع بار اتمی

خطا   تابع  با  𝑆𝑖𝑗گاوسی  = erf (𝑟𝑖𝑗/√2(𝛼𝑖
2 + 𝛼𝑗

داده   ((2

تك شود. شرط تعادل با کمينه کردن اين انرژی نسبت به تكمی

𝑞𝑖    ها تحت قيد∑ 𝑞𝑖 = 0𝑖  حاصل اين فرايند .  شوداعمال می  

است   معادلات خطی  دستگاه  با يك  بارهای    که  همه  آن  حل 

𝜒𝑖  جا،در اين  .شونداتمی تعيين می ≡
𝜕𝐸

𝜕𝑞𝑖
|𝑞𝑖=0    با پذيرفتاری(

ايم  نشان داده  𝜒مغناطيسی اسپينی پائولی که آن را هم با نماد  

𝜂𝑖اشتباه گرفته نشود( و   ≡
𝜕2𝐸

𝜕𝑞𝑖
2 |𝑞𝑖=0    به ترتيب الکترونگاتيويته

اين دو پارامتر  برای هر عنصر    .شوندو سختی شيميايی ناميده می

ها توان آنخودسازگار می  ةچرخمقدار معلومی دارند اما در يك  

اتمی،   بارهای  معلوم شدن  با  زد.  تقريب  تفاضل محدود  با  را 

( الکترون10رابطة  تعداد  سرانجام  (  و  تعادلی  )های  ( 9رابطة 

 کند.پتانسيل شيميايی هر اتم را تعيين می

 نتایج  . 4

 هااتم  فاصلةعنوان تابعی از  ابتدا پذيرفتاری مغناطيسی اتمی را به

از سطح نانوساختار سيليکونی )يعنی عمق اتم زير سطح( تحليل  

در  می از    ةگستر برای    ،1شکل  کنيم.  )با    ةاندازوسيعی  ذرات 

،  3700،  701،  300،  129  و شاملنانومتر،    12تا    1/ 7قطرهای  

پذيرفتاری    44000و    19000 برای  عمومی  رفتار  يك  اتم( 

می مشاهده  حدود  مغناطيسی  عمق  تا  زير  آنگستروم    3شود: 

افت  )اتمی(  موضعی  پذيرفتاری  نشان وسطح،  شديدی  خيز 

با  می و  کوچکتر  مقداری  حول  پذيرفتاری  آن  از  پس  و  دهد 

شود. اين وابستگی شعاعی، تمايز  خيزهای کمتر تثبيت میوافت 

ی داخلی را هااتم ی سطحی و  هااتمبين پذيرفتاری مغناطيسی  

سطحی  ة کند. بر همين اساس مرز جداکننده دو ناحيروشن می

توده و  زياد(  خيز  و  عمق  )افت  را  کم(  خيز  و  )افت   3ای 

 کنيم.  انتخاب میآنگستروم 

مربوط به  موضعی    هایحالت چگالی    ،1شکل    هایشکلدرون

میاتم نشان  را  از    دهندهايی  تصادفی  صورت  به    ة ناحيکه 

اند. الگوی چگالی  ای )آبی( انتخاب شدهسطحی )قرمز( يا توده

ی اين دو ناحيه يك  هااتمانرژی فرمی برای  نزديکی  در  هاحالت 
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می نشان  را  آشکار  اغلب  تمايز  برای  تودههااتمدهد.  ای  ی 

به    نزديکیدر    هاحالت چگالی   فرمی  موضعی    ةکمينانرژی 

ی سطحی چنين نيستند بلکه به طور  هااتمکه  درحالی  ،رسدمی

بيشتری    هایحالت چگالی ای  توده  ةناحيی  هااتمکلی نسبت به  

مشاهد  نزديکی  در دارند.  فرمی  بين   بستگیهم اين    ةانرژی 

با    ها حالت چگالی   مغناطيسی  پذيرفتاری  و  فرمی  انرژی  در 

𝜒𝑖شهود فيزيکی مبتنی بر   ≈ 𝜇𝐵
2 𝒟𝑖(𝜀𝐹)  در حد دمای صفر که

  سازگار است.   ،شد اشارهتر به آن پيش

ی نزديك  هااتمکه    توان توجه کرد می  بستگیهمبرای تفسير اين  

نظمی ساختاری، کاهش عدد  که بيشتر تحت تأثير بی  ،به سطح

دارندهم  قرار  آويزان  پيوندهای  داشتن  و  چگالی   ،آرايی 

به   ینزديک  در  متفاوتی  هایحالت  احتمالاً  دارند و  تراز فرمی 

پذيرفتاری  مقادير  در  پراکندگی  افزايش  باعث  دليل  همين 

ی داخلی با  هااتم شوند. در مقابل،  مغناطيسی اتمی سطحی می

منظم پيوندی  دارای  محيط  )عموماً  با    4تر    همسايه   4پيوند 

يکنواخت هستند مغناطيسی  رفتار  حد  ی  تر(،  به  و  دارند 

نزديكشبه فرضيه،  .ترندحجيم  اين  بررسی  از    برای  يکی 

که   کنيممیآزمايش    بيشتریبا دقت  نانوذرات را به عنوان نمونه  

با اعمال واهلش اجازه می آن  از    هااتمدهيم موقعيت  در  پس 

آزادنه اصلاح شود. در   ،اوليه  ةنمونبريده شدن خوشه کروی از  

بست، انجام اين  - چگالی تنگ  نظرية تابعیچارچوب محاسبات  

پذير  ای به قطر دو نانومتر به راحتی امکاننانوذرهمحاسبات برای  

دهد.  تاثير اين واهلش را برای اين ذره نمايش می  ،2است. شکل  

از   برخی  برای  فقط  که  است  سطحی،   ةناحيی  هااتم جالب 

ای پيدا  پذيرفتاری مغناطيسی بر اثر واهلش تغيير قابل ملاحظه

نقاط با پذيرفتاری خيلی زياد از نمودار    از آن،کند. مهمتر  می

از بين رفتن    نيزشوند. نمودار فراوانی نسبی جانبی  ناپديد می

را    ةقل کوتاهی  از واهلش وجود    دهد می نشان  متناظر  قبل  که 

که اين تغييرات عمده مربوط    دهد نشان می . بررسی ساختار  داشت 

از    ة ذر ح  ست که در سط ها اتم به آن دسته از     ة تود تراشيده شده 

اند. داشتن پيوندهای  پيوندی درآمده - بزرگ اوليه به صورت تك 

بودن چگالی   زياد  و  چنين    ها حالت آويزان  برای  فرمی  تراز  در 

آرايی بسيار کم  کاملًا قابل انتظار است. بررسی  يی با عدد هم ها اتم 

  ها اتم دهد که مختصات فضايی اين  ساختار هندسی ذره نشان می 

  ها اتم که با تعداد بيشتری از    کند ای تغيير می گونه به بر اثر واهلش  

پس از واهلش هيچ اتمی که فقط با يك    اگرچه پيوند برقرار کنند.  

ی  ها اتم ماند، اما به طور کلی  همسايه پيوند داشته باشد باقی نمی 

اند  پيوندی بوده - يی که در ابتدا تك ها اتم سطحی از جمله    ة ناحي 

   آرايی پايين و پيوندهای اشباع نشده دارند. همچنان عدد هم 

اعمال   ةمقايس از  بعد  و  قبل  مغناطيسی  پذيرفتاری  اتم  به  اتم 

ی  هااتمواهلش منشأ فيزيکی متمايز بودن پذيرفتاری مغناطيسی  

دهد. برخلاف ها ارتباط میسطحی را به ناقص بودن پيوند آن

همان سازوکار،  اين  کردن  روشن  در  واهلش  که  اهميت  طور 

دهند، واهلش از نظر آماری  نمودارهای فراوانی جانبی نشان می

نسبی   فراوانی  زيرا  ندارد  فقط يك  هااتماثر محسوسی  که  يی 

ها پيوند دارند آنقدر زياد نيست که حضور يا عدم حضور آن

فراوانی    ،علاوهبه رفتار عمومی سطح را تحت تأثير قرار دهد.  

ی  هااتمها در مقايسه با ی سطحی که پذيرفتاری آنهااتمنسبی 

چهارپيوندی داخلی بيشتر است بر اثر واهلش تغيير زيادی پيدا  

محاسبات    بنابراين،کند.  نمی سادگی  های  خوشه  دربرای 

کنيم اما در تفسير نتايج  پوشی میتر از واهلش اتمی چشمبزرگ

- ی تكهااتم کنيم که حضور  ارائه شده به اين نکته توجه می

واهلش   سطح  در  اثر    ةنيافتپيوندی  يك    مصنوعی ساختارها 

دارد آن  ؛ظريف  ناچيز  آماری  وزن  با  و اما  کلی  روندهای  ها 

ماند. طبيعی  عملاً بدون تغيير می  پاسخ مغناطيسی تصوير آماری  

می را  مشابهی  اثر  که  موضعی است  خواص  ساير  در  توان 

 [ مشاهده کرد. 19الکترونی ]  ةويژالکترونی از جمله گرمای 

پردازيم.  در گام بعدی به بررسی ميانگين پذيرفتاری مغناطيسی می 

نسبت به    ها اتم بندی انجام شده بر اساس موقعيت هندسی  تقسيم 

کند که پذيرفتاری مغناطيسی  سطح خوشه، اين امکان را فراهم می 

  ی ا توده و    ی سطح های  صورت معناداری به سهم کل يك خوشه به 

کنيم. البته به دليل ماهيت آماری اين تحليل، اين نتايج نسبتاً    تفکيك 

خواه  اعتبار  ناحيه  دو  بين  مرز  انتخاب  دقيق  محل  از  د  ن مستقل 

  ها اتم رنگ کردن اثرات تکی  داشت. همچنين تحليل آماری با کم 

به   بر  تصوير کردن کميت   ة نحو توصيفی که وابستگی کمتری  ها 

افزايش  با دهد که  نشان می  3دهد. شکل دارد ارائه می   ها اتم روی 

صورت يکنواخت  به سهم سطحی پذيرفتاری مغناطيسی    ، ذره   ة انداز 

 ای برای قطری  سهم توده   ، . از سوی ديگر يابد و هموار کاهش می 
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های مختلف )تعداد اتم و قطر ذره در پذيرفتاری مغناطيسی اتمی برحسب عمق زير سطح ذره برای نانوساختارهای سيليکونی با اندازه   .1شکل

موضعی را برای دو اتمی که به صورت تصادفی از نواحی سطحی و داخلی انتخاب    هایحالت گوشه هر شکل ذکر شده است(. هر درونه، چگالی  
کار به ی سطحی  هااتم برای    رای داخلی و رنگ قرمز  هااتم برای  را  رنگ آبی    جا،درايندهد.  نشان می   ،اندو در نمودار اصلی با دايره مشخص شده

 بر حسب پذيرفتاری در سمت راست هر نمودار به تفکيك سطحی و داخلی نشان داده شده است.  هااتم نمودار فراوانی نسبی   . ايمبرده

 
دو نانومتری قبل از واهلش )چپ( و بعد از واهلش )راست(.   ةنمون  ةخوشپذيرفتاری مغناطيسی اتمی برای   در    هااتم های  اثر واهلش جايگاه  .2شکل

 . هستند 1ساير مشخصات مانند شکل  
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های سيليکونی با  وابستگی پذيرفتاری مغناطيسی برای خوشه    .  3شکل 

قطر    شکل بی ساختار   برای  𝐷به  اتمی  مقادير  ميانگين  . محور عمودی 
دهد. انحراف معيار اين  ی يك خوشه با قطر مربوطه را نشان می ها اتم 

مقادير به عنوان خطای آماری با ميله عمودی روی هر نقطه مشخص  
اند. برای  شده   متصل نقاط مجاور با خط به هم    برای سهولت شده است.  

داخلی    ة شد های تفکيك  مقايسه، پذيرفتاری مغناطيسی کل خوشه و سهم 
چين افقی متناظر با مقدار حدی  و سطحی آن نمايش داده شده است. خط 

  DFTدست آمده از  به   DOS)محاسبه شده با طيف    شکل بی   ة تود برای  
ها را در مقياس لگاريتمی نمايش و  ، همين داده ة شکل [( است. درون 14] 

 کند. مقايسه می    𝐷−1 با روند  

از حدود   توده    10بيشتر  مغناطيسی  پذيرفتاری  مقدار  به  نانومتر 

 شود. چين افقی( نزديك می -)خط 

برای يك ابر سلول   DOSاين مقدار حدی از طيف ساختاری    

که مستقيماً  به دست آمده است  با شرايط مرزی تناوبی    شکلبی

محاسبات   تابعیاز  است  نظرية  شده  محاسبه  .  [ 14]   چگالی 

کارآيی چارچوب    ،بينی يادگيری ماشين با اين حدتوافق پيش

برای   شده  و  بهپيشنهاد  يکپارچه  توصيف  يك  آوردن  دست 

  ة درون.   دهدنشان می  هاخوشههای مختلف  در اندازه  رامنسجم  

پذيرفتاری کلنشان می  3نمودار شکل   با فرض    ،دهد که  که 

  ، ( به دست آمده است 4)  ةمعادلهای اتمی در  پذيری سهمجمع

با رفتار  اين. کندپيروی می  𝐷−1 از يك روند کاهشی با الگوی

عمومی نانوذرات مبتنی بر  کاهش نسبت سطح به حجم   روند

اين   است.  بر  ةنتيجسازگار  صرفاً  چگالی    ابتدايی  مبنای 

دست آمده است.  بهای  الکترونی و در تقريب تك ذره  های حالت 

های  الگو تر اين وابستگی به  دقيق  بررسیبرای    ،در حالت کلی

شامل  کاملمغناطيسی   که  تقويت  اسپينی،    هایکنشبرهمتر 

 نياز داريم.   ،باشند الکترونی بستگیهمتبادلی و 
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مقاله  اين  محاسباتی  يك    ، در  تقريبی  برای  چارچوب  تعيين 

خوشه  در  )اتمی(  موضعی  مغناطيسی  سيليکونی  پذيرفتاری  های 

پيش  بر  چارچوب  اين  است.  شده  داده  توسعه  بينی  نانومقياس 

يادگيری ماشين  استفاده از  با الکترونی موضعی  های حالت   چگالی 

موضعی   شيميايی  پتانسيل  تعيين  برقراری و  طريق  بار    از  تعادل 

نقش   به  توجه  با  است.  در    ها حالت چگالی    ة کنند تعيين استوار 

تعيين   مستلزم  مغناطيسی  پذيرفتاری  تعيين  فرمی،  انرژی  اطراف 

های ابتدا  پتانسيل شيميايی در محل هر اتم است. بر خلاف روش 

اطلاعات صرفاً  الگو به ساکن، در   بر  مبتنی  ماشين  يادگيری  های 

ستی  شود. اين کا موضعی محل انرژی فرمی به طور ذاتی داده نمی 

که  ايم  نشان داده و    ايم را با اعمال تعادل بار الکتريکی برطرف کرده 

قابليت ترکيب يادگيری ماشين با قيود بنيادی فيزيك حالت جامد  

ابزاری قدرتمند برای مطالعه    تواند می ترازی پتانسيل شيميايی(  )هم 

پيش  سيليکونی و  نانوساختارهای  مغناطيسی  خواص  فراهم    بينی 

رسانای  تر، مواد نيمه های بزرگ رهيافت به سامانه   اين . تعميم  کند 

پيچيده  نانوساختارهای  حتی  و  چگالی  تر  ديگر  وجود  شرط  به 

فرمی    های حالت  تراز  در  اما  غيرصفر  دارد.  بررسی    برای ارزش 

 است.    نياز تری  های کامل الگو گ  بزر   گاف رساناهای با  نيمه   ة مطالع 

نانوذرات سيليکونی پذيرفتاری مغناطيسی اتمی  تغييرات  بررسی  

بنيادی    تفاوت،  سطح نانوساختارها زير  عمق آنعنوان تابعی از  به

.  را آشکار کردی سطحی و داخلی  هااتمپاسخ مغناطيسی    بين

حضور    بستگیهمويژه،  به بازآرايی  بين  و  آويزان  پيوندهای 

خوشه سطح  در  و  ها  ساختاری  بزرگی    ی وخيزهاافت با 

واهلش سطحی از  شد.    مشاهدهپذيرفتاری مغناطيسی موضعی  

نمی محسوسی  تغيير  را  نتايج  آماری  الگوی  طبق  دهد.  نظر 

و کاهش نسبت سطح به    اندازة خوشهبا افزايش  شناحته شده  

و  تدريج  رفتار سامانه بهيابد و  پذيرفتاری کل کاهش میحجم،  

اين نتايج    شود.می حجيم نزديك  به حد شبهبه صورت هموار  

خواص    ةايد با  سيليکون  بر  مبتنی  مواد  طراحی  برای  اوليه 

مهندسی حوزهمغناطيسی  در  کاربردهايی  و  چون شده    هايی 

فراهم  کوانتومی  نقاط  و  نانومقياس  حسگرهای  اسپينترونيك، 

حال،.  کندمی اين  پيش  با  است  لازم  آن  گسترش  بينی  برای 

هايی که با لحاظ کردن آثار بس الگو کار رفته با  ذرة بهتك  یالگو 
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