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  دهيچك
ن يشتري ـم که کدام عنصر بين سوال پاسخ ده يم تا به ا   يپرداز ي مختلف در الماس م    يشهاي آلا ي به بررس  ي ناخالص ي بر نوارها  ي مبتن يي ابررسانا ةيافت نظر ين مقاله در قالب ره    يدر ا 
 بـا  ي با غلظت از حدود چند درصـد قادرنـد نـوار ناخالـص      ي کربن ي جاها يدهد که ته   يه ما نشان م   ياصل اول محاسبات  . کند يجاد م ي ا ي نوار ناخالص  ي حالات فاز نرمال را برا     يچگال

ن مـواد  ي ـ اي برايک مدل ساده تک نواري، ين نوار ناخالص  ي اندرسون در ا   يدگيگزي و جا  ي نظم ي اثرات ب  ي بررس يدر ادامه برا  . جاد کنند ي را ا  ين تعداد حالات در سطح فرم     يشتريب
 ي جاها به محدوده درصد، کـل نـوار ناخالـص   يدن غلظت تهيار قبل از رسي وجود نداشته باشد بس    يچ همبستگ ي جاها ه  ين ته يدهد که اگر ب    يه ما نشان م   يمطالعات اول . ميسي نو يم
 ي الماسي جاهاين تهيس انتقال بي لازم است المان ماتر  ي گسترده ناخالص  يافتن به حالتها  ي دست   يبرا. شود ي م ين منتف يي پا ي در دماها  ييشود و لذا امکان ابررسانا     يده م يگزيجا
  .ز در نظر گرفته شودين

  
  ابررسانايي باند ناخالصي، الماس با آلايش بور، جايگزيدگي اندرسون، مدل تنگ بست، تهي جاي كربني :يديلك يها واژه

  

  
   مقدمه .١

ک ي ـ است که آن را به صـورت         ي خاص يهايژگي و يالماس دارا 
عـت اسـت    ين ماده طب  ين ماده سختتر  يا.  کرده است  جواهر ممتاز 

 يدن اسـت و رسـانندگ     ي ـدن و بر  يکه فقط با الماس قابل خراش ـ     
اگـر کـربن   . ]۲ و ۱[ است يگريش از هر ماده دي کربن ب ييگرما

ا ذره  ي ـمانند الکترون، نوترون    (در معرض تابش ذرات گوناگون      
 ينـدها وي از پي شود برخ ١قرار داده شود و سپس بازپخت) آلفا

۳sp ي بـرا  يعي بـد  ي و رنگهـا   شـوند   مـي ر  ي ـده آن تعم  يب د ي آس 
  .]۳[باشد ي م٢ از مراکز رنگيآورد که ناش يد ميالماس پد

مه رسـانا اسـت کـه       يک ن ي، الماس   يکياز نظر خواص الکتر   
 و  Si  ،Ge ماننـد    ييمه رسـاناها  ي آن نسبت به ن    يکيخواص الکتر 

GaAs يتهايل محـدود ي ـلاما استفاده از الماس بـه د .  دارد ي برتر 

___________________________________________ 
Annealed .۱ 
Color center .۲  

امـا  . ده اسـت ي ـمربوط به اندازه کنترل خـواص آن محـدود گرد        
 دمـا و فـشار      يکهـا يامکان ساخت الماس در فاز بخار توسط تکن       

 ي کاربردهـا  ي برخ ـ يل در استفاده از الماس بـرا      يبالا موجب تسه  
ن روشها امکان نشاندن الماس     يا. ده است ي گرد يکيخاص الکترون 

 نـازک   يهـا  هي ـلا. آورنـد  ي را فراهم م    بزرگ نسبتاً سطوح   يبر رو 
  . دارندي الماس خواص جالب توجهآلاييدهن يخالص و همچن

 ]۵[ و ســپس تاکــانو و همکــاران ]۴[مــوف و همکــاران ياک
 از بـور را     يي غلظت بـالا   ٣CVDموفق شدند با استفاده از روش       

 در  کم که نوعاًيش با بور در غلظتها   يآلا. ده کنند ييدر الماس آلا  
cm−−17 حــدود 18 310 ــا 10 ــدن ترازه ــه وجــود آم  ي باعــث ب
  p نـوع   يمـه رسـانا   ي کـه آن را بـه ن       شـود   ميرنده در الماس    يپذ
در فاز   < ppm ۵۰۰۰[B]/[C]ش غلظت يافزا. ]۶[کند  يل ميتبد
شـود   ي در المـاس م ـ    ي باعث به وجود آمدن رسانش فلـز       يگاز

___________________________________________ 
Chemical Vapor Deposition .۳  
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ــاگــر م. ]۷[ ــزان آلاي ــن نيــش از اي ــز بي ــرز شتر شــده ي ــه م و ب
cm−21 ن يي پـا  ياـ حدود چند درصد برسد؛ در دماه      يعني،  310
 ـيهاـت بور، اتم ــش غلظيزاـاف. ]۵ و ۴[ شود ميانا  ـابررس ور ـ ب

 يوشانـر شـدن همپ ـ   ـشتي ـکند و باعـث ب     يتر م ـکيم نزد ـرا به ه  
 را  يک نـوار انـرژ    يت  يده هو ـرنين تراز پذ  يبنابرا. شود  ميا  ـآنه
ورت ـتواند در ص ـ   يـ م يزـن تراز فل  يا. ]۹ و   ۸[کند   يـمسب  ـک
 کـه  ياسـ در الم ـييث بـروز ابررسـانا    ـدن دمـا باع ـ   ـنتر آم ـ ـييپا

  .]۱۵ و ۹[ن به بور دارد شود يـش سنگـيآلا
 رســانش در المــاس ي و نوارهـا ييبعـد از کــشف ابررســانا 

وم و فـسفر را     ينيش بور، آلوم  ي اثرات آلا  ي به بور، محققان   آلاييده
ربن قرار  ـر ک ي درست در ز   ياوبـدول تن ـوم که در ج   ـيسيلي س در

ش نـشان داده اسـت کـه        ياـآزم. ]۱۷ و   ۱۶[ کردند   يـدارد بررس 
ــر س ــلياگ ــور  ـيسي ــا ب ــوم ب ــا دهـآلايي ــود، دم ــذار آني ش   گ

cT / K= 0 ــ35 ــد ي م ــابرا. باش ــا  ين ميبن ــا دم ــربن ب ــان ک  يزب
cT K= ن ي ـاز ا. رسـد  يوم به نظر م ـيسيليزبان س ير از م   مناسبت 4
م و  يکن ـ يزبان را الماس انتخاب م ـ    ين پژوهش، ما ماده م    يرو در ا  

ش ي ـ آلاX=B, N, P, Al, Vacancy:  مختلـف Xآن را با عناصر 
a بي ـم تا ترک  يده ين م يسنگ aX C a بـا  1− % %−1  حاصـل   :6
  . شود

  
  اسبهروش مح. ۲

 يل موج تخت از کـد محاسـبات  ين مقاله از روش شبه پتانس  يدر ا 
Quantum-ESPRESSO ]۱۸[  ب به کـار    يتقر. ميا  استفاده نموده
. GGA بـه انـضمام      ي موضع يب چگال يرفته عبارت است از تقر    

 و از شـبه    ]PBE ]۱۹ به کار رفته عبـارت اسـت از          ي تبادل يتابع
ون استفاده  ي-الکترونف برهمکنش   ي توص يل فوق نرم برا   يپتانس

 در نظـر    Ry۲۵ قطع در بسط توابـع مـوج         يانرژ. ]۲۰[م  يا نموده
 بـه کـار     Ry۱۵۰ بار قطـع     ي بسط چگال  يگرفته شده است و برا    

aب  ي ـ بـه کـار رفتـه در ترک        يابرسـلولها . رفته است  aX C  در  1−
  . خلاصه شده است۱جدول 

 ۱جدولمذکور در    سه حالت    ي برا يمحاسبات ساختار نوار  
 همـه محاسـبات در      ي بـرا  ي فرم ـ يانرژ:  آمده است  ۱در شکل   

   کـه در همـه   يصفر در نظر گرفته شده است کـه بـا خـط قـائم            

 ـ برای ابرسلولهای بـه کـار رفتـه در ا          kری نقاط   يگ نمونه .۱جدول ن ي
  .مقاله

a نقاط ةشبک  تعداد نقاط اتمی k  ابر سلول  
161/  
541/  

1281/  

16  
54  

128  

666 ××  
444 ××  
333 ××  

222 ××  
333 ××  
444 ××  

  
کـربن  ) d(نمـودار   . شکلها وجـود دارد نـشان داده شـده اسـت          

 به کار رفتـه     ي ابرسلولها ي تمام يدهد که برا   يخالص را نشان م   
ک ي ـگر منطبـق هـستند و      يکدي حالات به دست آمده بر       يچگال

 ينمودارهـا . دي ـآ ي الکترون ولت به دست م۵ک يز نزديگاف تم 
)b ( و)c (ــه ترت ــب ــصي ــور و آلوميهايب ناخال ــني ب ــشان ي وم را ن
رنده بور  ي پذ يشود، ترازها  ي که ملاحظه م   يهمان طور . دهند يم

 کم وجود داشـته باشـند       يتوانستند در غلظتها   يوم که م  ينيو آلوم 
رنـده در   ي پذ ي درصد بـه صـورت نوارهـا       ة از مرتب  يدر غلظتها 

 پهـن بـا     نـسبتاً ک نـوار    يت  ي نوار ظرف  يي بالا ةند که در شان   يآ يم
آنچـه کـه از   . دهنـد  يلکترون ولت به دست م     ا ۱ ة از مرتب  ييپهنا

سه بـا  ي ـوم در مقاي ـنيش کربن بـا آلوم   ي آلا د احتمالاً يآ يشکل برم 
جـاد  ي اي در سـطح فرم ـ    يشتري ـ حـالات ب   يش با بور چگـال    يآلا
 در λفونـون   - الکتـرون يدگي ـم کـه جفت  ياگر فرض کن  . کند يم

 عمـدتا  RVB ةيدر نظر Jيسي مغناطيا ثابت تبادلي،  BCS ةينظر
 از بـور    ير ناخالـص  يي و با تغ   شوند  مين  يي تع يزبان کربن يتوسط م 
کنند، در آن صورت در قالب       ي نم ير قابل توجه  ييوم تغ ينيبه آلوم 

 است  ي در سطح فرم   ي حالات فاز فلز   ين چگال يه، ا يهر دو نظر  
  :کند ين ميي را تعيي گذار ابررسانايکه دما

exp ,

exp .
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ن محاسـبه آن اسـت کـه اگـر      ي ـ سـاده ا   ينيب شين پ ين اول يبنابرا
 ي دمـا  ده کننـد، احتمـالاً    ييوم آلا يني بور، با آلوم   يالماس را به جا   

≈K بالاتر از يگذار 4cTداشته باشد .  
ش يداي ـ بالا نحـوه پ ۱ از شکل ۶ و ۵ يفهايبه طور مشابه رد  

  تـروژن و فـسفر را      يش بـا ن   يرنده در اثر آلا   ي گ يص ناخال ينوارها
  

  
  
  



  ۱، شمارة نهمجلد   توسط تهي جاهاي الماسيی ابررسانايرسانايي و   ۸۷
  

  

  

  
 ۱۲۸ ةخط قرمز توپر متناظر با شبک.  درصد۶ الی ۱های مختلف با درصدهای مختلف در بازه يچگالی حالتهای محاسبه شده برای ناخالص .۱شکل
  .باشند  نقطه می۱۶ و ۵۴ی با يها ب متناظر با شبکهين به ترتين سبز و نقطه چيای است، در حالی که خط چ نقطه

  
 حـالات سـطح     ين چگـال  يشتريان، ب ين م ياما در ا  . دهند ينشان م 

 کـربن   ي جاهـا  ي متعلق بـه ته ـ    ين نوار ناخالص  يزتري و تم  يفرم
ت ي ـمز.  نـشان داده شـده اسـت       ۱شکل  ) a(است که در نمودار     

 رسانش و محـتملا ابررسـانش       ي جا برا  ي ته ياستفاده از نوارها  
 سـاخت دمـا و      ين، آن است که علاوه بر روشها      يي پا يدر دماها 

ــشار  ــ ف ــالا، م ــرژ    يب ــر ان ــط ذرات پ ــاران توس ــوان از بمب  يت
MeVE   .ز استفاده کردي ن≈20
  

  ي کولني و همبستگي نظمياثرات ب. ٣
 کـه شـرح     ي چگال ي تابع ةي بر نظر  يه مبتن يدر محاسبات اصل اول   

ال ؤس ـ) ۱: (مي ـا ه جـواب نـداد    يآن گذشت، به دو سوال اساس ـ     
 کـربن  ي مربوط بـه ناخالـص  يتالهاينخست آن است که چون ارب    

 نـوار   ي جا، پهنا  ي ته aده هستند و بسته به غلظت       يگزي جا نسبتاً
ن ير اسـت، بنـابرا    ي ـ متغ eV۱ تـا حـدود      eV از   يحاصل از کسر  

 U ي کـولن  يسه با انـرژ   ين نوارها در مقا   ي ا ي جنبش يجمله انرژ 
 ـي است و لذا اثرات همبستگ   کم اد ي ـن نوارهـا ز ي ـ در اي الکترون

ش بـور در المـاس مـورد توجـه       ي ـله در آلا  ئن مس يا. خواهد بود 
Jt مدل   يباسکاران قرار گرفته است که و       ي نظم ـي همرا با ب  −

ن چـالش   يبنـابرا . ]۹[شنهاد کـرده اسـت      يبات پ ين ترک ي ا يرا برا 
 در محاسبات   يز به نحو  يبزرگ را ن   U  آن است که اثرات    ياصل

  ي باعـث شـکافتگ    Uم بـزرگ بـودن      يم تـا مطمـئن شـو      يبگنجان
   ي غلظـت ته ـ   يستيلذا با . شود  مي ن ينوار ناخالص  ١د هابار -مات

  
  

___________________________________________ 
Mott-Hubbard .۱ 
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چگالی حالتهای متوسط و نوعی برای مدل تنگابست الماس  .۲شکل

ای متشکل از   جاها در شبکه تعداد تهیVNن شکل يدر ا. با تهی جا
  .دهد ت الماس را نشان میيون سايليک مي

  
ق يعـا - نوار متناظر با آن گذار فلـز ي که در پهنا   يا نهيجاها از کم  

تـوان   ي جاها را نم  ياما غلظت ته  . شتر باشد يدهد ب  ي م يمات رو 
: دي ـآ يش مينجا چالش دوم پ يدر ا . اد کرد يبه صورت نامحدود ز   

ون يشتر باشد، پرکولاس  ي ب ينيها از حد مع   يصاگر غلظت ناخال  ) ۲(
 ـ      ي ـ ط يدهد که در آن تمام     ي رخ م  يکوانتوم  يف کـربن در اثـر ب

  . شود ميده يگزي حاصل جاينظم
 اسـتفاده نمـوده   KPM، از روش مسئلهن  ي پرداختن به ا   يبرا

ک مدل تنگابست المـاس مطالعـه       ي را در    ي نظم يم تا اثرات ب   يا
اه و  ي س ـ fccاسـت از دو شـبکه       مدل به کار رفتـه عبـارت        . ميکن

جـاد  ي را اي الماس ـةاند تـا شـبک   که در هم فرو رفته ) A,B(د  يسف
 ـ      ١ي دوبخش ةن شبک يدر ا . کنند ر ي ـن دو ز  ي انتگرال پـرش فقـط ب
ر شـبکه را    ي ـک ز ي ـ ناصفر اسـت و پـرش داخـل          B و   A ةشبک

ن خواهـد   ي از گـراف   يم ـي تعم يا ن شبکه يچن. ميکن يصرف نظر م  
 بـه  ي در سطح فرمي حالات خطي چگال ک شبه گاف با   يبود که   

___________________________________________ 
 .۱ bipartitie 

ن ي ـف اي ـبه منظور باز کردن گـاف مناسـب در ط  . دهد يدست م 
، Bر شـبکه    ي و به ز   ∆ يونيل  يک پتانس ي،  Aر شبکه   يمدل، به ز  

  .ميکن ي اضافه م−∆ يونيل يک پتانسي
 جـا   ي ته ـ VNت با   ي سا L=610 ين محاسبات برا  يج ا ينتا

دهد کـه    ي نشان م  ٢در شکل   ) a(نمودار  .  آمده است  ٢شکل  در  
ک هزارم صفر شده   ي ة از مرتب  يدر غلظت ) نيخط چ (پارامتر نظم   

ده يــگزيجــاد شــده بلافاصــله جاي اي ناخالــصياسـت و حالتهــا 
 ٥ کـه در غلظـت       شـود   مـي ده  ي ـشکل د ) b(در نمودار   . اند شده

ده ي ـگزيز شروع بـه جا    يف الماس ن  ي ط ي پر انرژ  يهزارم بخشها 
شکل ) c( که از نمودار     يز همان طور  يت ن يدر نها . کنند يشدن م 

3106داســت در يپ −×≈
L

NVــ طي تمــام ف المــاس در حــال ي
 ي کوانتـوم  ٢تـراوش  رخ دادن    يده شدن است که به معنا     يگزيجا

 يست رسانش فلز  ي قادر ن  ن مدل ساده انگارانه فوق    يبنابرا. است
  .ف کندي را توص%٦م ي در رژي فلزي نوار ناخالصيريگ و شکل

 ـ يان وارد نـشده اسـت، همبـستگ       ي ـن م ي ـآنچه کـه در ا     ن ي ب
، ) جاهـا  يته ـ(ها  ياد شـدن غلظـت ناخالـص      يبا ز . هاستيناخالص

 بـا   يکننـد و نـوار     ي م ـ ي شروع به همپوشان   ي نا خالص  يتالهايارب
 درصـد را بـه دسـت    ٦ غلظـت  يک الکترون ولـت بـرا    ي يپهنا

نکـه در   يامـا علـت ا    .  قابل مشاهده است   ١دهند که در شکل      يم
 يرد آن است که همپوشـان     يگ ي شکل نم  ين نوار پهن  ي چن ٢شکل  

 در مـدل تنگابـست بـه کـار رفتـه در             ي ناخالـص  يتالهـا ين ارب يب
  .محاسبه ما در نظر گرفته نشده است

  
   يگير نتيجه. ۴

 جاهـا در    يجـاد ته ـ  يدهد کـه ا    ين م ه ما نشا  يمحاسبات اصل اول  
ش بـا   ي ـ از حدود چنـد درصـد، بهتـر از آلا          ييالماس در غلظتها  
 ي همجـوار بـا کــربن قـادر اسـت نـوار انــرژ     يعناصـر سـتونها  

.  شـود يتواند منجر بـه رسـانش فلـز     يجاد کند که م   ي ا يناخالص
 کـربن وجـود     ي جاها ين ته ي ب يگونه همبستگ  چين اگر ه  يهمچن

  .گردند يده ميگزيع جاي به وجود آمده سرينداشته باشد حالتها
  

___________________________________________ 
.۲  Percolation 



  ۱، شمارة نهمجلد   توسط تهي جاهاي الماسيی ابررسانايرسانايي و   ۸۹
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