
۱۳۹۵بهار ، ۱، شمارة ۱۶ران، جلد يك ايزيمجلة پژوهش ف

)۰،۹(گاليوم آرسنايد زيگزاگ ةنانولوليخواص مغناطيس
با عناصر واسطهيافتهآلايش

يطيبه مولاروو يرضا فتح
شاهرود، شاهروديک، دانشگاه صنعتيزيفةدانشکد

)۱۰/۹/۱۳۹۴ييافت نسخة نهاي؛ در۲۲/۷/۱۳۹۳افت مقالهي(در
دهيچك
Sc, Ti, Cr, Mn )ةدرصد عناصر واسط۱۱/۱۱با يافتهآلايشخالص و GaAs)۰،۹(گزاگ يزةنانولوليسيو مغناطين پژوهش خواص الکترونيدر ا

, Fe, Co, Ni)يموضـع يب چگـال ي ـو تقريچگـال يتـابع ةيافت نظريک، با استفاده از رهيت دور و نزديدر دو وضعLDA   يتوسـط کـد محاسـبات
SIESTA۰،۹(گزاگ ين است که نانولوله خالص زياةنشان دهنديمطالعه شده است. ساختار نوار(GaAsيبا گاف نوارغيرمغناطيسييرسانانيم

ت يت دور و کـرم در وضـع  يس در وضـع يرومغنـاط فوم در فـاز  يگاليهاگاهين شده در جايگزيدرصد آهن و منگنز جا۱۱/۱۱ش يم است.آلايمستق
يانرژيترازهاينياست. ساختار منحصر به فرد قطبش اسپينيدرصد قطبش اسپ۱۰۰با فلزينيمت يخاصةس نشان دهنديک حالت فرومغناطينزد

تواند يق مين تحقيج حاصل از اي. نتاشودميه آن مربوط يهمسايدهايآرسناp۴تاليعناصر واسطه و اوربd۳ترازيهاتالين اوربيبيدشدگيبريبه ه
GaAsيهانانولولهن پژوهش، يج حاصله از ايد واقع گردد. با توجه به نتايق شده مفيرقيسيمغناطيهارسانانيمينده رويآيجهت مطالعات تجرب

.شودميشنهاد يپترونيکياسپينمناسب جهت کاربرد در قطعات يدايبا عناصر واسطه، به عنوان کانديافتهآلايش

، فلزات واسطهيچگاليتابعةيک، نظريتروننيق شده، اسپيرقيسيمغناطيرسانانيمد، يوم آرسنايگالةنانولول:يديكليهاواژه

مقدمه.۱
تي ـفيککـه جامدحالتيکيالکترونليوسايبراتقاضاشيافزا
باشـد داشـته موجوديهانمونهبهنسبتيشتريبسرعتوبهتر

ازاسـتفاده بـا .اسـت شـده ديآرسـنا وميگالبهاديزتوجهسبب

يک ـيالکترونقطعـات وهـا اسـباب ازياريبس ـد،يآرسـنا وميگال
. کننـد کـار يخـوب بـه ط،يشـرا نيترسختونيبدتردرقادرند

اد،ي ـزيدماهـا درآنخوبييکاراوتابشبرابردرآنمقاومت
درکهامروزهيآورفنيکاربردهاازياريبسدرراآنازاستفاده
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ريپـذ امکـان کننـد، يم ـيبـاز ياساسنقشفضاايجاعاملآنها
يطراح ـ،مادهنيادرهاالکتروناديزاريبستحرک. استساخته

سـاخته ممکـن راآمـدتر کـار وعتريسـر يهارايانهابرساختو
 ـامطمئنـاً . است قطعـات يبـرا کـه داردييهـا يژگ ـيومـاده ني

ــنمــورديامــروزيکــيالکترون ــا.اســتازي ــهتوجــهب ــدب رون
يفنـاور عرصـه بـه ورودباويکيالکترونقطعاتيسازکوچک

ويعلم ـقـات يتحقويدي ـتولعيصـنا ر،ي ـاخيهـا دههدرنانو
اسـت کـرده دايپسوقموادينانوساختارهاسمتبهيدانشگاه

يمسـتثن قاعـده نياازهمIII-Vگروهباتيترکتياکثر. ]۱-۳[
صـورت بـه بـات، يترکنياينانوساختارهايبررسيبراونبوده
يعيوس ـفي ـاست. طشدهانجامياديزيکارهايتجربوينظر

) يس ـيمغناطيهـا اتـم (واسطهعناصرشيآلابارسانانيممواداز
يهارســانانــيمبعنــوانعمومــاًرامــوادنيــاکــهدارنــد،وجــود
يفراوانيايمزاچه]. اگر۷-۴[شناسنديمDMSقيرقيسيمغناط

وجـود کي ـتروننياسـپ يکاربردهـا درهارسانانيماستفادةيبرا
بـات يترکانتخـاب يچگـونگ جملهازيفراوانمسائلامادارند،

تماميکلطوربهرايز. داردوجودهارسانانيمدريسيمغناطمواد
اني ـجرجـاد يالي ـدلنيهم ـبه. هستنديسيرمغناطيغهارسانانيم
ني ـاحـل يبـرا ن،يمحقق ـ. باشـد يممشکلموادنيادرينياسپ

يعن ـييس ـيمغناطموادشيآلابارسانانيمموادبيترکازمشکل
.]۱۳-۸[کننديماستفادههاDMSهمان

روش محاسبات. ۲
يافتهآلايشد يوم آرسنايت گاليارائه شده و اهمةبا توجه به مقدم

يخـواص الکترون ـ ين پژوهش به بررس ـيبا عناصر واسطه، در ا
و خـواص  يو کليجزئيهاحالتيو چگالير ساختار نوارينظ

يافتـه آلايـش و خالصGaAs)۰،۹گزاگ (يزةنانولوليسيمغناط
 ـبـا آلا (TM)١يفلـز ةبا عناصر واسط ت يدر دو وضـع %۱۱ش ي

س يفرومغنــاطس و پــاديک و دور در دو حالــت فرومغنــاطيــنزد
يتـابع ةي ـافـت نظر يرهي. محاسـبات بـر مبنـا   شـود ميپرداخته 

ب يــبراســاس تقر]SIESTA]۱۴)، توســط کــد DFT(يچگــال
از يتبـادل -يبسـتگ تابع هـم يل انجام شده است. برايپتانسشبه

____________________________________________

1. Transition Metals

٢يکپرل ـ-توسط آلدر]CA-LDA(]۱۵(يموضعيب چگاليتقر

 ـپاةاستفاده شده است. مجموع ـ ]DZP،(]۱(هـا بـه صـورت    هي
و تعـداد  Ry۵۰۰يق ـيحقيفضايبندقطع به جهت مشيانرژ

ــراkنقــاط ــدمــشيب ــيبن ــراياول برةمنطق ــوئن ب ــيل ةنمون
در ۱×۱×۵۰برابريافتهآلايشيهانمونهيو برا۱×۱×۱۰۰خالص

 ـينانولوله در نظر گرفته شده است. يمحوريراستا واحـد  ةاخت
Gaاتـم  يکه بـرا است،Asاتم۱۸و Gaاتم ۱۸يخالص دارا

بـه عنـوان   ۳p۴۲S۴شي ـآراAsاتـم  يو برا۱p۴۲S۴۱۰d۳ش يآرا
. در حضـور  انـد شـده ت در نظـر گرفتـه   ي ـظرفةيلايهاتالياورب

کـه  Asاتـم  Ga ،۱۸اتم۱۶:استاتم ۳۶سلول شامليناخالص
اشـغال  يس ـيمغناطيناخالصدوش يآلا%۱۱را با Gaگاه يجادو

 ـينانولولـه  يادورهري ـغياند. در دو راستاکرده يهـا راسـتا يعن
aوb ن ي ـدر اکنشبرهمم تا از يادادهءآنگستروم خلا۱۰حدود

ب ي ـواهلش ساختار از روش تقريراستاها صرف نظر شود. برا
-هلمـن ين اتميبيروهايکه نيي) تا جاLDA(يموضعيچگال

/من کمتر ازيفا eV/A
00 م. ابتـدا بحـث   ي ـاشوند، بهره بـرده 005
)۱۸As۱۸Ga)۰،۹خــالصلولـة ج نانوينتـا يخـود را بـا بررس ــ 

ن ي ـدهد کـه ا يمحاسبات نشان مم. يکنيالف) شروع م(۱شکل 
در يگـاف يم، با انـرژ يمستقيبا گاف نواررسانانيمک ينانولوله 
د اطـراف خـود   يبا سه آرسناGa. هر اتم باشدميeV۵/۱حدود 

د اطـراف  يآرسـنا ۲بـا  Ga-Asونـد يوند برقرار کرده که طول پيپ
باشـد. يآنگسـتروم م ـ ۳۹/۲يگـر يآنگستروم و بـا د ۳۸/۲خود 

ينترنت ـياگاهيپاپروژهنيادررفتهکاره بيهاليپتانسهشبخذأم
SIESTA،ــهاســت ــاليپتانســشــبهازSIESTAکــددرک يه

].۱۷و۱۶[شوديماستفادهنيمارت-ريترول

ج يبحث و نتا. ۳
آن ةس ـيهـا و مقا اتميکليهاحالتيچگالتجزيه و تحليلياز رو

ينوارهـا يريگدر شکليشتريها نقش ببرد که کدام اتميتوان پيم
سـهم  تـوان  ين م ـياند و همچن ـت و رسانش) داشتهي(نوار ظرفيانرژ
را مشــخص يانــرژينوارهــايريــگدر شــکلآنهــايتــالياورب

____________________________________________

2. Alder - Ceperley
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ب) (،خـالص ةالف) ياخت ـ(–GaAs)۹,۰(ةساختار نانولول.۱شکل 
، هـم در وضـعيت نزديـک بـه   ياخته در حضور ناخالصي آلاييده شده

در وضعيت دور.ج) ياخته در حضور ناخالصي آلاييده شده(

GaAsهاي خالص زيگزاگ الف) ساختار نواري نانولوله(.۲شکل 

هاي کل.ب) چگالي حالت(

(الـف)  ۲هاي جزئي محاسبه شده در شکل چگالي حالتنمود.
نظر گرفته شـده اسـت،   p۴-Asو p۴-Gaهاي که فقط اوربيتال

ين بـالا و چگــال يمثبـت، مربـوط بـه اسـپ    يهـا حالـت يچگـال 
ة. در نانولول ـهسـتند ن يين پـا ي، مربوط بـه اسـپ  يمنفيهاحالت

حالـت  ين بـرا يين پـا ين بالا و اسـپ ي، نمودار اسپGaAsخالص 
کـاملاً ،در آن صـورت نگرفتـه اسـت   يش ـيچ آلايخالص که ه ـ

مشـاهده نشـده و   ينيچ قطـبش اسـپ  يجه ه ـيمتقارن بوده و در نت
دهد. ياز خود نشان نميسيچ خصلت مغناطيما هلولةنانو

الـف)  (۱ة خـالص شـکل  در نمونيساختار نواريبا بررس
و )م بودنيرمستقيا غيم ي(مستقيتوان از مقدار گاف نواريز مين

آنهـا مربوط به يکيزياز خواص فياريکه بس،رات آنييروند تغ
قابـل توجـه اسـت کـه در     .آوردبـه دسـت  ياطلاعـات ،شوديم

ش طـول نانولولـه   يافـزا يدر راستاzمورد نظر جهت يهاشکل
. اسـت ش قطر نانولولـه  يافزايدر راستاyو xاست و دو جهت

گـاف  ةاندازيداراGaAsگزاگ يزةب) نانولول(۲مطابق شکل 
ن در ي ـباشد و علاوه بر ايم ميصورت مستقه و بeV۵/۱ينوار

ت تـراز  ي ـانگر موقعي ـصفر بي، سطح انرژيساختار نوارنمودار
م نشان داده شده اسـت. در  يمستقيبا خط افقباشد که يميفرم
ها بـا هـم برابـر    ها و حفرهالکترونيکه چگاليذاتيهارسانانيم

ت و نـوار  ي ـن نوار ظرفيبيدر وسط گاف نوارياست، تراز فرم
يکــه چگــال،nنــوع يرســانانــيمرد. در يــگيرســانش قــرار مــ

به نـوار رسـانش و   يتراز فرماست،ها شتر از حفرهيها بالکترون
هـا  شـتر از الکتـرون  يها بحفرهيکه چگالpنوعيهارسانانيمدر 

د. با توجـه بـه   شويتر مکيت نزديبه نوار ظرفي، تراز فرماست

م کـه در  ين هسـت ي ـگزاگ، شاهد ايزيهانانولولهيساختار نوار
(رفتـار  يک تـراز فرم ـ ي ـت نزدي ـظرفيقطرها نوارهايک سري

يک به تراز فرميرسانش نزديگر نوارهايدي)، و در برخpنوع
از اثر قطر ويتواند ناشين ميرند که ايگي)، قرار مn(رفتار نوع 

. ]۱۸[باشديتالياوربيدشدگيبريآن در هتأثيرنانولوله و يانحنا
د يوم با سه اتـم آرسـنا  يک اتم گالين يبةدر حالت خالص فاصل

باشد کـه  يگستروم مآن۳۹/۲و ۳۸/۲، ۳۸/۲ب يترته مجاورش ب
ةدر نانولولAsو Gaن يوند بين طول پيانگيتوان به صورت ميم

ــالص  ــتاور   ۳۸/۲را GaAsخ ــت. گش ــر گرف ــتروم در نظ آنگس
کليسيمغناط Bـ  صـفر  )۰،۹(خـالص ةدر ساختار نانولول
و سـهم  بـوده بـودن سـاختار   يس ـيرمغناطيکه نشـان از غ است،
 Bبرابر و با علامت مخالف يد مقداريوم و آرسنايگاليبرا
ل ي ـز بـه دل ي ـن نيين بالا و پايهر دو اسپيگاف براي، انرژاست

ک مقـدار خواهنـد   ي ـ)۰،۹(خالصةبودن نانولولغيرمغناطيسي
وم و يس سهم گـال يس کل ، گشتاور مغناطيداشت .گشتاور مغناط

ن، يين بـالا و پـا  يدر دو حالت اسـپ يگاف نوارةاندازد ، يآرسنا
آورده شده است.  ۱جدولدريطول نانولوله و رفتار ناخالص

 ـبا آلا ۳(شـکل (Ti) و)الـف (۳(شـکل Scش دو عنصـر ي
در دو مغنــاطيسفروو پــادمغنــاطيسفرويهــادر حالــت))ب(

 ـي ـز شـاهد  ي ـک و دور نيت نزديوضع در دسـتگاه  ينظم ـيک ب
قطـر نانولولـه   يده شدن ساختار در راسـتا يم که باعث کشيهست

TiوScيمختلـف اتم ـ يهـا ل شـعاع ي ـن امر به دليشود و ايم

 ـييتغGaيت انتخـاب يکردن در موقعياست که با جانشان را يرات
 ــ ــال م ــتگاه اعم ــه يدر دس ــاختار ب ــد و س ــکن ــه ــريم م .زدي

(ب))(الف
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(ب)(الف)
مغنـاطيس  فرودر حالـت  در وضعيت نزديـک Tiو Scدر حضور ناخالصي ۱×۱×۳ابرسلولالف)(،GaAs)۰،۹(ةنانولولةساختار بهينه شد.۳شکل 

)FM) ((در حضور ناخالصي۱×۱×۳ابرسلولبSc وTiمغنـاطيس  در حالت فرودوردر وضعيت)FM.(      هـاي  قابـل توجـه اسـت کـه بـراي حالـت
.) در شکل آورده شده استFM(مغناطيس ) ساختارها شبيه به هم بوده و فقط ساختارهاي حالت فروAFM(مغناطيس فرو) و پادFM(مغناطيس فرو

گاف نواري در دو حالت اسپين بالا و پـايين، طـول نانولولـه و رفتـار الکتريکـي      ةگشتاور مغناطيس کل و سهم گاليوم و آرسنايد ، انداز.۱جدول 
گاليوم آرسنايد.)۰،۹(خالص ةنانولول

ساختار
انرژي گاف اسپين 

(eV)بالا

اسپين انرژي گاف
(eV)پايين

(eV)انرژي کل Bگاليوم Bآرسنايد Bکل
رفتار 

الکترونيکي
)۰،۹(خالص  ۵/۱ ۵/۱ ۳۳/۳۵۶۱۲ - ۰۰۸/۰+ ۰۰۸/۰- ۰ رسانانيم

فرومغنــاطيس) و پــاد FM(فرومغنــاطيسهــاي ( بــراي حالــت
)AFMاند که فقط ها شبيه به هم بوده) اشکال ساختاري نانولوله

(الـف)  ۳) در (شکل FM(فرومغناطيساشکال مربوط به حالت 
آورده شده است.Tiو Scهر دو عنصر و (ب)) براي 

هـاي  هـاي نمونـه  حالـت با توجـه بـه بررسـي نمـودار چگـالي      
سيفاز فرومغنـاط %۱۱/۱۱) ۴ک (شکليت نزديدر وضعيافتهآلايش

،Cr،Mn،Ti(ش ي ـس بـا آلا يفرومغنـاط فاز پـاد %۱۱/۱۱) ۵و (شکل
Ni،Sc،Fe ،Co( و ن بـالا ياسـپ يهاک عدم تقارن در حالتيشاهد
ن عدم تقـارن بـا توجـه بـه     يم. ايهستين اطراف تراز فرميين پاياسپ

. بـا  اسـت ينيک قطـبش اسـپ  يجاد يگر اانيجاد شده بيايگشتاورها
ب در دو حالـت  ي ـترته ) ب)الف(۵و ۴(شکل Scش دادن عنصريآلا

ل ي ـبـه دل ،ديوم آرسنايگاليرسانانيمس يس و پادفرومغناطيفرومغناط
يس ـيرمغناطيو داشـتن تقـارن کامـل غ   يتراز فرم ـنداشتن حالت در 

ــ ــرا يم ــد، ب ــر يباش ــکل Tiعنص ــ) ن)ب(۵و۴(ش ــت ي ز در حال
و عـدم تقـارن   يل نداشـتن حالـت در تـراز فرم ـ   يبه دلفرومغناطيس

ق شـده  ي ـرقيس ـيمغناطيرسـانا نيمن يين پاين بالا با اسپيمناسب اسپ
را فلـزي نـيم ) رفتـار  )ج(۴(شـکل  Crعنصـر  يم داشت، برايخواه

،حالـت اسـت  يداراين بالا در تراز فرم ـياسپيم که برايشاهد هست
ــال ــپ يدر ح ــه در اس ــايک ــيين پ ــالتين ه ــداريچ ح ــاز ين م، در ف

م ينـدار يدر تراز فرم ـيچ حالتيز هي) ن)ج(۵(شکل فرومغناطيسپاد
ن نشـان از  يين بـالا و پـا  يهـا در اسـپ  ل متقارن بـودن حالـت  يو به دل

) )د(۴(شــکل Mnعنصــر ياســت.برايســيرمغناطيغيرســانانــيم
يبـرا يس ـياز آن است که رفتار دسـتگاه در حالـت فرومغناط  يحاک
رمتقـارن  يو غوجـود نداشـته  يحالتين در تراز فرميين بالا و پاياسپ

کـه  يدر حـال ،اشاره داردرسانانيمبودن يسيباشد که به مغناطيز مين
دا ي ـپيس ـيرمغناطيتار فلـز غ )، رف)د(۴(شکل مغناطيس حالت پادفرو

ين دارايين پـا يو اسـپ ن بـالا ياسـپ يچون در تـراز فرم ـ .کرده است
هــر دو يز بــرايــ) ن)ه(۵و۴(شــکل Feعنصــر باشــد.يحالــت مــ

يبـــه رفتارهـــا مغنـــاطيسفروو پـــادمغنـــاطيسحالـــت فرو
ــيمغناط ــيرمغناطيو غيسـ ــاره يسـ ــر  اشـ ــراي عنصـ Coدارد. بـ
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و يکل ـيهـا حالـت يچگـال (رنگی در نسخة الکترونيکـي)  .۴شکل 
ش يآلا%۱۱/۱۱عناصر واسطه با d۳د و يآرسناp۴تال يسهم اوربيجزئ

ب)(،Scالـف) (ي) براFM(فرومغناطيسک حالت يت نزديدر وضع
Ti،)(جCr،)(دMn) ،ه(Fe،)(وCoو)(زNi.

هـاي کلـي و   حالـت چگـالي  (رنگی در نسخة الکترونيکـي)  .۵شکل 
آلايش %۱۱/۱۱عناصر واسطه با d۳آرسنايد و p۴جزئي سهم اوربيتال 

،Scالـف) ) بـراي ( AFM(فرومغنـاطيس در وضعيت نزديک حالت پاد
.Niز)(وCoو)(،Fe)ه، (Mnد)(،Crج)(،Tiب)(

را بـه صـورت   (و)) که فرومغناطيس بودن فاز، سـاختار مـا   ۴(شکل 
(و)) ساختار مـا را بـه   ۵فرومغناطيس (شکل فلز مغناطيسي و فاز پاد

که در فلز مغناطيسي تقـارن  ،دهدصورت فلز غيرمغناطيسي نشان مي
اسپين پايين و اسپين بالا است و در تراز فرمي نيز حالت وجـود  بين 

بـراي تمـامي عناصـر واسـطه     مغناطيسفرودر حالي که در حالت پاد
ز ي ـن نييپـا يهـا نيبالا و اسپيهانياسپيتقارن براوضعيت دور، در 

۷) و (شـکل  )الـف (۶(شکل Scش دادن عنصر يمشهود است. با آلا
يرسـانا نـيم شاهد مغناطيسفروو پادمغناطيس) در حالت فرو)الف(

ب) (۷کل ب) و ش ـ(۶شـکل  Tiعنصر يبرا.ميهستغيرمغناطيسي
 ـفرومغنـاطيس و پـاد فرومغنـاطيس دو حالت يبرا ب شـاهد  ي ـترته ب

م و در مـورد عنصـر   يهسـت رسانانيمبودن يسيرمغناطيو غيسيمغناط
Cr فرومغنــاطيسيهــاج) در حالــت(۷شــکل ج) و (۶شــکل

يرسـانا نـيم و يس ـيفلـز مغناط يب رفتارهايترته بفرومغناطيسوپاد
د) (۶شـکل  Mnدر مـورد عنصـر   . کنيممشاهده میرا غيرمغناطيسي

 ـفرومغناطيسز در حالت يد) ن(۷و شکل  فلـز و در حالـت   ميرفتار ن
ه) و (۶شـکل  .ميرا شاهد هسـت يسيرفتار فلز مغناطفرومغناطيسپاد

بـودن  يس ـيرمغناطيو غيس ـيگـر مغناط انيب بيترته ز بيه) ن(۷شکل 
۷و) و شـکل  (۶شـکل  ، در اسـت Feش عنصر يفلز مورد نظر با آلا

شـاهد  فرومغناطيسو پادفرومغناطيسدر دو فاز Coعنصريو) برا(
نمـودار  ي. با بررس ـهستيمرسانانيمبودن يسيرمغناطيو غيسيمغناط
هـا کـاملاً مشـخص اسـت کـه      ن نمونـه ي ـايجزئيهاحالتيچگال

ــتريب ــت يش ــهم در حال ــان س ــيه  ــيايقطبش ــده ناش ــاد ش از يج
. سـت آنهااطراف يهاp۴-Asو d۳-TMن يبيتالياوربيدشدگيبريه

با عناصر مختلف، متفـاوت اسـت.   شيدر آلايدشدگيبرين هيسهم ا
ت و سـهم  ي ـدر نـوار ظرف CoوCrشـتر  يتوان به سـهم ب يمياز طرف

Fe،Sc،TiوMn.در نوار رسانش اشاره کرد
ــاز   ــر دو ف ــراي ه ــاطيسب ــادفرومغن ــو پ در دو يفرومغناطيس

(GaTMAs)وضعيت دور و نزديک، گشتاور مغناطيسي کل سـاختار  
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و يکل ـيهـا حالـت يچگـال (رنگی در نسخة الکترونيکـي)  .۶شکل 
ش ي ـآلا%۱۱/۱۱عناصر واسطه باd۳د و يآرسناp۴تال يسهم اوربيجزئ

،Tiب)(،Scالف)(يبرا)FM(فرومغناطيست دور، حالت يدر وضع
.Coو)(وFeه)(،Mnد)، (Crج)(

و يکل ـيهـا حالـت يچگـال (رنگی در نسخة الکترونيکـي)  .۷شکل 
ش يآلا%۱۱/۱۱عناصر واسطه با d۳د و يآرسناp۴تال يسهم اوربيجزئ

ب)(،Scالف)(ي) براAFM(فرومغناطيست دور، حالت پاديدر وضع
Ti،)(جCr) ،(دMn،)(هFe،) و)وCo.

به ازاي هر اتم در ايـن  (TM)سهم گشتاور مغناطيسي عناصر واسطه 
هـا  گشتاور کل، سهم گاليوم، سهم آرسـنايد ، فاصـلة بـين ناخالصـي    

پس از آلايش، اندازة گاف نواري در دو حالت اسـپين بـالا و پـايين،    
هـاي  ، فاز پايدار مغناطيسي و مقادير انرژي کـل حالـت  طول نانولوله

مقايسه شـده  خلاصه و۳و ۲محاسبه شده و در جداول يافتهآلايش
هـاي  کـه حاصـل جمـع گشـتاور اتـم     (است. گشتاور کل ساختار

و سـهم گشـتاور   Bباشـد مـي (گاليوم و آرسنايد و فلز واسطه) 
واسـطه بـراي هـر دو فـاز فرومغنـاطيس و      هاي عناصرجزئي اتم

و ۲در هر دو وضعيت نزديک و دور در جـداول  فرومغناطيسپاد
ــاز ۹و ۸گــزارش و در شــکل هــاي ۳ رســم شــده اســت. در ف

فرومغناطيسـي بيشـترين سـهم در گشـتاور کلـي ايجـاد شـده در        
۲جـدول . در اسـت ها TMساختار، ناشي از گشتاورهاي موضعي 

شـاهد افـزايش   Mnبـه سـمت   Crاز طيسفرومغنـا براي حالـت  
شـاهد کـاهش آن   Coبه سـمت  Mnگشتاور مغناطيسي کل و از

بيشترين مقدار گشتاور مغناطيسـي را در بـين ديگـر    Mnهستيم، 
پـر بـودن   ) و اين به دليل نيمـه )الف(۸(شکل عناصر واسطه دارد

بـا  يهـا ن حالـت فقـط حالـت   يباشد چون که در ايآن مd۳ةيلا
گشـتاور کـل  يو بـرا ،مي ـن بـالا دار يا فقط با اسپين و ييپان ياسپ
Bمذکور، بـاز هـم عنصـر    ةن عناصر واسطيدر بMnن يشـتر يب

اطـراف آن دارد. از  يدهايسهم آرسـنا يريپذتأثيرل يسهم را به دل
 ـ Mnش دادن دو عنصـر  ي ـن عناصـر واسـطه بـا آلا   يب ةبـه نانولول

ــالص ــت GaAsخ ــاطيسدر دو حال ــاطيسو پادفرومغن ، فرومغن
که در حالت ،ميش شده هستين دو عنصر آلايبةر فاصلييشاهد تغ

 ـ فرومغناطيسپاد نسـبت بـه   يافتـه آلايـش ن دو عنصـر  يفواصـل ب
ــاطيس ــدول يبفرومغن ــت. در ج ــده اس ــتر ش ــرا۳ش ــت يب حال
يسيش گشتاور مغناطيشاهد افزاFeبه سمت Scاز فرومغناطيس

زيــنMnم، يهســتشــاهد کــاهش آنCoبــه ســمت Feازکــل و 
 ـ يشتريب ۹(شـکل  گـر عناصـر واسـطه دارد   ين دين مقـدار را در ب
ن عناصـر واسـطه مـذکور،    يدر بBگشتاورِ کلي) و برا)الف(

اطـراف آن  يدهايل آرسـنا ي ـن سهم را بـه دل يشتريز بينFeعنصر 
ةبه نانولولCrش دادن دو عنصر يآلان عناصر واسطه باياز بدارد.

و فرومغنـــــــــاطيسدر دو فـــــــــاز GaAsخـــــــــالص
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(ب)(الف)
GaTMAsگشتاور کل ساختار (رنگی در نسخة الکترونيکي) .۸شکل 

( )B و سهم گشتاور اتم اول و دوم( )B   عناصـر واسـطه در دو
در وضعيت نزديک.فرومغناطيسب) پاد(فرومغناطيسالف) (حالت 

(ب)(الف)
GaTMAsگشتاور کل ساختار (رنگی در نسخة الکترونيکي) .۹شکل 

( )B و سهم گشتاور اتم اول و دوم( )B   عناصـر واسـطه در دو
در وضعيت دور.فرومغناطيسب) پاد(فرومغناطيسالف) (حالت 

يهـا س عناصر واسطه و اتمي، سهم گشتاور مغناطفرومغناطيسو پادفرومغناطيسدر دو حالت (GaTMAs)ساختارس کليگشتاور مغناط.۲جدول 
ن، طـول نانولولـه و رفتـار    يين بـالا و پـا  يدر دو حالت اسـپ يگاف نوارةش، اندازيها پس از آلاين ناخالصيد در ساختار، فاصله بيوم و آرسنايگال

ک.يت نزديدر وضعفرومغناطيسو پادفرومغناطيسدر دو حالت يسيدار مغناطيو فاز پايکيالکتر
فاز Sc Ti Cr Mn Fe Co Ni

dTM-TM
(Å)

FM
AFM

۷۵/۳
۷۲/۳

۹۳/۳
۲۹/۳

۵۳/۳
۲۶/۳

۹۹/۲
۴/۱

۷۳/۲
۵۵/۳

۱۶/۳
۵۹/۳

۶۷/۲
۵۷/۲

طول نانولوله
(Å)

FM
AFM

۴۸/۶
۴۹/۶

۷۳/۶
۵۳/۶

۷۵/۶
۷۶/۶

۸۱/۶
۷۱/۶

۷۵/۶
۷۲/۶

۷۴/۶
۷۳/۶

۷۱/۶
۵۶/۶

گشتاور گاليوم
( )B

FM
AFM

۰
.

۰۵/۰
۰۱/۰-

۲۲/۰-
۰۰۵/۰-

۱۲/۰
۰۰۱/۰-

۲۵/۰
۰۰۱/۰

۰۴/۰
۰۹/۰-

۰
۰

گشتاورآرسنايد
( )B

FM
AFM

۰
۰

۰۰۸/۱-
۰۲۱/۰-

۴۵/۲-
۰۰۵/۰

۰۹/۰
۰۰۱/۰-

۳۷/۰
۰۰۲/۰-

۰۵/۰
۰۰۱/۰

۰
۰

اتم اول(TM)گشتاورناخالصي FM
AFM

۰
۰

۴۷/۱
۴۷/۱-

۳۶/۴
۴۶/۴-

۸۹/۴
۸۳/۴-

۶۸/۳
۸۴/۳-

۵۷/۱
۰۳/۲-

۰
۰

اتم دوم(TM)گشتاورناخالصي FM
AFM

۰
۰

۴۷/۱
۵/۱

۳۶/۴
۴۶/۴

۸۹/۴
۸۳/۴

۶۸/۳
۸۴/۳

۵۷/۱
۰۳/۲

۰
۰۰۱/۰

)ساختارگشتاورکل )B(GaTMAs) FM
AFM

۰
۰

۹۹/۱
۰۰۴/۰-

۰۵/۶
۰

۰۰۳/۱۰
۰۰۲/۰-

۰۰۲/۸
۰۰۱/۰-

۲۴۷/۳
۰۸۹/۰-

۰
۰۰۱/۰

)eV(بالايگاف نوار FM
AFM

۱۵/۱
۱۵/۱

۴۸/۰
۴۷/۰

۰
۳۲/۰

۳۷/۱
۰

۳۳/۱
۸/۰

۰
۱۲/۰

۰
۲۲/۰

)eV(پايينينوارگاف FM
AFM

۱۵/۱
۱۵/۱

۴/۱
۴۷/۰

۴۲/۱
۳۲/۰

۴۴/۱
۰

۴۴/۰
۸/۰

۰
۱۴/۰

۰
۲۲/۰

رفتار الکتريکي FM
AFM

NMS
NMS

DMS
NMS

HM
NMS

DMS
NMM

DMS
NMS

MM
NMS

NMM
NMS

(eV)اختلاف انرژي

EAFM-EFM
____ ۰۱۱/۰ ۵۰۳/۱- ۰۴۲/۰ ۱۷۸/۱ ۱۸۹/۰- ۰۷/۰- ۷۴/۰

مغناطيسيفاز پايدار ____ FM AFM FM FM AFM AFM FM

علائم اختصاري در جدول فوق بيانگر:
NMSرساناي غيرمغناطيسينيم

DMS:شدهرساناي مغناطيسي رقيقنيم

MMمغناطيسي: فلز
NMM:فلز غيرمغناطيسي

HMاست.: نيم فلز
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يهـا اتمس عناصر واسطه و ي، سهم گشتاور مغناطفرومغناطيسو پادفرومغناطيسدر دو حالت (GaTMAs)س کل ساختار يگشتاور مغناط.۳جدول 
ن، طـول نانولولـه و رفتـار    ييبـالا و پـا  ن يدر دو حالت اسـپ يگاف نوارةش، اندازيها پس از آلاين ناخالصيبةد در ساختار، فاصليوم و آرسنايگال

ت دور.يدر وضعفرومغناطيسو پادفرومغناطيسدر دو حالت يسيدار مغناطيو فاز پايکيالکتر
فاز Sc Ti Cr Mn Fe Co

dTM-TM
(Å)

FM
AFM

۳۰/۴
۲۸/۴

۳۱/۴
۳۸/۴

۵۳/۴
۰۳/۶

۷۱/۶
۶۱/۶

۵۴/۶
۵۲/۶

۶۶/۶
۷۳/۶

طول نانولوله
(Å)

FM
AFM

۵۳/۶
۵۴/۶

۵۹/۶
۶۴/۶

۶۷/۶
۷۵/۶

۷۳/۶
۷۵/۶

۷۷/۶
۷۷/۶

۷۱/۶
۷۱/۶

وميگشتاور گال
( )B

FM
AFM

۰
۰

۰۲/۰
۰

۳۲/۰-
۰۰۱/۰-

۰۱/۰
۰۰۱/۰-

۶۵/۰
۰

۴۵/۰
۰

ديگشتاورآرسنا
( )B

FM
AFM

۰
۰

۰۳/۱-
۰

۹/۱ -
۰

۵۶/۱-
۰۰۵/۰

۴۲/۱
۰

۸۹/۰
۰۰۱/۰-

(TM)يگشتاورناخالص

اتم اول
FM

AFM

۰
۰

۵/۱
۰

۴۴/۴
۳۶/۴-

۸۱/۴
۸۱/۴-

۹۴/۳
۹۲/۳-

۳۱/۲
۳۴/۲-

(TM)يگشتاورناخالص

اتم دوم
FM

AFM

۰
۰

۵/۱
۰

۴۳/۴
۳۶/۴

۸۱/۴
۸۱/۴

۹۴/۳
۹۲/۳

۳۱/۲
۳۴/۲

)گشتاورکل  )B FM
AFM

۰
۰

۹۹/۱
۰

۶۵۱/۶
۰۰۰۲/۰

۰۶/۸
۰۰۴/۰

۹۶/۹
۰

۹۷/۵
۰۰۱/۰-

)eV(بالايگاف نوار FM
AFM

۷۱/۰
۷۱/۰

۱۵/۰
۱۶/۱

۰
۱۶/۰

۴۹/۱
۰

۶۶/۰
۳/۰

۰
۰

)eV(نييپاينوارگاف FM
AFM

۷۱/۰
۷۱/۰

۹۷/۰
۱۶/۱

۰
۱۶/۰

۰
۰

۰
۳/۰

۰
۰

يکيرفتار الکتر FM
AFM

NMS
NMS

DMS
NMS

MM
NMS

HM
NMM

HM
NMS

MM
NMM

(eV)ياختلاف انرژ

EAFM-EFM
____ ۰۰۰۸/۰ ۷۴۴/۰- ۴۴۵/۰ ۰۳۴/۰ ۰۹۱/۰- ۰۲۸/۰-

يسيدار مغناطيفاز پا ____ FM AFM FM FM AFM AFM

NMM پاد فرومغناطيس، شاهد تغيير فاصلة بين دو عنصر آلايش
فرومغناطيس فواصل بـين دو عنصـر   شده هستيم که در حالت پاد

نسبت به فرومغناطيس بيشتر شده است.يافتهآلايش
از بـين  ۳و ۲و همچنـين جـداول   ۹و ۸با توجه به شکل هاي 

بـا نانولولـة گـاليوم آرسـنايد، گشـتاور      يافتـه آلايـش عناصر واسـطه  
بيشترين مقـدار را دارد. گشـتاور کـل سـاختار     Mnمغناطيسي عنصر 

GaTMAs هـاي (گـاليوم و آرسـنايد و    که حاصل جمع گشتاور اتـم
در حالـت دور بيشـترين   Feباشـد، در زمـان آلايـش    فلز واسطه) مي

Mnمقدار را دارد در صورتي که در حالت نزديـک بـراي آلايـش   

ةکه اين تفاوت در اثـر تغييـر فاصـل   ،بيشترين مقدار به دست آمد

هاي ر سهم گشتاورهاي اتمکنش آنها و در نتيجه تغييها و برهماتم
سـهم گشـتاور کـل    گـاليوم و آرسـنايد و تـأثير آن روي   ةهمساي
۲تغييرات در جـداول  که ميزان اين ،وجود آمده استه ، بدستگاه

%۱۱/۱۱آلايــش در هــر دو وضــعيت گــزارش شــده اســت.۳و 
EAFM-EFM(اختلاف انرژي  (eV)(  ۲محاسبه شده در جـداول

اسـت فرومغناطيسپاداختلاف انرژي فازهاي فرومغناطيسي و ۳و
Eفرومغناطيسپاد–فرومغناطيسکه به صورت  E E  تعريف

فرومغناطيسـي  شده است. اختلاف انرژي مثبت بيانگر فاز پايـدار 
دور و نزديـک  وضـعيت باشد. اين اخـتلاف انـرژي بـراي دو    مي

ــش  ــاي  %۱۱/۱۱آلايــــــ ــده هــــــ ــراي آلاينــــــ بــــــ



۴۳ …)0،9(گالیوم آرسناید زیگزاگ ۀبررسی خواص مغناطیسی نانولول ۱شمارة ۱۶جلد 

کنش ابرتبادلي مستقيم: جفـت شـدگي دو يـون    الف) برهم(.۱۰شکل 
TMفرومغنـاطيس توسـط يـک آنيـون (يـون      مجاور هم به صورت پاد

کنش ابرتبادلي غيرمسـتقيم: جفـت شـدگي    ب) برهم(مثبت) اشتراکي. 
هـاي رسـانش  الکتـرون واسـطة ه هاي جايگزيده بطيسي اسپينفرومغنا

]۲۲[.

)Mn،Ni،Sc،F،Co،Ti وCr(   محاسبه شده است. با توجـه بـه
هاي بـه دسـت آمـده، فـاز پايـدار      و اختلاف انرژي۳و۲جداول 

هـاي  براي آلاينـده دور و نزديک مغناطيسي براي هر دو وضعيت
)Mn،Ni،ScوCr(فرومغنــاطيس و بــراي آلاينــده) هــايFe ،Co

پادفرومغناطيس به دست آمـد. فـاز پايـدار مغناطيسـي در     ) Tiو
ک وابسـته  دور و نزديآلايش عناصر ياد شده در هر دو وضعيت

عناصر و موقعيت عناصر واسطه از يکديگر نبوده و در ةبه فاصل
ايـن رفتـار را   .هر دو وضعيت به يک صـورت بـه دسـت آمـد    

، ]۲۰و۱۹[رده ک ـي ـتوجتوان با استفاده از مدل ابر تبادلي زنر مي
کـنش بـرهم دهد کـه  يکه توسط زنر مطرح شد نشان مياهينظر

يهـا ونييهاپر الکترونمهينdةين لايبم،يمستق]۲۱[يابرتبادل
هاي اطراف آن، بـه  پر آنيونکاملاpًيهاتاليو اوربTMيونيکات

. بـه دليـل ايـن    است) )الف(۱۰فرومغناطيس (شکل صورت پاد
مشـابه را  pمجاور هم، تـراز  TMدو اتم dةهاي لايالکترونکه 

بايـد در جهـت   آنهاکنند، بر طبق اصل طرد پائولي، اسپين پر مي
ــن      ــه اي ــرد ک ــرار گي ــم ق ــلاف ه ــت خ ــث جف ــدگباع يش

ه، توسط يهمساTMيهاونين کاتيکترين نزديبيسيفرومغناطپاد
م ابـر  يرمستقيغکنشبرهمگر يديشود. از طرفيميون اشتراکيآن

، TMيهـا ونيکـات dةدي ـگزيجاةي ـلايهـا ن الکتـرون يبيتبادل
ل به نظم يده، تمايگزيجاريغينواريهاحامليگرتوسط واسطه

س يفرومغنـاط يشـدگ به صورت جفـت TMپر مه ينdيهاهيلا
فقـط  يس ـيدر مـدل زنـر رفتـار فرومغناط   ))ب(۱۰دارد (شکل 

م بــر يرمســتقيغيابرتبــادلکــنشبــرهمامکــان دارد کــه يزمــان
م غالب باشد.يمستقيابرتبادلکنشبرهم

گيرينتيجه. ۴
ــه  ــژوهش خــواص الکترونــي و مغناطيســي نانولول در ايــن پ

با عناصر يافتهآلايشد خالص و يوم آرسنايگال)۰،۹(گزاگ يز
افـت  يبا استفاده از ره) ScوNi ،Co ،Fe ،Mn ،Cr ،Ti(واسطه

توسـط  LDAيموضـع يب چگـال يو تقريچگاليتابعةينظر
گـزاگ  يزةمطالعه شد. ساختار نانولولSIESTAيکد محاسبات

) %۱۱/۱۱اتـم واسـطه (  ۲بـا  يافتهآلايشد يوم آرسنايگال)۰،۹(
در موقعيت هاي متفاوت دور و نزديک با دو آرايش مختلـف  
مورد بررسي قرار گرفت. آلايش نانولوله با جايگزيني عناصـر  

صـورت گرفـت. نتـايج سـاختار     Gaهـاي جاي اتمواسطه به 
 ـ     گـزاگ  يزةنواري و چگالي حالـت هـا نشـان داد کـه نانولول

ــيمد خــالص يوم آرســنايگــال)۰،۹( ي غيرمغناطيســي رســانان
،با عناصر واسـطه يافتهآلايشهاي که نانولولهدرحاليهستند،

ي رسـانا نـيم رفتارهـاي متفـاتي نظيـر:    ،بسته به نـوع آلايـش  
، فلـز مغناطيسـي، فلـز    غيرمغناطيسـي ي رسـانا نيمسي، مغناطي

از خود نشـان دادنـد. گشـتاور    فلزينيمو رفتار غيرمغناطيسي
مغناطيسي کل و سهم گشتاور مغناطيسـي عناصـر واسـطه در    

ةمختلــف مــورد بررســي، محاســبه شــد. بيشــينيســاختارها
مشــاهده شــد. Mnگشــتاور مغناطيســي در حضــور آلايــش  

ــش    ــراي آلاي ــطه ب ــر واس ــي عناص ــتاور مغناطيس ــايگش ه
Ti ،ScوCrمقدار را آلايش ةافزايش يافته و بيشينMn  نشـان
Niبـه سـمت   Feکه با افزايش عدد اتمي از درحالي.دهدمي

 ـ%۱۱/۱۱گشتاور مغناطيسي کاهش مي يابد. در آلايش  ةنانولول
فـاز پايـدار مغناطيسـي بـه     MnوFeبـا  ديوم آرسنايگال)۰،۹(

آمـد.  بـه دسـت  س يفرومغنـاطيس و فرومغنـاط  پادب آنتييترت
درصد قطبش اسپيني، بـه ازاي آلايـش   ۱۰۰با فلزينيمرفتار 

در فـاز  MnوFeبـا  ديوم آرسـنا يگـال )۰،۹(ةنانولول۱۱/۱۱%
فرومغناطيس مشـاهده شـد. در فـاز فرومغناطيسـي بيشـترين      

ــي ايجــاد  شــده در ســاختار، ناشــي از ســهم در گشــتاور کل
. ساختار منحصر بـه  استگشتاورهاي موضعي عناصر واسطه



۱، شمارة ۱۶جلد  طیبه مولارويو رضا فتحی ۴۴

فرد قطـبش اسـپيني ترازهـاي انـرژي بـه هيبريداسـيون بـين        
p۴یهــاعناصــر واســطه و اوربيتــالd۳هــاي تــراز اوربيتــال

انگر فـاز  ي ـج بي. نتـا شـود مـي آن مربوط ةيهمسايدهايآرسنا
ــپا ــاطيــ ــوريدار فرومغنــ وScو Ni ،Mn ،Crس در حضــ

ت دور يدر دو وضـع CoوTi ،Feدر حضـور فرومغناطيسپاد
باشد. نتـايج حاصـل از ايـن تحقيـق مـي توانـد       يک ميو نزد

هاي مغناطيسـي  رسـانا نـيم جهت مطالعات تجربي آينده روي 

د. با توجه بـه نتـايج حاصـله از ايـن     شورقيق شده مفيد واقع 
در حضـور  GaASهـاي  پـذيري نانولولـه  پژوهش و انعطـاف 
ــاق، ةآلايــش و مشــاهد خاصــيت فرومغنــاطيس در دمــاي ات

بـا عناصـر واسـطه بـه عنـوان      يافتهآلايشGaAsهاينانولوله
، ترونيکـي اسـپين اي مناسب جهت کـاربرد در قطعـات   گزينه

هـاي جريـان اسـپيني    فيلترهاي جريان اسپيني و تزريق کننـده 
پيشنهاد مي شوند.
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