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  دهیچک

 گیـریم کـه بـاشود. بدین منظور، در ابتدا الکترونی را در نظر میاي در حضور اثر پولارون بررسی میلایهدر این مقاله، گرماي ویژة یک گرافن تک
ل یک فونون آکوستیکی در سطح گرافن با ناخالصی کولنی قرار دارد. سپس، حالت پایۀ انرژي این پولارون را با اسـتفاده از روش وردشـی و تبـدی

کاربیـد، اکسـید هـافنیم، بـورن نیتریـد و اکسـید سـیلیس از  گرماي ویژه در مواد مختلـف نظیـر سیلیسـیممحاسبۀ آوریم. براي یکانی به دست می
کنیم. تغییرات گرماي ویژه را با پارامتر کولنی، میدان مغناطیسی، دما و بار الکتریکی براي این مواد مـورد مطالعـه دینامیک نافزونور استفاده میترمو
  .دهیممیقرار 

 
  

  سیسال یپولارون، آنتروپ ژه،یو يگرافن، گرما :يدیکل يهاهواژ
  

  مقدمه .1
آید که به به شمار می دو بعدي ايلایهگرافن یک نانومادة تک

خاطر ساختار منحصر به فرد و خواص فیزیکی آن، مطالعات 
زیادي روي آن انجام گرفته است. از دید نظري و تجربی، 

هاي اخیر مورد توجه بررسی خواص فیزیکی گرافن در سال
فراوانی واقع شده است. مطالعۀ گرافن با توجه به کاربردهاي 

هاي فیزیک ماده ترین حوزهعالاش، به عنوان یکی از فویژه
. در صنعت و ]3- 1[هاي اخیر شناخته شده است چگال در سال

ترین مواد در تحقیقات ، گرافن به عنوان یکی از جذابفناوري
آید و این تحقیقات منجر به شناخت اساسی به شمار می

هاي جالبی همچون دماي بسیار بالا در اتاق و رسانش ویژگی
  . ]5و  4[ده زیاد آن شده است العاگرمایی فوق

خواص منحصر به فرد الکتریکی، گرمایی و مکانیکی گرافن 
هاي تحقیقاتی در دهۀ اخیر بر روي آن موجب تشدید فعالیت

کنش اثرات برهم ]13[. کین و همکارانش ]12- 6[شده است 
مدار در ساختار الکترونیکی انرژي پایین یک گرافن تک  -اسپین
اند. خواص الکترونیکی، مغناطیسی و عه کردهاي را مطالصفحه

مورد  ]15و  14[پایداري انرژي در گرافن زیگزاگی در مراجع 
مطالعه قرار گرفته است. اثر پولارون در حضور میدان مغناطیسی 

هاي نوري در گرافن در مرجع شدگی با فونونبر پایۀ جفت
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ي کنش مدهامورد بررسی دقیق قرار گرفته است. برهم ]16[
هاي بار در گرافن این توانایی را دارد که بر فونونی با حامل

. ]17[اي داشته باشند ها تاثیر ویژهروي خواص اساسی گرافن
مسئلۀ مربوط به یک بار کولنی در  ]18[پرییرا و همکارانش 

اند. گرافن را به روش عددي بر روي یک شبکه مطالعه کرده
پولارونی براي اصلاح کردن  کنش گرافن با مواداستفاده از برهم

هایی ترین روشیکی از مهم ،پراکندگی خطی ساختار نواري
. بر ]21- 19[است که در اغلب مقالات از آن استفاده شده است 

کنش، انرژي میان الکترونی که روي سطح اساس این برهم
گرافن قرار دارد و فونونی که روي سطح ماده قرار گرفته است، 

لایه از خود نشان در گرافن تکاي ويقشدگی خواص جفت
جامعی در مورد این موضوع مطالعۀ  ]22[دهند که در مرجع می

  انجام گرفته است. 
هاي بار در مدهاي فونونی نقش مهمی در دینامیک حامل

کنند. با توجه به این حقیقت که خواص فیزیکی گرافن ایفا می
از تحقیقات بر فونون بستگی دارد، بسیاري  - گرافن به الکترون

روي این موضوع متمرکز شده است که گسترة انرژي مربوط به 
کنش میان الکترون و فونون مورد بررسی قرار گیرد این برهم

به صورت نظري نقش  ]28[. مدرسی و همکارانش ]27- 23[
فونون  - کنش الکترونمداري راشبا و برهم - شدگی اسپینجفت

رونیکی زیگزاگی گرافن را به صورت همزمان در ساختار الکت
  اند. هاي متفاوت، مورد بررسی قرار دادهبا عرض

هاي اخیر، اگرچه خواص فیزیکی گرافن به عنوان در سال
موضوع مهمی در نانوتکنولوژي مورد بررسی قرار گرفته است، 
اما تعداد تحقیقاتی که بر روي خواص ترمودینامیکی گرافن 

. سانتوس و همکارانش ]31-29[انجام شده، بسیار اندك است 
جا رفتار توابع اصلی ترمودینامیکی در یک فضاي فاز جابه ]32[

ناپذیر را در حضور میدان مغناطیسی ثابت مورد بررسی قرار 
از حالات الکترونیکی براي  ]33[اند. رایت و همکارانش داده

محاسبۀ خواص ترمودینامیکی گرافن نانونواري در حضور و 
اند. آنها نتایج کمّی و غناطیسی استفاده کردهعدم حضور میدان م

کیفی قابل توجهی را براي انرژي آزاد، آنتروپی و گرماي ویژه 
خواص  ]34[اند. بومالی در گرافن نانو نواري به دست آورده

تحت تأثیر میدان مغناطیسی یکنواخت  را ترمودینامیکی گرافن
کرده است.  بر اساس روشی که به تابع زتا مربوط است، محاسبه

هاي ترمودینامیکی گرافن از در این مقاله، نویسنده همۀ کمیت
جمله انرژي آزاد، انرژي میانگین، آنتروپی و گرماي ویژه را به 

  است.دست آورده 
به  اخیراً گیبس -اي از آنتروپی بولتزمنیافتهشکل تعمیم

 qوسیله سالیس معرفی شده است که فرمولی بر حسب پارامتر 
را تشکیل  غیرفزونورهستۀ اصلی نظریۀ مکانیک آماري در آن 

. امروزه مکانیک آماري غیرفزونور به عنوان ]37- 35[دهد می
هاي پیچیده شناخته شده است. ابزار مهمی براي مطالعه دستگاه

در دو دهۀ اخیر، مشاهدات فیزیکی فراوانی به وسیله فیزیک 
. خواص ]39و  38[اند آماري غیرفزونور توضیح داده شده

ترمودینامیکی در این روزها به وسیلۀ روش آماري غیرفزونور 
هایی ترین کمیتشوند. آنتروپی یکی از مهممحاسبه می

دهد نظمی دستگاه را نشان میترمودینامیکی است که میزان بی
گرماي ویژه را براي  ]42[. داسیلوا و همکارانش ]41و  40[

اند. آنها به دست آوردهآنتروپی سالیس از توزیع احتمالات 
ارتباط میان مکانیک آماري غیرفزونور و ترمودینامیک را به 

اند. تاکنون، کارهاي بسیاري در زمینۀ آنتروپی روشنی شرح داده
مربوط به این آنتروپی در ساختارهاي ویژة سالیس و گرماي 

. اگرچه بسیاري از ]45- 43[چند بعدي انجام شده است 
هاي فیزیکی در آمار ویژه دستگاه مطالعات براي گرماي

اما آمار سالیس  ]47و  46[گیبس انجام شده است  -بولتزمن
ها به کار گرفته شده است. فقط در مورد برخی از دستگاه

بررسی خواص ترمودینامیکی از منظر مکانیک آماري غیرفزونور 
هاي اخیر ترین و جدیدترین موضوعات در دههیکی از مهم

تروپی سالیس در گرافن با مواد مختلف و است. رفتار آن
  . ]48[پارامترهاي گوناگون در این مرجع بررسی شده است 

در مقالۀ حاضر، سعی خواهیم کرد رفتار گرماي ویژه را براي 
اي تحت تأثیر پولارون و در حضور ناخالصی لایهگرافن تک

 ،2، اکسید هافنیم1کاربید کولنی براي مواد مختلفی نظیر سیلیسیم

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1  . SiC 

2. HfO2 
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بررسی کنیم. براي محاسبۀ  4و اکسید سیلیس 3بورن نیترید
انرژي حالت پایه از روش وردشی و تبدیل یکانی استفاده 

 کنیم.  می

  
  . مدل نظري 2

اي که میان یک ماده و هوا قرار گرفته است لایهیک گرافن تک
کنش قوي میان فونون گیریم که موجب برهمرا در نظر می

ح ماده و الکترون (حفره) در گرافن آکوستیکی طولی در سط
شود. هامیلتونی این دستگاه در حضور میدان مغناطیسی می

 شود: به صورت زیر نوشته می Bعمودي 

)1                  (             e

ε re ph e phH=H +H H ,    
2

0
  

که جملۀ اول نشان دهندة هامیلتونی الکترونی است و به شکل 
   :زیر است

)2      (                                   
 

*
e

hH  ,
h
  
 

0
0

k
k  

  با 

)3                (  F x y
eBy eBx

h V p - i p ,
        2 2k  

xدر رابطــــۀ فــــوق،  yp p( عملگــــر تکانــــۀ خطــــی و  (
FV  m s/   سرعت فرمی است. 610

نی فونونی است ) نشان دهندة هامیلتو1جملۀ دوم در رابطه (
  شود:و به صورت زیر بیان می

)4              (                         SA μ k k
q μ

ω a aph ,
,

H ,  

ها و شدگی میان فونوندهندة جفت سوم که نشان ۀجمل
 شود:هاي بار است و به شکل زیر بیان میحامل

)5           (μ μ
( ik .r )

( e ph ) q , q , ( k ) kH M ( a a )e ,
     

qکه  μM   به صورت زیر است ,

)6     (                            SA , kz
k ,

 
M e

k
,




 



2

02
  

kهمچنین،  ka ( a )  عملگرهاي خلق (نابودي) براي فونون
)SAآکوستیکی سطحی   SAωد بسامو  qبا بردار موج (

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

3  . h-BN 

4. SiO2  

به  γالکتریک در خلأ است. پارامتر ثابت دي 0 است. کمیت 
  صورت زیر است:

)7 (                            - / ,
 

        0 01 1  
ه مواد الکتریک شناخته شدهاي دياین پارامتر ترکیبی از ثابت

پولارونی است. مادة است که نشان دهندة قدرت قطبیده شدن 
 κ κ0 (بیشترین) الکتریک و ثابت ديبسامد کمترین  بار

  الکتریکی است.
) پتانسیل ناخالصی کولنی میان 1( ۀجملۀ آخر در معادل

دهد. تبدیل فوریه رون و ناخالصی هیدروژنی را شرح میالکت
  براي این جمله به صورت زیر است:

)8                  (                         i  k .

k

e ,
r Ak

 1 2  r  

مساحت گرافن است. براي به دست آوردن انرژي  Aکه
صورت زیر به  پینس -لو -ی لیانتوان از تبدیل یکپولارون، می
  :]49[استفاده کرد 

)9 (              *
k k k k k k

k

U exp - ik .ra a - f a f a , 
 
  
  
  

*که در اینجا 
( q ) qf ( f . هامیلتونی تبدیل است تابع وردش (

  توان به صورت زیر نوشت:شده با استفاده از تبدیل یکانی را می
)10              (                                   , 'H U HU 1  

اگر تابع را به دو قسمت جداگانه الکترونی و فونونی تقسیم 
nتوان کنیم، می  را به صورت زیر نوشت:  

)11 (                  n n nA n C n ,         
1 1 01 0 12

  
nکه در آن  nA δ ,  nو  01 nC δ ,  هر دو ثابت  01

هستند. با استفاده از کمینه کردن مقدار انتظاري هامیلتونی، 
E'توان انرژي حالت پایۀ دستگاه یعنی می H  0 0 را  0

  به صورت زیر بیان کرد:

)12       (
q μ

SA μ
k μ

M exp
η η

E ω

πe
exp

π Skε η η

,

( )
,

,

k k

,

k k



               
             
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را به شکل زیر بازنویسی توان با کمی عملیات ساده آن و نیز می
  کرد:
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ηدر اینجا  eB / 2   وz0  میان گرافن و ماده است. فاصلۀ

این دستگاه به طور  ۀ، نحوة محاسبه انرژي پایالفدر پیوست 
   کامل شرح داده شده است.

  
  . آمار سالیس1 .2
گیبس است  - وزیع سالیس تعمیمی از مکانیک آماري بولتزمنت
سالیس شکلی از آنتروپی است که به احتمالات . ]35[

شود. میکروحالات وابسته است و آنتروپی نافزونور نامیده می
 -اي از آنتروپی بولتزمنیافتهاین آنتروپی معادل با تعریف تعمیم

لیس براي یک گیبس در حد ترمودینامیکی است. آنتروپی سا
  شود:به شکل زیر بیان می qپارامتر  حقیقی اختیاري

)14       (                      
w q

ii
q

- p
S k ,   q  ,

q -
 

 11
1  

ثابت تناسبی مثبت و  kدر اینجا 
w

i
i

p



1

تواند می qاست و 1

احتمالات ipهر عدد حقیقی باشد. مشخص است که 
  تعداد کل این حالات است.  wمیکروسکوپی و 

تحت قیدهاي مناسب زیر بیشینه  را توان آنتروپی سالیسمی
  کرد: 
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توان توزیع احتمال کانونی را به با استفاده از فرایند وردش، می
  :]50[ شکل زیر به دست آورد
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به ترتیب ویژه مقادیر انرژي و انرژي  qU و iEکه در اینجا 
مقدار  ،)16فته دستگاه هستند. در معادلۀ (داخلی تعمیم یا

Bβ k T/ ( )1 :و تابع پارش تعمیم یافته عبارت است از  
)17   (                      / ( -q )

q i
levels

Z - - q E ,    1 11 1  

  شود:گرماي ویژه تعمیم یافته نیز به شکل زیر تعریف می
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گرماي ویژه براي آنتروپی  ،)17) تا (15به کمک معادلات (
  آید:سالیس به صورت زیر در می
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لایه کافی براي به دست آوردن گرماي ویژه مربوط به گرافن تک
  اشیم. است که ویژه مقادیر انرژي آن را داشته ب

  
  . نتایج عددي و بحث در آن 3

در این قسمت، نتایج به دست آمده را در مورد موادي همچون 
کاربید، اکسید هافنیم، بورن نیترید و اکسید سیلیس به  سیلیسیم

آمده  1گذاریم. پارامترهاي استفاده شده در جدول نمایش می
) از 12هاي سري رابطۀ (است. در محاسبات مربوط به جمع

μ  ,1 لایه و ماده) استفاده براي دو دستگاه (یعنی گرافن تک 2
شده است. براي هر دو دستگاه پارامترهاي مورد نیاز در جدول 

قابل مشاهده است. لازم به ذکر است که این مقادیر از مرجع  1
توان ویژه گرفته شده است. با استفاده از این پارامترها می ]51[

) 16ر انرژي را محاسبه کرده، آنگاه به کمک معادلۀ (مقادی
 ،)19احتمال را به دست آورد و سپس با جایگذاري در معادلۀ (

  گرماي ویژه را به دست آورد. 
. ب گرماي ویژه را به صورت تابعی 1. الف و شکل 1شکل 

πاز پارامتر قید کولنی  ε( g e / ( )) 2 3
براي هر چهار مادة  016

یعنی  qبا دو مقدار مختلف به ترتیب براي پارامتر مختلف 
q /1 q و 1 /0   دهد. در اینجا مقادیر استفاده نشان می 9

C100 ، /ckکی ـراي بار الکتریـده بـش nm  17   و 66
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مقادیر تجربی استفاده شده در محاسبات عددي که از  .1ل جدو
  گرفته شده است. ]51[مرجع 

  

hBN 2HfO  2SiO SiC کمیت  

5/1 22/0  3/9 9/7 0κ 
4/1 5/0  2/5 6/5 κ∞

101 19  60 116 
SO , 1 

195 53  146 167 
SO , 2 

  
T  K200  است و فاصلۀ میان مواد و گرافن را برابر
z nm0 ها مشخص است که گرماي ویژه ایم. از شکلگرفته 1

زیرا که  ؛یابدبه تدریج با افزایش پارامتر قید کولنی کاهش می
یابد. بنابراین، پتانسیل کولنی با زیاد شدن این پارامتر افزایش می

ش پارامتر قید کولنی در دماي ثابت، کاهش گرماي ویژه با افزای
شود که با افزایش ها مشاهده میکند. همچنین از شکلپیدا می

پارامتر قید کولنی، مقدار گرماي ویژه براي همه مواد مورد نظر 
کند. در مقادیر کوچک پارامترهاي کولنی، گرماي کاهش پیدا می

ینۀ مقدار خود اي بالایی به کمویژه به صورت ناگهانی از نقطه
تر پارامتر قید رسند و سپس رفناري خطی را در مقادیر بزرگمی

توان دید که براي کولنی خواهند داشت. به عبارت دیگر، می
مقادیر کوچک پارامتر قید کولنی، گرماي ویژه به سرعت کاهش 

رسد. یابد و سپس به مقداري ثابت براي تمام این مواد میمی
تر اکسید هافنیم از همه مواد دیگر بزرگ این مقدار ثابت براي

  است. 
. ب گرماي ویژه به صورت تابعی از 2. الف و شکل 2شکل 

کاربید، اکسید هافنیم، بـورن نیتریـد و اکسـید  دما براي سیلیسیم
ــادیر مختلــف  ــا مق ــر  qســیلیس ب ــه ترتیــب براب qب /1  و 1

q /0 نشــان داده شــده اســت. مقــادیر اســتفاده شــده بــراي 9
ــــــد از:  ــــــا عبارتن C100 ،/ckپارامتره nm  17 6، 

T  K200 وz  nm0 هـا کـاملاً واضـح اسـت کـه از شکل. 1
. داردمورد نظر یـک مقـدار بیشـینه گرماي ویژه براي تمام مواد 

این مقدار بیشینه بستگی به هر کدام از مـواد دارد و در دماهـاي 
توان دید کـه مقـدار گرمـاي دهد. همچنین میمتفاوتی روي می

کـاهش  ،qیعنـی مقـدار  ،ویژه بـا افـزایش درجـۀ نـافزونوري
رود یابد. این گرماي ویژه در دماهاي پایین به سمت صفر میمی

 ،کند. به علاوهکه این رفتار قانون سوم ترمودینامیک را تأیید می
Tگرماي ویژه براي تمام مواد تا مقدار تقریبی   K25  افـزایش

 یابـد.یابد و سپس با افزایش دما تا مقـدار صـفر کـاهش مـیمی
شـود امـا مقـادیر براي هر چهار ماده رفتار یکسانی مشاهده مـی

گرماي ویژه براي آنها متفاوت است. به ویژه ایـن کـه در بیشینۀ 
  کند.ها به صفر میل میمقدار حدي تمام منحنی بالا،دماي 

نمایش دهندة گرمـاي ویـژه بـه صـورت تـابعی از  3شکل 
هـافنیم، بـورن  کاربیـد، اکسـید میدان مغناطیسی براي سیلیسـیم

ــــادیر  ــــراي مق ــــیلیس ب ــــید س ــــد و اکس qنیتری /0 9 ،
C100،/ck nm  17 6  ،z  nm0 gو 1 /0 اسـت.   2

اي از شکل مشخص است کـه گرمـاي ویـژه تـا مقـدار بیشـینه
Bکند که تقریباً برابر با ا میافزایش پید  T25   است و سـپس

کند. با افزایش مقدار میدان مغناطیسی شروع به کاهش یافتن می
در یـک میـدان  ،بیشترین مقادیر گرماي ویژه براي همگی مـواد

دهد اما بالاترین نقطه متعلق به اکسـید مغناطیسی مشابه روي می
Bی که میدان مغناطیسی به بـیش از هافنیم است. هنگام  T40 

  کند. برسد، گرماي ویژه تقریباً براي تمامی مواد به صفر میل می
تغییرات گرماي ویژه را بـر حسـب بـار الکتریکـی  4شکل 

کاربید، اکسید هافنیم، بورن نیتریـد  براي هر چهار ماده سیلیسیم
ـــــــــادیر  ـــــــــیلیس در مق ـــــــــید س qو اکس /0 9، 

T  K200،/ck nm  17 6 ،z  nm0 gو  1 /0 ـــان  2 نش
دهد. این نکته از شکل قابل مشاهده است که گرماي ویژه با می

هـر  یابد اما نقاط بیشـینه بـرايافزایش بار الکتریکی افزایش می
کدام از مواد متفاوت است. این گرماي ویژه براي تمام مـواد بـه 

  شود. تقریباً صفر می 50 تا   0ازاي
تغییرات گرماي ویژه بـه صـورت تـابعی از دمـا  5در شکل 
و پارامترهـاي  qکاربید با چهار مقـدار مختلـف  براي سیلیسیم

C100،/ck nm  17 6 ،z  nm0 gو  1 /0 رســـم  2
شده است. از شکل به وضوح مشخص است که مقـدار گرمـاي 

  شود.ویژه با افزایش درجۀ نافزونوري زیاد می
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  (الف)                                                                                     (ب)                                            

رفتار گرماي ویژه بر حسب پارامتر قیـد کـولنی بـه ازاي مقـادیر .1شکل  2 ،C100 ، T K200 ،z nm0 1 ،  /ck nm  17 6 .
q/منحنی (الف)  1 q/و (ب) 1 0 9 .  

  

  
 (ب)          (الف)                                                                                                     

مقادیر براي رفتار گرماي ویژه بر حسب دما .2شکل  2 ،C100 ،z nm0 1 ،  /ck nm  17 g/و  6 0 الف) به ازاي (. 2
/q 1 q/ازاي به و (ب) 1 0 9.  

  
توان دید که مقدار گرماي ویژه براي مقـادیر بسـیار همچنین می
Tتر از یعنی مقادیر تقریباً بزرگ ،بزرگ دما  K250  به سـمت

  کند. صفر میل می
 رفتار سه بعـدي گرمـاي ویـژه بـراي سیلیسـیم 6شکل در 

بـا مقـادیر ثابـت  qي دما و کاربید بر حسب پارامترها 2 ،
z nm0 1 ،/ck nm  17 6 ،g /0 2 ،C100  ــــم رس

شده است. در این شکل واضح است که گرمـاي ویـژه پـس از 
رود. اي شروع به کاهش کرده و به سمت صفر میقله رسیدن به

از یک، گرمـاي ویـژه  qهمچنین با فاصله گرفتن مقدار پارامتر 
  کند. به سمت صفر میل می

رفتار گرماي ویژه براي اکسید هافنیم به صورت  7در شکل 
با پارامترهـاي  qسه بعدي بر حسب پارامترهاي دما و  2 ،

z nm0 1 ، C100،/ck nm  17 6  ،g /0 ، رســم 2
شده است. در اینجا هم گرماي ویژه به مقداري بیشینه رسیده و 

در ایـن  6وت این رفتـار بـا شـکل کند. تفاآنگاه کاهش پیدا می
است که براي اکسید هافنیم پهناي اطراف این قلـه بـه صـورت 

  کاربید بیشتر است. قابل توجهی از سیلیسیم
به طور خلاصه، باید به ایـن نکتـه اشـاره کـرد کـه عوامـل 

نظمی دستگاه دخالت دارند. ایـن نظـم یـا متعددي در نظم یا بی
 ماي ویژه تأثیرگذار باشد.تواند در رفتار گرنظمی میبی
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رفتار گرماي ويژه بر حسب ميدان مغناطيسـي بـه ازاي  .۳شكل 
ــــــــــــادير  مق 2،C100،T K200،z nm0 1 ،

 /ck nm  17 q/و  6 0 9.  
  

  

  
رفتار گرماي ویژه بر حسـب دمـا بـه ازاي مقـادیر  .5شکل  2 ،

C100 ،z nm0 1 ، /ck nm  17 q/و  6 0 و  9
/g 0 2.  
  

کنش فونون، میدان مغناطیسـی و بـرهم-نکنش الکترودما، برهم
کولنی الکترون با ناخالصی از جمله این عوامل هسـتند. رقـابتی 

نظمـی در دسـتگاه وجـود دهی یا بـیمیان این عوامل براي نظم
  دارد.

  
  گیري. نتیجه4

در این مقاله، رفتار گرماي ویژه تحت اثر پولارون در یک 
مورد بررسی قرار لایه در حضور ناخالصی کولنی گرافن تک

  کاربید،  سیلیسیمگرفته است. رفتار گرماي ویژه براي چهار مادة 

  
رفتــار گرمــاي ویــژه بــر حســب بــار الکتریکــی بــه ازاي  .4شــکل 

مقـــــــــادیر 2، T K200،z nm0 1، /ck nm  17 6،
/q 0 g/و 9 0 2.  

  

  
کاربید بر حسـب  رفتار سه بعدي گرماي ویژه براي سیلیسیم .6شکل 

ـــا و  ـــت  qپارامترهـــاي دم ـــادیر ثاب ـــا مق ب 2 ،z nm0 1  ،
 /ck nm  17 6 ،/g 0   .C100و  2

  
اکسید هـافنیم، بـورن نیتریـد و اکسـید سـیلیس بـا پارامترهـاي 
مختلف از جمله درجۀ نافزونوري، میدان مغناطیسی، پارامتر قید 

انـد. نتـایج کولنی، دما و بار الکتریکی مورد مطالعه قـرار گرفتـه
گرماي ویژه تابعی است که با افـزایش  دهند کهعددي نشان می

  کنـد. همچنـین بـادما و پـارامتر قیـد کـولنی کـاهش پیـدا مـی
ــی ــزوده م ــدار آن اف ــه مق ــار الکتریکــی ب ــاد شــدن ب   شــود. زی

دهد که گرماي ویژه بر حسـب علاوه بر آن مشاهدات نشان می
دار را در دماهــاي کوچــک بــه نمــایش دمــا ســاختاري بیشــینه

  گذارد.می
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رفتار سه بعدي گرماي ویژه براي اکسید هـافنیم بـر حسـب . 7 شکل

بــا مقــادیر ثابــت  پــارامتر هــاي دمــا و  2 ،z nm0 1  ،
 /ck nm  17 6 ،/g 0  .C100و  2

  
  لفاپیوست 

) را 12معادلۀ (پایۀ در این بخش، روش یافتن انرژي حالت 
) را به صورت 9کنیم. براي این هدف، ابتدا معادلۀ (بررسی می

  :نویسیمزیر می

    )1الف.(   + * +
q q q q q q

q

U=exp - -f a +f a +iq.ra a  =exp Z  
 
 
 
 
  

  آید:به وسیلۀ معادله بالا، هامیلتونی تبدیل به شکل زیر درمی
Z Ze He'H  (الف.2)                                               

    
  بنابراین، خواهیم داشت:

 

' - Z Z - Z Z
e SA , q q

q ,

- Z iq.r Z - Z Z
q , -q q

q ,

H e H e e h a a e

e
e V a a e e - e e

r















 
   
 
 

           




2

0

(الف.3) 

    
روابط ) معرفی شده است. اکنون، 2در معادلۀ ( eHکه در آن 

  : زیر را معرفی می کنیم

      )4 .الف(   -A Ae Be B B ,A B ,A , A
!
     

1
2  

   وو 

       )5الف.(   j j j j j j
h i

p b b ,     r b - b ,



   

2 2
   

jbدر رابطۀ فوق    وjb  عملگرهاي بوزون هستند که روابط
کنند. همچنین جا پذیري بوزون را ارضا میمربوط به جابه

  گیرد.را می yو  xمقادیر  jشاخص 
) خواهیم 1) در جملۀ اول معادلۀ (5لۀ (آبا قرار دادن معاد

  داشت:
               )  6الف.(  ' Y Y

e e F
HH e H e V  ,H

  12
21

0 0  
  با 

)7الف.(
   

   
     

x x x x

y y y y

* *
x q q q q y q q q q

q

eB
H b b b b

i ieB
b b b b

q a f a f i q a f a f







 

 

 

    

   
      

   
       

12 2 8

2 8





 

  

  و 
   

   
     

x x x x

y y y y

* *
x q q q q y q q q q

q

eB
H H b b b b

i ieB
b b b b

q a f a f i q a f a f ,







 

 

 

     

   
      

   
       

21 12 2 8

2 8





 

 (الف.8)

'جمله 
eH توان مقادیر انرژي را با قطري شده است و می
'  از استفاده

e ,n n e nE H 2 20 به دست آورد. بعد از  0
  محاسباتی پیچیده خواهیم داشت:

*
e , F q q

q ,

E V qf f ,


 0   (الف.9)                                 

jbکه از روابط  n n n   1 1 ،jb n n n 1  و
qa  0 شده است.  استفاده 0  1  نواري است و شاخص

کند. با استفاده از به نوارهاي رسانش و ظرفیت ربط پیدا می
)، جملات سوم و چهارم هم به صورت زیر 4الف.(تا  )1الف.(

  آیند:به دست می
 ' * *

ph SA , q q q q q q q q
q ,

H a a a f f a f f ,


       (الف.10) 

  و 

 

 

j j j jj j' * *
e ph q , q q

q ,

j j j jj j
q , q q

q ,

q b q b
H V a f exp exp

q b q b
V a f exp exp .







 

 








   
         

     
   
       

     

 


 


2 2

2 2

 (الف.11) 

*توان بـه صـورت تـابعی از ین، انرژي کل را میابنابر
qf وqf 

تـوان نوشت. در پایان، به وسیلۀ انرژي کل مربوط به آنهـا، مـی
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  .کردبهنجار ثابتی توان با مقدار موج این کار را هم می) را به دست آورد. با استفاده از شـرایط مـرزي تـابع 12معادلۀ (
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