
 

آلایش یافته با  (0.5) زیگزاگگالیوم نیتراید بررسی خواص مغناطیسی نانولوله 

 عناصر واسطه
 1سعید حسامی پیله رود  ،1 طیبه مولاروی ،1مصطفی شعبانی

 دانشکده فیزیک دانشگاه صنعتی شاهرود 1

 ه چكید
 واسطه در حضور عناصرآلایش  درصد15با  خالص ود یگالیوم نیترا( 0.5)زیگزاگ  یاین مقاله خواص الکتریکی و مغناطیسی نانو لولهدر 

(V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni) با استفاده از کد محاسباتی  ،بر پایه نظریه تابع چگالیSIESTA  شده است. تقریب شبه پتانسیل بررسی با

در  ،. همچنین رفتار نیم فلزیباشدمی (Co, Ni( وآنتی فرو در حضور )V, Cr, Mn, Feنتایج ما بیانگر فاز پایدار فرومغناطیس در حضور )
 3dبین اوربیتال p-d توان توسط مکانیزم هیبریداسیون ناطیسی شدن در این ترکیبات را می. مکانیزم فرومغمشاهده شد Mnحضور آلایش 

ه مغناطیسی عناصر واسطآلاییده شده با  GaNهای نانو لوله. با توجه به این پژوهش، های اطراف آن توجیه کردنیتروژن 2p و عناصر واسطه

آینده  راسپینترونیکی  د نانو و منبع الکترونهایی با اسپین قطبیده به منظور تزریق در قطعات ،رقیق شده رساناهای مغناطیسین نیماوبه عن
 .شودپیشنهاد می

 ،ی ترکیبیهارساناهای میزبان نیمکوچکی از کاتیون جایگزینی کسربا  ،(DMS)رقیق شده  رساناهای مغناطیسینیم 

 (V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni)فلزات عناصر واسطه نوعاً  ،مغناطیسیهای با آلاینده، (III-V, II-VI) اغلب گروههای

به خود جذب کرده رونیکی علایق زیادی را به دلیل پتانسیل کاربردیش در قطعات اسپینتاین ترکیبات  .شکل می گیرد

در  InAs, GaAsبا انجام کارهای تجربی و کشف فرومغناطیس شدن  رساناهای مغناطیسیاین علاقه به نیم [1].است

به منظور پتانسیل  ،آلایده مغناطیسی رساناییک نیم [2].آغاز شد115Kبا دمای کوری  Mn ناخالصیدرصد  0 حضور

به  GaN بر روی دمای اتاق از خود نشان دهد. یگسترهاطیسی با دمای کوری بالا در مغناربردیش باید یک رفتار فروک

فاز فرومغناطیسی با دمای  ،GaAs [3] نسبت به طول عمر اسپینی بالا دارا بودن خواص منحصر به فردی نظیر: دلیل

قابلیت  و eV 0/3 گاف نواری بزرگ در حدود، آلاییده می شود(Mn,Cr) با که  هنگامی دمای اتاق حدودکوری در 

توجهات بیشتری به سمت  اخیراًاست. کارهای زیادی انجام شده  ،بالا هایفرکانسدر  یکیپتوالکترکاربرد در قطعات ا

. تشده اس جلبدر قطعات الکترونیکی و اپتیکی  ،بعدی و شبه یک بعدی به عنوان اجزای سازندهساختارهای یک 

 [5,0].، پایداری و خواص الکترونیکی آنها بررسی شده استگیریو مکانیزم شکل ،فقیت سنتزبا مو GaNهای نانولوله

توان همچنین می .دهدمی در حضور آلایشپذیری بیشتری ها  به آنها انعطافسیمبه نانونسبت ها فضای خالی نانولوله

با  .استفاده کرد ها، مواد شیمیایی و ملکولهامنظور وارد کردن داروبه  ،های پیپادعنوان سیستمها به از فضای داخلی آن

 یمغناطیسی نانولوله واصبرروی خ %15با آلایشواسطه را تاثیر عناصر  هدر این مقال مقدمه ارائه شدهتوجه به 

  ایم.بررسی کردهگالیوم نیتراید  (0.5) زیگزاگ

انجام  براساس تقریب شبه پتانسیل SIESTA [6]سط کد تو ،(DFT)محاسبات بر مبنای رهیافت نظریه تابع چگالی 

استفاده  [7]  (PBE-GGA)ارزنرهوف ، برک،پردوتعمیم یافته  از تقریب شبهتبادلی  -تابع همبستگی یبرا .شده است

و تعداد ، Ry 055مش بندی فضای حقیقی  جهتانرژی قطع به  [6]،(DZP)ها را به صورت مجموعه پایه ایم.کرده

 1×1×05برابر  ی آلایش یافتهبرای نمونه هاو  ،1×1× 155برای نمونه خالص ،وئنبریلاول  برای مش بندی منطقه  kنقاط

می باشد  که برای اتم  N اتم 15و  Gaاتم 15. یاخته واحد خالص ما دارای ایمستای محوری نانولوله اختیار کردهدر را

aG  1آرایشp52s515d3  و برای اتمN  3آرایشp22s2 در . ندگرفته شده اهای لایه ظرفیت در نظر به عنوان اوربیتال
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را با آلایش  Gaجایگاه  2که  ،Nاتم  Ga ،25اتم  25، تما  55مل، شا1×1×2 حضور ناخالصی ابرسلول ما به صورت

حدود  a, bی هایعنی راستا لولهنانو ایراستای غیر دوره دو در. اندال کردهخالصی مغناطیسی اشغنا 2، 15%

 وشر. و درنهایت برای واهلش ساختار از در این راستاها صرف نظر شودایم تا از برهمکنش آنگستروم خلا داده15

 ایم.بهره برده شوند، eV/Ang550/5 از فایمن کمتر -تا جایی که نیروهای بین اتمی هلمن  (CG)شیب تعمیم یافته 

سبات نشان محا .مشروع می کنیالف( -1)شکل 15N15Ga (5.0 )ی خالص با بررسی نتایج نانولوله ابتدا بحث خود را

با  Gaهر اتم  .می باشد eV8/1با انرژی گافی در حدود  ،مستقیمرسانا با گاف نواری نیمکه این نانو لوله یک  دهدمی

و با دیگری   A°22/1اطراف خود  ژننیترو 2با  Ga-Nسه نیتروژن اطراف خود پیوند برقرار کرده که طول پیوند 

5A°2/1 باشدمی. 

                                    
 ابر یاخته در حضور ناخالصی آلاییده شدهلف( یاخته واحد ب( ا– GaN (0.5)ساختار نانولوله  :1شکل            

وژن برای نمونه خالص رسم نیتر 2P جزئی اوربیتالسهم چگالی حالتهای  چگالی حالت های کل والف( -2در شکل )

که  و حاکی از آن است پایین( کاملا متقارن بودهاسپین ) بالا( و اقلیتاسپین چگالی حالتهای اکثریت )شده است 

  P2در نوار ظرفیت مربوط به اوربیتال  ها همچنین بیشترین سهم چگالی حالت .باشدساختار غیر مغناطیسی می

ب( نشان داده -1، در شکل )GaN ینانو لوله موقعیت عناصر مغناطیسی در ساختار آلایش یافته .باشدنیتروژن می

به هر دو صورت فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس در اعمال شده ناخالصی  2مغناطیسی بین  جفت شدگی شده است.

گزارش  1حالت فرو و آنتی فرو و اختلاف انرژی آنها در جدول  2در  ،کل سیستم نتایج انرژی .نظر گرفته شده است

  شده است.

فرو و آنتی فرو  ، گشتاور مغناطیس سهم ناخالصی ها و مقایسه انرژی ها در دو حالتدر حالت فرو گشتاور مغناطیس کل: 1جدول  

 AFE-FEمغناطیس

 ناخالصی  (V)وانادیوم  (Cr) کروم (Mn)منگنز (Fe)آهن  (Co) کبالت (Ni)نیکل 

054909/-95505 020075/-00657 650019/-00700 044070/-04074 600700/-04649 
722054/-04909 

 
 (eV)انرژی فرو

 (eV)  آنتی انرژی 04909-/727164 04649-/604910 04074-/445901 00700-/650621 00657-/005900 95505-/076170

555550/6 555510/4 000004/0 555550/4 555557/6 555551/9 
 در      )Bμ( کل گشتاور

 فاز فرو مغناطیس    

  ناخالصی-گشتاور 049/9 90/2 019/0 91/4 0/0 064/0
(TM)        

 اختلاف انرژی    5-/550095 5-/575445 5-/152404 5-/550490 5+/519020 5+/512600

         AFE-FE 
 حالت پایدار مغناطیس فرو فرو مغناطیس فرو مغناطیس فرو مغناطیس آنتی فرو مغناطیس آنتی فرو مغناطیس
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به ازای آلایش  فاز پایدار فرومغناطیس را ،حالت فرو نسبت به آنتی فروی بدست آمده هایه اختلاف انرژیب باتوجه

چگالی  ب، ج (  -2شکل )یافتیم.  (Co, Ni) آلایش و حالت آنتی فرومغاطیس را در حضور (V, Cr, Mn, Fe) های

همانگونه که مشاهده می  .دهدرا در فاز فرو مغناطیس نشان می اصر مغناطیسی واسطهنع d3حالتهای اوربیتال های 

در ثریت )اسپین بالا( سهم داشته اند آنها بیشتر در حالتهای اک dاوربیتالهای  (V, Cr, Mn)حالت آلایش شود در 

همچنین در حالت اول با  در حالتهای اقلیت )اسپین پایین( شاهد سهم بیشتری هستیم. (Fe, Co, Ni)حالیکه در موارد 

های اکثریت به سمت انرژی های پایین  انرژی در حالت جابجاییشاهد یک ، Mnبه سمت  V زاافزایش عدد اتمی 

 ( به سمت انرژییبا افزایش عدد اتم)Ni  به سمت Fe انرژی از  جابجاییدوم شاهد همین  حالتدر  .باشیممی تر

 ن تفاوت که در حالتهای اقلیت می باشد هستیم. با آ ،های پایین تر

 عناصر واسطهناخالصی اتمهای وگشتاور مغناطیسی سهم  ،گشتاور مغناطیسی کل ایجاد شده در ساختار در حالت فرو

شاهد  Niبه سمت  Feزو ا کل شاهد افزایش گشتاور مغناطیسی Feبه سمت  V از .ندگزارش شده ا 1 نیز در جدول

 .کاهش آن می باشیم

ج( سهم   d- V, Cr, Mnاوربیتالهای سهم  نیتروژن ب( 2pسهم اوربیتال چگالی حالت های جزئی الف( :2شکل 

  d- Fe, Co, Niاوربیتالهای 

 

فاز فرومغناطیس نانولوله  نیتروژن در p2عناصر واسطه فلزی و  d3های جزئی و چگالی حالت ،چگالی حالتهای کل

GaN  همانگونه که مشاهده می شود حضور ناخالصی مغناطیسی در ساختاررسم شده است 3آلایش یافته در شکل . ، 

در  شدهایجاد و باتوجه به گشتاورهای تراز فرمی را تغییر داده سهم چگالی حالتهای اقلیت و اکثریت در نزدیکی 

حالتهای قطبشی ایجاد شده در نزدیکی تراز فرمی ناشی از  ،در همه موارد کرده است. ایجاد اسپینی یک قطبش ،ساختار

آلایش  GaNی همچنین در مورد نانولوله .نیتروژن ها می باشد p2و واسطه عناصر  d3 هیبریداسیون بین اوربیتالهای

میزان سهم هیبریداسیون اوربیتالی با توجه  شود.درصد قطبش اسپینی مشاهده می 155حالت نیم فلزی با ، Mnیافته با 

 چون حالت ،تر گفته شد متفاوت است به سمت انرژی های پایین d3انرژی اوربیتال های  جابجاییبه آنچه که در 

به سمت  Vن از سمت سهم آنها در هیبریداسیو  ،نیتروژن ها احاطه شده است p2های با انرژی پایین تر بیشتر توسط 

Mn  در حالتهای اکثریت و ازFe  به سمتNi  و از سهم اوربیتالهایدر حالتهای اقلیت افزایش می یابد d3  آنها کاسته

 .می شود
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 هاعناصر واسطه و سهم هیبریداسیون آن d3نیتروژن و  2pچگالی حالتهای جزئی سهم اوربیتال   :3شکل      

 :نتیجه گیری

 GaN (0,5)آلایش در نانولوله  درصد 15را به ازای  (V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni)ور عناصر واسطه ما تاثیر حض

 کل قطبش اسپینی مشاهده شد. بیشترین گشتاور مغناطیسی درصد 155، حالت نیم فلزی با Mnبررسی کردیم. در حضور 

نرژی بین حالت های فرو و آنتی مشاهده گردید. از لحاظ اختلاف ا Feایجاد شده در ساختار، در حضور ناخالصی

و حالتهای آنتی فرومغناطیس در حضور      V, Mn, Cr, Fe فرو، حالت فرو مغناطیس در حضور ناخالصی های 

Co, Ni  مشاهده شدند. عامل جفت شدگی فرو و آنتی فرو را میتوان بر حسب مدل تبادلیp-d   هیبریداسیون(

 توجیه کرد. )نیتروژن های اطراف آن   p2اتمهای فلزی واسطه و  d3اوربیتالی بین 

 :ها جعمر
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