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  Abbasi , Hossein ولاسفمعادلهسازيشبيه
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Simulation of transport in fractured porous media 
 

Hamzehpour, Hossein  
 

9 
 

  Gaussian Beheshtian, Javad محاسباتيبرنامهدركاريهايحيطه
 

10 
 

Evolutionary modeling of self-gravitating systems: 
towards direct N-body simulation of globular clusters  

Haghi, Hossin 
 
 

11 
 

Wavelets for Electronic Structure Calculations: The 
BigDFT Project  

Ghasemi, S. Alireza 
 
 

12 
 

Hybrid multiscale simulation strategy for diffusion of 
discrete objects in continuum media  

Naji, Ali 
 
 

13 
 
 

Simulation of Wet Granular Materials  Ebrahimnazhad, Habib 
 
 

14 
 

First-principles study of magnetic anisotropy in 
Y2Fe14B 

Torbatian, Zahra, ; Yoshihiro, 
Gohda,; Hashemifar, S.javad; 
Akbarzade, Hadi 

18 
 

The investigation of the electronic structure, phonon 
dispersion and electron-phonon coupling in MgB2 
superconductor 

Morshedloo, Toktam; Rezaei 
Roknabadi, Mahmood; 
Modarresi, Mohsen 

22 
 

Nematic Colloids Close to a Curved Surface Z. Eskandari ; Nuno  Silvestre ; 
Margarida  Telo da Gama; M . 
 R .  Ejtehadi1 

26 Simulation of a Position Sensitive Multiplier Gas 
Detector by the Finite Element Method 

Delbari,  Mohammad Javad; 
Saramad , Shahyar  

30 Modeling the instability of nanotweezers based on 
carbon nanotubes under casimir attraction 

Abadian, Naeime; Kanjouri, 
Faramarz 
 

34 Simulation of Nanostructures Bulk Growth with 
Oblique Angle Deposition  

Abbas Hadi,  Naeimeh; 
NajafiMousavi, 
SeyedehZainab; Minaeifard, 
Sakineh; Sabet Dariani, Reza  

38 The Relation between Non-locality and Randomness Adalatkhah,  Fatemeh; 
Movahhedian, Hossein  

42 The structural, electronic and  optical properties of 
Sr1-xBaxTe alloys  using density functional theory 

Ahmadian, Farzad; Amirkhani 
Dehkordi, Tayebeh  
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47 First principles calculations of structural electronic , 
and optical properties of zinc blende Cd1-xMgxSe 
alloys 

Ahmadian, Farzad; Mahtab, 
Kahyash Sardari  

51 The structural, electronic and optical properties of 
Ba1-xMgxSe (x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) alloys  

Ahmadian, Farzad; Zangeneh 
nejad, Fereshteh  

55 The investigation of electronic structure and optical 
properties of Ca1-xSrxSe (x=0,0.25,0.5,0.75,1) alloys  

Ahmadian, Farzad; Salari, 
Azadeh  

59 The effect of phenyl groups on the transport properties  
of tetracene molecule  

Alizadeh, Sara,; 
Shahtahmassebi, Nasser,; 
Pilevarshahri, Raheleh 

63 Investigation of topology of electron charge density in 
Fe2VAl Heusler-type compound 
 

Ardali, Negar1; Jalali 
Asadabadi, Saeid; Rajabi, Ali; 
Nematollahi, Javad; Khoshhal, 
F; Rahnamaye Aliabad, 
Hossein Asghar; Ouahrani, 
Tarik 

67 Study of Optical Properties of Titanium Nitride (TiN) 
Based on DFT Calculation and WIEN2k package 

Baekhtyar salmani pak, 
Nooshin; Kangarlou, Haleh 

71 The Study of Structural, Electronic and magnetic 
Properties of  V0.5Ca0.5Sb Compound 
 

Bagzadeh Sara ; Ahmadian 
Farzad 

75 Therapeutic Gain Calculation in BNCT with Geant4  
 

Badieyan,  Zeinab Sadat; Zarif, 
Hadi ;Firoozabadi,Mohamad 
mehdi 

79 The effect of N dopping on electronic properties of 
SrO compound by ELNES spectrum 
 

Dadsetani, Mehrdad; Moradian 
Alvar, Mehri 

83 Electronic And Optical Properties Of Quaternary 
Chalcogenides  Cu2ZnMX4(M=Ge,Sn ; X=S,Se)  

Dadsetani,  Mehrdad; 
Beiranvand, Azadeh  

87 The effect of hydrogen in two-dimensional graphene 
structure 

Dadsetani, Mehrdad; 
Hosseinpour, Asma; Nejati, 
Hajar  

91 First principle study of structural, mechanical and 
thermal properties and phonon spectrum of III-A 
compounds (BP, AIP, GaP, InP) 

Ehsanfar, Somayeh; Kanjouri, 
Faramarz; Tashakori, Hasan 

95 Thermal conductivity in a quantum- wire/ d-wave 
superconductor junction. 

Emamippourhamidreza ; 
Mehrabzadnarges 

99 Investigate the band gap in semiconducting Zig-Zag 
nanotubes 

Ensaf, Hadi; Mirzaei, 
Mohammad Reza; Daadmehr, 
Vahid 
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103 Calculation of optical coefficients for interface 
MnSe/ZnSe(001) 

Fakhrai tadayon,  Sara; 
bochani, Arash  

107 Third-Party CNOT Attack on MDI-QKD 
 

Farzi, Shokoofeh,; Movahdian, 
Hosien,  

111 Ab inito study of structural and thermodinamical 
properties of 32OAl  

Fazeli, Ali, Mousavi, Seyed 
Javad And Golshahi, Siamak  

115 A new calculated method for determination of optical 
constants of thin films in the infrared region 

Falahatpour, Samaneh; Behjat, 
Abbas  
 

119 Topological metal phase of the GdxY1-xPtBi alloys 
for x=0,0.25,0.5,0.75,1 

Feizi mohazzab,Bahare; 
nourbakhsh,zahra 

123 Calculation of  Structural parameters and  
investigation of mechanic stability of GaN0.75P0.25 
ternary compound 
 

Fereshteh,  Mirzaei;  Rasoul, 
Ali najimi 

127 Calculation transmutation rate of 237Npand129Iin 
EPT for   ADS reactor by using MCNPX code 
2 

Ghasemian, Fahimeh; 
Firoozabadi;MohammadMehdi 
 

131 Evaluation of the Chinese pebble bed reactor’s 
temperature reactivity coefficients 
 

Hosseini, Seyed Ali; Basiri, 
Hamid; Athari Allaf, Mitra  
 

135 Investigation of energy spectrum of secondary 
particles in extensive air showers of cosmic rays by 
CORSIKA simulation code  

Hosseini, Akbar ; 
Purmohammad,  Davoud  
 

139 Extraction of some important cluster defect’s cross 
sections of hadron irradiated silicon detectors at 
cryogenic temperatures 

Hosseini, Elham; Saramad, 
shahyar 
 

143 Non-equilibrium electronic transport properties in 
pyrene based field-effect transistor 

Jalili, Seifollah; Soleimani, 
Maryam  

146 Introducing the Lindblad Superoperator exponential 
functions 
 

JafariBaraz,  Samad; faizi, 
Esfandyar  
 

150 The interplay of spin density wave and nano structure 
formation in some Gd-intermetallic compounds 

Kamali Sarvestani, Ketabi, , S. 
Ahmad Yazdani, Ahmad 

154 The Investigation of Structural and Electronic 
Properties of LuAuPb and LaAuPb 

Karimi, Elham; Nourbakhsh, 
Zahra  
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158 The effect of input data preprocessing methods on the 
Artificial Neural Network (ANN) output 

Kaviani, Mahshid; MirRokni, 
Seyed Majid; Memarian, 
Mohammad Hossein 

162 DFT calculation for mechanical properties of TiC 
nanowires 

Khajehmiri, Zahra;Jafari, 
mahmoud 
 

165 An investigation into the dose distribution of 
therapeutic12C ion beams by using FLUKAas a Monte 
Carlo code 
 

Khorrami, 
Khazar;SoltaniNabipour, 
Jamishid 
 

169 Simulation of nanostructures with diamond lattice by 
Monte-Carlo method 
 

Khorani, Masumeh; Sabet 
Dariani, Reza 
 

173 Structural and electronic properties of CrAs bulk and 
nanowires 

Mahdavian Mehrabani, 
Somaye; Tashakori, Hasan, 

177 Calculation of stability regions in quadrupole ion trap 
by matrix method 2  

Mahdavi Khatibi  ; Doroudi, 
Alireza 

181 Calculate theelectronic structureanddensity ofstates 
inphaseCH2(pyrite u=0.35)  ,most likelystructure for 
newphase of carbon in the framework ofdensity 
functional theory 

Mehrabi, Vahid 
 

185 Effects of Vacancy Defects on elastic properties of zb- 
AlAs, GaAs, GaP and GaN 

Mona,  Koozehgaran; 
Esmailian, Amir Hosein  

189 Comparison of beta absorbed dose from 166Ho and 
177Lu isotopes in cortex and medulla in three part 
kidney and integrated kidney using Monte Carlo 
method 

Mohammad Mirzaei  
 

193 Molecular dynamic simulation of Exo and endo-
hydrogenation of single, Double and triple walled 
carbon nanotubes and determine the optimal 
adsorption distance   

Mohammadi, Mahnaz; 
Khoshnevisan, Bahram;  
 

197 Electronic, structural and magnetic behavior of Cu / 
(9,0) Carbon-Nanotube Hybrid Structure: Ab-initio 
study  

Mohammadi, Mahnaz ; 
Meshkati, Nooshin; 
Khoshnavisan, Bahram  

201 Study of stability of nanohybrid systems including 
single walled carbon nanotubes filled by polymer 

Movlarooy Tayebeh  
 

204 Ab initio study of quantum confinement effect in SiC 
nanowires  

Movlarooy Tayebeh  
 

208 The Application of spectral method for the numerical 
solution of the quasi−geostrophic omega equation  
 

Moradian, Fatemeh; 
NasrEsfahani, Mohammad Ali; 
MirRokni, Seyed Majid; 
Mohebalhojeh, Alireza 
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212 study of the effect of pressure on electronical 
properties of titanium oxide 
 

Mokhtari,  Ali; Hushmandi 
Ghane, Saeede  
 

216 Modeling the instability of nanoswitchunder casimir 
and electrostatic attraction using modified Adomian 
decomposition method 

Mokhtari, Javad; Abadian, 
Naeime; Kanjouri, Faramarz; 
Mardane, Mohamadreza  

220 The Effect of Self-Energy on the Conductance of 
Electrode-Benzene-Electrode System 
 

Mohebbi, Razie; Darvishi, 
Motahareh; Seyedyazdi, 
Jamileh 

224 First principle study of elastic properties of inverse 
perovskite Ca3PbO 

Mohammadi,Mohsen 
;Kanjouri,Faramarz 

228 Investigate the factors affecting of granular particle 
segregation based on density by using Discrete 
Element Method(2D) 

Nasir Baghban, Ehsan; 
Hanifpour, Maryam; Vaez 
Allaie, Seyed Mehdi  

232 Phase Transition of InAs Under a Lattice Expansion Namjoo, Shirin; Rozatian, 
Amir S. H.  

236 Investigation on the Activity Improvement of Ziegler-
Natta Catalysts by Organohalide Promoters 

Naeimeh Bahri-Laleh  

240 Neutron Flux Calculation in the Center of a Slab 
Reactor by Finite Difference Method 

Nasri Nasrabadi, Mehdi; 
Mohammadian Kohol, Mojtaba 

244 Ab-initio study of ferromagnetic system of  
Cr xCd 1-xTe (x=0/0625, 0/125, 0/25) 
 

Nikzad,  Somayeh; Izadifard, 
Morteza; Ghazi, Mohammad 
Ebrahim 

248 Investigation on electron energy distribution in multi 
component plasma in nuclear fuel rod gap 

Pazirandeh, Ali; Golian, 
Fereshteh 

252 Conceptual and basic design of a small fast reactor, 
generating neutron flux and electricity 

Pazirandeh, Ali ; Mohamad 
alizadeh,  taban 

256 The numerical study of cooling effects on self-
gravitating protoplanetary disks 

Pak,  Milad; Faghei, Kazem  

260 Image Reconstruction in Optical Tomography Payani,Amir ; Motavalli, 
Seyed Mohammad 

264 Calculation of Deuteron and Triton binding energies 
by solving the Schrödinger equation using the shooting 
numerical method 

RahmatabadiSani, 
Javad;Rajabi, Ali Akbar 

268 Sub-band structure of Graphene Nanoribbons 
 

Rafee, vahdat,Nezamdoost, 
seyd jafar;  Salavati-fard, Taha 

272 First-principles calculations of electronic properties of  
 and with spin-orbit interaction 

Razie, Kargar; Rezaei 
roknabadi, Mahmood 

276 First-principles Investigation of Intersite Charge 
Transfer and Electrical and Magnetic Properties in 
TbCu3Fe4O12  

Rezaei,  Nafise; Arita, Ryotaro; 
Hashemifar, S. Javad; 
Akbarzadeh, Hadi 

280 Study of optical properties of Sn1-xMnxO2 using Rostami,Mona ; 
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Density Functional Theory 
 

Ghazi,Mohammad Ebrahim ; 
Izadifard,Morteza  

284 The Study of Thermal Conductivity in Graphene 
Nanoribbons with Vacancy Defect 

Roozbeh, Sabetvand ; Saeedeh, 
Mazinani ; Davoud Kamani 

288 Study of mechanicalproperties of graphene using 
Vasili-Tersoffvalence force field 
 

Sadeghiniaraki, masome; 
ghasemi, sabike;seyed-
talebi,seyedehmozhgan 

292 Dosimetry calculation of high activity I-125 source in 
the treatment of brain tumours using MCNPX code 

Salimi. Seyed Mostafa:Hamidi, 
Saeed:, Torkzadeh, Falamarz: 
Poorbaygi, Hosein 

296 Dynamics Evolution Of The Accretion Discs Around 
Neutron Stars 

Salehi, Fatemeh; Faghei,  
Kazem 

300 Investigation of structural and electronic properties of 
GaP in zincblend, cinnabar and Cmcm phases by using 
psudopotential method 

Salehi, Hmadollah; Amiri, 
Peiman; Mokhavat, Shiva; 
Izadi, Zeinab  

304 Structural and electronic properties of high pressure 
phases of HgTe: Using Density Functional Theory 

Salehi, Hamdollah; Amiri, 
Peiman; Izadi, Zeinab; 
Mokhavat,Shiva, 

308 Calculation of structural and electronic properties of 
HgSe in cinnabar phase 

Salehi,  Hamdollah; Anis 
Hoseini, Firoozeh 

311 Calculation of structural  and compressibility 
properties TiO2 in anatase phase   

Salehi, Hamdollah; Izadi, 
Zeinab 

315 The Effect of Topological Heterogeneity on the Way 
that a Nanodrop Sits on a Nanostructured Surface 

Seyedyazdi, Jamileh 

319 Simulation of Heavy Ion Beam Fusion of Shell Targets 
for Ignition and High Energy Gain 

Shams-Ali, Mehran; 
Khoshbinfar, Soheil 

323 Thermoelectric properties of BiNCa3 
 

Shirkhar, Shima ; Jalali 
Asadabadi, Saeid ; 
Nematollahi, Javad ; 
Rahnamaye Aliabad, Hossein 
Asghar ; Ahmad, Iftikhar  
 

327 Raman spectra modes of quartz: The analytical study 
 
 

Talebian, Ehsan; Malekfar. 
Rasoul 

330 Conductance properties of graphene based 
ferromagnet/insulator/p-wave superconductor junctio 

Vali,  Rashid; Talebi 
khoundabi, Fatemeh 

334 Spin transport in graphene-based 
ferromagnet/insulator/ ferromagnetic superconductor 
thin barrier junction  

Vali, Rashid ;Farsizadeh, 
Naghmeh  
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  حسين عباسي

  دانشگاه صنعتی اميرکبير
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Simulation of transport phenomena in fractured porous media  
 

Hossein Hamzehpour 
Department of Physics, K. N. Toosi Unveristy of Technology 

 
 
 

Abstract: 
 

Fractured  porous media  have  generated  great  interest  since  the  beginning  of  the  exploitation  of  the  oil  and  gas 
reservoirs. To modeling and simulation of a disordered fractured porous medium a fracture network is generated in 
porous  matrix  in  which  the  fractures  are  represented  by  rectangles  of  finite  widths  and  random  location  and 
orientations. We  numerically  solve  the  transport  equations  in  these  disordered media  to  obtain  the macroscopic 
properties as functions of geometrical or microscopical properties of the medium. First we solve single phase flow to 
obtain  the  effective permeability  as  a  function of  fractures’ density  and width.  Then  two‐phase  flow  is  solved  to 
obtain the behavior of some physical quantities as oil and water saturation and average oil pressure of various values 
of geometrical parameters. Finally we  study  the propagation of acoustic wave  in  fractured porous media  too. The 
most significant result of the study  is that at short distances  from the wave source, which  is similar to the classical 
problem  of  electron  localization  in  disordered  solids,  whereas  for  long  distances  the  amplitude  decays  and  a 
stretched exponential function of the distance that corresponds to sulocalization.  
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 Gaussianحيطه های کاری در برنامه محاسباتی 
 

Javad beheshtian 
Shahid Rajaee University 

 
 
 

Abstract : 
 

Gaussian program is a general purpose ab initio electronic structure package which can be used to perform a variety of 
molecular mechanics, semi-empirical and ab initio molecular orbital (MO) calculations. Computations can be carried 
out on systems in the gas phase or in solution, and in their ground state or in an excited state. This is capable of 
computing energies, geometries, vibrational frequencies, transition states, reaction paths, excited states and a variety of 
properties based on various uncorrelated and correlated wave functions. Gaussian is used by chemists, chemical 
engineers, biochemists, physicists and others for research in established and emerging areas of chemical interest. 
Gaussian 09 is the latest in the Gaussian series of programs.In the current version, one can also carry out HF and DFT 
calculations using periodic boundary conditions (PBC). Gaussian is one of the most popular quantum chemistry 
software packages, due to its vast range of capabilities and ease of use.Gaussian can be run in serial or parallel mode. 
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Evolutionary modeling of self-gravitating systems: towards direct N-body simulation  
of globular clusters 

 
Hossin Haghi 

IASBS 
 
 
 

Abstract: 
 

Gravitational dynamics of N‐Body systems  is an extensive and active field of research  including mathematicians and 
physicists. Since gravitation is purely attractive, there is generically no global stability at small scales, and some results 
from statistical mechanics may not be directly applied to systems with long‐range forces like gravity. The theoretical 
context  to  describe  self‐gravitating  systems  is  not  clear,  a  very  good  example  of  this  situation  is  the  one  of  the 
globular clusters (A gravitationally bound stellar systems containing about 10^5 stars): they endeavor their entire life 
for thermal equilibrium, but their negative specific heat prevents them from ever reaching it. consequently, there is a 
continuous  flow of energy  that  is driven outwards by  relaxation. Therefore, due  to  the highly non‐linear nature of 
these systems, analytical describing of cluster evolution turns out to be very complicated. For example, the formation 
of just one tight binary system (a double bound stars) can strongly affect the dynamics of the overall system. On the 
other hand, the progresses in simulation techniques and development of the hardware which allows to simulate the 
evolution of star clusters with increasingly larger particle numbers. However, only within the last few years, with the 
introduction of GPU‐accelerated N‐body  codes  such  as Nbody6  it has become  feasible  to  compute  the dynamical 
evolution of  a  globular  cluster‐sized  system over  its entire  life  time on  a  star‐by‐star basis.  In  this  talk,  I will  first 
introduce two examples of evolutionary models which follow the dynamical and stellar evolution from initial state to 
the present day: 1) Monte Carlo models and 2) N‐body models. After  listing  the advantages/disadvantages of each 
method, I will then focus on the second approach, i.e., N‐body models, and give some details of numerical methods 
that has been used  in one  specific  collisional N‐body  code, Nbody6. Nbody6 uses a 4th‐order Hermite  integration 
scheme, an individual time‐step algorithm to follow the orbits of cluster members, invokes regularization schemes to 
deal with the  internal evolution of small‐N subsystems. Finally,  I will present our recent results on the the direct N‐
body  modeling  of  two  specific  globular  clusters,  Pal  4  and  Pal  14,  using  GPU  computers  of  the  University  of 
Queensland, University of Bonn and IASBS. In these cases we model the evolution of the unusually extended outer‐
halo globular clusters over their entire lifetime to test our understanding of globular cluster formation and evolution. 
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Wavelets for Electronic Structure Calculations: The BigDFT Project  
 

Alireza Ghasemi  
IASBS 

 
 
 

Abstract: 
 

Daubechies  wavelets  are  a  powerful  systematic  basis  set  for  electronic  structure  calculations  because  they  are 
orthogonal and localized both in real and Fourier space. We describe in detail how this basis set can be used to obtain 
a highly efficient and accurate method for density functional electronic structure calculations. This basis shows high 
systematic convergence properties, very good performances, and an excellent efficiency  for parallel calculations.  In 
addition, achieving  linear scaling, which  is a challenging task  in electronic structure calculations, can be obtained  in 
this basis set. Calculations of  the Hartree potential  is an essential part of Kohn‐Sham density  functional  theory. By 
expanding  the  charge  density  and  potential  in  terms  of  interpolating  scaling  functions  and  by means  of Green's 
functions the potential function and energy are calculated. In this way, beside achieving nearly linear scaling O(N log 
N), the original boundary conditions  is preserved. This  is of particular  importance  for molecular systems and nano‐
particles. 
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Hybrid multiscale simulation strategy for diffusion of discrete objects in continuum media 
 
 

Ali Naji 
IPM 
 
 
 

Abstract:  
 

We describe a novel hybrid continuum‐particle strategy for modeling diffusion of discrete objects in continuum media 
and discuss its application to the specific example of diffusion on fluctuating membrane surfaces. Diffusion processes 
in continuum media are of fundamental importance and appear in many applications. An interesting situation arises 
when  the  diffusing  object  is  a  small  (discrete)  particle  that  locally  interacts  with  a  (continuum) medium  in  the 
background while the  latter exhibits  its own temporal fluctuations. This presents an  intrinsically multiscale problem 
with a wide range of time and length scales coupled to each other due the particle‐medium interactions. In this talk, 
we  first  give  a  short  overview  of  general  coarse‐graining  strategies  for  physical  problems  with  multiscale 
characteristics  and  then  describe  a  hybrid method  for  simulation  of  dissipative  dynamics  of  small  particles  (e.g., 
inclusions such as proteins) on elastic membranes having their own dissipative Langevin dynamics  in a surrounding 
hydrodynamic medium.  In  the particular case of curved  inclusions  that  impart a  local curvature on  the membrane 
surface, we show that a substantial reduction  in diffusion coefficient relative to flat  inclusions occurs which can be 
explained  analytically  by  hydrodynamic  considerations.  This  result  disproves  some  previous  theoretical  models 
predicting  that, on  fluctuating membranes,  curved  inclusions  should be expected  to diffuse more  rapidly  than  flat 
ones. We  also  argue  that  the diffusion  coefficient of membrane  inclusions  should depend  inversely on  their  size, 
which stands at odds with the classical Saffman‐Delbruck result but agrees with recent experimental findings. 
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Simulation of Wet Gtanular Materials 
 

Habib Ebrahimnazhad  
Azarbaijan Shahid Madani University  

 
 
 

Abstract: 
 

Technological shocks due to emergence of digital computers have dramatically influenced the 20th century. Physics, 
as one of  the major disciplines  in  the mainstream science,  is benefited  from  this  revolution. Although most of  the 
physics graduates in western countries are mastered in scientific computation, our students in Iran lack such a skill. In 
this  essay,  basic  requirements  for  developing  a  state‐of‐the‐art  molecular  dynamics  simulation  are  presented.   
Because of its importance, we argue that developing a molecular dynamics simulation is essential for those who want 
to work professionally  in  computational  science. We  explain  that many  ideas  that were  developed  for molecular 
dynamics simulations, were later used for many other types of computations. At the end, we inform students that it is 
also  inappropriate to become addicted  for computers  for any physical  reasoning, while  there are a huge variety of 
heuristic arguments that can help us to understand the underlying physics. 
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   Y2Fe14Bبررسي ابتدا به ساكن ناهمسانگردي مغناطيسي 
 2يوشي هيرا، گودا  ؛ 1تربتيان،  زهرا

1اكبرزاده ، هادي ؛1، سيدجواد هاشمي فر، 
 

  ناصفهان، اصفها يدانشگاه صنعت ك،يزيانشكده فد1
  ژاپنتوكيو،   ،توكيو دانشگاه ك،يزيدانشكده ف2

  چكيده

  d سرگرداننسبتاً   هاياثرات الكترون يبررس يبرا  ،  Y2Fe14B است،  تركيب در ميان عناصر خاكي كمياب  fون الكترون بد عنصر  كيبه عنوان  Y از آنجاييكه
 تغيير رود كه نسبت بهانتظار مي ، بنابراينهستند ي كمتر داراي جايگزيدگي  f هايالكترون با ايسهدر مق  d هايالكترون. دباشيم  مناسب در مواد مغناطيسي دايمي

هاي شبكه مختلف، با در ثابت Y2Fe14Bدر اين كار به بررسي انرژي ناهمسانگردي مغناطيسي و گشتاور مغناطيسي  . هاي  شبكه حساسيت بيشتري داشته باشندثابت
، انرژي ناهمسانگردي مغناطيسي به طور قابل شبكه هاي ثابت با فشردگي كه دهندنشان مي نتايج   .پردازيمنظريه تابعي چگالي مياستفاده از محاسبات كوانتومي 

  .براي افزايش ناهمسانگردي مغناطيسي شناسايي شده است عامل  مهمترين اتم آهن dxyو  dx2-y2برهم كنش بين اربيتالهاي . يابداي افزايش ميملاحظه

First-principles study of magnetic anisotropy in Y2Fe14B 

  
Zahra,  Torbatian1; Gohda, Yoshihiro2; Hashemifar, S.javad1; Akbarzade, Hadi1 

 
1 Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 

2Department of Physics, The University of Tokyo, Japan 
Abstract  

 
Since yttrium is a prototypical f0 element, Y2Fe14B is a proper compound  to study the effects of nearly itinerant 
d electrons in permanent magnetic material. Compared with the localized f electrons, the d electrons are less 
localized and hence expected to be more sensitive to the lattice strain.  In this work, we investigate the magnetic 
anisotropy energy (MAE) and the magnetic moment of Y2Fe14B at different lattice parameters, by using density 
functional theory. The results show that the MAE is significantly enhanced upon compression of the lattice. 
Couplings between occupied 3dx2-y2 and unoccupied 3dxy states of  Fe is identified to have the most significant 
influence in enhancing the magnetic anisotropy.  
PACS No.          (75) 

 

  قدمهم
در سالهاي اخير مطالعات زيادي روي موادي كه شامل عناصر      

صورت گرفته  ،باشندمي) R2Fe14B( رخاكي كمياب، آهن و بو
 ناهمسانگردي مغناطيسي قوي اين موادهاي مهمترين ويژگي .است
گشتاور  داراي R اتم مواردي كه دربه ويژه  باشد،ميآنها 

از مواد  ديدسته جد نيا  .شدبا قابل توجهي مغناطيسي مداري
-MJ/m3  11/0بالا در بازه تشكيل يانرژ يدار ميئدا يسيمغناط

در مورد  نيز MJ/m3 52/0  شكيلو انرژي ت ]1[هستند  10/0
Nd2Fe14B دماي كوريداراي اين مواد  .]2[گزارش شده است 

  ناشي از غالباً آنها د و نظم مغناطيسينباشمي) C300 � (بالا  اًنسبت
وابستگي دمايي   .باشدميآهن  هايتبادلي بين اتم رهم كنشب

-مغناطش و ناهمسانگردي مغناطيسي براي اين دسته از مواد اندازه

دهد كه ناهمسانگردي نتايج تجربي نشان مي. گيري شده است
يابد و در دماي با افزايش دما افزايش مي Y2Fe14B مغناطيسي

رسد و بعد از آن د ميبه حداكثر مقدار خو T/TC ≈0.4حدود 
ناهمسانگردي مغناطيسي، مغناطش با برخلاف . ]3[يابدكاهش مي

ها باعث توجه مجموعه از ويژگياين . يابدافزايش دما كاهش مي
  .ونيكي شده استرالكتقطعات  يتكنولوژاين مواد در  به زياد
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تم ا 8(اتم  68با تقارن تتراگونال و شامل  Y2Fe14Bواحد  اختهي:  1شكل  
  .باشديم) اتم برون 4اتم آهن و  56 م،يتريي

 يسيمغناط يعامل ناهمسانگرد نيمدار مهمتر-نياسپ يشدگ جفت
  به  ستميس يمدار انرژ- نياسپ حياعمال تصحبا . شودمحسوب مي

به عبارت . وابسته خواهد شد يبلور يو راستاها نياسپ نيب هيزاو 
وجود خواهد ) محور مغناطش آسان(خاص  يبلور يراستاها گريد

 نهيدر آن جهت باعث كم ينياسپ  طشداشت كه قرار گرفتن مغنا
به  يسيمغناط يناهمسانگرد يانرژ .كل خواهد شد يانرژ يساز

  :شوديم فيتعر ريصورت ز
 )()( ztotxtot eEeEMAE   

)( كه ztot eE و)( xtot eE در  يمغناطش با ستميكل س يانرژ مربوط به
 يناهمسانگرد يانرژمقدار مثبت  .دباشيم aو    cجهت  محور 

و مقدار  cي محور آسان در راستاي محور نشاندهنده يسيمغناط
  .دهدرا نشان مي  a محور يمحور آسان در راستامنفي آن 

در اين . ايماستفاده كردهOpenMX  بسته محاسباتي در اين كار از
تابعي چگالي، توابع پايه بسط،  بسته محاسباتي مبتني بر نظريه

براي محاسبات ساختار همچنين . هاي شبه اتمي هستنداربيتال
به كار  GGA در تقريب PBE همبستگي- تابعي تبادليالكتروني، 

الكترون ظرفيت براي اتم ييتريم و  11ما تعداد . گرفته شده است
ر هاي آهن و بور در نظبراي اتم به ترتيب الكترون ظرفيت 3و 16

به عنوان توابع بسط براي  dو s ،pهاي همچنين اربيتال .گرفتيم
هاي بور استفاده براي اتم s ،pهاي هاي آهن و ييتريم و اربيتالاتم

  .شده است
   Y2Fe14B با تقارن  )1شكل ( ياخته واحد تتراگونال داراي

در ياخته واحد،  .باشداتم مي 68و شامل  P42/mnm يبلور
، ),e k1, k2, j1, j2وc ( ]4[وايكوفجايگاه  شش اتمهاي آهن در

در شبكه  بلوري مختلف هايگاهيجا آهن در اتم يهاحالت يچگال:  2شكل
   Y2Fe14B. واحد
داراي  ورهاي بو اتم )fوg ( وايكوف جايگاه  در دوهاي ييتريم اتم
ما همگرايي انرژي كل سيستم . باشندمي )g(وايكوف  جايگاه يك

  )7،9،9( را بررسي كرديم و يك مجموعه  kد نقاط نسبت به تعدا
  . باشد، دقت لازم براي ادامه محاسبات را دارا مي kاز نقاط   
 
 كه Y2Fe14B يسيمغناط يناهمسانگرد يو انرژ يسيگشتاور مغناط:   1جدول 

 .شده است سهيآنها مقا يتجرب ريبا مقاد

 

 يج نتا

با  Y2Fe14B يسيو مغناط يما در ابتدا به محاسبه خواص ساختار
 در. مپردازييم ]Å 12.00=c ]5و  Å 8.76=aپارامترهاي شبكه 

مغناطيسي با   يناهمسانگرد يو انرژ مغناطش ريمقاد 1جدول 
محاسبه شده  مقدار مغناطش. نها مقايسه شده استمقادير تجربي آ

ufB .31.3 آن باشد كه در توافق خوبي با مقدار تجربيمي 
)ufB .31.4( 5[دارد[ .    
 وجود  ،يسيمغناطانرژي ناهمسانگردي قدار محاسبه شده براي م

كه  دهدرا نشان ميc ر مغناطيسي آسان در راستاي محور محو
 محورگزارش شده  براي  نتايج تجربي با ي خوبيسازگار

   .]6[دارد Y2Fe14B آسان مغناطيسي
براي اسپيني گشتاور مغناطيسي  2دولجو ا هحالت يچگال 2شكل 

را  Y2Fe14B هاي آهن در شبكه واحد جايگاهاي مختلف اتم
  داراي بيشترين  j2هاي آهن با تقارن بلوري تما . دهندنشان مي

  
Y2Fe14B  

/..(گشتاور مغناطيسي  ufB (   انرژي ناهمسانگردي
  (MJ/m3)مغناطيسي

 ]6[تجربي در كار حاضر ]5[بيتجر حاضر در كار

3/31  4/31  45/0  77/0  

Y

Fe

B
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با  Y2Fe14B بلوراي مختلف هجايگاهاتم آهن در  گشتاور مغناطيسي:   2جدول
 3هاي شبكه به ميزان براي حالتي كه ثابت و  )equil( هاي شبكه تعادليثابت

-مي )expanded( كشيده درصد 3و به ميزان ) compressed( دهدرصد فشر

 هايبا ثابت Y2Fe14B ي برايسيگشتاور مغناط مربوط به دير تجربيمقا .شوند
  .باشدي ميشبكه تعادل

 
  ) B(گشتاور مغناطيسي   

  ]7[بيتجر equil compressed expanded  جايگاه اتمي
k1 30/2  91/1  40/2  25/2 -07/2  
k2 35/2  88/1  48/2  32/2 -23/2  
j1 24/2  40/1  50/2  40/2 -10/2  
j2 74/2  54/2  80/2  80/2 -43/2  
e 13/2  73/1  20/2  28/2 -03/2  
c 51/2  09/2  58/2  25/2 -24/1  

  4/31  6/32  6/25  3/31  مغناطش كل

 

 cو  aشبكه  هايثابت راتيينسبت به تغ Y2Fe14B هاحالت يچگال:     3شكل
شده بر اعداد نوشته . كننديم رييتغ يدگيدرصد كش 3تا  يدرصد فشردگ 3كه از 

- ثابتبا  هاحالتچگالي  (a) .دباشيهر نمودار مربوط به مغناطش كل م يرو

 با   (c)و) compressed( گيدرصد فشرد 3 با (b) )equil( هاي شبكه تعادلي
  .)expanded(هاي شبكه ثابت گيكشيد درصد 3

داراي  e يبلوردر جايگاه آهن  هاياتمو  يسيگشتاور مغناط
اين نتايج در سازگاري  .هستندي نياسپ يسياطگشتاور مغنكمترين 

  .باشدخوبي با ساير كارهاي تئوري و تجربي مي
نسبت به  خواص الكتروني و مغناطيسي براي بررسي وابستگي

     هايدر نظر گرفتيم كه در آن ثابتحالت را  9 ،هاي شبكهثابت
           

شبكه  هايبه ثابتنسبت   Y2Fe14B يسيمغناط يناهمسانگرد يانرژ:  4شكل 
a  وc.  

درصد كشيدگي تغيير  3درصد فشردگي تا  3به ميزان  cو  aشبكه 
   .كنندمي

 cو  aهاي شبكه ها نسبت به تغييرات ثابتچگالي حالت 3شكل 
 ، همچنين مغناطش كل محاسبه شده در هر حالت. دهدنشان ميرا 

-پهنهاي شبكه، با فشردگي ثابت.  ها بيان شده استدرون شكل

  جايي به سمتو يك جابه يابدافزايش ميها چگالي حالتشدگي 
جايي به سمت چپ در راست در كانال اسپيني بالا و يك جابه

مقداري از  ،در نتيجه اين تغييرات. دهدرخ ميكانال اسپين پايين 
- سطح فرمي قرار مي، بالاتر ها در كانال اسپيني بالاحالتچگالي

از . يابدها در كانال اسپيني بالا كاهش مينگيرند و تعداد الكترو
كانال اسپيني پايين در سطح فرمي  در هاطرف ديگر تعداد الكترون

در نتيجه، مغناطش نسبت به ساختار تعادلي افزايش مي يابد و 
قرار  شهاي شبكه تحت كشدر حالتي كه ثابت  .يابدميكاهش 

در سطح  ،شوندميتر ها جايگزيدهچگالي حالتهر چند گيرند، مي
تغيير كوچكي فقط كنند و تغيير نميبالا  ينيدر كانال اسپ و فرمي

بنابراين . آيددر كانال اسپيني پايين به وجود مي هاحالت يدر چگال
افزايش نسبتاً كوچكي را در مغناطش به  ،شبكه هايثابتكشيدگي 
هاي با جايگاه آهن مغناطش 2 جدول در .آوردوجود مي
- درصد ثابت 3اي ساختارهايي با فشردگي و كشيدگي مختلف بر

بيشترين افزايش مغناطش براي . هاي شبكه آورده شده است
ساختار فشرده شده و بيشترين كاهش مغناطش براي ساختار 

  . باشدمي  j1اتمي جايگاه   و درمنبسط شده 

رفتار انرژي ناهمسانگردي مغناطيسي را نسبت به تغييرات  3شكل 
با  يسيمغناط يناهمسانگرد يانرژ. دهدشبكه نشان مي هايثابت

 ،يابداي افزايش ميهاي شبكه به طور قابل ملاحظهفشردگي ثابت
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براي  dxyو  dx2-y2هاي هاي جزيي براي اربيتالچگالي حالت:  5شكل
Y2Fe14B زمينه سايه دار مربوط . انددرصد فشرده شده 3هاي شبكه كه ثابت
 .باشدمي تعادلي  به ساختار

اين تغييرات بسيار  شبكه هايثابتدر حالي كه با كشيدگي 
 3به ميزان   cو  aهاي شبكه با فشردگي ثابت. باشدكوچكتر مي

مي  MJ/m3 16/2به مقدار  يسيمغناط يناهمسانگرد يانرژ ،درصد
-ثابت، كه براي MJ/m3 45/0 مقدار كه در حدود پنج برابر رسد

  .باشد، ميشدهتعادلي محاسبه  شبكه هاي
 يناهمسانگرد يانرژبراي به دست آوردن ديدگاه بهتر بر روي 

 يانرژ. گيريم، نظريه اختلال مرتبه دوم را در نظر مييسيمغناط
تواند به صورت اختلاف تصحيح مي يسيمغناط يناهمسانگرد

  .براي دو جهت مغناطش در نظر گرفته شود ،مرتبه دوم انرژي
رژي حالت پايه به صورت زير معين تصحيح مرتبه دوم براي ان

   :شودمي
)3                                        (  
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ويژه     jشم اشغال شده و -هاي كوهنويژه حالتi كه در آن  
مدار توسط - شدگي اسپين جفت. باشدهاي اشغال نشده ميحالت
slHرابطه  SO


. كه شودبيان مي   اين جفت شدگيثابت 

  . است
                                    :رفتتوان به صورت زير در نظر گرا مي 3رابطه 
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 در اين حالت ويژه. هاي اتمي هستنداربيتال و  كه در آن 
شوند و هاي اتمي تصوير ميشم بر روي اربيتال-هاي كوهنحالت

 مدار- اصر ماتريس هاميلتوني اسپينعن
soH هاي اتمي بين اربيتال

   .شودمحاسبه مي
 هاي جزئي متناسب با ريشه دوم از آنجايي كه چگالي حالت

ئي براي ساختار هاي جزچگالي حالت باشد،مي iضريب 
با  ،قبلاً بيان شدكه  همانطور .گيريمرا در نظر مي فشرده شده

هاي در كانال هاي شبكه، مقداري از چگالي حالتفشردگي ثابت
در  هاحالت يچگالروند و اسپيني بالا، به بالاتر از سطح فرمي مي

بيشترين چگالي . شوندپايين به سطح فرمي نزديك مي نيكانال اسپ
و  dx2-y2 هايتالياربها در نزديكي سطح فرمي مربوط به حالت
dxy ) ها در چگالي حالت 4با توجه به رابطه  .باشدمي) 5شكل

ي انرژي نزديكي سطح فرمي باعث افزايش قابل ملاحظه
مدار -از طرف ديگر عناصر ماتريس اسپين. شودناهمسانگردي مي

 soH هايبين اربيتال dx2-y2  وdxy بيشترين  با اسپين موازي
 باشددارا مي  cگردي در راستاي سهم را در انرژي ناهمسان

كيونو و همكارانش آورده شده  يجزئيات بيشتر در مقاله(
در  dxyو  dx2-y2هاي شدگي بين اربيتال جفتبنابراين  .)]8[است

عامل در افزايش  نيمهمترنزديكي سطح فرمي با اسپين موازي 
  . باشدمي در ساختار فشرده شده ناهمسانگردي مغناطيسي

   ينتيجه گير
به بررسي وابستگي انرژي  با استفاده از محاسبات ابتدا به ساكن،

هاي شبكه نسبت به ثابت Y2Fe14B ناهمسانگردي مغناطيسي
 يناهمسانگرد يانرژهاي شبكه با فشردگي ثابت. پرداختيم

 نيببرهم كنش . يابدمي افزايش ايبه طور قابل ملاحظه يسيمغناط
  dxyو  dx2-y2 هايتاليارب اشغال نشدهو اشغال شده  يحالتها

 يانرژدركانال اسپيني بالا و پايين مهمترين عامل براي افزايش 
  .شناسايي شده است يسيمغناط يناهمسانگرد
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 چکيده
فونون و تابع  –الکترونی، پراکندگی فونونی، برهمکنش الکترون (PDOS) و جزئی (DOS)لت پایه، چگالی حالت کلی در این مقاله ساختار نواری الکترونی حا

F(ω)الیشبرگ همسانگرد 
2α ی تابعی چگالی در چارچوب نظریه(DFT) محاسبه و نمودارهای  آنها رسم و  آنالیز شده است اصول اولیه محاسبات با استفاده از .

های نوار اتم بور به میزان زیاد و حفره Pyو  Pxهای ناشی از اربیتال  σهای بالای نوار دهند که حفرههای کلی و جزئی نشان میواری و چگالی حالتنتایج ساختار ن
π  ناشی از اربیتال Pz همسانگرد محاسبه شده، بخش بر اساس طیف تابع الیشبرگ . دهندهای حالت ابررسانایی را تشکیل میاین اتم به میزان جزئی، زوج حفره

ای ناشی از نوسانات داخل صفحه) Гی در نقطه g2Eبا مدهای فونونی اپتیکی با تقارن  Bهای مربوط به اتم σهای بالای نوار بزرگی از جفت شدگی، بین حفره

تخمین زده  K 70تفاده از فرمول مک میلان، دمای گذار با اس. بدست آمد 47/0محاسبه و (  λ)فونون  -ثابت جفت شدگی الکترون. دهدرخ می(  B-Bپیوندهای 
 .            شد
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Abstract 
 

In this paper, ground-state electronic band structure, total and partial density of states (DOS and PDOS), 

phonon dispersion, electron-phonon coupling and isotropic Eliashberg function α
2
F(ω) have been calculated 

within the framework of density functional theory (DFT) by using first-principles calculations and their curves 

drown and analyzed. The results of the electronic band structure, total and partial density of states show that 

holes at top of σ bands, resulting from the boron Px and Py orbitals, sizably and holes of π band, resulting from 

the Pz orbital of this atom, partially consist coupled holes in superconductivity state. Based on isotropic 

Eliashberg function, a large part of coupling takes place between holes on the top of the boron σ bands with a 

optical phonon mode with E2g symmetry at the Г point ( from in-plain vibrations of the B-B bonds). The 

electron-phonon coupling constant was calculated and obtained 0.74. By using McMillan formula, 

superconducting transition temperature TC was estimated 40K.       

  

PACS No.74         
 

  قدمهم
 Kگذاربا دمای  2MgBس از کشف ابررسانایی در ترکیب پ         

93 ≈ TC ی تجربی و تئوری ، تحقیقات گسترده2001سال  در

-اندازه[. 1]نسبتاً بالا انجام شده استTC جهت فهم منشاء این 

زنی، گذار، تونلروی دمای Bهایی از قبیل اثر ایزوتوپ اتم گیری

های فونونی تأیید و چگالی حالتترابرد، خصوصیات ترمودینامیک 

ی واسطه -ابررسانای فونونیک  MgB 2 کنند که به احتمال زیادمی

و  محاسبه[. 2]استشدگی متوسط و قوی وجفتs با تقارن نوع 

شدگی بررسی ساختار نواری الکترونی، پراکندگی فونونی، جفت

گذار، فونون و حل معادلات الیشبرگ برای تعیین دمای  -الکترون
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-فونون در این ماده کمک می -در فهم نقش بر همکنش الکترون

ها و تابع ی این کمیتاز این رو در کار حاضر به محاسبه[. 9]کند

ی تابعی چگالی با استفاده همسانگرد در چارچوب نظریه الیشبرگ

تابع . پرداخته شده استQUANTUM-ESPRESSO افزاراز نرم

الیشبرگ همسانگرد که از معادلات الیشبرگ با اعمال تقریب 

آید، قدرت برهمکنش همسانگردی گاف ابررسانایی بدست می

ا سپس ب[. 7]کندواسطه را توصیف می -ی فونونکنندهجفت

فونون  -شدگی الکتروناستفاده از نتایج بدست آمده، ثابت جفت

میلان گیری فرمول تقریبی مککل محاسبه و در نهایت با به کار

 . شودمیمحاسبه  2MgBگذار دمای( دنیس -آلن)

 

 تئوری و جزئيات محاسبات
ی تابعی چگالی و با در چارچوب نظریهاصول اولیه  محاسبات    

ه تبادلی انجام شد –برای تابعی همبستگی  GGAبکارگیری تقریب

های لانه از لایه 2MgBساختار هگزاگونال گرافیت مانند . است

ها قرار دارند تشکیل در بین این لایه Mgهای که اتم Bزنبوری اتم 

 =089/9سازی شبکه های شبکه بعد از بهینهثابت. شده است

a171/1و=c/a خوبی با نتایج این مقادیر تطابق  بدست آمد که

،  2MgB ساختار بلوری[. 2]دارند c/a=172/1و  a=089/9تجربی 

ی وارون آن فضای حقیقی و شبکه هگزاگونال ییاخته بسیط شبکه

 . نشان داده شده است 1که هگزاگونال است در شکل 

 

 

 
 

 

 

 

ی ی بسیط شبکه، یاخته(در سمت چپ) 2MgB ساختار بلوری:  1شکل 

نقطه چین در  ی لوزی با خطوطمنشور با قاعده)ی حقیقهگزاگونال فضای 

هگزاگونال با خطوط سیاه در شکل سمت ) آن  وارونشبکه  و (سمت راست

 (.راست 

العاده نرم که به روش واندربیلت های فوقپتانسیل شبه   

(Vanderbilt )اند برای ساخته شدهMg وB انرژی . بکاربرده شد

سازی نسبت به کمینه انرژی و ینهبعد از به تخت  -قطع امواج

در محاسبه ساختار . در نظر گرفته شد Ry74 ها نیروهای روی اتم

ی اول گیری روی ناحیهنواری الکترونی حالت پایه، انتگرال

پک و بکارگیری شبکه  -بریلوئن با استفاده از روش منخورست

انجام   Gaussianاز نوع  01/0شدگی و پهن k27×27×27 -نقاط

های کلی و جزئی الکترونی برای بررسی بهتر چگالی حالت. شد

های فونونی با فرکانس یمحاسبه .ساختار الکترونی محاسبه شد

خطی بر روی شبکه بردارهای موج  –استفاده از روش پاسخ 

تابع الیشبرگ همسانگرد که بر . صورت گرفت q1×1×1 فونونی 

-کند از رابطهمیواسطه را توصیف  –ی فونون کنندههمکنش جفت

 :ی زیر محاسبه شد
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(1)             qqmknk          

 

در  های الکترونی بر اتم و اسپینچگالی حالت N(0) که در آن

. هستند qو  kبه ترتیب کل تعداد نقاط  Nqو  Nkانرژی فرمی و 

 )هایر موجو بردا m) و (nویژه مقادیر الکترونی با اندیس نوار

kوq+k) های فونونی با شوند در حالی که فرکانسمشخص می

g. اندتعیین شده qو بردار موج  νاندیس مد 
ν 

nk,mk+q   عناصر

. دهندفونون را نمایش می –ماتریس ضرایب برهمکنش الکترون 

ی زیر بدست فونون کل توسط رابطه –شدگی الکترون ثابت جفت

 :[4]آیدمی
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میلان از طریق فرمول مک 2MgBگذار ابررسانایی در نهایت دمای

 :زده شدتخمین( دنیس –آلن )
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µ   و
*. الکترون مؤثر است –همکنش الکترون ثابت بر*

µ  به

تئوری و تجربی در رابطه  TCصورت یک پارامتر آزاد جهت تطابق 
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واضح است برای داشتن  TCهمانطور که از رابطه . کنندرفتار می

  [.7]بزرگ است logωو  λگذار بالا نیاز به دمای

 

 بحث نتایج و

نشان  2درشکل  2MgBساختار نواری الکترونی حالت پایه       

[. 6،7]داده شده است که در توافق خوبی با نتایج دیگران است

تراز فرمی های انرژی، برای مشخص شدن اینکه کدام یک از نوار

و جزئی ( DOS)د، نمودار چگالی کلی کنهای میرا قطع حالت

(PDOS ) در  انرژی فرمی. ن داده شدنشا 9محاسبه و در شکل

-شود چگالی حالتهمان طور که دیده می. صفر تنظیم شده است

Py (10/0 N(0)σ/N(0) = )و  Pxهای های جزئی مربوط به اربیتال

در انرژی فرمی سهم غالب  Bاتم Pz (23/0 N(0)π/N(0) = )و 

این دلالت دارد بر اینکه سطح . های کل دارندرا در چگالی حالت

های چگالی حالت. است قطع شده πو  σهای وسط نوارفرمی ت

در انرژی فرمی سهم کمی در  Mgهای اتم جزئی مربوط به اربیتال

2+ به Mgهای کل دارند که علت آن یونیزه شدن چگالی حالت
Mg 

این . ها استهای باقیمانده در مکان این اتمو جاگزیدگی الکترون

ابررسانایی نقش اساسی را  در ایجاد Bهای دهد که اتمنشان می

های ابررسانایی را با توجه به نتایج اثر هال که حامل. کنندبازی می

به ) σهای بالای نوار حفره[ 8]ها تعیین کرده است زوج حفره

، زوج Bمربوط به اتم ( به میزان جزئی) πو نوار ( میزان زیاد

 .کنندهای حالت ابررسانایی را ایجاد میحفره

 
          MgB 2ی ساختار نواری الکترونی حالت پایه:  2شکل 

 

 
 

                      MgB 2های کلی وجزئی الکترونی چگالی حالت:  9شکل
    

دهد ه را نشان میطیف پراکندگی فونونی محاسبه شد 7در شکل    

 Гی در نقطه. های اپتیکی مشخص شده استنام شاخه که در آن

و پیوند  Bبه علت جرم سبک اتم . ود داردچهار مد اپتیکی وج

بالا، مربوط به نوسانات  –کوالانسی قوی بین آنها، دو مد فرکانس

-یکی مربوط به نوسانات کششی داخل صفحه. باشندمی Bهای اتم

و دیگری مربوط به نوسانات خارج B-B(g2E ) ای پیوندی 

تر پاییندو مد اپتیکی با فرکانس . استB (g1B )های ای اتمصفحه

و Mg (u1E )های ای اتمصفحه  –مربوط به نوسانات داخل 

طیف  [.7]باشدمی( u2A)های ی این اتمحرکت خارج از صفحه

نشان داده و نام  7در شکل  پراکندگی فونونی پس از محاسبه

چهار مد  Гی در نقطه. های اپتیکی مشخص شده استشاخه

 . اپتیکی وجود دارد

 

 
  MgB 2ندگی فونونی طیف پراک:  7شکل
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کنندگی برای بررسی خصوصیات ابررسانایی و عامل جفت   

فونون، طیف تابع الیشبرگ  –ها یعنی بر همکنش الکترون حفره

همانطور که . نشان داده شد 4همسانگرد محاسبه و نتیجه در شکل 

  meV 76 =ωشود، پیک غالب در فرکانس  در نمودار دیده می

از آنجا که این . است g2Eی مد اپتیکی دودهقرار دارد که در مح

فونون است،  –ی قدرت برهمکنش الکترون تابع مشخص کننده

شدگی مسئول جفت g2Eدهد که مد اپتیکی بنابراین این نشان می

شدگی الکترون ثابت جفت. دباشمی σها در بالای نوار قوی حفره

-بق با نتیجهبدست آمد که در تطا 49/0فونون کل نیز محاسبه و  –

-دمای[. 9]بُهنِن و همکارانش است. پ. ی بدست آمده توسط ک

تخمین زده شد که مشابه کار  K  ,µ*70=04/0گذار با قراردادن 

*مقدار[. 9]باشدبهُنِن می. پ. ک
µ  در اکثر مقالات پس از محاسبه

این تفاوت در مقدار . در نظر گرفته شده است 1/0در حدود 

*پارامتر 
µ ه کارگیری تقریب همسانگردی گاف به علت ب

به طوری . باشدابررسانایی واستفاده از تابع الیشبرگ همسانگرد می

که دیگران با حل معادلات الیشبرگ به صورت ناهمسانگرد در 

*=1/0مدل دو نواری با 
µ  به نتایجی که با تجربه تطابق بیشتری

 [. 9]دارند دست یافتند

 

 
 

 MgB 2مسانگرد طيف تابع اليشبرگ ه:  5شکل 

 

 گيرینتيجه
ی تابعی نظریه در چارچوباز محاسبات اصول اولیه  با استفاده   

های ، چگالی حالتچگالی، ساختار نواری الکترونی حالت پایه

کلی و جزئی الکترونی، طیف پراکندگی فونونی و ضرایب 

با استفاده از نمودار  .فونون محاسبه شد –برهمکنش الکترون 

های کلی و جزئی الکترونی اری و چگالی حالتساختار نو

به  πبه میزان زیاد و نوار  σی نوار های بالامشخص شد که حفره

سپس . دهندهای حالت ابررسانا را تشکیل میمیزان کم، زوج حفره

ی قدرت ی تابع الیشبرگ همسانگرد که مشخص کنندهبا محاسبه

ونی مختلف است های فونفونون در فرکانس –برهمکنش الکترون 

ناشی از نوسانات کششی داخل  g2Eهای مشخص شد که فونون

 σهای بالای نوار شدگی حفرهباعث جفت  Bهایای اتمصفحه

 .اندشده 2MgBو بروز ابررسانایی در Bهای مربوط به اتم

 

 سپاسگزاری
های علمی خانم شهین براتی و راضیه کارگر و کمک خانم از همکاری   

صمیمانه  ها بتول ریوندی، زهرا مرشدلو و نرگس قشونیمعنوی خانمپشتیبانی 
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 منحني ي كنش كلوئيدهاي نماتيك در نزديكي يك ديواره برهم

 1اجتهادي، محمدرضا ؛ 2تلوداگاما، مارگاريدا ؛ 2سيلوستره، نونو ؛ 1اسكندري، زهرا

  خيابان آزادي ، تهران ، صنعتي شريفه فيزيك دانشگا دانشكده1
  ليسبون، پرتغالمركز فيزيك نظري و محاسباتي دانشگاه ليسبون، خيابان گاماپينتو،  2

  

  چكيده
هاي بلور مايع دارد، نظم  ها با مولكول گيرند، با توجه به برهم كنشي كه سطح آن هنگامي كه ذرات كروي كوچك با ابعاد ميكرون در يك بلور مايع نماتيك قرار مي

هاي ظرف، ناشي از همين اختلال در نظم نماتيك  نين با ديوارهكنش اين ذرات با يكديگر و همچ برهم .شود شان مختل مي ي اطراف جهتي بلندبرد نماتيك در ناحيه
هنگامي كه اين . سازد شده در سيال همسانگرد متفاوت مي ها را از كلوئيدهاي پخش شود و آن است كه منجر به ايجاد نيروهاي كشساني در كلوئيدهاي نماتيك مي

كنند كه در مطالعات قبلي آزمايشگاهي و  برد از طرف ديواره احساس مي ي كوتاه گيرند، يك دافعه شدگي سطحي قوي قرار مي ي تخت با قلاب ذرات در نزديك ديواره
اما هنگامي كه يك انحنا در حدود ابعاد . نچسبند و در وسط ظرف معلق شوند هشود كه ذرات به ديوار باعث مي هاين دافعه از ديوار. سازي مشاهده شده است شبيه

ي  مرزي روي ذرهي ديوار و همچنين شرايط  توان با انتخاب مناسب هندسه شود و حتي مي باشد اين اثر به كلي دستخوش تغيير مي ذره در ديواره وجود داشته
واره گاه يك فرورفتگي در دي شدگي سطحي روي ذره و ديواره يكسان باشد، آن به اين ترتيب، اگر قلاب. كلوئيدي و روي ديواره، اين دافعه را به جاذبه تبديل كرد

ها  شود و به سمت برآمدگي ها دفع مي شدگي ذره و ديواره متفاوت باشد ذره از فرورفتگي در حالي كه اگر قلاب ،تواند باعث به دام افتادن ذره توسط ديواره شود مي
  .شود جذب مي
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Abstract 
Small spherical particle with homeotropic or planar surface anchoring in the nematic liquid crystal disturb the 
long-range nematic order to a distance of about the radius of the particle .  When such particle is close to a flat 

surface with strong anchoring ,  it feels a short-range repulsion from the wall which is observed in the 

experiments as well as the simulations and prevents particles from touching the wall and stabilizes them in the 

center of the cell .  This behavior is dramatically changed by having a particle-sized deformation in the wall .  In 

fact ,  the presence of a curvature in the wall can either enhance the repulsion from the wall or turn it to a strong 

attraction ,  depending on the size and the direction of the curvature as well as the boundary conditions of the 

particle and the wall .  For similar boundary conditions at the surfaces of both particle and wall ,  a cavity in the 

wall can trap the particle ,  while for different boundary conditions ,  the particle can be pinned to the hill , 

 repelling away from the cavity . 
 

PACS No. 89 

 

  قدمهم

شده در بلور مايع نماتيك در دو  مخلوط ذرات كلوئيدي پخش    
مانند  ي ساختارهاي زنجيره ي اخير، به خصوص پس از مشاهده دهه

بسيار ] 1[ميلادي  1997ا در سال ه ده در اين مخلوط خودسامان

در اين مدت، كلوئيدهاي . اند مورد توجه و علاقه قرار گرفته
بسيار متنوعي از نظر شكل، اندازه و همچنين شرايط  ِ نماتيك

كنش بين اين ذرات، به علت خواص  برهم. اند شدهمرزي مطالعه 
و  كشساني بلور مايع نماتيك معمولاً بلندبرد و غيرهمسانگرد است

هاي محاسباتي و از  كنش چه از نظر تجربي و چه به روش اين برهم
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اي مورد بررسي قرار گرفته است  به طور گسترده ،سازي طريق شبيه
ها در آزمايشگاه اغلب در  كه اين مخلوط جايي اما از آن]. 2-5[

پوشي نيست  ها قابل چشم شوند، اثر ديواره هاي نازك تهيه مي ظرف
كنش بين ذرات در آزمايش نيز  اره روي برهمو تأثير وجود ديو

اگرچه اين ذرات هميشه از ]. 6[مورد تأييد قرار گرفته است 
توان  شوند اما با ايجاد انحنا در ديواره مي ي تخت دفع مي ديواره

ما در اين مقاله نشان . كنش را تغيير داد و كنترل كرد اين برهم
رآمده با دهيم كه چگونه يك انحناي فرورفته يا ب مي

ي ذره از  هاي سطحي مختلف باعث تقويت دافعه شدگي قلاب
  .شود ديواره و يا تبديل دافعه به جاذبه مي

  نظريه و روش

توان با استفاده از  انرژي آزاد يك بلور مايع نماتيك را مي    
در ]. 7[يك تانسور نظم نوشت دوژن بر حسب -ي لاندائو نظريه

شناختي است، انرژي آزاد يك  اين روش كه يك رهيافت پديده
تانسور . شود نوشته مي �سيستم به صورت بسطي از تانسور نظم 

با رد صفر است كه به صورت زير تعريف  3×3نظم يك ماتريس 
  :شود مي

��� = �
� �3
�
� − ��� + �

� ����� − ����   
محوري و دومحوري  به ترتيب پارامتر نظم اسكالر تك �و  �كه 

ام �ي  ي متعامد، متصل به ذره سه بردار يكه ��و  ��و  �
هستند و 
چگالي انرژي آزاد بلور . دهند گيري آن را نشان مي هستند كه جهت

  :مايع نماتيك بر حسب اين تانسور نظم به صورت زير است
����� = �Tr�� −  Tr�! + "(Tr��)�   

به  �اند و فقط  هايي وابسته به ماده كميت "و   و  �كه ضرايب 
�طور خطي به صورت%(& − دماي  ∗&وابسته به دماست كه   (∗&

را  "و   و  %�مقادير  جا ما در اين .فاز همسانگرد ابرسرد است
در نظر  307.24Kدر دماي  5CBي  معادل با پارامترهاي ماده

  .در فاز نماتيك است 5CBايم كه در اين دما  گرفته
هاي كشساني  انرژي كشساني فاز نماتيك كه ناشي از تغيير شكل    

توان به  در ميدان دايركتور است، بر حسب تانسور نظم را نيز مي
  :]8[ شكل زير نوشت

�(�)*+�, = -
� .����.����   

!,�,01ضريب كشساني است و به صورت  /كه در آن  = 3
� به  /��

جا از تقريب  ما در اين. شود ضرايب كشساني فرنك مربوط مي
ايم، يعني ضرايب كشساني فرنك را  استفاده كرده» ثابتي تك«

در محاسبات ما برابر  /مقدار ضريب . ايم مساوي هم در نظر گرفته
6با  × 1081�  J m⁄ در نظر گرفته شده است.  

ي ديگري نيز در انرژي  چه تا كنون اشاره شد، جمله لاوه بر آنع    
كنش سطوح موجود در سيستم  سيستم سهم دارد كه ناشي از برهم

هاي بلور مايع به دو  به طور كلي، مولكول. با ذرات بلور مايع است
دهند كه بر سطح  كنند، يا ترجيح مي كنش مي صورت با سطح برهم

دهند كه به صورت موازي با سطح قرار  عمود شوند و يا ترجيح مي
در آزمايشگاه، چنين شرايطي از طريق پوشاندن سطوح با . بگيرند

شود به طوري كه بعضي از پليمرها  موادي غالباً پليمري، حاصل مي
شدگي مماسي روي  شدگي عمودي و برخي ديگر قلاب قلاب

شدگي  ي كروي با قلاب هنگامي كه يك ذره. كنند سطح ايجاد مي
ي  گيرد، بسته به اندازه سطحي عمودي در محيط نماتيك قرار مي

نقص «شدگي، تشكيل دو ساختار متفاوت  ابعاد ذره و قدرت قلاب
پذير است  حول آن امكان» ي زحلي حلقه«و يا » تيغي هذلولي جوجه

اي  شدگي مماسي دارد، دو تا نقص نقطه اي كه قلاب و براي ذره
ها  شود كه به آن تشكيل ميروي سطح ذره و در دو سمت آن 

انرژي سطحي در حالتي كه ذره ]. 9[شود  گفته مي» بوجوم«
توان به صورت يك تابع سهمي رو  شدگي عمودي دارد را مي قلاب

تانسور نظم متناظر  %�مدل كرد كه  %�اي در محل  به بالا با كمينه
شدگي  اما براي قلاب]. 10[گيري عمودي روي سطح است  با جهت

مدل زير را  2004در سال  بر سطح، فورنير و همكارانش مماس
  ]:11[پيشنهاد كردند 

�*�=>),( = ?1Tr��@ − �@A� + ?��Tr�@B − �%��   
@�پارامتر نظم مرجح روي سطح است و  %�كه در آن  = �%
�
و  �

�@A = C�@C  كهC = ���
�
 �?و  1?ماتريس تصوير است و  �
سازي ما  كنند و در شبيه شدگي را كنترل مي نيز قدرت قلاب

2.1مقداري مساوي با  × 108!  J m�⁄ ها در نظر گرفته  براي آن
  .شدگي قوي است شده است كه متناظر با قلاب
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هاي ظرف  و روي تمام ديوارهظر گرفته شده در ن
شدگي مماسي روي  است، به جز در حالتي كه قلاب

شدگي  ي منحني به كار رفته باشد كه در اين حالت، قلاب
  .مماسي تبهگن استفاده شده است

  
  ي سيستم تصوير شماتيك پارامترها و هندسه: 1شكل 

  

ابعاد ميكروني با شرايط مرزي عمودي كه  ي كروي در
ي كشساني از  ي زحلي است هميشه به علت دافعه داراي يك حلقه

برد و  ي كوتاه اين دافعه. گيرد ها، در مركز ظرف قرار مي
قوي، با ايجاد انحنا در سطح تخت ديواره به شدت تغيير خواهد 

عدي در صورتي دهد كه در حالت دوب مطالعات قبلي نشان مي
كه يك فرورفتگي در ديواره وجود داشته باشد، ذره با يك مكانيسم 

در سه بعد نيز ]. 12[شود  به سمت آن جذب مي
رفتار مشابهي براي نانوذرات كروي در نزديكي يك كانال مستطيلي 

ما در ]. 13[اي موجود در ديواره گزارش شده است 
كنش جاذبه همچنين براي ذرات  دهيم كه اين برهم جا نشان مي

كروي در نزديكي يك فرورفتگي در ديواره با انحناي سينوسي نيز 

هاي مختلفي براي شرايط مرزي روي سطوح و  حالت
مقدار . دهد همچنين مقادير مختلفي از عمق گودي را نمايش مي

دهد كه اين  مت آن نشان ميي عمق انحناست و علا
منحني . انحنا به سمت داخل جعبه است يا به سمت بيرون آن

2F دهد  ي تخت را نشان مي كنش با ديواره برهم =
كه در تمامي موارد به روشني رفتار دافعه از ديوار تخت را تأييد 

,G)جا ذره در امتداد مسير مستقيم  H) = به  (0,0)
  .شود مت ديواره نزديك مي

انرژي سيستم به اين ترتيب عبارت است از مجموع انتگرال 
دوژن و چگالي انرژي - روي حجم از چگالي انرژي لاندائو

  .ساني و انتگرال روي سطح از چگالي انرژي سطحي
I = J (����� + �(�)*+�,)KL +

Ω
   

المان محدود با «اكنون اين انرژي آزاد را با استفاده از روش 
ايركتور را كنيم تا آرايش ميدان د كمينه مي

در اين روش، در طي . به دست بياوريم
كنيم و در هر  بندي سيستم را بازتعريف مي

مرحله، تنها در نقاطي از سيستم كه تغيير تانسور نظم شديدتر 
تري دست  تصوير دقيق به اتر كرده ت ها را بيش

كه تغيير يابيم، بدون آن كه محاسبات را براي نقاط ديگر سيستم 
به اين ترتيب براي  دهد دقيق كنيم و ها رخ نمي

تري پرداخت  ي محاسباتي كم رسيدن به دقت مورد نظر هزينه
جا اين فرآيند تا چهار مرحله تكرار شده كه به اين 

براي ساختن . است ٪1تر از  ي انرژي كم
شده  استفاده  TETGENافزار همسانگرد از نرم

شعاع . برابر شعاع ذره متغير بوده است 1
ميكرون فرض شده كه حدود ده برابر  0.1

  .باشد تر از طول همبستگي سيال مي
ماتيك ي سيستم ِ مورد مطالعه به طور ش

ي كروي به شعاع  اين سيستم شامل يك ذره
/است كه در ظرفي مكعبي به ابعاد  = 20M قرار گرفته است .

در يكي از وجوه اين مكعب يك انحناي سينوسي قرار دارد كه 
ي آن به صورت  اي دارد و معادله تقارن استوانه

N = N% 2. استF جا مساوي با  در اين
اي روي ديواره است كه اين انحنا  شعاع ناحيه

N%(= / 2⁄ ي بين قسمت تخت  فاصله (
. ديواره تا مبدأ مختصات است كه در مركز جعبه فرض شده است

اي انتخاب  اين هندسه به گونهمقدار پارامترهاي مربوط به انحنا در 
شعاع انحنا در مركز برابر با ) 2F(كه براي هر عمق دلخواه 

Fشعاع ذره باشد، به عنوان مثال، براي  = M 2⁄ ،M, =
دوردست براي جهت بردار دايركتورِ 

 �Oروي ديواره، در امتداد محور ) و عمودي

در ن) N̂و محور (
است، به جز در حالتي كه قلاب» ثابت«

ي منحني به كار رفته باشد كه در اين حالت، قلاب ديواره
مماسي تبهگن استفاده شده است

شكل 

  نتايجتحليل 

ي كروي در يك ذره    
داراي يك حلقه

ها، در مركز ظرف قرار مي ديواره
قوي، با ايجاد انحنا در سطح تخت ديواره به شدت تغيير خواهد 

مطالعات قبلي نشان مي. كرد
كه يك فرورفتگي در ديواره وجود داشته باشد، ذره با يك مكانيسم 

به سمت آن جذب مي» قفل و كليد«
رفتار مشابهي براي نانوذرات كروي در نزديكي يك كانال مستطيلي 

اي موجود در ديواره گزارش شده است  يا استوانه
جا نشان مي اين

كروي در نزديكي يك فرورفتگي در ديواره با انحناي سينوسي نيز 
  .وجود دارد

حالت 2شكل     
همچنين مقادير مختلفي از عمق گودي را نمايش مي

2F ي عمق انحناست و علا دهنده نشان
انحنا به سمت داخل جعبه است يا به سمت بيرون آن

0وسطي براي 
كه در تمامي موارد به روشني رفتار دافعه از ديوار تخت را تأييد 

جا ذره در امتداد مسير مستقيم  در اين. كند مي
مت ديواره نزديك ميس

  

انرژي سيستم به اين ترتيب عبارت است از مجموع انتگرال     
روي حجم از چگالي انرژي لاندائو

ساني و انتگرال روي سطح از چگالي انرژي سطحيكش
+ J �*�=>),(K�QΩ

اكنون اين انرژي آزاد را با استفاده از روش 
كمينه مي» شونده بندي منطبق خانه

به دست بياوريم هاي دلخواه براي هندسه
بندي سيستم را بازتعريف مي خانه ،چند مرحله

مرحله، تنها در نقاطي از سيستم كه تغيير تانسور نظم شديدتر 
ها را بيش ، تعداد خانهاست

يابيم، بدون آن كه محاسبات را براي نقاط ديگر سيستم 
ها رخ نمي ي در آنچندان

رسيدن به دقت مورد نظر هزينه
جا اين فرآيند تا چهار مرحله تكرار شده كه به اين  در اين. كنيم مي

ي انرژي كم ترتيب خطا در محاسبه
همسانگرد از نرمبندي تصادفي  خانه

1تا  0.1ها بين  و ابعاد المان
0.1جا برابر با  ذره نيز در اين

تر از طول همبستگي سيال مي بزرگ
ي سيستم ِ مورد مطالعه به طور ش هندسه 1در شكل     

اين سيستم شامل يك ذره. نمايش داده شده است
M  است كه در ظرفي مكعبي به ابعاد

در يكي از وجوه اين مكعب يك انحناي سينوسي قرار دارد كه 
تقارن استوانه N̂حول محور 

+ F(1 + cos UV WXYZX
[\X

)
شعاع ناحيه ,Mو عمق انحناست 

(. در آن واقع شده است
ديواره تا مبدأ مختصات است كه در مركز جعبه فرض شده است

مقدار پارامترهاي مربوط به انحنا در 
كه براي هر عمق دلخواه اند  شده

شعاع ذره باشد، به عنوان مثال، براي 
V √2 ^ 2.22M⁄ . ِجهت بردار دايركتور

و عمودي(شدگي مماسي  قلاب
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هر دو  ،كنش ذره و ديواره براي شرايط مرزي به ترتيب انرژي برهم  :2شكل 

). d(، هر دو عمودي )c(، عمودي و مماسي )b(، مماسي و عمودي )a(مماسي 
هاي متفاوت هستند و تصوير داخل هر نمودار  هاي مختلف براي گودي رنگ

2Fبراي حالت  = M  وK = 2M است.  

شرايط مرزي روي سطح ذره همان شرط ) d(و ) a( 2در شكل 
كنش بين ذره و ديواره در اين دو حالت  مرزي ديواره است و برهم
ي برآمده  ي بوجومي از ديواره ذره. باشد به طور كيفي مشابه هم مي

شود كه اين پديده يادآور  ي تخت، دفع مي نيز، مشابه ديواره
يكديگر است كه هنگامي كه از ي بوجومي با  كنش دو ذره برهم

اما ]. 14و4[كنند  شوند، همديگر را دفع مي كنار به هم نزديك مي
در حدود  اين ذرات به سمت فرورفتگي جذب شده و با انرژي ِ

  .افتند در داخل آن به دام مي &�_چند صد 
در حالتي كه شرط مرزي روي سطح ذره متفاوت از سطح     

 كلي با حالت قبلي فرق خواهد داشتبه كنش  ، برهمباشدديواره 
تواند  در اين حالت، نه تنها فرورفتگي نمي .))c(و ) b( 2شكل (

ي قوي ذره را به بيرون  ذره را به دام بياندازد، بلكه يك نيروي دافعه
ي  كنش بين ذره و ديواره جا برهم در اين. راند از اين گودال مي

2F(زده  بيرون = −M ( شرايطي است كه دو ذره با شرط نيز يادآور
براي حالتي . كنش كنند مرزي متفاوت عمودي و مماسي با هم برهم

ِ  كه اين دو ذره در امتداد موازي و يا عمود بر راستاي دايركتور
ي مشخصي به حالت  دوردست به هم نزديك شوند، در يك فاصله

ي  ي ديواره ي ذره از قله جا نيز فاصله در اين. آيند تعادل از هم درمي
2.3)برآمده برابر با  ± 0.1)M  نزديك به مقادير بسيار است كه

  ].16و15[ باشد ميي تعادلي بين دو ذره  شده براي فاصله گزارش

  بندي جمع

با تغيير شرايط مرزي روي سطوح و همچنين تغيير در ساختار     
ي كلوئيدي معلق در بلور مايع  كنش بين ذره توانيم برهم ديواره، مي

تواند به عنوان  اين نتيجه مي. نماتيك را با ديواره كنترل كنيم
راهكاري براي تقويت خودساماندهي ذرات كلوئيدي در نزديكي 

جايي كه اين  از آن. تخت مورد استفاده قرار بگيردغيرديوار 
هستند، ساختارهايي كه  &�_ي چندين هزار  ها از مرتبه كنش برهم

وخيز گرمايي بسيار مقاوم  ند تحت افتشو به اين ترتيب تشكيل مي
  .و پايدار هستند

  سپاسگزاري

ي  ي شماره براي پروژه) FCT(آوري پرتغال  از حمايت مالي بنياد علوم و فن    
PTDC/FIS/098254/2008 شود قدرداني مي.  
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  به روش المان محدود GEMشبيه سازي آشكارسازتكثير كننده گازي حساس موقعيت 
    2شهيار، سرآمد  ؛ 1محمد جواد،  دلبري

 تهران،  دانشگاه آزاد اسلامي واحد علوم و تحقيقات فيزيك ، دانشكده1
  تهران ،دانشگاه صنعتي اميركبير ،  فيزيك و انرژي يسندمه دانشكده  2

  

  چكيده
با چگالي بالاو منظم بر روي آن كه به منزله يك تكثير كننده عمل  mµ 70ازيك فويل متخلخل با سوراخ هاي ريزبه قطر)GEM (كننده گازي الكترونتكثير 

 محاسبه گرديده سپس GARFIELDافزار با نرم نظر ميدان الكتريكي براي گازمورد در اين تحقيق ابتدا ضرايب گازي برحسب. مي كند، تشكيل شده است

براي دو نوع هندسه مختلف  Multiphysics Comsolافزارنرم  با كمك )FEM(المان محدود محاسباتي باروشبا حل معادله پواسون ميدان الكتريكي 

 نرم با زمانبا كمك ضرايب گاز وميدان الكتريكي،بهره موثر باحل معادلات پيوستگي وابسته به سپس  .به دست مي آيدبا مش بندي متفات 

  .دننتايج توافق بسيارخوبي با نتايج تجربي دار .گرديده است ومقايسه محاسبه Multiphysics Comsolرافزا

  

  

Simulation of a Position Sensitive Gas Electron Multiplier (GEM) Detector  by Finite 
Element Method  

 
Delbari,  Mohammad Javad1; Saramad , Shahyar2  

 
1 Department of Physics, Science & Research Branch of Islamic Azad University, Tehran 

2 Department of Energy Engineering and Physics , Amirkabir University of Technology , Tehran 
 

Abstract. The GEM is a position sensitive gas electron multiplier detector with high-density and regular arrangement of 
holes inside an insulation foil.  In this paper at first step the important parameters of the gas were extracted by the 
GARFIELD software. For two different geometries by using the Finite Element Method (FEM), the electric field was 
obtained by solving the Poisson’s equation. Finally the time dependent continuity equation is solved by considering the gas 
parameters and also the electric field in the previous steps to obtain the gas gain. The Results show a good agreement with 
experiment data. 

  
PACS No.           
 

   قدمهم

از يك فويل متخلخل عايق از GEM تكثير كننده گازي الكترون 

 mµ 15تا mµ 5كه بر روي آن mµ50جنس كاپتون به ضخامت 

بر روي اين فويل . از فلز مس لايه نشاني شده تشكيل مي شود

ه آرايش به طوري ك وجود دارد سوراخ هاي ريزي با چگالي بالا

) پيچ(فاصله بين سوراخ ها . ايجاد شده است هندسي منظمي

 mµ 70و قطر حفره ها بين m µ 200تا mµ140معمولاً بين 

آرايش هندسي دوبعدي و سه بعدي آشكارساز .دمي باش mµ 80تا

  .نشان داده شده است 2و1در شكل هاي شماره 

اعمال پتانسيل متفاوت بين دو سر فويل يك ميدان الكتريكي در 

حفره به وجود مي آورد كه سبب مي شوند هر حفره به منزله يك 

تكثير كننده عمل كند و الكترون هاي ايجاد شده از تشعشع در 

ميدان الكتريكي  گاز از حفره عبور كرده و به سبب وجودداخل 

 شكل حفره ها به صورت دو مخروطي معكوس.قوي تكثير شوند

سبب تمركز ميدان الكتريكي و افزايش  هبوده ك ويا استوانه اي
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در اين .[1,2]سرعت الكترون و در نهايت افزايش تكثير مي شود

 گونه اي دقيق محاسبهمقاله سعي شده است تا ميدان الكتريكي به 

 ������شود زيرا چنانچه ميدان الكتريكي رانشي و شبيه سازي 

خيلي قوي باشد به علت غير كانوني شدن ميدان الكتريكي به 

به شدت كاهش مي يابد و ميدان الكتريكي سمت بالاي فويل، 

ضعيف باشد به علت كاهش  
	�����همچنين اگر ميدان القايي 

الكترونها توسط آند بهره به شدت كاهش مي  ريگرد آو

 .[3,4]يابد
يك از شاخه ها از جمله فيزتكثير كننده گازي الكترون در بسياري  

 UVفوتون و آشكارسازي پرتو ايكسهسته اي، فيزيك انرژي بالا،
 يكفيز در آشكار سازهاي ،Xپلاريزاسيون پرتو ،كريستالوگرافي ،

  .كاربرد دارد... و CMSدر آزمايش  µآشكارسازي ،انرژي بالا
  

  

  

  

  

  

 
 
 
 
  

پتانسيل الكتريكي دو  –) بالا(طراحي دو بعدي هندسه آشكار ساز  : 1 شكل

  )پايين(بعدي آشكارساز 

  

  

  

  

  

 
 
  
  

 مش بندي سه بعدي ساختار مخروطي آشكارساز : 2شكل

 

  كار روش

 از قبيل بهره موثر و GEMبراي شبيه سازي ومحاسبه پارامترهاي 

آشكار ساز هاي  و محاسبه شبيه سازيتكثير حفره از نرم افزار 

      .شود مي استفاده [5] (GARFIELD)گارفيلد  گازي

 رانش،ضريب ديفيوژن سرعت(نظير گازي ضرايب گارفيلد

براي هر الكترون  .مي كند هرا شبيه سازي و محاسب) وضريب تكثير

احتمال توليد يونش هاي بيشتر در واحد طول در طي مسير حركت 

متوسط پويش آزاد بين  1α- كه مي نامند )α( را ضريب تاون سند

   تركيب گازي در اين شبيه سازي .برخوردهاي يوننده است

)70% -30%( Ar-co2 ودمايK293.15 وفشارTorr  760  به كار

  .رفته است

المان  محاسباتي ميدان الكتريكي روش و شبيه سازي براي محاسبه

در روش محاسباتي و شبيه سازي المان .استفاده شده است محدود

از  جزء ممكن كوچكترينمحدودتقسيم بندي فضا و زمان به 

 2همانطور كه در شكل  در اينجا.اهميت بالايي برخوردار است

ريزي به  هندسه آشكار ساز به قسمت هاي بسيار ملاحظه مي شود

صورت مثلثي شكل تقسيم شده اند براي به دست آوردن ميدان 

الكتريكي اصلي دقيق بايد اين المانها به حد كافي ريز باشند و مش 

  .[6]بندي مسئله به اندازه لازم كوچك باشد

ميدان ) 2معادله(ي پواسون  با استفاده از معادلهروش المان محدود 

ها در  هاي رئوس مش گره( فضادر  الكتريكي را براي تمام نقاط

  .دست مي دهد به) فضا

)١(                                                    E�� = 	−∇��	φ                               
)٢( 

                                                          ε
ρϕ =− ∇ 2  

چگالي   ،پتانسيل الكتريكي�	ميدان الكتريكي ، ��در اين روابط

��ميدان رانشي . ثابت گذردهي خلا مي باشد �ϵبار و

��
وميدان  1 

��القايي

��
ولت در نظر  ۶٠٠و ۴٠٠،۵٠٠ و پتانسيل دو سر فويل 6 

  .گرفته شده است 

وپارامتر ها و ضرايب گاز،رابطه  ميدان الكتريكيمحاسبه پس از 

غلظت الكترون يعني مقدار الكترون توليد شده در محيط گاز در 

حل  المان محدودآشكار سازتوسط معادلات پيوستگي به روش 

  .مي شود

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۲۷



 

)3(                                                          V�� = μ�E���	E��                                                             

)4 (                                                 S� =	S�	 = α		 !"
�

     

)5(                                                    D�,� = K	T	
'�(���
�

 

)6(                                                       J� = −|e|	Γ��� 

)7(                              µ(E��)	n�	E�� −	D���	∇��	n� Γ��e = 	− 

)8(                                             
./"
.0

+	∇�� 	 ∙ 	Γ��� =	S�	  

  

ضريب 4ضريب تكثير،  αتحرك الكترون،  3 در اين معادلات

�Γ 	دما، 5ديفيوژن، ���ي  جمله  8,
7،الكترون  چگالي جريان ذره 	

  .غلظت الكترون مي باشد �9يون و  و منبع الكترون

براي حل اين . معادلات پيوستگي مربوطه وابسته به زمان هستند

و بندي شده  بندي فضا، زمان نيز تقسيم معادلات بايد علاوه بر مش

بندي  تقسيم بندي زماني و مش. معادله در گامهاي زماني حل شود

ثر فضا به طور مناسب، به ميزان زيادي بر همگرايي در روند حل مؤ

و هرچه اين تقسيم بندي و المان ها مناسب تر و بيشتر باشد  است

  .نتيجه حاصل بسيار دقيق مي باشد

  نتايج

ميدان  و شبيه سازي نتايج مربوط به محاسبه)  3(در شكل 

 400محاسبات براي ولتاژهاياين . الكتريكي مشاهده مي شود

نمودار (براي ساختار استوانه اي  ولت بين دوسرفويل 600و 500و

انجام شده  )نمودار آبي رنگ(و نيز ساختار مخروطي ) سبز رنگ

ه شرايط براي تكثير ذره در ساختار محاسبه نشان مي دهدك.است 

  .  مخروطي بيشتر مهيا است

در نهايت بهره وضريب تكثير براي حفره يعني بهره موثر  

نمايش داده شده است  آشكارساز در كل فضاي بين الكترود ها

 .مقايسه مي شود [7]وبراي اعتبار سنجي با نتايج تجربي

   بحث و نتيجه گيري

در اين تحقيق يك مدل دقيق براي شبيه سازي تكثير كننده گازي 

ارائه ورفتار ذره به طور كامل در تكثير كننده گازي شبيه سازي 

ها و مش ريز بودن المان  المان محدوددر شبيه سازي به روش .شد

 .دقيق ميدان الكتريكي براي تكثير به دست آمد

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 
 

و ساختار ) سبز(ميدان الكتريكي محاسبه شده براي ساختار استوانه اي  : 3شكل

  ولت 500در ولتاژ ) آبي رنگ(مخروطي 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  
با روش المان  مقدار بهره شبيه سازي و محاسبه شده آشكار ساز  : 4شكل

  ]7[)نمودار آبي(بهره آشكارسازو مقدار تجربي  )نمودار مشكي(محدود

  

به جهت رفتار مناسب  ar-co2 )%30-%70(تركيب گازي 

ونيز ساختار ) مناسب وپخش  سرعت رانشي بالا، ضريب تكثير(

مخروطي به جهت هندسه آن نسبت به ساختار استوانه اي كه سبب 

انتخاب تمركز ميدان الكتريكي در داخل حفره آشكارساز مي شود 

با افزايش ولتاژ به دليل افزايش ميدان داخل حفره، بهره به  . شد

مقدار بهره گاز در آشكارساز با مقدار .زايش مي يابدشدت اف
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براي اعتبار سنجي مقايسه شده است ) اقعيو GEM(تجربي آن 

كه همانطور كه مشخص است اختلاف بسيار كمي مشاهده مي 

،تفاوت در هندسه وشرايط  ياختلاف به دليل خطاي محاسبات. شود

  .كاري آشكار ساز مي باشد

   سپاسگزاري

ها و رهنمود هاي دلسوزانه پروفسور راب وين هوف در  از همكاري      

و نيز جناب آقاي دكتر وحيد اسماعيلي ) سرن(سازمان تحقيقات هسته اي اروپا 

  . صميمانه تشكر مي كنيم طرح در پيشبرد اين ثاني در دانشگاه اميركبير 
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  كازيمير جاذبه نيروي كربني تحت هاينانولوله ساخته شده ازهاي نانوانبركناپايداري  سازيشبيه

  2زفرامر ،كنجوري ؛1نعيمه ،آباديان

دانشكده علوم پايه، دانشگاه آزاد قم، قم1  

  كرج ،خوارزمي، دانشگاه فيزيكدانشكده 2

 چكيده

بدين منظور . مورد بررسي گرفته استباشندكه مورد رايجي در نانوساختارهاي واقعي مي)استوانه -استوانه هندسه(ها نانوانبرك ناپايدارياثر نيروي كازيمير بر ش،در اين پژوه
و پس از  هرفتار الاستيك سيستم به كمك يك فنر مدلسازي شددراين مدل  .شده است رائه ا ناپايداري سيستم در مقياس نانو، يك مدل پارامتر متمركز براي شبيه سازي رفتار 

ه شد نيز بررسي) روش عددي(معادله بر اساس روش تفاضل محدود  ،براي مقايسه بهتر همچنين. ه استشد و حل ، معادله مشخصه سيستم استخراجنوشتن رابطه تعادل
  .و بنابر اين در محاسبات ساختاري بايد آن را مد نظر گرفت ناونوساختارها شودناپايداري باعث تواند مي به تنهاييكازيميردهد كه نيروي نتايج نشان مي.است

  

Modeling the instability of nanotweezers based on carbon nanotubes under casimir 
attraction 

Abadian, Naeime1; Kanjouri, Faramarz2 

1Faculty of Science, Islamic Azad University, Qom, Iran 

2Faculty of Science, kharazmi University, karaj, Iran 

In this study, effects of the Casimir force on the instability of nanotweezers (Cylinder-Cylinder geometries) are 
investigated, which are commonly encountered in real nanodevices.A continuum lumped parameter model is employed 
to investigate the mechanical response of thenano-tubes. The elastic response of the system is modeled using a spring 
element and the governing nonlinear constitutive equationof the nanostructures is derived.alsothe equation of the 
nanostructures is solved using numerical finite difference method. 
Results shows that Casimir force can induce instability and adhesion in freestanding nanostructures. 
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  شبيه سازي رشد حجمي نانوساختارهاي لايه نشاني شده با زاويه مايل 
  

  ؛ مينائي فرد، سكينه؛ ثابت دارياني، رضازينب، سيده نجفي موسوي ؛عباس هادي ، نعيمه
 تهران ونك، ،ه الزهراگروه فيزيك دانشگا

 
  چكيده

كرديم.  پوشش سطحي را كه يكي از پارامترهاي مهم در پديده ي رشد مي باشد مورد مطالعه و رشد حجمي نانو ستون ها را شبيه سازي  ،با استفاده از روش مونت كارلو
يابد و در نتيجه تخلخل بررسي قرار داديم. نتايج نشان مي دهد، پوشش سطحي در حين رشد با زاويه فرود مايل تغيير مي كند و در زواياي بالا، ميزان آن كاهش مي 

  ن تراكم بسته بندي با زاويه فرود تغيير مي كند و در زاويه فرود بالاتر شروع به كاهش مي كند. ساختار بيشتر مي شود. همچني
  

Simulation of Nanostructures Bulk Growth with Oblique Angle Deposition  
 

Abbas Hadi,  Naeimeh; NajafiMousavi, SeyedehZainab; Minaeifard, Sakineh; Sabet Dariani, Reza  
Department of Physics, Alzahra University, Tehran 

 
Abstract 

 
Bulk growth of Nano columns are simulated by Monte Carlo method. Surface coverage which is important 
parameters in growth phenomena are studied. Our results showed that surface coverage is varying with oblique 
incident angle and at higher angles is decreasing and therefore structure porosity increasing. Also, packing density 
is varying with incident angle and at higher angles starts to decrease.   
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 قدمه م

ــدا      ــم و جـ ــاي مهـ ــي از ابزارهـ ــه يكـ ــروزه رايانـ امـ
ــن      ــت و ايـ ــده اسـ ــي شـ ــاي علمـ ــدني در كارهـ نشـ

ــياري     ــا بس ــد ت ــان را ميده ــبيه   امك ــا را ش ــده ه از پدي
شـــبيه ســـازي  ســـازي نمـــاييم، از جملـــه ميتـــوان بـــه

ــازك   ــه ن ــد لاي ــه اي رش ــه   رايان ــرد ك ــاره ك ــه  اش توج
بـــه خـــود  محققـــان زيـــادي را در ســـال هـــاي اخيـــر

جلـــب كـــرده اســـت. روش هـــاي محاســـباتي مـــورد  
اســــتفاده در شبيهســــازي رايانــــه اي بــــه دو دســــته 
ــر روش مونـــت    ــادفي، نظيـ ــوند: تصـ ــي شـ ــيم مـ تقسـ
. كـــارلو  و غيـــر تصـــادفي، نظيـــر ديناميـــك مولكـــولي

در تحقيقــاتي كــه مــورد بررســـي واقــع شــد، افـــراد      

ــا اســتفاده از روش رونشســت زاويــه مايــل     و گــام  1ب
ــازي       ــبيه س ــه ش ــارلو ب ــت ك ــادفي مون ــاي تص ــام ه گ
ســـاختار ســـتوني پرداختـــه انـــد و مـــدل رشـــد بكـــار 
ــاني     ــه نشـ ــد. لايـ ــتيك ميباشـ ــت بالسـ ــه رونشسـ رفتـ
ــار     ــت بخـ ــاس روش رونشسـ ــر اسـ ــل  بـ ــه مايـ زاويـ

اســــت كــــه در آن شــــار ذرات فــــرودي  2فيزيكــــي
ــطح       ــال س ــه نرم ــبت ب ــخص نس ــه اي مش ــت زاوي تح

ذرات روي .وقتيـــزيرلايـــه فـــرود مـــي آيند بـــه ســـمت
ــذب     ــت جـ ــدا حالـ ــا ابتـ ــند، آنهـ ــي رسـ ــه مـ زيرلايـ
ــطح      ــول سـ ــدو در طـ ــي كننـ ــغال مـ ــي را اشـ فيزيكـ
ــذر از     ــراي گ ــافي ب ــرژي ك ــر ان ــوندو اگ ــي ش پخــش م
ســد پتانســيل را داشــته باشــند بــا زيــر لايــه پيونــد      

                                                 
١Oblique Angle Deposition  
٢Physical Vapor Deposition 
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برقــرار كــرده و روي ســطح ثابــت مــي شــوند .وقتــي كــه 
ــوند، در حالـــت   ــه پخـــش مـــي شـ ذرات  روي زيرلايـ

ب فيزيكـي بـه سـوي هـم جـذب مـي شـوند تـا بـه          جذ
كه شـامل تعـداد كمـي از اتـم هـا مـي         3صورت هستكي

ــه    ــد در حــالي ك ــدا مــي كن ــه پي باشــد، درآيند.رشــد ادام
هستك ها براي پوشش بقيـه سـطح زيرلايـه توسـعه پيـدا      
ــا يكــديگر مرحلــه   مــي كننــد و  پــس از تمــاس يــافتن ب

رشـد   بهم پيوسـتن جزايـر  روي فـيلم شـروع مـي شـود.      
  [3-1]ه تا جايي كه ستون ها تشكيل شوندادامه يافت

  شرح مدل  

مــدل شــبيه ســازي شــامل شــبكه مربعــي ســه بعــدي بــه  
بـا شـرايط مـرزي تنـاوبي      ×  300  300 × 300ابعـاد  

  نوشته شده است. 90مي باشد كه به زبان فرترن 

فيزيــك مــدل ارائــه شــده براســاس شــبيه ســازي مونــت  
تصــادفي مــي باشــد و مــدل رشــد كــارلو و توليــد اعــداد 

در انتخــاب شــده اســت. 4بصــورت رونشســت بالســتيك
هــر مرحلــه از شــبيه ســازي، يــك ذره بصــورت تصــادفي 

 hمـوازي صـفحه زيـر لايـه كـه در ارتفـاع       در صفحه اي 
ــرار دارد،      ــد ق ــال رش ــتون در ح ــدترين س ــالاتر از بلن ب

ــد ميشــود ــه تحــت   تولي و ســپس در مســيري مســتقيم ك
به نرمـال سـطح اسـت بـه سـمت زيـر       نسبت  αزاويه ي 

  لايه فرستاده ميشود.
فـرض شــده ذرات در مسـير خــود  تـا زمــان رسـيدن بــه     
ســاختار در حــال رشــد، هــيچ برخــوردي بــا اتــم هــا در  

رشـد لايـه نـازك زمـاني آغـاز      جهت بخار فرودي ندارند.
مــي شــود كــه اولــين ذرات از شــار فــرودي بــه زيرلايــه  

 ــ ــه ثاب ــه رســيده باشــند و روي زيرلاي ت شــوند. در مرحل
ــاف       ــطح ص ــا س ــرود ب ــام ف ــد، ذرات هنگ ــدايي رش ابت

                                                 
٣nucleation 

٤Ballistic Deposition  

زيرلايه روبـرو مـي شـوند و پـس از آن پديـده ي پخـش       
ذرات بــا  ســطحي اتفــاق مــي افتــد، بــه ايــن ترتيــب كــه 

شـروع بـه پخـش مـي      "گام هاي تصادفي مونـت كـارلو  "
كنند تا به اولـين همسـايگي رسـيده يـا تعـداد گـام هـاي        

  پايان برسد.مجاز تعريف شده به 
رابطــه پخــش اســتفاده شــده درايــن مقالــه مــي  1معادلــه 

  :  [3]باشد

)1                                (!%  

ــه در آن  ــبكه،  aك ــت ش ــول پخــش و ِ dثاب ــداد  Dط تع
 .گام هاي مجاز براي يك ذره است

بـه   Dاگر ذره ي در حال پخش قبـل از رسـيدن بـه گـام     
ــده، در     ــل ش ــه آن متص ــد ب ــورد كن ــري برخ ذره ي ديگ
جاي خود ثابـت مـي شـود و تشـكيل يـك جزيـره ي دو       
ذره اي را مي دهنـد. ايـن امكـان نيـز وجـود دارد كـه ذره       
حين پخش به يـك جزيـره ي در حـال رشـد برسـد، كـه       
در ايــن صــورت در جــاي خــود ثابــت شــده و جزئــي از 

ره پــس از آن جزيــره مــي شــود. در غيــر ايــن صــورت ذ 
ــك    Dطــي  ــه ي ــديل ب ــي ايســتد و تب ــام از حركــت م گ

مــي شــود. در ايــن مــدل، بــرهمكنش ميــان اتــم  5مونــومر
-هـاي روي ســطح بـا يكــديگر بــه شـكل پتانســيل لنــارد   

يكي از پــارامتر هــاي مهــم در جــونز فــرض شــده اســت.
اســت كــه در  6ســاختار هــا پوشــش ســطحيتشــكيل نانو

ه هــا در واقــع نســبت خانــه هــاي پــر شــده بــه كــل خانــ
  .]3[انتهاي مرحله ي هسته بندي را نشان مي دهد

ــروه   ــي گـ ــار قبلـ ــراي   [3]در كـ ــطحي بـ ــش سـ پوشـ
ــه    تمــام ــا توجــه ب ــود و ب ــا يــك مقــدار مشــخص ب زواي

ــد، در       ــي شـ ــكيل مـ ــدي تشـ ــته بنـ ــه هسـ آن مرحلـ

                                                 
٥monomer 

٦Surface coverage 
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ــايه     ــر س ل اث
تيجـه ميـزان        
براين سـتون        

و بـا   گـردد       
ــاي     ــتون ه س

  

  
و 60و 35ويه

.  

طح مــــورد 
نشـــان 3كل 

ــدليل ــرودي ب ف
ـي شـود، در نت
 مـي يابـد. بنـاب
 مشـاهده مـي
ــزو س ــا را ج ه

 2.(  

و ستونها در سه زاو
.1000000داد ذره 

وشــــش ســــط
شـــكيج  آن در

ــه ف ـزايش زاوي
سـطحي كـم مـ
جزايـر كـاهش م
شـد يافتـه قابـل
ــوان آن ه ل ميت

(شكلهدانست

رشد سه بعدي نانو
d=2 ،h=3 و تعد

تغييــــرات پول 
ــاي  گرفتـــه ونتـ
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ش ســـــطحي

ختيم بررســي اث
 نزديـــك كـــر
لايـــه كـــه بـــد
ــو ــه عن ــد را ب ب
ــريم ودر لايـ يـ
ــتيكي بـ  بالسـ
و ســاختار رشـ
ــ رود ذرات، يـ
ــا ــه اج ــت ك س

نشســده است.
ــبنا ــراكم چس ت

ــوده متخلخـ ت
ــ ــه ي ايـ مطالعـ

ماننـ ص آمـــاري
اص مقياســــي
براي ايـــن مـــد

NNترين همسايه (

ســت يــافتيم ايــ
 سـطحي اثـر مـ

پوشـــــش[4]ــه

ــه آن ــرداخه ب پ
ش ســـطحي و

اولـــين لا ـــت.
ــي ياب ــكل م  ش
ــر ميگي ر در نظـ
ــت ــا رونشسـ

شــوند و مــي
ــ ــارتي فـ ه عبـ
ــل اس ــه ماي زاوي
 ذرات داده شــد
ــدل مت ــك م  ي
ــك ــفات ي  ص
ــرد ــي گيـ م. مـ

ســـي خـــواص
ــــاس وخــــو
ســـاله جديـــد

چسبندگي به نزديكت

رســي بــه آن دس
ي بـر پوشـش

كه در تجربـــــ
  تغيير ميكند.  

ــه ــن مقال  در اي
يـــه در پوشـــش
 واقعيـــت اســـ
ــه ش ــر لاي ي زي
ــاختار ــدي سـ
ــ ــدي، ذرات بـ
ديگر انباشــت

ــي گردد. ــهـ بـ
ــتيك تحــت ز
ودن هــم بــه
ــده ــان دهن نش
ــيله آن، ــه وس
ــرار م ــه قـ العـ
همچنـــين بررس
 نماهــــاي مقيـ
نـــوان يـــك مس

  د. 

قانون چ -  BDل 

 ررسي

مــا در ايــن برر
فـرودي زاويـه ي 

صـــــورتيك
تبالازواياي 

ــه ــه ك آنچ
تغييـــر زاوي
مـــدل بـــه
ــب رو ترتي
ــته بنــ هسـ
ــاي بعــ هـ
روي يكــد

ــل مـت كميـ
ــرود بالسـ ف
معلــق بــو
ــتيك ن بالس
ــ ــت و ب اس
ــورد مطا مـ
صـــفات وه
محاســــبه

وان بعنميتـــ
پيشنهاد كرد

:  مدل1شكل 

  
بحث و بر
آنچــه كــه
زاست كـه  
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ــته    كم بس
ــاي    زوايـ
ش قابــل       
ـي كنــيم      

 حجمـــي 
ــوديم.      نم
زاويــه ي        
ــش       پوش
ــورت      ص

ــانم     وه و خـ
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 ای هیبى ًبهَظعیت ٍ کبتَسُ استجبط
 2حسیي، هَحذیبى ؛ 1عذالتخَاُ، فبطوِ

 ُ ضبّشٍد، ضبّشٍدداًطگب ،فیضیك داًطکذُ 1

 

 چکیذُ
ت ٍ دس ایٌجب قصذ داسین تب استجبط هیبى ًبهَظعی .دٌّذ ای سا ًطبى هی اسی کبتَسُالضاهب هقذ ،کٌٌذ ساًقط هی آصهبیص ثل تٌیذُ کِ ّبی یك حبلت دس ّن خشٍجی

ثبضذ  کوتش چِ هیضاى ًبهَظعیت یعٌی ّش .ثبضذ هستقیوی هیبى آًْب ثشقشاس استجبط ثِ سبدگی اًتظبس داسین. ثشسسی کٌین سا کِ دس یك آصهبیص ثل ٍجَد داسد ای کبتَسُ

 .ي دٍ هفَْم دقیقتش اص آى است کِ هب اًتظبس داسینٍ استجبط هیبى ای دّذ کِ ایي استجبط هستقین دسست ًوی ثبضذ ًتبیج هب ًطبى هی. است کوتش ای سیستن ًیض کبتَسُ

دس ایي هقبلِ هبًطبى  .آٍسین ای سیستن سا ثذست هی هیضاى کوی کبتَسُچٌیي  گیشین ّن دس ًظش هیهیضاى کوی ًقص ًبهسبٍی ثل  ،ساًبهَظعیت سیستن طجیعی  هیضاى

 ای سا داسًذ.  حبل حذاکثش کبتَسُ ثب ایي ،ًقط هی کٌٌذسا ثِ دلخَاُ کن  CHSHکِ ًبهسبٍی  ،ّبی ًبهَظعی کن دّین ّوجستگی هی
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Abstract  
According to quantum theory, the outcomes obtained by measuring an entangled state necessarily exhibit some 

randomness if they violate a Bell inequality.We are going to investigate the relation between non-locality, and 

the amount of randomness necessarily present in a Bell experiment. Naively, we expect a direct relation 

between the amount of nonlocallity and the randomness produced in a Bell-type experiment, i.e., the less 

nonlocality, the less randomness.Our analysis, however, show that this intuition is not correct and that the 

relation between these two concepts is much subtler than expected. We can consider the amount of violation of 

the CHSH inequality a natural measure of non-locality too compute the amount of randomness in system. in this 

article We introduce little non-local correlations that violate arbitrarily little the CHSH inequality yet which 

necessarily imply that  the maximal amounts of randomness. 
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  قذهِه
اطلاعبت یکی اصهفبّین هْن دس کَاًتن است. اطلاعبت کَاًتوی      

دلیل خبصیت  دس ایٌجب ثِ ضَد. ِ هیئثیت اسا nای ثب  ثِ صَست سضتِ

  کَاًتوی سیستن دًجبلِ اعذاد هب قبثل ضٌبسبیی ًیست.

است کِ ایي  1 ٍ 0ایي سضتِ اص اطلاعبت ضبهل تَالی اص اعذاد 

تَاى  دس ٍاقع هی کٌین. قبلت آًتشٍپی فطشدُ هیهجوَعِ اعذاد سا دس 

سبصی اطلاعبت  ای است کِ ثشای رخیشُ گفت آًتشٍپی هیضاى حبفظِ

 لاصم داسین.

یك آصهبیص  گیشی اًذاصُ ّبی خشٍجی دس ایٌجب ًتبیجی کِ اص    

آیذ،  دست هیِ تٌیذُ ث ّن ثش سٍی یك سیستن خبلص دس ثل،

لیل ًقط ًبهسبٍی ثل ًتبیج ثِ د دّذ. اطلاعبت هب سا تطکیل هی

ثبضذ هیضاى ایي  آصهبیص هب قطعی ًیست ٍ ثِ صَست تصبدفی هی

ای  دّین ٍ ثِ آى کبتَسُ تصبدفی ثَدى سا ثِ صَست کوی ًطبى هی

ای ّوبى حذاقل آًتشٍپی ضبًَى است ٍ  گَیین. دس ٍاقع کبتَسُ هی

 ی آصهبیص است. هیضاى حذاقل ًبآگبّی هب اص ًتیجِ

ی هشثَط ثِ ایي اطلاعبت یك هٌجع اطلاعبتی خَة حذاقل آًتشٍپ 

چشا کِ ایي هقذاس ثِ اصای حذاکثش هیضاى  ضَد. دس کَاًتَم هطشح هی
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ًظوی سا دس سیستن قجل اص  حذاقل ثی ضَد. ٍ احتوبلات حبصل هی

پس اص  ی سا کِاى حذاکثش اطلاعبتهیض ٍ دّذ ًطبى هی گیشی اًذاصُ

 .سسبًذ هی ،ذآی گیشی اص سیستن ثِ دست هی اًذاصُ

کیَثیتی سا دس  2ی  تٌیذُ ّن دس ایي هقبلِ یك حبلت خبلص دس    

تٌیذُ ًبهسبٍی ثل  ّن داًین کِ ایي حبلت خبلص دس گیشین هی ًظش هی

 هیضاى ًقص ًبهسبٍی ثل هیضاى ًبهَظعیت سا کٌذ. الضاهب ًقط هی سا

  .دّذ ًطبى هی

ای سیستن سا  بتَسُحذاکثش احتوبلات هیضاى ک استفبدُ اص دس اداهِ ثب

  آٍسین. دست هیِ ث

هسبٍی ثل ثیطتش ًقط  . ثب تَجِ ثِ داًص هب اًتظبس داسین ّش چِ ًب

دّذ لزا  ضَد ثب تَجِ ثِ ایٌکِ ًبهَظعیت سیستن سا ًطبى هی

افتذ کِ ثِ اصای  ٍلی گبُ اتفبق هی ضَد هیای ثیطتش  کبتَسُ

ی  ثب هقبیسِبلِ دس ایي هقای سا داسین. ًبهَظعیت کن حذاکثش کبتَسُ

ای سیستن هطبّذُ  هیضاى کبتَسُ کوی هیضاى ًقط ًبهسبٍی ثل ٍ

ی هستقیوی هیبى ایي دٍ هفَْم ثشقشاس  کٌین کِ الضاهب ساثطِ هی

 .ثبضذ ًوی

 ای ی کبتَسُ  هحبسجِ

ّبیوبى سا  گیشی اًذاصُ دّین. دس اثتذا یك آصهبیص ثل سا تشتیت هی

فشم کلی صیش اًجبم  کیَثیتی ثِ 2سیستن خبلص  ش سٍی یكث

  :دّین هی

(1)     40                          11sin00cos   

 .ثبة ثِ اضتشاک گزاضتِ ضذُ ایي حبلت هیبى طشفیي آلیس ٍ

 u}2,1{ کِ ،است uگیشی  سیستن آلیس داسای دٍ عولگش اًذاصُ

گیشی دٍ خشٍجی داسین کِ  ًذاصُکِ ثِ اصای ّش ا ثبضذ هی

دّین ثِ ّویي تشتیت سیستن   ًطبى هی a}1,0{ ّب سا ثب خشٍجی

 استv}2,1{ثبضذ کِ  هی vگیشی  ثبة ًیض داسای دٍ عولگش اًذاصُ

دٍ ثبة ثش سٍی رسُ هشثَط ثِ خَد گیشی  ثِ اصای ّش اًذاصٍُ 

 .دّین  ًطبى هی b}1,0{سا ثب ّب خشٍجی داسین کِ خشٍجی

ّبی صیش سا ثش سٍی کیَثیت هشثَط ثِ  عولگش ّش یك اص ایي طشفیي

 کٌٌذ: خَد اعوبل هی
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 ثبضٌذ. عولگشّبی پبٍلی هی

احتوبل  .ضَد صَست احتوبلاتی ثیبى هی ّبی آصهبیص ثِ جیخشٍ

ایٌکِ آلیس ثب اعوبل عولگش  تَاهبى
uA ُی خَد هقذاس  ثش سٍی رسa 

 ثب اعوبل عولگش ٍ ثبة ذست آٍسدثسا 
vB ُی خَد  ثش سٍی رس

 ضَد: سا ثذست آٍسد هقذاس صیش هی bهقذاس 
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 ثبضٌذ. گیشی هی عولگشّبی اًذاصُ 

ثبضٌذ صیشا ثستگی ثِ  ایي احتوبلات تَام کَاًتوی ًبهَظع هی     

داًین ثِ  ًبهَظعیت ّوبى طَس کِ هی ّب داسًذ. گیشی جْت اًذاصُ

گیشی  گیشی عولگش اًذاصُ کبس هعٌبست کِ تصوین آلیس ثشای ثِایي 

 ی ثبة تبثیش ثگزاسد. ی خَدش ثش سٍی احتوبل ًتیجِ ثش سٍی رسُ

تَاى ثِ  ضَد هی ثب استفبدُ اص ثسطی کِ ثب ایي احتوبلات ًَضتِ هی

 .ّبی ثل دست یبفت هسبٍی ًب

م ثبضذ کِ تَسط احتوبلات تَا ًبهسبٍی ثل ثِ فشم کلی صیش هی

 ضَد: ًبهَظع ًقط هی

(4      )                                 
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LIضَد هشص هَظعیت ًبهیذُ هی. 

ّذف ایي است کِ ثب ثشسسی هقذاس ًقط دس ٍاقع هیضاى ًبهَظعیت 

ای سا حسبة کٌین  َسُسیستن سا ثذست آٍسین ٍ دس اًتْب هیضاى کبت

ای هیبى آًْب ثشقشاس است. دس ٍاقع آًچِ  ثشسسی کٌین چِ ساثطِ ٍ

قشاس  ی هستقیوی هیبى ایي هفبّین ثش ایي است کِ ساثطِ کٌین فکش هی

دًجبل آى   چِ هیضاى ًبهَظعیت سیستن ثیطتش ثبضذ ثِ است یعٌی ّش

 ای سیستن ًیض ثیطتش است. هیضاى کبتَسُ

ًبهسبٍی ثل ّستین تب دس ًقط  دًجبل حذاکثش هیضاى  لزا دس اداهِ ثِ

 ٍاقع ثِ حذاکثش ًبهَظعیت سیستن دست یبثین.

 ثبضذ: ثل ثِ فشم کلی صیش هی عجبست
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 کٌیذ هقذاس ثبلا ٍاثستِ است ثِ دٍ هقذاس  ّوبًطَس کِ هلاحظِ هی

ٍ  0 کٌین ثذٍى ایٌکِ اص کلیت هسئلِ ثکبّین فشض هی ٍ 
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0 دّین ٍ هقذاس حذاکثش قشاس هی 0 ثشای سبدگی دس اثتذا

I  سا
 .کٌین حسبة هی

 صَست صیش اًتخبة کٌین: ثِّبی آلیس ٍثبة سا  پزیش چٌبًچِ هطبّذُ
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دس  ((6ساثطِ)) ّب پزیش هطبّذُ ثِ اصای جبیگزاسی هقبدیش اًتظبسی

0 حذاکثش هقذاس (5)ساثطِ 

I،)2sincos(sin20  I 

ًظش گشفتي  دسثب تَجِ ثِ  ٍ ضَد. هی 2sincot   ِهقذاس ث

0حذاکثش 

I سسین. هی 

صَست صیش ِ ثٌبثشایي ًبهسبٍی ثل ثِ اصای ایي هقذاس حذاکثشی ث 

 آیذ: هی دس

(7                                  )                  2sin2 220 I 

4عجبست ثبلا ثِ اصای هقذاس حذاکثش سوت ساست    حبصل

صَست صیش ِ حبلت کلی سیستن ث کِ ثِ اصای ایي هقذاس  ضَد. هی

 :آیذ دسهی

(8          )                                              
2

1100 
 

ی است کِ ثِ اصای حذاکثش تٌیذگ لت داسای حذاکثش دسّنکِ ایي حب

تٌیذگی  حذاکثش دسّنایي ثِ اصای  هَظعیت پذیذ آهذُ است. ًب

 آیذ: صَست صیش دسهی ثِ ًیض (6)سٍاثط هقبدیش اًتظبسی 

(9) 
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1
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ی  تٌیذُ کِ ثب ساثطِ ّن ای سیستن حذاکثش دس دس اداهِ هقذاس کبتَسُ

 ن.آٍسی ًطبى دادُ ضذُ سا ثذست هی (8)

گضیٌین  دس ٍاقع حذاکثش احتوبل سا اص هیبى تَصیع احتوبلاتوبى ثشهی

 :گَیین ٍ ثِ آى احتوبل حذسی هی
(10)                                           )|(max),,( uvabPvuPG  

ای ثبیذ اص احتوبل حذسی لگبسیتن  ی هیضاى کبتَسُ ثشای هحبسجِ

 دّین: هی  ثگیشین ٍهقذاس آى سا ثب ثیت ًطبى

(11      )                              ),,(log),,( 2 vuPGBAPH  

ای لاصم است کِ اص احتوبلات  ثشای ثذست آٍسدى هقذاس کبتَسُ 

 (9) سٍاثط ضَد استفبدُ کٌین ٍ ًطبى دادُ هی (3) تَام کِ ثب ساثطِ

یي صَست ثذ ثٌبثشایي احتوبلات تَام سا کٌین.سا دس آى جبیگزاسی 

 اسین:د

(12)                                        
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 ضَد: تجذیل هی  CHSHثِ عجبست ثل (5) ساثطِ 1 ثِ اصای

(13)                           
221221111 BABABABAI  

ثِ اصای حذاکثش   CHSHلزا هقذاس حذاکثش ًبهسبٍی ثل

221 ،تٌیذگی ثِ هیضاى ّن دس I ضَد. هی 

یعٌی دس ٍاقع احتوبل  (12)ط هقذاس حذاکثش سٍاث 1 ثِ اصای

427.0 حذسی هب
8

2

4

1
),,( vuPG اص احتوبل  .ضَد هی

ای سیستن سا ثذست  هیضاى کبتَسُ گیشین ٍ حذسی لگبسیتن هی

 آٍسین: هی

(14)                   23.1)427.0log(),,(log  vuPGH 

ضَد ٍ  ًقط هی 22ًبهسبٍی ثل ثِ هیضاى  1پس ثِ اصای     

ثِ اصای ایي دسجِ اص ًقط کِ حذاکثش دسجِ ًقط ًبهسبٍی ثل 

 ای ّستین. ثیت کبتَسُ 23/1داسای  ثبضذ هی (13)ضوبسُ 

ثبضذ ٍلی  ثیت هی 2ای  کبتَسُاى حذاکثش ثب تَجِ ثِ ایٌکِ هیض     

ای ثِ اصای یك سیستن حذاکثش  ّستین کِ ایي هیضاى کبتَسُ ضبّذ

 کٌذ ٍ تٌیذُ کِ ًبهسبٍی ثل سا ثِ صَست حذاکثشی ًقط هی ّن دس

پس  ضَد. ستی داسای حذاکثش ًبهَظعیت است حبصل ًویجبع یب ثِ 

اهب حذاکثش گیشین کِ ثِ اصای حذاکثش ًبهَظعیت الض ًتیجِ هی

کٌین کِ ایي هیضاى حذاکثش  دس اداهِ ثشسسی هی ای سا ًذاسین. کبتَسُ

 ضَد. جِ اص ًقط حبصل هیای ثِ اصای چِ دس کبتَسُ

ًبهسبٍی  آًگبُ هیضاى حذاکثشقشاس دّین.  1 چٌبًچِ     

ساثطِ  حذاکثشی هقبدیش اًتظبسیایٌکِ ثبیذ ثب تَجِ ثِ   CHSHثل

 ضَد: ثِ ایي صَست هی سا ٍاسد کٌین (13)

(15)                                                   


 2
2

1

)1(2

2
1 




I 

هیضاى عجبست ثبلا کِ ّوبى هیضاى ًقط   ثب ثضسگتش ضذى هقذاس

ای سیستن  دس اداهِ کبتَسُ .یبثذ است کبّص هی CHSHًبهسبٍی 

 کٌین. هحبسجِ هی 1اصای ثِ  سا
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 سا ثذست ثیبٍسین (12)دس اثتذا هیضاى حذاکثش سٍاثط  دس ٍاقع ثبیذ

 ضَد: ثیٌین هقذاس صیش هی کِ ّوبًطَس کِ هی

(16)                                          )
1

1
1(

4

1
),2,(

2
vPG 

ای سیستن دست  ضاى کبتَسُگیشین تب ثِ هی اص ایي هقذاس لگبسیتن هی

 یبثین:

(17)                              )2ln(2),2,(log  vPGH 

ای  افضایص یبثذ ضبّذ خَاّین ثَد کِ هیضاى کبتَسُ چٌبًچِ هیضاى 

 سسذ. ثیت هی 2ثِ هیضاى حذاکثشی  ٍ یبثذ. سیستن افضایص هی

 یبثذ ٍ هیضاى دسجِ ًقط ًبهسبٍی ثل کبّص هی 1 لزا ثِ اصای

ای سیستن  ضَد ٍلی هیضاى کبتَسُ اص ًبهَظعیت سیستن کبستِ هی

ای  پس ثِ اصای ًبهَظعیت کن حذاکثش کبتَسُ یبثذ. افضایص هی

 ضَد. ثبضذ حبصل هی ثیت هی 2سیستن کِ ثِ هیضاى 

 

  ًتیجِ گیشی
ی هستقیوی هیبى  ساثطِ کشدین فکش هیثِ اضتجبُ دس اثتذا      

یعٌی اًتظبس داضتین ّش چِ  .ای ثشقشاس است کبتَسُ ًبهَظعیت ٍ

کِ ثِ دًجبل آى ًبهَظعیت هیضاى ًقط ًبهسبٍی ثل ثیطتش است 

آًچِ  ای سیستن ّن ثبیذ ثیطتش ثبضذ سیستن ًیض ثیطتش است کبتَسُ

کِ ایي ثشداضت هب دسست دس ایي هقبلِ دسیبفت کشدین ایي ثَد 

ای حذاکثشی سا  کبتَسُ هیضاى ،اکثش ًقطگبُ ثِ اصای حذ بضذ ٍث ًوی

ای حذاکثشی ثِ اصای ًبهَظعیت کوتشی اتفبق  گبُ کبتَسُ ًذاسین. ٍ

 افتذ. هی
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  با استفاده از نظريه تابعي چگاليSr1-xBaxTeخواص ساختاري ، الكترونيو اپتيكي آلياژهاي
طيبه، اميرخاني دهكردي ؛، فرزاداحمديان  
 ، شهرضادانشگاه آزاد اسلامي واحد شهرضا ، گروه فيزيك

  چكيده
روش امواج تخت  استفاده ازو  با x= 0 ، 25/0 ، 5/0 ، 75/0 و1 هايمتفاوتدر غلظت Sr1-xBaxTeيو اپتيكي آلياژها يالكترون ،يدر اين مطالعه، خواص ساختار

در بخش خواص ساختاري، پارامترهاي شبكه و مدول حجمي به ازاي  .شد يبررس) DFT(يچگال يتابع هيكامل در چارچوب نظر ليبا پتانس يخط افتهيبهبود 
با تقريب هاي   نواري مقادير گاف ،الكتروني در بخش خواص. نتايج قانون وگارد مقايسه شد طعام و بلندروي محاسبه و باهاي مختلف در دو فاز نمكغلظت

PBE-GGA  وEV-GGA در بخش . ميزان خمش گاف نواري از قانون وگارد با روش برنارد زونگر محاسبه گرديد. محاسبه و با نتايج قانون وگارد مقايسه شد
براي )ωk(و ضريب خاموشي n(ω)ضريب شكست ،L(ω)الكتريك، تابع اتلاف انرژي الكترونتابع دي ε(ω)2و موهومي ε(ω)1هاي حقيقيخواص اپتيكي، بخش

  .محاسبه و مورد تجزيه و تحليل قرار گرفتآلياژهاي مختلف 
 

The structural, electronic and  optical properties of Sr1-xBaxTe alloys  
using density functional theory 

 

Ahmadian, Farzad; Amirkhani Dehkordi, Tayebeh  
Department of Physics, Shahreza branch, Islamic Azad University, Shahreza, Iran 

 

Abstract 
In this study,the structural, electronic and optical properties of Sr1-xBaxTe(x=0, 0.25, 0.5, 0.75, and 1)were 
investigated using full potential linearized augmented plane wave (FPLAPW) method within density functional 
theory (DFT). In section of structural properties, the lattice parameters and bulk moduli at different 
concentrations in both NaCl and zincblende phases were calculated and compared with Vegard’s law. In 
section of electronic properties, The energy band gapvalues using both PBE-GGA and EV-GGA schemeswere 
calculated and compared with Vegard’s law.The bowing of band gaps was calculated  using Bernard and 
Zunger method. In section of optical properties, the real part )(1  and imaginary part )(2  of the dielectric 

function, energy loss function )(L , refractive index )(n and extinction Cofficientk(ω) for different alloys were 
calculated and analyzed. 
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 قدمهم

خواص اپتيكي يدها به دليل تنوع فازي و جناالكوچامروزه 
دهند، مورد توجه والكتروني منحصر به فردي كه از خود نشان مي

استرانسيوم و باريومكه ي الكوجنايدهاچ .]1[دانمحققان قرار گرفته
روندكاربردهاي قليايي خاكي به شمار مي يالكوجنايدهاءچجز

فراواني در صنايع الكترواپتيكي از جمله در ديودهاي گسيل 
مغناطواپتيك و حافظه هاي ، )LDS(ليزري ديودهاي،)LED(نور

و  IVهاي مناسبي براي نيمرساناهاي جانشينو الكترونيكي دارند
III-Vهمكارانش و  شينويلي.شوندجدول تناوبي محسوب مي

ي طور كلي خواص ساختاري، الكتروني، الاستيكي و اپتيكي همهبه
نسيل مورد را با استفاده از روش شبه پتاSrTeچالكوجنايدفازهاي

با استفاده از نيز بوهه مادو و همكارانش  . ]2[انددادهمطالعه قرار 
 يكيو الاست يالكترون ،يخواص ساختارFP-APW+loروش

را بررسي ) BaX   )X= S , Se , Te , Poوميباريدهايچالكوجنا
در اين مطالعه ما قصد داريم به مطالعه خواص . ]3[كرده اند

  . بپردازيمSr1-xBaxTeفيزيكي آلياژهاي 
  روش محاسبات 

روش امواج تخت با  Wien2kبا استفاده از نرم افزارمحاسبات 
-در چارچوب )  FPLAPW( كامل  ليبا پتانس يخط افتهيبهبود

در  kتعداد نقاط .شده است انجام)DFT( چگالييتابع هينظر
 1هاي غلظتبراي محاسبات خواص اپتيكي به ازاي بريلوئنمنطقهاول

و 10900به ترتيب  در فاز نمك طعامx=0، 25/0، 5/0، 75/0و
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(NaCl)

composition (x)
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Eg(eV)
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Vegard

(ZB)
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2.8

3.0
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(NaCl)

Compositionb(x)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Eg(eV)

2.1

2.4

2.7

3.0

Calculated
Vegard

(ZB)

Composition(x)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
2.9

3.0

3.1

3.2

3.3

3.4

Vegard
Calculated

و  10700بلندروي فازدرو9300،12300،8100،8100
شعاع كرات .انتخاب شده است  8100،  9300،9300،8100

اندازه ، a.u2)(برابرTeو Sr,Baهاياتم يبرا )RMT(نيت - نيموف
انتخاب  8برابر RKMAXپارامترو  12  (a.u)-1برابر  GMAXپارامتر

  .شده است
  خواص ساختاري

 آلياژهاي (B)حجمي و مدول(a)شبكهثابتمقادير  قسمتر اين د

Sr1-xBaxTe 0،  25/0،  5/0،  75/0و 1هاي به ازاي غلظت=x  در
و با مقادير حاصل از قانون دو فاز بلندروي و نمك طعام محاسبه

انتظار مي رود بر طبق (مقايسه شده است ) 1(در شكل]4[وگارد
 xقانون وگارد پارامترهاي ساختاري به طور خطي با مقدار 

  ).كنندتغيير
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

محاسبه شده و مقاديرحاصل و مدول حجمي مقايسه مقادير ثابت شبكه :1لشك
  رويدر فازهاي نمك طعام و بلند از قانون وگارد

نتايج حاصل از محاسبات حاضر با مقادير حاصل از قانون بين 
براي محاسبه اين . شودانحراف بسياركميمشاهده ميوگارد 
مقادير پارامترهاي بدست آمده با يك معادله  )خمش(انحراف

-ميكه اين معادلات به صورت زير  انده شدهدرجهدوم برازش داد

  .باشند
)1(0.068 x2 + 0.42 x + 6.73          (NaCl) a(x) = - 

 )2(( ZB ) a(x) = -0.03 x2 + 0.39 x + 7.48      )3 (B(x)= 

0.96 x2 – 4.71 x + 31.77          (NaCl) )4 (ZB ) B(x)= 

0.72 x2  – 3.44 x + 20.87           (  
  .كندضريب درجه دوم در هر معادله ميزان خمش را مشخص مي

  خواص الكتروني
در دو فاز  ي موجودهاتمامي غلظت براي مقادير گاف نواري

-EVو  PBE-GGAطعام و بلندروي با دو تقريب نمك

GGAبا هر دو در هر دو فاز نواري  هايگاف. محاسبه شده است
و   -ΓXغيرمستقيم صورت به BaTeو SrTeتقريب براي تركيبات 
. باشندميΓتايي به صورت مستقيم در نقطهدر تركيبات آلياژي سه

طعامبا در فاز نمكSrTeنواري محاسبه شده در تركيب گاف
در مقايسه با  است كهeV78/2برابر EV-GGAتقريباستفاده از 

به مقدار ،eV03/2برابرPBE-GGAتقريبنواري محاسبه شده با گاف
-EVكه تقريبعلت آنست  .تر استنزديكeV78/3تجربي

GGAتر از تقريبهمبستگي را دقيق تبادل پتانسيل PBE-

GGAمحاسبه شده براي اين  مقادير گاف نواري .كندمحاسبه مي
 .شده استمقايسه ) 2(وگارددر شكل قانون  مقاديربا  تركيبات

 
 
 
 
 

 )الف(

 
 
 
 
 

 

 )ب(

مقايسه مقادير گاف انرژي محاسبه شده و مقاديرحاصل از قانون وگارد : 2شكل
 )الف( PBE-GGAهاي تقريببا در فازهاي نمك طعام و بلندروي

 )ب(EV-GGAو
از  استفاده باگاف نواري از قانون وگارد ميزان خمش مقادير

- روش برناردبا پارامترخمش  (b)معادلات درجه دوم 

پارامتر خمش كل . شده است مقايسه) 1(در جدول]5[(bbz)زونگر
bbz حجمتغييربه سه مرحله سهم)VD(،بارتبادلسهم)CE(سهمو-

  .شودتقسيم مي) SR(اختاريس واهلش
)5 (bbz = bVD + bCE + bSR 

 (b) و روش محاسبات حاضر (bbz)مقايسه پارامتر خمش روش برنارد: 1جدول
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مقدار آستانه جذ 
موهومي نشان ده

 Sr1-xBaxTeدر
م تلوريوم به عن

=1(راي غلظت

اوربيت،)=5/0x(ت
2/0=x( ،اوربيتال
/0=x(اوربيتالوs

هبه عنوان حالت 
  .رعهده دارند

-1الكتريك آلياژهاي

ي مي باشد كه به
وبخش موهو)݊ 

ها به صوابط آن

 

݊  
آلياژه   خاموشي

ر فاز نمك طعام

تقريب  فاز

NaCl  
BE-GGA

ZB  
NaCl  

V-GGA
ZB  

)
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Sr0.5Ba0.5Te(xx)
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k
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نيكه به ا كنديم
نمودار قسمت مو

براي آلياژهاي
اتم pها، اوربيتال
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-Sr1آلياژهاي )راست(و ضريب خاموشي) چپ(ضريب شكست طيف:  5شكل

xBaxTe طعامدر فاز نمك  
به ازاي  Sr1-xBaxTeضريب خاموشي براي تركيبات آلياژي 

 52/3به ترتيب برابر x=0، 25/0،  5/0،  75/0و1هاي غلظت
ترينپارامتردر مهم.دنباشالكترون ولت مي 16/2،08/2، 29/3، 36/3و

نمودار ضريب شكست، مقادير ضريب شكست در فركانس صفر 
كه اين . شودناميده ميn(0)باشد كه ضريب شكست استاتيكيمي

-به ترتيب x= 0و 25/0، 5/0، 75/0و1هاي غلظتازاي ضريب به 

بدست آمده ولت الكترون530/2،45/2، 534/2، 53/2و  52/2برابر
به ضريب شكست را مي توان با استفاده از روابط تجربي. است

رابطه بين ضريب  Mossمدل  در. مربوط ساختگاف نواري 
  .باشدشكست و گاف انرژي به صورت زير مي

4݊݃ܧ)                   9(   ൌ  ݇  
  .داريم]Ravindra]6در مدل . مي باشد eV 108 =kكه ثابت

)10                                       (݊ ൌ  α 

 β EgError! Bookmark not defined. 
- مي - eV -162/0و 1eV 084/4-به ترتيب برابر βو αهاي ثابت

ضريب شكست طبق رابطه زير ]Vandammes ]7مدل  در. باشند
  .شودمحاسبه مي

)11                                    (n =ට1  ሺ


ா ା 
ሻଶ  

  .مي باشند eV   4/3 =BوeV 6/13 =Aكه 
مقادير ضريب شكست حاصل از محاسبات با مقادير ) 6(در شكل

 شودطور كه ديده ميهمان.اندهاي فوق مقايسه شدهحاصل از مدل
و  Ravindraمحاسبات انجام شده به مدل نتايج طعام در فاز نمك

  نزديك تر استVandammesدر فاز بلندروي به مدل 
  
  
  
  

نمودار تغييرات ضريب شكست برحسب غلظت در فاز بلندروي و نمك طعام :  6شكل
  هاي مختلفبا مدل

ي الكترون روش قدرتمندي درتجزيه و ژاسپكتروسكوپي اتلاف انر
تحليل حالات تحريك شده بالاي تراز فرمي يا تفكيكجزئي زير 

اين طيف دربردارنده تحريك دستهجمعي الكترونهاي .نانومتر است
داخل حالاتاشغال شده در نوار ظرفيت  در) پلاسمونها(ظرفيت 

به صورت نرژي او تابع اتلاف  الكتريكرابطه بين تابع دي. است
  . باشدميزير

)12         ()/ ( ε1
2+ε2

2)= Im [-1/ε(ω)] =( ε2)ωEElS(  
هاي به ازاي غلظت Sr1-xBaxTeطيف اتلاف انرژي براي آلياژهاي 

  . نشان داده شده است) 7(مختلف در شكل
  
  
  
  

  طعامدر فاز نمك Sr1-xBaxTeاتلاف آلياژهاي طيف:  7شكل
در نمودارتابع اتلاف  ) پيك تشديد پلاسموني ( پيكترينبلند

 25/0،0، 5/0، 75/0و1به ازاي مقادير Sr1-xBaxTeآلياژهاي 
=x53/25 ، 44/23،  21/23، 98/22و  51/22 هاييانرژدر  

هاي بالاتر از  فركانس در فركانس. استرخ دادهولت الكترون 
به .دهندآلياژها معمولارًفتار فلزي از خود نشان مي ،پلاسما
نمودار به  وميباراتم يناخالص شيگفت كه با افزا توانيميطوركل

  .ابدييكمتر انتقال م يهايسمت انرژ
  نتيجه گيري

هاي زير سطح فرمي مربوط سهم عمده حالتSr0.5Ba0.5Teدر آلياژ
و بالاي سطح فرمي عمدتاً مربوط به  تلوريوم اتم Pبه اوربيتال 

هاي نمودار پيك .باشدميو باريوم استرانسيوم  هاياتم dاوربيتال
الكتريك بيان كننده گذارهاي بين نواري قسمت موهومي تابع دي

به ازاي Sr1-xBaxTeفركانس پلاسما در آلياژهاي . است
هاي به ترتيب متناظر با انرژيx= 25/0،0، 5/0، 75/0و1مقادير

. باشندميالكترون ولت   53/25 ، 44/23،  21/23، 98/22و  51/22
 5/0باريوم تا غلظت  افزايش غلظت اتممقادير ضريب شكست با 
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  بر پايه اصول اوليه Cd1-xMgxSe مطالعه خواص ساختاري، الكتروني و اپتيكي آلياژهاي
    2مهتاب ، كهيش سرداري ؛ 1فرزاد،  احمديان

 شهرضا ،گروه فيزيك، دانشكده علوم، دانشگاه آزاد اسلامي واحد شهرضا  1
  شهرضا ،گروه فيزيك، دانشكده علوم، دانشگاه آزاد اسلامي واحد شهرضا  2

  
  چكيده

با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل در چارچوب نظريه  Cd1-xMgxSeخواص ساختاري، الكتروني و اپتيكي آلياژهاي  ،در اين مطالعه
علاوه بر اين، ما .هاي الكتروني محاسبه شدبراي اين آلياژها پارامترهاي شبكه، مدول حجمي، انرژي بستگي، گاف نوار انرژي و چگالي حالت .تابعي چگالي بررسي شد

نتايج مشخص مي كنند كه حالتهاي . پرداخته ايم) بخشهاي حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك، تابع اتلاف انرژي و ضريب شكست( اي اپتيكي هبه محاسبه پارامتر
Se 4p  نقش حالتهاي اوليه و حالتهايCd 5s, Mg 3s  وSe3s در گذارهاي اپتيكي بازي مي كنند ي راينقش حالتهاي نها.  

  
First principles calculations of structural electronic , and optical properties of zinc 

blende Cd1-xMgxSe alloys 
 

Farzad,  Ahmadian1; Mahtab, Kahyash Sardari  2 

 
1 Physics Groups, Department of Science, Islamic Azad University, Shahreza Branch, Shahreza 
2 Physics Groups, Department of Science, Islamic Azad University, Shahreza Branch, Shahreza,  

 
Abstract  

In this study, the structural, electronic and optical properties of Cd1-xMgxSe ternary alloys were investigated 
using FPLAPW method within density functional theory (DFT). For these alloys lattice parameters, bulk 
modulus, cohesive energy, band gap energy and density of states were calculated. Besides, we have calculated 
the optical parameters (the real and imaginary dielectric functions, energy loss function, and refractive index) 
of these semiconductor alloys. The results indicate that the Se 4p states are initial states while Cd 5s, Mg 3s and 
Se 3s states are final states in the optical transitions.  
 
  
PACS No.          ( 71, 78) 

 

  قدمهم
به دليل گاف پهن نواري و قابليت  II-IVنيمرساناهاي گروه      

كاربرد براي قطعات اپتوالكترونيك بسيار مورد توجه قرار گرفته 
الكترون ولت مي باشد، از اينرو  3تا 1انرژي گاف آن ها بين .اند

. ]1[ابزار مناسبي براي اين قطعات در ناحيه مرئي طيف هستند
با گاف پهن نواري، براي قطعات  Mgشامل  II-IVنيمرساناهاي 

از اينرو از اين مواد براي ساختن  ]2[اپتوالكترونيك به كار مي روند
-Cd1آلياژهاي . استفاده شده است γو  xآشكارسازهاي پرتو 

xMgxS  كه به آلياژهاي تركيبي معروف هستند داراي گاف هاي
ي مد نظر بوده مستقيم و بزرگ مي باشند و همواره از نظر تكنولوژ

خواص ساختاري، ترابري و اپتيكي اين نيمرساناها با تغيير . ]3[اند
تغيير مي كند و از اين نظر اين مواد كاربردهاي زيادي  xمقدار 
و در زمينه هاي مختلف علمي و فناوري، پزشكي، زيست  ]4[دارند

عليرغم . ]5[فناوري و ساخت وسايل الكترونيكي استفاده مي شوند
و كاربردهاي فراوان اين آلياژها تا كنون هيچ مطالعه اي بر اهميت 
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روي خواص ساختاري، الكتروني و اپتيكي اين آلياژها صورت 
  .نگرفته است

   روش انجام محاسبات
محاسبات بر پاية نظرية تابعي چگالي و بـه روش امـواج تخـت       

 و با استفاده از نرم (FPLAPW)بهبود يافتة خطي با پتانسيل كامل 
در اين محاسبات . صورت گرفته است WIEN2Kافزار محاسباتي 

 Kmaxشعاع كـوچكترين كـره مـوفين تـين و      kmax  R)Rپارامتر 
تعـداد  . در نظـر گرفتـه شـده اسـت     8برابـر  ) بردار موج قطع است

ــراي همگرايــي انــرژي در منطقــة اول بريلــوئن   kنقطعــه  2200 ب
واص اپتيكـي  انتخاب شده است كه ايـن تعـداد بـراي محاسـبة خ ـ    

نقطه  8000و براي تركيبات دوتايي به  10000به تركيبات سه تايي 
ــه اســت  ــزايش يافت ــبات از. اف ــب دو در محاس  و EV-GGAتقري

PBE-GGA استفاده شده است.  
  نتايج و بحث

 =0،1xبه ازاي مقادير  Cd1-xMgxSeساختار بلوري آلياژهاي   
باشد كه مي  (F43m)با گروه فضايي  MgSeو CdSeتركيبات 

و ديگري در ) 0و0و0(در ياخته بسيط آنها دو اتم يكي در مكان 
براي مقادير . قرار گرفته است) 4/1و4/1و4/1(مكان 

-Pاتم با گروه فضايي  8شبكه مكعبي ساده شامل  =25/0xو75/0

43m  5/0ايجاد مي شود و به ازايx= 4، ساختار تتراگونال شامل 
براي محاسبه پارامترهاي . مي باشد P-42mاتم با گروه فضايي 

ساختار تعادلي اين آلياژها، انرژي كل بلور بر حسب حجم ياخته 
بسيط محاسبه و با معادله حالت بريش مورناگون برازش داده مي 

پارامترهاي ساختار تعادلي نمودار انرژي بر حسب حجم در  .شود
 .گزارش شده است 1جدول 

  
و  Emix)(، انرژي تركيبي(B)حجمي ، مدول(a,c)مقادير پارامتر شبكه:1جدول

 (Ec)انرژي بستگي 
Ec(Ry) Emix(Ry)  B(GPa) a (A0) Cd1-xMgxSe 

۴٠/٠ -  ٠٧ ٠/۴۴  ٢/۶  CdSe 
۴۴/٠ -  ٠٠١٢/٠  ٣١/۴۴  ١۶/۶  Cd0.75Mg025Se 
۴٧/٠ -  ٠٠١۵/٠  ۴۵/۴۴  a= ٣٢/۴  

c= ١١/۶  
Cd0.5Mg0.5Se 

۵١/٠ -  ٠٠١٣/٠  ۴٨/۴۴  ٠۶/۶  Cd0.25Mg0.75Se 
۵۵/٠ -  ٣ ٠۶/۴۴  ۶ MgSe 

  

، پارامتر شبكه Mg، با افزايش غلظت اتم 1برطبق مقادير جدول 
نسبت  Mgافزايش مي يابد كه اين ناشي از شعاع اتمي بزرگ اتم 

، انرژي بستگي Mgهمچنين با افزايش غلظت اتم . است Cdبه اتم 
  .كاهش مي يابد كه حكايت از پايداري بيشتر آلياژ دارد

نشان دهنده نحوه توزيع بلور كه جزئي يك كلي وچگالي حالتهاي 
حالتهاي الكتروني بلور در نواحي مختلف انرژي است براي تمامي 

چگالي حا لت هاي كلي  1آلياژها محاسبه شده است، كه در شكل 
  .نشان داده شده است  Cd0.5Mg0.5Seو جزئي آلياژ 
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 Cd0.5Mg0.5Se جزئي آلياژ كلي و لت هاياالي حچگ: 1شكل      
سهم عمده حالت هاي اشغال شده مربوط به اربيتال  1طبق شكل 

اتم  sو اربيتال   مي باشد Cdاتم  sو Mgاتم  p و Se،sاتم  pهاي 
Se همچنين . كاملا جايگزيده است و در رسانش شركت نمي كند

محاسبات ساختار نواري براي تمامي آلياژها با استفاده از دو تقريب 
EV-GGA و PBE-GGA بات ساختار محاس .انجام شده است

نواري نشان مي دهد كه همه اين تركيبات، نيمرسانا و داراي گاف 
 .ه اول بريلوئن هستنددر مركز منطق Γنواري مستقيم در نقطه 

، 25/0، 5/0، 75/0، 1مقادير گاف انرژي آلياژها به ازاي مقادير 
0x= با استفاده از تقريب ،EV-GGA 89/2، 59/3(به ترتيب ،

، 67/2( PBE-GGAو با استفاده از تقريب ) 23/1، 66/1، 19/2
مي باشد، كه نشان ميد هد مقادير گاف ) 28/0، 1، 51/1، 24/2

نمودار . بهبود يافته اند EV-GGAتفاده از تقريب انرژي با اس
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در شكل  Cd0.5Mg0.5Se ساختار نواري به عنوان نمونه براي آلياژ
  .آورده شده است 2

   
          

    Cd0.5Mg0.5Seساختار نوار ظرفيت تركيب : 2شكل      
  
  بررسي  ε(ω)تريك گي هاي اپتيكي مواد با محاسبة تابع دي الكژوي

تابع دي الكتريك داراي دو سهم درون نواري و بين . مي شوند
در  .نواري است كه سهم درون نواري براي فلزات به كار مي رود

                    اينجا براي محاسبة خواص اپتيكي از گذارهاي بين نواري 
مستقيم كه شامل پراكندگي فونون هاست و همچنين داراي سهم 

، 6در شكل. دكي در تابع دي الكتريك است چشم پوشي مي كنيمان
قسمت حقيقي تابع دي الكتريك كه با به كارگيري تبديلات كرامرز 

نشان داده شده  Cd0.5Mg0.5Seبراي آلياژ كرونيگ محاسبه مي شود
   .ستا 
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 Cd0.5Mg0.5Se ژتابع دي الكتريك آليا قيقيبخش ح: 3شكل    

  
، 75/0، 1به ازاي مقادير  Cd1-xMgxSeبراي آلياژهاي 3طبق شكل 

5/0 ،25/0 ،0x=)يك پيك قابل توجه در مكان ) از چپ به راست
پس .الكترون ولت وجود دارد 2/5، 78/5، 71/3، 51/3، 43/3هاي 

-91/7(،)30/7- 17/8(از آن يك كاهش قابل ملاحظه در گستره 
ديده مي شود كه ) 70/7- 64/8(،)08/7- 02/8(،)3/7- 02/8(،)98/6

همچنين . براي تمام تركيبات منفي مي شود ε1(ω)پس از آن 
مقادير ثابت دي الكتريك استاتيك محاسبه شده براي اين تركيبات 

بخش . مي باشد 24/6، 58/5، 04/5، 58/4، 16/4به ترتيب  مقادير 
 4در شكل  Cd0.5Mg0.5Seآلياژ  ε2(ω)موهومي تابع دي الكتريك 

دي پيكهاي عمده در قسمت موهومي . تنشان داده شده اس
  .مشخص شده اند a,b,cالكتريك با حروف 
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  Cd0.5Mg0.5Seتابع دي الكتريك الياژهاي  موهوميبخش : 4 شكل  
  

و همچنين چگالي حالتها وطبق آناليز نواري  4با توجه به شكل
به عنوان  Seدر اتم   p4رفته نتيجه مي شود كه اربيتال صورت گ

اتم  p4و  Mgدر اتم   s3و  Cdدر اتم  s5حالت اوليه و اربيتالهاي 
Se به عنوان حالتهاي نهايي نقش اصلي را در گذارهاي اپتيكي  

 n(ω)در ادامه طيف مربوط به ضريب شكست . بر عهده دارند
  .نشان داده شده است 5در شكل  Cd0.5Mg0.5Se براي آلياژ 

Energy (ev)
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 Cd0.5Mg0.5Seطيف ضريب شكست آلياژ : 5شكل         

شكل مذكور نشان مي دهد كه مقدار ضريب شكست در فركانس 
، 05/2به ترتيب برابر  =0x، 25/0، 5/0، 75/0، 1صفر به ازاي 

استفاده از بخش در نهايت با . مي باشد 5/2، 36/2، 23/2، 13/2
هاي حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك، مقدار تابع اتلاف انرژي 

اين تابع داراي يك پيك . براي تمامي آلياژها محاسبه شده است
عمده مي باشد كه اصطلاحا به فركانس پلاسما معروف است و 

، 25/0، 5/0، 75/0، 1به ازاي  Cd0.5Mg0.5Seمقدار آن براي آلياژ 
0x=  08/17، 92/16، 98/16، 82/16، 92/16يب برابر به ترت ،

  .مي باشد 34/17
  

           
  نتيجه گيري

در چارچوب نظريه تابعي  (FP-LAPW)با بكارگيري روش      
چگالي خواص ساختاري، الكتروني واپتيكي تركيب نيمرساناهاي 

Cd1-xMgxSe نتايج ساختار نواري نشان ميدهد كه . بررسي شد
. مي باشند Γاراي گاف نواري مستقيم در نقطه اين تركيبات د

-محاسبات مربوط به چگالي حالت ها حاكي از آن است كه حالت

 Cd ،s3اتم  s5هاي بعنوان حالت اوليه و حالت Seاتم  p4هاي 
بعنوان حالت نهايي نقش اصلي را در  Seاتم  p4و  Mgاتم 

همچنين  .هاي اپتيكي بر عهده دارندانتقالهاي بين نواري در طيف
لازم به ذكر . طيف هاي اپتيكي براي تمامي آلياژها به دست آمد
، 5/0، 75/0، 1است كه فركانس پلاسما براي آلياژ مذكور به ازاي 

25/0 ،0x=   92/16، 98/16، 82/16، 92/16به ترتيب برابر ،
  .مي باشد 34/17، 08/17
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  )=Ba1-xMgxSe )1 ،75/0، 5/0 ،25/0،0x خواص ساختاري، الکترونی و اپتیکی آلیاژهاي
    فرشته، زنگنه نژاد ؛ فرزاد،  احمدیان
   دانشگاه آزاد اسلامی واحد شهرضا ،گروه فیزیک

  چکیده
و در  )FP-LAPW (امواج تخت بهبود یافته خطی با پتانسیل کامل روش استفاده ازباBa1-xMgxSe خواص ساختاري، الکترونی و اپتیکی آلیاژهاي در این مطالعه

-  نمک هاي مختلف در دو فازدر بخش خواص ساختاري، پارامترهاي شبکه و مدول حجمی به ازاي غلظت. مورد بررسی قرار گرفت چگالی چارچوب نظریه تابعی
-EVو  PBE-GGAبا دو تقریب  لیاژهاي مختلفآ نواري هاي، گافالکترونی خواصدر بخش . نتایج قانون وگارد مقایسه شد روي محاسبه و با طعام و بلند

GGA 1)(هاي حقیقیدر بخش خواص اپتیکی، بخش. محاسبه شد   2)(موهومیو الکتریک، تابع اتلاف انرژي الکترونتابع دي)(L  و ضریب
  .ورد تجزیه و تحلیل قرار گرفتآلیاژهاي مختلف محاسبه و م  n)(شکست

   
The structural, electronic and optical properties of Ba1-xMgxSe (x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) 

alloys  
Ahmadian, Farzad; Zangeneh nejad, Fereshteh  

 
Department of Physics, Shahreza branch, Islamic Azad University, Shahreza, Iran 

 
Abstract  

 
In this study, the structural, electronic and optical properties of Ba1-xMgxSe were investigated using full 
potential linearized augmented plane wave (FPLAPW) method within density functional theory (DFT). In 
section of structural properties, the lattice parameters and bulk moduli at different concentrations in both NaCl 
and zincblende phases were calculated and compared with Vegard’s law. In section of electronic properties, the 
energy band gap values for Ba1-xMgxSe were estimated using both PBE-GGA and EV-GGA schemes. In section 
of optical properties, the real part )(1   and imaginary part )(2  of the dielectric function, energy loss 
function )(L and refractive index )(n  for different alloys were calculated and analyzed. 
 
PACS No. 70, 71, 78 
           

   قدمهم
رسانا گروهی از مواد هستند که از نظر الکتریکی نیمهاجسام      

از  II -VIرساناهاي گروه نیمه .و مواد عایق قرار دارند هابین هادي
-به علت گاف نواري بزرگ و ثابت دي MgSeو  BaSeجمله 

الکتریک کوچک در صنایع اپتیکی با طول موج آبی و فرابنفش و 
به علاوه . گیرندصنایع الکترونیکی دماي بالا مورد استفاده قرار می

ندگی ، نقطه ذوب بالا، رسانبالا سختی رساناها به دلیلاین نیمه
هاي یک انتخاب مناسب براي پوشش گرمایی و مدول حجمی بالا

مطالعات زیادي بر روي دو ترکیب تاکنون  .]1[باشندمحافظ می
  از مطالعات انجام . انجام شده است MgSe و BaSeرساناي نیمه

توان به بررسی می MgSe و BaSeهاي بگرفته بر روي ترکی    
ن دو ترکیب توسط مدیو و الکترونی ای خواص ساختاري و

خواص ساختاري، در این تحقیق  .]2[اشاره کردهمکارانش 
، 25/0، 5/0، 75/0وBa1-xMgxSe )1الکترونی و اپتیکی آلیاژهاي 

0 =x  (ورد بررسی قرار گرفته استم.  
  روش محاسبات 

در چارچوب  FP-LAPW روشمحاسبات، با استفاده از      
انجام شده  Wien2kنظریه تابعی چگالی و با کد محاسباتی 

در منطقه اول بریلوئن براي محاسبات  kتعداد نقاط .] 3[است
در )  x= 0، 25/0، 5/0، 75/0و1(خواص اپتیکی به ازاي غلظتهاي 

 8800، 8100،11500،9300و 8700ترتیب برابر فاز نمک طعام به
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انتخاب 9600 ، 8200، 8000،10500و 8700در فاز بلند روي برابر 
) Rmt(تینشعاع کره موفین در این محاسبات پارامتر.شده است

 و 8برابر  a.u2، RmtKmaxبرابر  SeوBa ، Mgبراي هر سه اتم 
بین  بردار موج قطع براي بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیه

   .انتخاب شده است a.u(12( -1برابر  ، Gmax(جایگاهی
  خواص ساختاري

 آلیاژهاي، براي )B(و مدول حجمی ) a( شبکه تعادلی هايپارامتر 
Ba1-xMgxSe محاسبه و با مقادیر  رويو بلند طعامفاز نمک دو در

  .مقایسه شده است) 1(، در شکل ]4[حاصل از قانون وگارد
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حاصل  محاسبه شده و مقادیرو مدول حجمی مقایسه مقادیر ثابت شبکه  :1لشک

  روي در فازهاي نمک طعام و بلند از قانون وگارد
قانون وگارد نتایج حاصل از محاسبات حاضر داراي انحرافی از 

براي محاسبه میزان این انحراف، مقادیر پارامترهاي بدست . است
 در این معادلات،  .ایمآمده را با یک معادله درجه دوم برازش داده

  .دهدرا نشان می یزان انحراف از قانون وگارد ضریب درجه دوم م
)2طعام       فاز نمک) 1( ) 0.66 0.47 6.6a x x x                                    
)2فاز بلندروي         ) 2( ) 0.7 0.62 7.33a x x x                                              
)2طعام    فاز نمک) 3( ) 26.92 3.23 35.52B x x x    
)2فاز بلندروي      ) 4( ) 25.44 5.17 23.51B x x x    
  خواص الکترونی 

به طور کلی ساختار نواري، اطلاعات مفیدي در ارتباط با نوع ماده 
 .دهداختیار ما قرار میرسانا و عایق بودن را در اعم از رسانا، نیمه

ها در دو فاز ازاي تمامی غلظتمقادیر گاف نواري به  بدین منظور
 EV-GGAو  PBE-GGAطعام و بلندروي با دو تقریب نمک 

همان طور که دیده . است مقایسه شده) 2( و در شکل محاسبه شده
بزرگتري  ادیر، براي گاف نواري مق EV-GGAشود تقریب می

گاف نواري در هر دو فاز . کندمعرفی می PBE-GGAنسبت به 
 براي و XΓ–به صورت غیرمستقیم  BaSeبراي ترکیب 

-و در فاز نمک Γدر فاز بلند روي مستقیم در نقطه   MgSeترکیب

ترکیبات آلیاژي  گاف نواري در. می باشند XΓ–طعام غیر مستقیم 
در فاز   Ba0.25Mg0.75Seو Ba0.5Mg0.5Se تایی به جز ترکیباتسه

تایج نشان ن .می باشند Γبه صورت مستقیم در نقطه  ،بلند روي
به  EV-GGAدهد که گاف نواري محاسبه شده با تقریب می

است که علت آن محاسبه  ترمقادیر تجربی در دسترس نزدیک
براي مثال،  .باشدتقریب می ل همبستگی به کمک اینتر پتانسیدقیق

با  طعام در فاز نمک MgSeیب گاف نواري محاسبه شده براي ترک
ا گاف نواري محاسبه در مقایسه ب)EV-GGA )eV32/2 تقریب

 به مقدار تجربی )PBE-GGA )eV76/1 شده با تقریب
)eV47/2 (تر استنزدیک.  
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 EV-GGAوPBE-GGAمقایسه گاف نوار انرژي با دو تقریب :2شکل 

در ادامه میزان خمش مقادیر گاف نواري از قانون وگارد محاسبه 
 ]5[ رنارد زونگرهمچنین پارامتر خمش با روش ب. شده است

محاسبه و با پارامترهاي خمش بدست آمده از معادلات درجه دوم 
خمش گاف در قانون  پارامتر. مقایسه شده است) 1(در جدول

  .شودتوسط رابطه زیر محاسبه می) bbz(برنارد زونگر
)6                                           (bz VD CE SRb b b b        

سهم  bSRسهم تبادل بار و  bCEتغییر حجم بلور، سهم  bVDکه 
  .واهلش ساختاري در پارامتر خمش است

 (b) و روش محاسبات حاضر (bbz)روش برناردمقایسه پارامتر خمش  :1جدول

b  bbz  bSR  bCE  bVD  تقریب  فاز  

-PBE  نمک طعام  ١٢/٣  ٣/٢۶  ٢/١  ۵٨/٧  ٧/٠۶
GGA  ۵۵/۴  ٨/۴  ١۶/٠  ۵بلندروي  ١٢/٢  ١/٢  

  نمک طعام  ٢٢/٣  ۴/٧  ٢/٢۴  ١٠/١۶  ٨/٠۶
EV-GGA  

  بلندروي  ٠٢/٣  ۶٨/٣  ٢/۴۴  ٩/١۴  ٨۵/۶
نتایج حاصل از روش  شود کهمشاهده می، )1(با توجه به جدول 

طعام توافق خوبی با نتایج محاسبات ما در فاز نمک  برنارد زونگر
آلیاژ ) DOS( الکترونی هايچگالی حالتنمودار  ،)3(شکل  .دارد

Ba0.5Mg0.5Se آلیاژ  این در. است آورده شده طعام فاز نمک در
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اتم  pمربوط به اوربیتالهاي زیر سطح فرمی حالتسهم عمده 
 sپیک اول بالاي سطح فرمی مربوط به اوربیتال  .باشدمی سلنیوم

 هاي الکترونی بعد از آن عمدتاً به حالتاتم منیزیوم است و 
اتم منیزیوم  pاتم باریم، همراه با سهم اندکی از اوربیتال  dاوربیتال 

  .شودمربوط می
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  در فاز نمک طعام Ba0.5Mg0.5Se آلیاژهاي الکترونی چگالی حالت:  3شکل

  خواص اپتیکی
ترین ابزار، براي مطالعه خواص اپتیکی جامدات به عنوان مهم 

تابع .آیدبه  شمار می... ارتعاشات شبکه و انرژي بلور، نوار ارساخت
یک بلور که در آن وابستگی به بسامد و بردار   ω(ε( دي الکتریک

هاي فیزیکی موج قوي است، پیامدهاي چشمگیري در مورد ویژگی
)1بخش حقیقی هاينمودار. داردجامدات دربر ) و موهومی

2 ( ) الکتریک بر حسب انرژي فوتون فرودي آلیاژهايتابع دي 
Ba1-xMgxSe  5(و  )4( هايدر شکلدر فاز نمک طعام به ترتیب (

بخش حقیقی  استاتیک، ثابت دي الکتریک. نشان داده شده است
این مقادیر  .باشدمی (0)1به ازاي فرکانس صفر  الکتریکتابع دي

. آورده شده است) 2(براي دو فاز نمک طعام و بلندروي در جدول
مقادیر بدست آمده در توافق نسبتاً خوبی با دهد که نتایج نشان می

  .نتایج دیگران است
  xبراي مقادیر مختلفBa1-xMgxSeآلیاژهاي  الکتریک استاتیکیثابت دي: 2جدول

    فاز نمک طعام  فاز بلندروي
  نام آلیاژ

    کار حاضر  کار دیگران  کار حاضر  کار دیگران
 --  ٣٠/۴   --  ٣٩/۵  BaSe 
 --  ٧۵/۴   --  ۶٣/٧  Ba0.75Mg0.25Se  
 --  ٠٧/۵   --  ٠١/٨  Ba0.5Mg0.5Se  
 --  ٢١/۵   --  ٧٧/٧  Ba0.25Mg0.75Se  

]۶[١٧/۵  ٠٣/۵  ]۶[٨۵/۶  ٠٢/٧  MgSe  

 نمودار قسمت موهومی تابع دي الکتریک هاي متعددي که درپیک
  گذارهاي شود متناظر باالکترون ولت مشاهده می 7تا 0در محدوده 

 در فاز مشخص شد که نواري به کمک آنالیز. باشدبین نواري می
اتم سلنیوم به عنوان  pها، اوربیتالنمک طعام، براي تمامی غلظت

اتم  pاتم باریم به همراه سهم اندکی از  d حالت اولیه و اوربیتال
براي منیزیوم  اتم pو  sهاي اوربیتال ،=1xبراي غلظت سلنیوم

25/0x=اوربیتال ، d هاياوربیتال اتم باریم به همراه سهم اندکی از 
s  وp 1و5/0براي اتم منیزیومx= هاي نهایی، نقش به عنوان حالت

     .اصلی را در گذارهاي بین نواري برعهده دارند
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  در فاز نمک طعام Ba1-xMgxSeهايآلیاژالکتریک بخش حقیقی تابع دي:4شکل
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 طعامفاز نمکدرBa1-xMgxSe  الکتریک آلیاژهايتابع دي موهومیبخش :5شکل

) انرژي الکترون تابع اتلاف )L  ترین کمیتهاي یکی از مهم
این تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژي در واحد . باشداپتیکی می

و به صورت  الکترون در حال عبور از محیط استطول، براي یک 
  .باشدزیر می

)7                       (2
2 2

1 2

( )1( ) Im( )
( ) ( )

L  


    
  


  

به  Ba1-xMgxSeآلیاژهاي الکترون  ، طیف اتلاف انرژي)6(شکل  
  . دهدمینشان  را هاي مختلفازاي غلظت
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  طعامدر فاز نمکBa1-xMgxSe  آلیاژهاي انرژي اتلاف طیف:  6شکل
  به Ba1-xMgxSeترین قله در نمودار تابع اتلاف آلیاژهاي شاخص

  در فاز نمک طعام به ترتیب x= 0، 25/0، 5/0، 1،75/0مقادیرازاي 
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   و براي فاز 96/16و 17/20، 53/21، 02/22،38/23هاي در انرژي
 88/16و30/19، 15/20، 10/21،66/19هايروي در انرژي بلند

فرکانس (به عنوان قله پلاسمونی ولت قرار دارد که الکترون
هاي جمعی چگالی بیانگر برانگیختگی د ونشوشناخته می) پلاسما

  .باشندمیبار الکترونی در بلور 
ضریب شکست است که  یکی دیگر از پارامترهاي مهم اپتیکی،    

  آیداز رابطه زیر بدست می
)8                (2 2

1 2 1( ) ( ) ( )
( )

2
n

     


 
  

  به ازاي مقادیر Ba1-xMgxSe آلیاژهاينمودار ضریب شکست 
  .ترسیم شده است )7(در فاز نمک طعام در شکل xمختلف 
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  طعامدر فاز نمکBa1-xMgxSe  آلیاژهايضریب شکست  طیف:  7شکل

استاتیکی مواد برابر با ضریب شکست به ازاي ضریب شکست 
مقادیر ازاي طعام بهاین مقادیر در فاز نمک  .باشدفرکانس صفر می

1،75/0 ،5/0 ،25/0 ،0 =x  83/2، 76/2 ،32/2به ترتیب برابر ،
، 18/2 ،07/2روي به ترتیب برابر  و در فاز بلند 65/2 و 78/2
ضریب شکست همچنین  .بدست آمده است 24/2 و 28/2، 25/2

 Vandammeو ]Moss ]7[ ،Ravindra ]8با استفاده از سه مدل 
  :روابط این سه مدل به شرح زیر است. محاسبه شد]9[
Moss                                           4مدل -1

gE n k  
  .باشدمی eV 108برابر  kگاف انرژي و ثابت  gEکه 

Ravindra                                gnمدل  -2 E               
  .باشندمی  -eV-1 62/0و eV-1 084/4به ترتیب برابرومقادیر

Vandamme                 21 مدل -3 ( )
g

An
E B

 


            

 .باشدالکترون ولت می 4/3و  6/13به ترتیب برابر  Bو A مقادیر
 مقادیر ضریب شکست حاصل از محاسبات با مقادیر حاصل از

 مشاهدهطور که همان .اندمقایسه شده) 8(هاي فوق در شکلمدل
 و Ravindraنتایج دو تقریب ، طعام در فاز نمکشود می

Vadamme نتایج دو تقریب  ،رويفاز بلند و درMoss  و
Vadamme به یکدیگر بسیار نزدیک هستند.  
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فاز نمک طعام و  برحسب غلظت در دوتغییرات ضریب شکست : 8شکل 

  هاي مختلفبا مدل بلندروي
  نتیجه گیري     

در چارچوب  FP-LAPWدر این مطالعه با بکارگیري روش     
نظریه تابعی چگالی، خواص ساختاري، الکترونی و اپتیکی 

هاي با بررسی چگالی حالت. بررسی شد Ba1-xMgxSeآلیاژهاي 
سهم عمده چگالی که  مشخص گردیدکلی وجزئی این آلیاژها 

اتم سلنیوم می  pها قبل از سطح فرمی مربوط به اوربیتال حالت
الکتریک بیان کننده هاي نمودار قسمت موهومی تابع ديپیک .باشد

فرکانس ، Ba1-xMgxSeآلیاژهاي در . گذارهاي بین نواري است
در فاز نمک طعام  x= 0، 25/0، 5/0، 1،75/0به ازاي مقادیر پلاسما

 17/20، 53/21، 38/23، 02/22هايبه ترتیب متناظر با انرژي
، 10/21،66/19هاي و براي فاز بلندروي متناظر با انرژي 96/16و

  .باشندمی 88/16 و30/19، 15/20
  ها مرجع

   ]1[ S. Bagci, H. M. Tütüncü, and G. P. Srivastava, "First-principles  

studies of groundstateand dynamical properties of MgS, MgSe, and 
MgTe in the rocksalt, zinc blende, wurtzite, and nickel arsenide 
phases," Physical Review B 73, (2006)205201. 

   ]2[ C. A. Madu and B. N. Onwuagba,, "Electronic and Structural 

Properties of MgSe, CaSe, SrSe, and BaSe", The African Review of 
Physics 7(2012). 

[3] P. Balaha and K.Schwarz; “Wien2k an augmented plane wave plus 

local orbital program for calculating crystal properties”; J. Ind. Eng. 
Chem. Res., 48, (2001) 3118–3125. 

[4] L.Vegard, “Numerical Data and Functional Relationships in Science 

and Technology”, J. Membr. Sci. 350,(1921), 333–339. 
[5] J. E. Bernard, A. Zunger, "Optical bowing in zinc chalcogenide 

semiconductor alloys", Phys. Rev. B 34 5992 (1986) 
[6] F.Drief, A.Tadjer, D.Mesri, H.Aourag,, "First principles study of 

structural, electronic, elastic and optical properties of MgS, MgSe and 
MgTe"Catalysis Today 89, 343(2004). 

[7] V.P.Gupta, N.M.Ravindra, "Comments on the moss formula", Phys. 
Sol.b(1980) 10 715. 

[8] N.M.Ravindra, S.Auluck, V.K.Srivastava, "Energy gap-refractive 
index relation -some observations" Phys. Stat. Sol. b 93 (1979)155. 

 
 [٩] J.P.L.Herve, L.K.J. Vandamme, "General relation between refractive 

index and energy gap in semiconductors" Infrared Phys. Technol. 35 
(1994)609. 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۵۴



)=25/0،0x، 75/0،5/0وCa1-xSrxSe)1آلیاژهاياپتیکیخواصوالکترونیساختاربررسی 

آزاده، سالاري؛فرزاد، احمدیان
، شهرضادانشگاه آزاد اسلامی واحد شهرضا،گروه فیزیک

چکیده
روش امواج تخت بهبود یافته خطی با پتانسیل استفاده ازی چگالی و بایه تابعربر پایه نظCa1-xSrxSeدر این مطالعه، خواص ساختاري، الکترونی و اپتیکی آلیاژهاي

طعام و نمکهاي مختلف در دو فازحجمی به ازاي غلظتهاي. در بخش خواص ساختاري، پارامترهاي شبکه و مدولقرار گرفتمورد بررسی(FP-LAPW)کامل
EV-GGAو PBE-GGAبا دو تقریب Ca1-xSrxSeلیاژهايآنواريهايگاف،الکترونیاصخودر بخش . نتایج قانون وگارد مقایسه شدبلندروي محاسبه و با 

n(ω)و ضریب شکستL(ω)الکتریک، تابع اتلاف انرژي الکترونتابع ديε(ω)2و موهومیε(ω)1هاي حقیقی، بخشخواص اپتیکی. در بخشمحاسبه شد

ت.گرفمورد تجزیه و تحلیل قرارآلیاژهاي مختلف محاسبه و

The investigation of electronic structure and optical properties of Ca1-xSrxSe
(x=0,0.25,0.5,0.75,1) alloys

Ahmadian, Farzad; Salari, Azadeh

Department of Physics, Shahreza branch, Islamic Azad University, Shahreza, Iran

Abstract
In this study, the structural, electronic and optical properties of Ca1-xSrxSe were investigated using full potential
linearized augmented plane wave (FPLAPW) method within density functional theory (DFT). In section of
structural properties, the lattice parameters and bulk moduli at different concentrations in both NaCl and
Zincblende phases were calculated and compared with Vegard’s law. In section of electronic properties, the
energy band gap values for Ca1-xSrxSe were estimated using both PBE-GGA and EV-GGA schemes. In section
of optical properties, the real part )(1  and imaginary part )(2  of the dielectric function, energy loss

function )(L and refractive index )(n for different alloys were calculated and analyzed.

PACS No. 70,71, 78

قدمهم
IIنیمرساناهاي گروه  -VI به علت گاف نواري بزرگ و ثابت

مورد استفاده الکتریک کوچک در صنایع اپتیکی و الکترونیکی دي
که بهاسترانسیوم چالکوجنایدهاي کلسیم وگیرند.قرار می

ء این گروه محسوب معروفند جزچالکوجنایدهاي قلیایی خاکی 
IVوIII-Vهاي مناسبی براي نیمرساناهايجانشینوشوندمی

پارامترهاي ، FP-LAPWبا روشدیو و همکارانشمهستند.
و CaSeهاي ترکیبات ساختار نواري و چگالی حالتساختاري،

SrSe  تقریببافاز نمک طعامدر راPBE-GGA محاسبه

و اپتیکی اري پارامترهاي ساختو همکارانشسوراکو.]1[نداکرده
همچنین .]2[اندبدست آوردهروي فاز بلندرا در CaSeترکیب 

- ديتابعهاي حقیقی و موهومیقسمتهمکارشودادستانی 

].3اند[قرار دادهمطالعهرا مورد SrSeترکیب الکتریک
روش محاسبات

امواج تخت محاسبات بر پایه نظریه تابعی چگالی و روش 
کد و با )FP-LAPWا پتانسیل کامل(خطی بيتهبود یافبه

در محاسبات حاضر، .صورت گرفته استWIEN2Kمحاسباتی 
برابر SeوCa،Sr) براي هر سه اتم Rmtتین(شعاع کره موفین
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a.u2،پارامترRmtKmax بردار موج قطع براي بسط و 8برابر
برابر        )،Gmaxبین جایگاهی(چگالی بار در ناحیهپتانسیل و 

1 -)a.u(12شده است. ختیارا
خواص ساختاري

آلیاژهاي مدول حجمیو شبکهبخش پارامترهاياین در
Ca1-xSrxSeفاز بلندروي و دو هاي مختلف در به ازاي غلظت

] 4[با مقادیر حاصل از قانون وگاردوطعام محاسبه شدهنمک
به طور کند که پارامترهاي ساختاريبینی می(قانون وگارد پیش

. شده استه) مقایس1شکل(در کنند) تغییر میxخطی با مقدار 

حاصل محاسبه شده و مقادیرو مدول حجمی مقایسه مقادیر ثابت شبکه :1لشک
روي                                                در فازهاي نمک طعام و بلنداز قانون وگارد

با حاضرشود، نتایج حاصل از محاسباته میطور که مشاهدهمان
دارد. براي محاسبه اندکی مقادیر حاصل از قانون وگارد اختلاف 

بدست آمده را با یک معادله درجه پارامترهاي مقادیر ،این انحراف
ایم که این معادلات به صورت زیر هستند. ضریب دادهدوم برازش 

ف از قانون وگارد) درجه دوم در معادلات فوق میزان خمش(انحرا
دهد.را نشان می

طعام   ) فاز نمک1(
) فاز بلندروي    2(
طعام   ) فاز نمک3(
) فاز بلندروي    4(

خواص الکترونی
طعام در دو فاز نمکها ازاي تمامی غلظتي بهنوارمقادیر گاف

شده محاسبهEV-GGAو PBE-GGAبا دو تقریب و بلندروي 
طعامدر فاز نمکSrSeگاف نواري محاسبه شده براي ترکیباست.

ا گاف نواري محاسبه ) در مقایسه بEV-GGA)eV07/3با تقریب 
) eV81/3(به مقدار تجربی)PBE-GGA)eV27/2ه با تقریبشد

پتانسیل EV-GGAکه تقریبتر است. علت آنست نزدیک
کند.محاسبه میPBE-GGAتر از تقریبهمبستگی را دقیق

همچنین مقادیر گاف نواري با استفاده از قانون مربوط به اختلاف 
شده است.، محاسبهاتیوي که در زیر آمدهالکترونگ

)5(
کلسیم و استرانسیوماختلاف الکترونگاتیوي دو اتمکه
ه داده شد) نمایش2در شکل(مقادیر حاصلباشد.می)=05/0(

قانوننتایج،طعامفاز نمکشود، درطور که دیده میاست. همان
است.تر نزدیکباتیالکترونگاتیوي به مقادیر گاف نواري محاس

و با اختلاف الکترونگاتیوي محاسبه شدهنواري گاف مقایسه مقادیر:2لشک
روي                                                در فازهاي نمک طعام و بلندبا معادله درجه دومشدهبرازش دادهمقادیر

(سمت راست)EV-GGAوچپ)(سمت PBE-GGAهايبا تقریب

و)b(ر ادامه میزان خمش مقادیر گاف نواري از قانون وگاردد
محاسبه و ]bbz(]5(رنارد زونگرهمچنین پارامتر خمش با روش ب

ه است. پارامتر خمش گاف در قانون دش) گزارش 1(ر جدولد
شود.میمحاسبهتوسط رابطه زیر ) bbz(برنارد زونگر

)6(
هم تبادل بار روي پارامتر سbCEواثر تغییر شکل حجمbVDکه 

است.تغییرات بواسطه واهلش ساختاري bSRخمش و
(b)روش محاسبات حاضرو(bbz)روش برناردسه پارامتر خمش مقای:1جدول

bbbzbSRbCEbVDتقریبفاز
منمک طعا-٠٠١/٠/٠٠٠۵/٠٠۴/٠۴

PBE-GGA
بلندروي٠/٧/٠٩٧/٠٢٠/٠٧٢/٠٠۵
نمک طعام٠٠١٣/٠٠٣/٠/١/٠١۶

EV-GGA
بلندروي٠/٠٢۴/٠۵۶/١٢۴/٠٠۴/٧۴
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نمک طعام بلندروي

نمک طعام بلندروي

نمک طعام نمک طعام

ندرويبل بلندروي

bz VD CE SRb b b b  

1 (1 ) (1 )x xCa Sr Se CaSe SrSe
g g gE x E xE x x     





2( ) 1.36 6.27 31.87B x x x  

2( ) 1.24 7.75 46.83B x x x  

2( ) 0.05 0.42 6.60a x x x   

2( ) 0.05 0.39 5.97a x x x   
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شود نتایج حاصل از روش برنارد زونگر طور که مشاهده میهمان
سپس طعام توافق خوبی دارد.با نتایج محاسبات ما در فاز نمک

طعامفاز نمکدرCa0.5Sr0.5Seآلیاژی الکترونهايچگالی حالت
سهم عمده آلیاژ ایندراست.آورده شده)3شکل(دربراي نمونه 

بالاي واتم سلنیوم Pمربوط به اوربیتالهاي زیر سطح فرمی حالت
است. ماتم استرانسیوdنیز عمدتاً مربوط به اوربیتال فرمی سطح 

در فاز نمک طعامCa0.5Sr0.5Seلیاژآهاي الکترونی چگالی حالت: 3شکل

خواص اپتیکی
ω(ε(الکتریکتابع ديپارامتر در خواص اپتیکی، ترینمهم

الکتریک بر تابع ديو موهومی حقیقی هاينمودار بخشباشد.می
طعام در فاز نمکCa1-xSrxSeانرژي فوتون فرودي آلیاژهايحسب 

ω(1ε(مقدار .ه شده استنشان داد) 5(و)4(هايدر شکله ترتیب ب

د.وشنامیده میالکتریک استاتیکی ثابت ديازاي فرکانس صفر، به
آورده) 2در جدول(بلندروي ن مقادیر براي دو فاز نمک طعام و ای

مقادیر بدست آمده در توافق نسبتاً خوبی با نتایج است. شده 
غلظت اتم شود، با افزایش طور که دیده میهماندیگران است. 

الکتریک استاتیکی کاهش یافته است.ترانسیوم ثابت دياس
xمختلفي مقادیربراCa1-xSrxSeآلیاژهاي الکتریک استاتیکیديثابت : 2جدول

فاز نمک طعامفاز بلندروي
نام آلیاژ

کار دیگران
کار 
حاضر

کار دیگرانکار تجربی
کار 
حاضر

]٢[١۴/٣٣۵/۴]۶[۵٨/۴]٠٢]٧/۶٠٠/۶CaSe

--٣١/۴----٩٠/۵Ca0.75Sr0.25Se
--٢۶/۴----٧٩/۵Ca0.5Sr0.5Se
--٢١/۴----۶٨/۵Ca0.25Sr0.75Se
--١۵/۴]۶ [٣٣/۴]٧[۵٧/۵۵٣/۵SrSe

الکتریک در محـدوده  تابع ديهاي نمودار قسمت موهومی پیک
گذارهاي بین نواري است. مطابق الکترون ولت نشان دهنده7تا 0

فـاز  درCa1-xSrxSeبـراي آلیاژهـاي  آنالیز نواري صـورت گرفتـه   
اتـم سـلنیوم بـه عنـوان    pها، اوربیتالبراي تمامی غلظتطعامنمک

،نهـایی به عنوان حالـت اتم سلنیوم dاوربیتالعمدتاً حالت اولیه و 
د.نبرعهده داررا در گذارهاي بین نواري نقش اصلی 

طعامدر فاز نمکCa1-xSrxSeالکتریک آلیاژهايبخش حقیقی تابع دي:4شکل

طعامدر فاز نمکCa1-xSrxSeالکتریک آلیاژهايتابع ديموهومیبخش :5شکل
ترین سریعمعرف اتلاف انرژي تابع اتلاف انرژي الکترون

ه زیر از رابطو کنندهایی است که در درون ماده حرکت میالکترون
.آیدبدست می

)7(
هاي به ازاي غلظتCa1-xSrxSeبراي آلیاژهاي طیف اتلاف انرژي
نشان داده شده است. )6مختلف در شکل(

طعامدر فاز نمکCa1-xSrxSeآلیاژهايانرژي الکترون اتلافطیف: 6شکل

به Ca1-xSrxSeآلیاژهاي ترین پیک در نمودار تابع اتلافبلند
در فاز نمک طعام به ترتیب x=0، 25/0، 5/0، 75/0و1ازاي مقادیر

و براي فاز15/28،26/28،61/28،64/28و17/27هايدر انرژي
85/27، 60/23،66/27،96/27و19/26هايبلندروي در انرژي

تشدید پلاسمونیمربوط به هاپیکاین ولت رخ داده که الکترون
از هاي بالاتر ت. در فرکانسمشهور  اساست و به فرکانس پلاسما 

2 2
2 1 2( ) Im(1/ ) ( ) / ( ) ( )L             
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د.ندهرفتار فلزي از خود نشان میمعمولاًفرکانس پلاسما آلیاژها 
اپتیکی است مهم ضریب شکست نیز یکی دیگر از پارامترهاي 

آید.و از رابطه زیر بدست می
)8(

به ازايCa1-xSrxSeطیف مربوط  به  ضریب  شکست  آلیاژهاي  
ترسیم شده است.)7در فاز نمک طعام در شکل(xختلف مقادیر م

طعامدر فاز نمکCa1-xSrxSeآلیاژهايمربوط به ضریب شکست :طیف7شکل

ترین پارامتر حاصل شده از نمودار ضریب شکست، مقادیر مهم
باشد که ضریب شکست ضریب شکست در فرکانس صفر می

مقادیرازاي طعام بهیر در فاز نمکشود. این مقاداستاتیکی نامیده می
، 41/2، 38/2و 35/2به ترتیب برابر x=0، 25/0، 5/0، 75/0و1

، 06/2، 05/2و 04/2دروي به ترتیب برابر و در فاز بلن45/2، 43/2
تجربی براي تعدادي روابطبدست آمده است.08/2، 07/2

وط را به گاف نواري مربنیمرساناها وجود دارد که ضریب شکست
:عبارتند از. این روابط]8[سازدمی
)Moss)9مدل-1

باشد.ولت میالکترون108برابر kگاف انرژي و ثابت که 
)Ravindra)10مدل -2

ولت الکترون- 62/0و084/4ر به ترتیب برابومقادیرکه 
باشند.می
)Vandammes)11مدل-3

.باشدولت میالکترون4/3و 6/13به ترتیب برابر BوAمقادیرکه 
) مقادیر ضریب شکست حاصل از محاسبات با مقادیر 8در شکل(

طور که مشاهده نهمااند. هاي فوق مقایسه شدهحاصل از مدل
یرات در هر چهار روش مشابه طعام روند تغیشود در فاز نمکمی

هاي دیگر اختلاف اندکی بین محاسبات حاضر و مدلاست و 
اختلاف ووجود دارد. در فاز بلندروي روند تغییرات یکسان نیست 

و محاسبات فعلی وجود دارد.هاي فوقمدلاندکی بین 

بلندروي هاينمودار تغییرات ضریب شکست برحسب غلظت در فاز: 8لشک
هاي مختلفو نمک طعام با مدل

نتیجه گیري
هاي زیر سطح فرمی حالتسهم عمده Ca0.5Sr0.5Seدر آلیاژ

عمدتاً مربوط فرمی بالاي سطح واتم سلنیومPمربوط به اوربیتال
Ca1-xSrxSeآلیاژهاي درباشد.یماتم استرانسیومdبه اوربیتال

با افزایش غلظت اتم استرانسیوم کاهش الکتریک استاتیکیثابت دي
الکتریک بیان هاي نمودار قسمت موهومی تابع ديپیکیابد.می

آلیاژهاي فرکانس پلاسما درکننده گذارهاي بین نواري است. 
Ca1-xSrxSe0، 25/0، 5/0، 75/0و1به ازاي مقادیر=x در فاز

15/28،26/28و17/27هايانرژيمتناظر با ام به ترتیب نمک طع
متناظر باو براي فاز بلندروي الکترون ولت61/28،64/28،

ولت الکترون85/27، 60/23،66/27،96/27و19/26هايانرژي
طعام و بلندروي مقادیر ضریب شکست در دو فاز نمک. باشندمی
ی دارند.شکاهافزایش غلظت اتم استرانسیوم روند با 
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 چکیده
توسط کد محاسباتی اسمیگل که بر اساس نظریه تابع گرین غیر  د الکترونی مولکول تتراسین خالص و نیز در حضور چهار حلقه فنیلدر این پژوهش خواص ترابر

سین متوجه روبرین با تتراصفر مولکول از مقایسه ضریب ترابرد ولتاژ  .شود، بررسی میبر اساس نظریه تابعی چگالیساخته شده  هامیلتونی با استفادهباشد، تعادلی می

ولت برای  7/2مشخصه جریان بر حسب ولتاژ تا حوالی در نتیجه بررسی  .اندهای فنیل متصل به روبرین ظاهر شدهحلقه علت افزودن یی شدیم که بههاقله حضور 

های ، به علت تاثیر حلقهولتاژ این د ولی بعد ازتقریبا برابر بو ولت برای هر دو مولکول 1/2دریافتیم که جریان بر حسب ولتاژ تا حدود  مولکول تتراسین و روبرین
 از جریان مربوط به مولکول تتراسین بیشتر شد.   جریان در روبرین فنیل،
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Abstract  
 

Electronic transport properties of pure tetracene molecules and  rubrene  are studied  ,using density functional 

theory within the non-equilibrium Green’s function method. Transmission coefficient and  I-V curve for were 

calculated for both molecules. Comparison of  transport coefficients for tetracene and rubrene molecules 

showes that there are some extra peaks that   belong to  phenyl rings which are  attached to rubrene. Finally, 

we find that  up to 2.1(V) the current is almost the same  in both rubrene and tetracene and beyond this value  

the current in rubrene increases above the values in tetracene which  is the  result of attachment of  additional 

phenyl groups to  rubrene molecule. 

 

PACS No.    31,72,73  

 

  قدمهم
)تتراسین     

18 12C H) مطااب   ها است که عضوی از خانواده اسن

 دارای خواص نیمه رساانایی  ،چهار حلقه بنزنی داردالف  -1شکل 

، ]1[بار بالا در دیودهاای ناور گسایل آلای     تحرک به علت است و

  کهنیز به دلیل پایداری خوبی  و ]2[ترانزیستورهای اثر میدان آلی

 در مقابل اکسیداسیون دارد، خواص فلورسانس و تحرک زیاد حفره

 روند. کار میه ب ]3[های فوتو ولتایی آلیسلولدر 

 روبرین،
42 28C Hب، به صورت تتراسین همراه-1، مطاب  شکل 

یکی از دلایلی که روبرین بسیار ماورد  باشد. با چهار حلقه فنیل می

هااای بااار حاارک پاا یری بساایار بااالای حاماالباشااد، تتوجااه ماای
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2آن، 1 120cm v s به همین دلیل روبرین ]4[، در دمای اتاق است .

به عنوان یک نیماه رساانای آلای مناساب در ترانزیساتورهای آلای       

هااای و نیااز ساالول ]6[، دیودهااای آلاای نااور گساایل ]5[ناثرمیاادا

 گردد.استفاده می] 3[خورشیدی

 
پاژوهش محاسابه و مقایساه ضاریب ترابارد، مشخصاه       هدف این 

جریان ولتاژ و رسانندگی تتراسین خالص و همراه باا چهاار حلقاه    

 باشد.فنیل می

 روش محاسبه  

بررسی خواص ترابرد الکترونی توسط کد محاسباتی      

SMEAGOL   که بر اساس تابع گرین غیر تعادلی انجام شده

 SIESTAوسط کد محاسباتی شم که ت-است و از هامیلتونی کوهن

گرایی میزان همدر این پژوهش،  است. شدهمحاسبه شده، استفاده 

همبستگی  -تابعی تبادلی مورد استفاده، تبادل و 11-4برابر با مقدار

LDA های ظرفیت بوده است. پایه دوگانه زتا برای الکترون

الکترودهای طلا  Sهایمولکول و پایه تک گانه زتا برای الکترون

وسیله اتصال دهنده گوگرد ه ها بدر نظر گرفته شده است. مولکول

 اند.( طلا متصل شده111آنگستروم به سطح) 9/1با طول پیوند 

از شبه  SIESTAلازم به ذکر است که در کد محاسباتی 

 شود.استفاده می] 7[مارتین -های ترویلرپتانسیل

 نتایج
صال دهنده سولفور، توسط ات ،2مطاب  شکل ابتدا تتراسین را،    

، 3شکلطب   قرار دادیم.متقارن  طلا به صورت بین دو الکترود

های ضریب ترابرد مولکول تتراسین در ولتاژ صفر، چگالی حالت

مولکول تتراسین به صورت منفرد و نیز همراه با ( PDOS)جزئی

در صفحه متصل  های طلا واقعهای اتمسولفور  و چگالی حالت

 صفحات دورتر نشان داده شده است.شده به سولفور و 

های حوالی شود، قلهب مشاهده می-3ج و -3از مقایسه شکل 

الکترون ولت در ضریب ترابرد  -2/1الکترون ولت و  5/1مقادیر 

در نمودار  LUMOو HOMOهای  ولتاژ صفر، به ترتیب با قله

های مولکول تتراسین منفرد و همراه با سولفور چگالی حالت

الف، چگالی -3ارد. از طرفی به دلیل آن که مطاب  شکلمطابقت د

 ( طلا، در بازه انرژی 111های )های صفحههای مربوط به اتمحالت

مورد بررسی، تقریبا به صورت یکنواخت است، ل ا در این بازه  

 شود.های طلا مشاهده نمیای در ضریب ترابرد مربوط به اتمقله

 LUMOو HOMOیهامشارکت اصلی در ساخت قله ل ا

 باشد.های مولکول تتراسین میمربوط به سهم اتم

 

 
 

 

 

 

 
 

 

 

های فنیل بر در ادامه، به منظور مشخص نمودن تاثیر افزودن گروه

روی تتراسین، مولکول روبرین در شرایط مشابه با مولکول 

 تتراسین، توسط اتصال دهنده سولفور، به طلا متصل شد.

: نمای کلی مولکول 1شکل

 ینالف(تتراسین ب(روبر

 (ب الف(

 الف(

 (ب

 (ج

هاای  های مختلف طلا ب( چگالی حالتهای صفحهالف( چگالی حالت :3شکل

ه صورت منفرد و نیز هماراه باا ساولفور ج(    ( مولکول تتراسین بPDOSجزئی)

 ضریب ترابرد مولکول تتراسین در ولتاژ صفر

( طلا توسط اتصاال  111پیوندگاه مولکول تتراسین به سطح): 2شکل 

های جزئای یکساان باا    های کربن دارای چگالی حالتدهنده سولفور. اتم

 اند.حروف مشابه نشان داده شده
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مولکاول  در ولتااژ صافر بارای    رابارد  ، ضاریب ت ج-4مطاب  شاکل 

ضریب  ،مولکول تتراسین با مقایسه بهتربا خط آبی و برای  روبرین

به صورت ساایه مشاخص شاده    ترابرد موبوط به مولکول تتراسین 

 ( PDOS)های جزئیچگالی حالتب ، -4 در شکل چنین. هماست

 الف-4در شکل  مولکول به صورت منفرد و نیز همراه با سولفور و

   های طلا نشان داده شده است.های اتمچگالی حالت ،نیز

های حوالی شود، قلهب مشاهده می-4ج و -4مقایسه شکل  با

الکترون ولت در ضریب ترابرد  -3/1الکترون ولت و  4/1مقادیر 

در نمودار  LUMOو HOMOهای  ولتاژ صفر، به ترتیب با قله

ه با سولفور منفرد و همرا روبرینهای مولکول چگالی حالت

الف، چگالی -4مطابقت دارد. از طرفی به دلیل آن که مطاب  شکل

 ( طلا، در بازه انرژی 111های )های صفحههای مربوط به اتمحالت

مورد بررسی، تقریبا به صورت یکنواخت است، ل ا در این بازه  

شود. های طلا مشاهده نمیای در ضریب ترابرد مربوط به اتمقله

مربوط  LUMOو HOMOهایاصلی در ساخت قله ل ا مشارکت

 باشد.می روبرینهای مولکول به سهم اتم

هاای  شود، محل قلاه مشاهده می ج،-4ج و -3های لمقایسه شکبا 

HOMO وLUMO  ،تقریبا در محلی مشابه با تتراساین  در روبرین

شاکل دیاده    ایان دو که در مقایساه   تفاوت عمده ایقرار دارند و 

تاا   -1/1ی ی تیاز در محادوده  چند قلاه به حضاور مربوط شود، می

، که به دلیل افزودن گروه فنیل باه تتراساین ظااهر    ولت است -5/1

 اند.شده

 
 

 

 

از  ولتااااااژ باااااا اساااااتفاده-مشخصاااااه جریاااااان سااااا س

رابطاه  
1

( ) ( , ) ( , )L RI T E f E f E dE 


 
، بارای ایاان  

برای مقایسه بهتر نتیجه جریان دو مولکول به  ودو مولکول محاسبه 

 . شدرسم  5زمان در شکل ورهمط

 
 

 

 1/2ولتااژ تاا    شود که باا افازایش  ، مشاهده می 5با توجه به شکل 

 .تتراسین تقریبا یکساان اسات  ولت، جریان برای مولکول روبرین و

ولت، جریاان در روبارین باه مقادار      1/2ولی در ولتاژهای بیش از 

 باا ر جریاان  گردد، که روناد تیییا  قابل توجهی از تتراسین بیشتر می

در توان مشاهده نمود که خوانی دارد و به راحتی میهم ج-4شکل 

های مربوط به قلهروبرین در مولکول  ،ولت 1/2ولتاژهای بیشتر از 

جریاان از  لا ا  شاوند،  فنیل وارد پنجره تیییار ولتااژ مای    هایحلقه

 گردد.تتراسین بیشتر می

 نتیجه گیری
د مولکول تتراساین خاالص   دراین پژوهش به بررسی خواص ترابر 

  پرداخته شد. )روبرین(و در حضور چهار حلقه فنیل

ها را به صورت متقارن برای این منظور، هر کدام از این مولکول

( طلا متصل 111های )توسط اتصال دهنده سولفور به صفحه

های جزئی ضریب ترابرد ولتاژ صفر، چگالی حالتنمودار کردیم و 

های د، همراه با سولفور و چگالی حالتبه صورت منفر مولکول

از مقایسه  ( طلا را رسم نمودیم.111های )های صفحهمربوط به اتم

ها نمودارهای م کور مشاهده شد، که برای هر کدام از این مولکول

های مولکول در نمودار چگالی حالت LUMOو  HOMOهای قله

طرفی به دلیل  به صورت منفرد و همراه با سولفور مطابقت دارد. از

( طلا، 111های )های صفحههای مربوط به اتمآن که چگالی حالت

در بازه انرژی مورد بررسی، تقریبا به صورت یکنواخت است، ل ا 

هاای مختلاف طالا ب( چگاالی     هاای صافحه  تالف( چگاالی حالا   :4شکل

مولکول تتراسین به صورت منفرد و نیز همراه باا  ( PDOS)های جزئیحالت

باه  مولکاول تتراساین   کاه بارای    در ولتااژ صافر  سولفور ج( ضریب ترابارد  

 .صورت سایه و برای مولکول روبرین با نمایش خط آبی نماایش داده شاده  

 است.

ولتاژ به صورت تاابعی از ولتااژ، بارای     -مقایسه مشخصه جریان :5شکل

 ولت   7/2تا  1دو مولکول روبرین و تتراسین در پنجره ولتاژ بین 

 

 الف(

 (ج

 (ب

V(V) 
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های طلا مشاهده ای در ضریب ترابرد مربوط به اتمدر این بازه  قله

 HOMOهایمشارکت اصلی در ساخت قلهدریافتیم که نشد. ل ا 

در ادامه، با  باشد.های مولکول میط به سهم اتممربو LUMOو

ی در یهامقایسه نمودارهای ضریب ترابرد در دو مولکول، قله

نمودار ضریب ترابرد مولکول روبرین مشاهده کردیم که در نمودار 

علت حضور این . ضریب ترابرد مولکول تتراسین وجود نداشت

 د.باشدر روبرین میموجود های فنیل حلقه ،هاقله

ولتاژ را محاسابه و رسام کاردیم.    -در قسمت بعد، مشخصه جریان

و باا  ولات   7/2جریان بر حسب ولتاژ تاا حاوالی   برای این منظور، 

طور همان .شدمحاسبه و نمودار مربوط به آن رسم  1/1های  فاصله

شود، جریان در این دو مولکول تاا ولتااژ   مشاهده می 5که از شکل 

از  در ولتاژهاای بیشاتر  برابر باود ولای    تقریباولت،   1/2در حدود 

هاای فنیال، از جریاان    جریان در روبرین، به علت تااثیر  حلقاه  آن،

 مربوط به مولکول تتراسین بیشتر شد. 
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  Fe2VAl گونه-هويسلر بيترك يبار الكترون يچگال يتوپولوژ يبررس
 ؛3رهنماي علي آباد، حسين اصغر ؛1خوشحال، فاطمه ؛1هي، جوادلنعمت ال ؛2رجبي، علي ؛1سعيد، جلالي اسد آبادي ؛1نگار، اردلي

 4طارقراني، وه
  اصفهان ،اصفهانه دانشگا ،فيزيكگروه  1

  دانشگاه شهيد بهشتي، تهرانپژوهشكده ليزر و پلاسما، 2
  گروه فيزيك، دانشگاه حكيم سبزواري، سبزوار3

 آزمايشگاه فيزيك نظري، دانشگاه تلمسن، الجزاير 4

  
  چكيده

 نقاط بحراني .شده استمشخص بحراني آن توسط تعداد و نوع نقاط  Fe2VAlگونه - براي تركيب هويسلر اييك ميدان نردهبه عنوان چگالي بارالكتروني توپولوژي 
و   WIEN2kبا استفاده از كد  (DFT)در چارچوب نظريه تابعي چگالي جايگاه اين نقاط . اندررسي شدهدر يك سلول واحد ب اواني آنهانوع نقاط و فر، تركيب اين

هاي اتمي در سلول مكعبي در خمره .اندداده شده مايشها ندر اطراف اتم ومحاسبه  CRITIC2با استفاده از كد  (AIM)با اعمال نظريه كوانتومي اتمها در مولكولها
با استفاده نوع پيوندها و  ميزان همواري توپولوژي محاسبه .اندنمايش داده شده ها با در نظر گرفتن همه اتم به صورت يكجا محاسبه و  Al و  Fe ، Vاطراف سه اتم 

  .باشنددرصد از نوع فلزي مي 83ود دهند كه پيوندهاي موجود در اين تركيب در حدنشان مي نتايج .اندهسي قرار گرفتمورد برربار ي چگالي از علامت لاپلاس

  هاي اتميچگالي بار الكتروني، نقاط بحراني، خمره: كلمات كليدي
  

Investigation of topology of electron charge density in Fe2VAl Heusler-type compound  
 

Ardali, Negar1; Jalali Asadabadi, Saeid1; Rajabi, Ali2; Nematollahi, Javad1; Khoshhal, F1; Rahnamaye Aliabad, 
Hossein Asghar3; Ouahrani, Tarik4 

 
1Department of Physics, University of Isfahan, Isfahan 

2Laser and Plasma Research Institute, Shahid Beheshti University, Tehran 
3Department of Physics, Hakim Sabzevary University, Sabzevar 

4Laboratoire de Physique Théorique, Universitéde Tlemcen, 13000 Tlemcen Algeria  
 

Abstract  
 

Topology of electron charge density as scalar field has been characterized for the Heusler-type Fe2VAl 
compound by its number and types of critical points (CPs). The CPs, types of the CPs and abundance of them 
have been investigated. The positions of the CPs have been calculated in the framework of the density functional 
theory (DFT) using the WIEN2k code and applying the theory of atoms in molecules (AIM) employing CRITIC2 
code and the results are visualized around the atoms in the unit cell of the crystal. Atomic basins, the cubic unit 
cell around the Fe, V and Al atoms are calculated and the results are represented for whole of the unit cell 
taking all of the atoms into account. Finally, density flatness, and the kind of the bonds by means of the sign of 
the Laplacian of the density of bonds are investigated. Our results show that the existed bonds in this compound 
are almost 83% metallic-like.  
Key Words: Topology of electron charge density, Critical Points, Atomic basins 
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   قدمهم
 ايدسته ،]1[ گونه- تركيب هويسلر به عنوان يك Fe2VAlتركيب 
را تشكيل  X2YZ با فرمول شيميايي كلييبات بين فلزي از ترك

اغلب  Z وباشند ميفلزات واسطه  Y و X كه در آن دهد،مي
 اين .دباشمي جدول تناوبي VIو  III عنصري از گروه اصلي

شامل بيش  02:01:01و  01:01:01 هايتركيبات با آرايش دسته از
قابل  تغييرات موجبناهنجاري آنتيزيت  .دنباشمي عضو 1500از 

با در  .شودمي Fe2VAlتركيب شبه فلزي  ساختار پيونددر توجه 
را  Fe2VAlنظر گرفتن ناهنجاري آنتيزيت مي توان بيشتر خواص 

بررسي توپولوژي چگالي بار الكتروني،  براي. ]2[ توصيف كرد
محاسبه  بحراني آنس از محاسبه چگالي بار الكتروني، نقاط پ

ها ها در مولكولمنظور از نظريه كوانتومي اتم براي اين .اندهشد
ا همولكول ها درنظريه كوانتومي اتم. ه استاستفاده شد

)QTAIM( ]3[ ي بين خاصيت توپولوژي چگالي ارتباط مستقيم
 برقرارودارهاي مولكولي يا بلوري را نم نقاط بحراني و ،بار

را توسط توپولوژي چگالي بار بلور پيوندها و ساختار شيميايي 
ي چگالي ژشود كه توپولودر اين نظريه اثبات مي .كندتعيين مي

 ياتم دستگاه براي هر ،قادر به تعيين يك شرط مرزي يكتا ،بار
چگالي بار الكتروني مثل هر رويه ديگري داراي هندسه و  .است

دي با اي سه بعتوپولوژي ميدان نرده. توپولوژي يكتايي است
ترين خاصيت توپولوژي مهم. ودشتعيين نقاط بحراني مشخص مي

نه موضعي است كه در مكان هسته رخ يوجود يك بيش چگالي بار
را در اطراف هاي اتمي خمرهبا استفاده از اين موضوع . مي دهد

را  كمي روش منحصر به فرد و كي يتوپولوژ .ايمها رسم كردهاتم
بر سطوح شار صفر  يمبتن گريكدياز  ياتم يفضاها كيتفك يبرا
 رند،يگيهسته را در بر م كيصفر كه - سطوح شار .كنديم شنهاديپ

پس از آن با استفاده از . ]3[ شونديم دهينام ياتم يهاخمره
دست ه برا  ]5, 4[ يتوپولوژهمواري  چگالي بار در نقاط بحراني

 در بلندي و پستي ميزان همواري، منظور از اينجا در .ايمآورده

همچنين علامت لاپلاسي چگالي بار  .است بار چگالي رويه
 ]6[ ددهاطلاعاتي درمورد نوع پيوند ميالكتروني در نقاط پيوند 

 .ايمه بررسي اين موضوع نيز پرداختهبدر اينجا كه 

 روش محاسباتي

-يك بلور، مي محاسبه نقاط بحراني و بررسي توپولوژيبراي 

الكتروني از  بار و سپس چگالي بايست ابتدا ساختار آن رسم شود
  در اينجا براي محاسبه چگالي بار از روش. آن استخراج شود

FP-LAPW با استفاده از كد محاسباتي WIEN2k ]7[  بهره
 كد پس از محاسبه دقيق چگالي بار با استفاده از .ايمگرفته

CRITIC2  ]8[  باشد،مي هاها در مولكولبر پايه نظريه اتمكه 
در اين نقاط و  بار را نقاط بحراني، چگالي بار و لاپلاسي چگالي

براي به دست آوردن نقاط . ايمدست آوردهاتمي به هاي خمره
صفر قرار  برابر) 1(طبق رابطه ي مشتق اول چگالي بار را بحران
  ،دهيم مي

در نقاط بحراني و در  )1(
 بينهايت
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يك بعدي در نقطه بحراني  A(xሻمشتق دوم براي تابع . دوم است

x ، ا مشتق تابع در همسايگي چپ و راست يحد تفاضل شيب
از مشتقات دوم چگالي را، ماتريس  3×3آرايه . است xنقطه 

مقدار اين ماتريس براي نقطه . ]9[ گويند رهسيان چگالي با
  ،زير است به صورت ݎبحراني 

، مي توان آن را قطري اين ماتريس به علت حقيقي و متقارن بودن
هاي معادل با گردش محور دستگاهقطري كردن اين  .كرد

محورهاي مختصات روي  ،اثر اين گردش مختصات است كه در
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بار است، در نتيجـه آن پيونـد از نـوع    نشانه فرورفتگي در چگالي 
   .باشدمي )واندروالسي(قوي يوني يا ضعيف مولكولي

  
 

 چگالي بار الكتروني و لاپلاسي در نقاط پيوند. 3جدول 

لاپلاسي در نقطه 
 پيوند

چگالي در نقطه
 پيوند

 نقاط پيوند
Pg 

52652/6 54997/4 C٣v

44236/3 61650/4 D٢h

65737/3 43442/6C٣v

  
  
  

 نتيجه گيري

 .اندهرسم شد Fe2VAlبراي اتمي  هايو خمره نينقاط بحرا

دهنده اين  نشان براي اين تركيبدست آمده ه همواري توپولوژي ب
علامت و  اين نكته .دنباشميپيوندها يوني درصد  83كه  است
يوني كه پيوند از نوع قوي  دندهنشان مي ،به دست آمده لاسيلاپ
اين تركيب  مطالب فوق و اتم هاي سازنده با توجه به. باشدمي
ع فلزي پيوندها از نو درصد بيشتري از توان نتيجه گرفت مي

به صورت يك  Fe2VAlين انتظار بر اين است كه بنابرا. هستند
هاي خارجي از محركبرخي اثر  ركيب شبه فلزي عمل كند و درت

  . هاي فلزي بروز دهدويژگيخود 
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  بر اساس نظریه تابعی چگالی (TiN)بررسی خواص اپتیکی نیترید تیتانیوم 
  WIEN2kو کد محاسباتی  

    هاله ،کنگرلو ؛ نوشین،  بااختیار سلمانی پاك
  ه آزاد اسلامی واحد ارومیه، ارومیهدانشگا ،فیزیک گروه

  
  چکیده

بر اساس ) LAPW(محاسبات با استفاده از روش امواج تخت تقویت شده ي خطی . رار گرفتدر این مقاله خواص اپتیکی ساختار نیترید تیتانیوم  مورد بررسی ق
براي بدست آوردن خواص اپتیکی  این ترکیب از جمله، قسمت حقیقی و موهومی تابع . انجام شده است   WIEN2kو کد محاسباتی) DFT(نظریه تابعی چگالی 

و تقریب گرادیان تعمیم یافته  )(LSDAف انرژي و رسانندگی اپتیکی از تقریب چگالی موضعیدي الکتریک، ضریب شکست و ضریب خاموشی، تابع اتلا
)GGA ( و  تابعیPBE نتایج بدست آمده براي ثابت شبکه سازگاري خوبی با نتایج تجربی دارد. بهره گرفته شده است و در نهایت نتایج با هم مقایسه شده اند . 

  
Study of Optical Properties of Titanium Nitride (TiN) Based on DFT Calculation 

and WIEN2k package 
 

Baekhtyar salmani pak, Nooshin; Kangarlou, Haleh 
 

Department of physics, Urmia Branch, Islamic Azad University, Urmia  
 

Abstract  
 

In this paper, the optical properties of TiN have been investigated. These investigations are done by using the 
linearized augmented plane wave method (LAPW) within density functional theory (DFT) with WIEN2k 
package. To obtain the optical properties of this composition such as real and imaginary part of dielectric 
function, refractive index and the extinction coefficient, energy loss function and optical conductivity have been 
used local spin density approximation (LSDA) and generalized gradient approximation (GGA) and               
PBE functional and finally, the results have been compared. Obtained results for lattice parameters are in good 
agreement with experimental results. 
  
PACS No.  78      
 

   قدمهم
نیترید تیتانیوم بـه عنـوان یـک مـاده بـا خـواص مکـانیکی بسـیار         

  ،)سختی زیاد و مقاومـت بسـیار خـوب در برابـر خـوردگی     (عالی
مقاومت الکتریکی بسیار پایین، پایداري شیمیایی و حرارتـی بـالا،   

) تنوع رنگ از طلایی تا قهوه اي تیـره (خواص اپتیکی جالب توجه 
ن ماده به دلیل دارا بودن ویژگـی هـاي   ای. ]1-3[شناخته شده است

خاص، کاربردهاي وسیعی در صنعت دارد که از آن جمله میتوان به 

افزایش طول عمر مفید قطعات و ابـزار، ایجـاد مقاومـت در برابـر     
سانایی رسد ان به عنوخوردگی، استفاده در صنعت نیمه هـادي هـا   

ینـی و  ن، پوشش هـاي حفـاظتی و تزی  سیلیکوو سانا ربین یک فلز 
ساخت جواهرات، همچنین به دلیل غیر سـمی بـودن و سـازگاري    
خوب با بدن انسان در ساخت پروتزهاي پزشـکی و دندانپزشـکی   

  .]4-5[اشاره کرد
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  روش محاسبات
در محاسبات نظري حاضر، خواص اپتیکـی بلـور نیتریـد تیتـانیوم     

(TiN)        با استفاده از روش امـواج تخـت تقویـت شـده خطـی بـا
درچـارچوب نظریـه تـابعی چگـالی     (FP-LAPW) مـل پتانسیل کا

)DFT( ] 6 [توسط کد محاسباتیWIEN2k ]7[  انجام شده است
کلیه محاسبات ساختار الکترونـی در چـارچوب دو نـوع تقریـب،     

و چگـالی موضـعی    PBEبـا تـابعی    (GGA)گرادیان تعمیم یافته 
(LSDA)      شـعاع . و با اعمـال پارامترهـاي یکسـان انجـام گردیـد     

ه هاي مافین تین با توجه به طول پیوند آنها و بیشـینه بـار درون   کر
در (  8500/1و  1500/2کرات براي تیتانیوم و نیتروژن بـه ترتیـب  

ــی ــد ) واحــد اتم ــده ان ــی  . انتخــاب ش ــم گرای ــارامتر ه            RKmaxپ
)R تین و -کوچکترین شعاع مافینKmax    بردار مـوج قطـع اسـت( 

بـراي جـدا سـازي حالـت هـاي       .سـت ر نظر گرفته شده اد 7برابر
ریـدبرگ را مبنـا قـرار     -6ظرفیت از حالات مغزه انـرژي جـدایی   

ــازه هــم گرایــی انــرژي را در حــدود  . دادیــم        در اجــراي برنامــه ب
Ry 0001/0 بـراي محاسـبات   . قرار دادیم و به هم گرایی رسـیدیم

د نقطـه بـو   256تعداد نقاط درنظرگرفته شده در منطقه اول بریلیون 
ــک  ــازاي آن ی ــه ب ــبکه ي  ک ــت  20×20×20ش ــده اس ــاد ش         .ایج

گونه است محاسبات براي این  NaClنیترید تیتانیوم داراي ساختار 
 γ=β=α=90°و) Fm-3m(و گـروه فضـایی   fccبلور در فاز مکعبی 

نمایی از این ساختار را در فضاي حقیقی  1شکل . انجام شده است
   نشان میدهد

  
  وري نیترید تیتانومساختار بل:  1شکل

 بحث و نتایج
با محاسبه و رسم منحنی انرژي بر حسب حجم، پارامترهاي بهینه 

  .شده شبکه براي این ترکیب به دست آمده است

نتایج بهینه سازي ثابت شبکه با مقایسه تقریب هاي اعمال شده در این : 1جدول 
  تحقیق، نتایج دیگران و نتایج تجربی

  (°A)ثابت شبکه 
نتایج بدست آمده در  PBEتابعی      264/4

 LSDAتابعی      19/4  این تحقیق

نتایج نظري سایر   PBEتابعی       247/4
  LSDAتابعی     171/4 ]8[محققین 

]9 [         26/4  
  نتایج تجربی

]10 [         24/4  
 ]9-10[با توجه به جدول فوق بهترین سازگاري بـا نتـایج تجربـی    

  . می باشد PBEه تابعی مقدار مربوط ب
که در رسم شده است  2در شکل TiN چگالی حالت هاي ترکیب 

  . انرژي صفر نشان دهنده تراز فرمی می باشد آن

  
  TiNچگالی حالت هاي الکترونی : 2شکل 

تابع دي الکتریک براي توصیف پاسخ بلور به میدان 
 ε(ω,0( در یک حد؛. الکترومغناطیسی به کار برده می شود

در حد دیگر . پلاسمون هاي حجمی و سطحی را توصیف می کند
)ε(0,k الکترون، –استتار الکترواستاتیکی برهمکنش هاي الکترون و

       ناخالصی در بلورها را توصیف -شبکه، و الکترون - الکترون
کیل تابع دي الکتریک از دو قسمت حقیقی و موهومی تش .می کند

یافته است و داراي دوسهم درون نواري و بین نواري است که 
تابع دي الکتریک یک . سهم درون نواري براي فلزات بکار می رود

  :تابع مختلط است که به صورت زیر نشان داده می شود

)1                          (                )iε2(ω) +ω(1ε= )ε(ω  

بخش پراکندگی و اتلاف در جسم  قسمت حقیقی این تابع  بیانگر
بخش هاي حقیقی و . و نیز اثر آن روي تابع دي الکتریک است

نشان داده شده  3درشکل  TiNموهومی تابع دي الکتریک براي 
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  . محدود شده است eV  14محاسبات به انرژي کمتر از. است

  
  TiNقسمت حقیقی تابع دي الکتریک ) : الف( 3شکل

 

  TiNهومی تابع دي الکتریک قسمت مو) : ب( 3شکل 

ع دي الکتریک را نشان می دهد بقسمت موهومی تا) ب( 3شکل 
الکترون ولت و قله  1که با توجه به شکل قله اول در انرژي حدود 

  .الکترون ولت مشاهده می شود 7دوم در انرژي حدود 

ضریب شکست نیز به مانند تابع دي الکتریک یک تابع مختلط بوده 
  :ر محاسبه می شودو از رابطه زی

+ik (ω)                                             (2) )ω (= )ω(n 

قسمت  k(ω)قسمت حقیقی ضریب شکست و  n(ω)که در آن 
ضریب . موهومی ضریب شکست یا ضریب خاموشی است

خاموشی براي یک ماده، سنجشی از میزان جذب پرتوي 
موج الکترومغناطیسی از اگر . الکترومغناطیسی توسط آن ماده است

داخل آن به آسانی عبور کند ماده ضریب خاموشی پایینی دارد و 
برعکس اگر پرتویی به سختی داخل ماده نفوذ کند ماده داراي 

        قسمت حقیقی و موهومی تابع . ضریب خاموشی بالاست
  :دي الکتریک از روابط زیر بدست  آیند

    ( ) Re ( )
( )

2
ij ij

ijn
   




                                                            )٣ (    

  ( ) Re ( )
( )

2
ij ij

ijk
   




               )۴ (                                                

به ترتیب ضریب شکست ) ب( 4و ) الف( 4در نمودارهاي شکل
n(ω) و ضریب خاموشیk(ω)  براي ترکیبTiN  نشان داده شده
مشاهده می شود که براي ترکیب ) الف( 4با توجه به شکل . است
TiN  بیشینه ضریب شکست در انرژي صفر الکترون ولت و داراي

  .است 2/5مقدار حدود 

  
  TiNقسمت حقیقی تابع ضریب شکست ): الف( 4شکل 

  
 TiNقسمت موهومی تابع ضریب شکست ): ب( 4شکل 

بررسی بیشتر خواص اپتیکی این ترکیب تابع اتلاف  به منظور
که یکی از مهمترین کمیت ها به منظور بررسی  (EELS) انرژي

خواص ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامدات می باشد محاسبه و 
تابع اتلاف انرژي متناسب با . نشان داده شده است 5در شکل 

ون در حال براي یک الکتر  در واحد طول، Eاحتمال اتلاف انرژي 
رابطه بین تابع دي الکتریک و تابع اتلاف . عبور از محیط است

  :انرژي به صورت زیر است

1( ) Im( )
( )

j

ij

iL 
 

                                           (۵)  
، به عنوان پیک پلاسـمونی شـناخته   EELSشاخص ترین پیک در 

ی بار الکترونی در می شود که بیانگر برانگیختگی هاي جمعی چگال
الکتـرون   1همانگونه که از شکل پیداست اولین قله در . بلور است

الکتـرون   5/12ولت دیده می شود و انرژي ماکزیمم اصـلی برابـر   
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که متناظر با پلاسمون حجمی است، زیرا در این نقطـه   .ولت است
0= ε1.  

  
  TiNتابع اتلاف انرژي :  5شکل 

با بخش موهومی تابع  ω(σ(واري، رابطه رسانندگی اپتیکی درون ن
  :دي الکتریک به صورت زیر است

2( ) ( ) ( )
4
   


                                                )6(  

    تابع رسانندگی یک تـابع مخـتلط اسـت و از رابطـه زیـر محاسـبه       
  :می شود

1 2( ) ( ) ( )i                                            )7(  

بخش  ω(2σ(بخش حقیقی رسانندگی و  1σ)ω(که در آن 
قسمت حقیقی رسانندگی اپتیکی بر . موهومی رسانندگی است

نشان داده شده ) الف( 6درشکل  TiNحسب انرژي براي ترکیب 
   .است

  
  TiNقسمت حقیقی تابع رسانندگی ): الف( 6شکل 

 5/6اپتیکی در انرژي حـدود  رسانندگی ) الف( 6با توجه به شکل 
الکترون ولت به مقدار بیشینه خود میرسد که این قله به سبب گذار 
الکترون ها از حالت هاي اشغال شده زیر تراز فرمی به اولـین قلـه   

قسمت موهومی . حالت هاي اشغال نشده در نوار رسانش می باشد
نشـان داده شـده   )  ب( 6درشـکل   TiNرسانندگی اپتیکـی بـراي   

   .است

  

  TiNقسمت موهومی تابع رسانندگی ): ب( 6شکل 

  گیري نتیجه
در این مقاله خواص اپتیکـی نیتریـد تیتـانیوم بـا اسـتفاده از روش      

LAPW   بـا اسـتفاده از بسـته    , در چارچوب نظریه تـابعی چگـالی
 LSDAو  GGA-PBEبا اعمال دو تقریـب   WIEN2kمحاسباتی 

مـی شـود کـه     مشـاهده با مقایسه نتـایج  . مورد بررسی قرار گرفت
در یـک   TiNخواص اپتیکی با اعمال هر دو تقریب براي ترکیـب  

بـا ایـن حـال نتـایج در     . راستا میباشد و تفاوت اندکی با هم دارند
مورد تمام خواص اپتیکی با اعمال هر دو تقریب در فرکانس هـاي  
پایین بر هم منطبق و در فرکانس هـاي بـالاتر مقـادیر قلـه هـا در      

در راستاي فرکانس  GGA-PBEنسبت به تقریب  LSDAتقریب 
مقدار کمی جلوتر می رود کـه ایـن جابجـایی متناسـب بـا مقـدار       

مقدار این جابجاي ,  تنها در مورد تابع اتلاف انرژي. فرکانس است
  .به صفر رسیده و نتایج هردو تابعی مطابقت کامل با هم دارند

  مراجع
[1] Allmaier H, Chioncel L and Arrigoni E, “Titanum Nitride – acorrelated metal at 
the threshold of a Mott transition“; cond-mat.str-el, 2, (2009) 
[2]Yeh T.S, Wu J.M and Hu L.J, “The ptoperties of TiN thin films deposited by 
pulsed direct current magnetron sputtering“; Thin Solid Films Journal, 516, (2008) 21 
[3] Saoul N, Henda K, Kesri R, Influence of Nitrogen Content on the Structural and 
Mechanical Properties of TiN Thin Film, Plasma Fusion Re, Journal, Vol. 8, (2009)  
[4] Al Jabbari  Y.S, Fehrman  J, Barnes A. C., Zapf A. M., Zinelis S.  and  Berzins D. 
W., Titanium Nitride and Nitrogen Ion Implanted Coated Dental Materials, Coatings 
2079, (2012), 160-178 
[5] Chen H.C, Tseng B.H, Houng N.P and Wang Y.H, “Titanium nitride diffusion 
barrier for copper metallization On gallium arsenide“; thin solid films Journal, Vol. 
445, (2003) 112-11. 
 [6] Gross E.K.U. and Kohn W, “Local Density-Functional Theory of Frequency-
Dependent Linear Response“; Phys. Rev. Lett journal, (2008) 
[7] Blaha P, Schwarz et al, “Wien2k, An local orbital Program Calculation the 
Crystal Properties“; Techn. Universitat, Wien, Austria, ISBN 3-951031-1-2, (2001) 
[8] Hao P, Fang Y, Sun J, Csonka G.I, Philipsen P.H.T, and Perdew J.P, Lattice 
constants from semilocal density functionals with zero-point phonon correction, 
Phys. Rev. B 85, (2012)  
[9] Stampfl C., Mannstadt W., Asahi R., and Freeman A. J., “Electronic structure and 
physical properties of early transition metal mononitrides Density-functional theory 
LDA, GGA, and screened-exchange LDA FLAPW calculation“; Physical Review B 
63,  issue 15, (2001) 155106-155106-11 
[10]  Nagakura S, Kusunoki T, Kakimoto F. and Hirotsu Y, “Lattice parameter of the non-
stoichiometric compound TiNx“;  Applied Crystallography journal;  8, (1975) 65-66. 
 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۷۰



 

 

 

  V0.5Ca0.5Sb بيترك و مغناطيسي يالكترون ،يساختار خواص مطالعه
 احمديان فرزاد ؛ سارا بگ زاده

  شهرضا  اسلامي واحد دانشگاه آزاد گروه فيزيك، 
  

  چكيده
كامل در چارچوب نظريه تابعي در ساختار بلند روي با روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل  V0.5Ca0.5Sbخواص ساختاري، الكتروني و مغناطيسي آلياژ 

 در حالت اسپين پايينگاف . را در ثابت شبكه تعادلي تاييد مي كند V0.5Ca0.5Sbمحاسبات ساختار نواري خاصيت نيمه فلزي آلياژ . چگالي مورد بررسي قرار گرفت
 .است  V0.5Ca0.5Sbل تشكيل گاف نيمه فلزي در آلياژمسئو Sb pو   Ca p ,V dهيبريداسيون بين اربيتالهاي حالتهاي . الكترون ولت است 55/1برابر 

  
  

  ، خواص مغناطيسييالكترون خواص ،GGA بيتقر فلز، مين ،يچگالي تابع هينظر :كليد واژه ها 
  

The Study of Structural, Electronic and magnetic Properties of  V0.5Ca0.5Sb Compound 
Bagzadeh Sara ; Ahmadian Farzad 

 Department of Physics, Islamic Azad University of Shahreza, Shahreza 

 
Abstract 

 
The structural, electronic and magnetic properties of zincblende (ZB) V0.5Ca0.5Sb alloy were investigated using 
full-potential linearized augmented plane wave (FPLAPW) method based on spin-polarized density functional 
theory (DFT). The band structure calculation confirms the half-metallic (HM) characteristic of V0.5Ca0.5Sb alloy 
at its equilibrium lattice constant. The spin-down state gap is 1.55 eV. The hybridization between V d, Ca p, and 
Sb p states is responsible for the formation of the half metallicity gap in the V0.5Ca0.5Sb alloy.  
 
Key Word : Density Functional Theory, Half-Metal, GGA Approximation, Electronic Properties, Magnetic 
Properties   
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  قدمهم
 در گروتي د توسط 1983 سال در بار نياولي فلز همين تيخاص

 مطالعات ادامه در سپس. ديگرد كشف NiMnSbسلريهو مهين اژيلآ
 مواد، دسته نيا ازي كي. گرفت انجام فلزات مهيني رو بري اديز
 با 1995 سال در بار نياول كه هستند سيفرومغناط ينتآ فلزات مهين

 سلريهو مهين اژيلآ رد In با Sbو Mn اتم با V اتمي نيگزيجا

VFeSb  داشتن ليدل به مواد نيا. [1] گرفت قرار مطالعه مورد 
 از صفر سيمغناط ممان وي فرم سطح در درصد 100ي نياسپ قطبش

 ازي گريدي ها دسته ادامه در سپس. برخوردارندي ا ژهيو تياهم
 مانند ها تيپروسك باتيترك شامل فلزات مهين

Sr7RbCaRe3Cu4O24[2] ,K2MnRhO6 وLa2CrWO6[3]   
 [4]ليواسپنيتي ها اتم با شده نيگزيجا قيرقي سيمغناطي مرساناين
 و Cr2MnZ(Z=P,As,Sb)[6] وCrMnZ[5]  سلريهوي اژهايلآ
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Mn2VAl [7] با شده نيگزيجا Co ، ي ا هيلا تكي ها اختهيابر
ي بررس و مطالعه مورد [9]ي بعد كي يفلزي ها رهيزنج و [8]
 ZB ساختار در VSbو CaSb باتيتركي رو راياخ. اند گرفته قرار
  CrSb  [10] .است شده انجامي اديزي تجرب وي نظري كارها

 - مهين تيخاصي اصل تيمسئول و استي فلز مهين تيخاص ارايد
 مهين تيخاص نيهمچن. است مربوط Cr اتم dي الكترونها بهي فلز
 CaSb مورد در[11] است شده قيتحق CaSb بيترك دري فلز

. است مربوط Sb اتم p تاليارب بهي فلز مهين تيخاصي اصل لمسئو
 شده انجامي مطالعات Cr1-xCaxSbي بيتركي اژهايلآي رو ادامه در

 , x= 0مختلفي ها غلظتي ازا بهي فلز مهين تيخاص و است

 همه دري فلز مهين تيخاص و دهيگرد مطالعه 0.75 ,0.5 ,0.25
 دري فلز مهين تيخاص چونكه [12].است شده مشاهده ها غلظت
 به لذا[13] است دهيرس اثبات به زين VSb بيتركي بلندرو ساختار

ي ديجد جينتا V0.5Ca0.5Sb بيتركي بررو كار رسد يم نظر
 وي الكترون ،يساختار خواص مقاله نيا در. باشد دربرداشته

 .قرار مي دهيمي بررسمورد  را V0.5Ca0.5Sb   بيتركي سيمغناط

 

 محاسبات روش

 باي خط افتهي بهبود تخت امواج روش از استفاده با تمحاسبا
 نرم با وبر مبناي نظريه تابعي چگالي ) FP-LAPW(كامل ليپتانس
شعاع  RmtKmax )Rmt پارامتر .است انجام شده  Wien2kافزار

بيشينه مقدار بردار موج در  Kmaxتين و - كوچكترين كره موفين
 Kpointپارامتر  و 8ر براب )بسط تابع در ناحيه بين جايگاهي است

 3400برابر ) تعداد بردارهاي موج داخل منطقه اول بريلوئن(
 .انتخاب شده است

 

 ساختاري خواص

نمودار انرژي بر حسب حجم ياخته بسيط حاوي نكات بسيار 
 بلور شبكه، مدول حجمي و مشتق مدول حجمي مهمي نظير ثابت

 ابتدا V0.5Ca0.5Sb اژيآلي ساختار خواص محاسبهي برا .مي باشد

 سپس و محاسبه ساختار ايني برا را حجم حسب بري انرژ ريمقاد
معادله زير به . ميدهي م برازش مورناگون حالت معادله با را آن

  :معروف است [14]معادله حالت مورناگون

00
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:           1معادله   

پايه در دما  انرژي حالت E0، ياخته بسيطحجم  V0 در اين معادله
. است مدول حجميمشتق  'Bو  مدول حجمي B0و فشار صفر، 

 نشان داده V0.5Ca0.5Sbحجم براي آلياژ - نمودار انرژي 1در شكل 
 دهدي م ارائه را طيبس اختهي حجم نمودار، اين نهيكم. شده است

و مشتق  يحجم مدول ،شده نهيبه شبكه پارامتر آن از استفاده با كه
پارامترهاي ساختاري تعادلي آلياژ . ت مي آيدبه دسمدول حجمي 
V0.5Ca0.5Sb  گزارش شده است) 1(در جدول.  
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 فاز در V0.5Ca0.5Sb ياخته بسيط حجم حسب بر يانرژ نمودار: 1شكل 

  يبلندرو
  

  V0.5Ca0.5Sbاختاري محاسبه شده براي تركيب پارامترهاي س: 1جدول 

 B' B(Gpa) a(A0)  پارامتر

  7/4  22/30  19/4  پارامتر اندازه
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  خواص الكتروني

 و بلور تيماه به تواني م بيترك هري نوار ساختاري  محاسبه با
 بيتركي نوار ساختار نمودار 1شكل در. بردي پ آن خواص

V0.5Ca0.5Sb شده داده نشان نييپا بالا و  نياسپ هاي حالتي برا 
  . است

  

 

0.5ساختار نواري تركيب: 2شكل  0.5V Ca Sb  شكل (براي حالت اسپين پايين
  )شكل پايين(بالا اسپين و ) بالا

 گافهمانطور كه ساختار نواري نشان مي دهد اين تركيب داراي 
مقدار  و مي باشد M نقطه در يينپا نياسپ حالت در ميمستقي نوار

 آمده دست به ولت الكترون 55/1 اين گاف براي اين تركيب برابر

ساختار نواري خاصيت فلزي تركيب را  بالادر حالت اسپين  .است

از خاصيت نيمه  V0.5Ca0.5Sb آلياژ بنابراين .پيش بيني مي كند
 براي بررسي بيشتر خاصيت نيم فلزي به. فلزي برخوردار است

 - بحث و بررسي منحني چگالي حالات الكتروني اين تركيب مي
 هر مختلفي ها اتم مشاركت نحوه  حالتهاي چگال نمودار. پردازيم

ور سطح ضح. كند يم انيب متفاوتي هايانرژي نواح در را بيترك
و حالات الكتروني موجود در سطح  پاييناسپين  فرمي در گاف

 -فلزي اين آلياژ را تاييد مي، خاصيت نيمه بالافرمي حالت اسپين 
 مربوط عمدتاي فرم سطح كينزد هيناح دري الكتروني حالتها. كند
 كه ميدهد نشان حالتهاي چگال نمودار. است V اتم d تالياورب به
 اتم d تاليارب و Caاتم Sb ،  p اتم p هاي تاليارب نيبي دشدگيبريه

 Vمسئول اصلي خاصيت نيمه فلزي تركيب V0.5Ca0.5Sb  است .  

 

  V0.5Ca0.5Sb ساختاري براي جزئي ها حالتي چگال نمودار: 3شكل 
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  . در ادامه به بررسي خواص مغناطيسي مي پردازيم
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حسب بر  V0.5Ca0.5Sb نمودار گشتاور مغناطيسي كلي و اتمي تركيب: 4شكل 
  پارامتر شبكه

  

گشتاور مغناطيسي كل براي اين تركيب در ساختار بلندروي  مقدار
مگنتون بوهر به دست آمده است و صحيح  1در حالت تعادلي برابر

گشتاور . بودن آن خاصيت نيمه فلزي اين تركيب را تاييد مي كند
و  -08/0، 9/1به ترتيب برابر  Sbو V  Ca ,اتمهايمغناطيسي 

نمودار  3در شكل  .محاسبه شده استون بوهر نتمگ - 21/0
نشان داده  V0.5Ca0.5Sb و اتمي تركيبگشتاورمغناطيسي كلي 

در حجم هاي پايين همانطور كه مشاهده مي شود . شده است
علت آن است . كاهش مي يابد به كمتر از يك گشتاور مغناطيسي

كه با كاهش حجم و افزايش فشار هيبريدشدگي بين اتم هاي 
مغناطيسي  گشتاوريه افزايش يافته كه اين خود باعث كاهش همسا

و  Vثبت گشتاور مغناطيسي اتم همچنين علامت م .كل مي شود

حكايت از نظم  Sbو Ca منفي گشتاور مغناطيسي اتم هاي  علامت
  .دارد V0.5Ca0.5Sb فري مغناطيسي تركيب

   يريگ جهينت

 روشبا  وي لچگاي تابع هينظر هيپا بر محاسبات مطالعه نيا در
 با و (FP-LAPW)كامل ليپتانس باي خط افتهي بهبود تخت امواج
 خواص. است انجام شده) GGA( هافتي ميتعم بيش بيتقر

 بلند ساختاردر  V0.5Ca0.5Sb اژيآلي سيومغناطي الكترون ،يساختار
 نشان ها حالتي چگال وي نوار ساختار جينتا .شدي بررسي رو
مقدار گاف . خاصيت نيمه فلزي استي دارا بيترك نيا كه دهديم

ي اصل منشا. الكترون ولت بدست آمده است 55/1برابر  اسپيني
 p يتالهاياورب نيبي قو ونيداسيبريه ازي ناشي فلز مين گاف

  .است Vاتم  dو  Sb و Caاتمهاي 
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 Geant4به کمک نرم افسار  BNCTی درمان در ی بهرهمحاسبه
 3هادی، ظریف ؛  2فیروزآبادی، محمدمهدی؛ 1زینب سادات،  بدیعیان

 داًطگاُ بیشجٌذ ،  گشٍُ فیضیک ػلَم، داًطکذ1ُ

 داًطگاُ بیشجٌذ ،  گشٍُ فیضیک ػلَم، داًطکذُ 2

 فشدٍسیداًطگاُ گشٍُ فیضیک،  ػلَم، داًطکذُ 3

 

 چكیده
فاًتَم سش ٍ تَهَس  Geant4دس ایي همالِ با استفادُ اص سٍش هًَت کاسلَ ٍ کذ  .باضذگیشی دس فاًتَم هییکی اص هؼیاسّای اًذاصُ BNCTی دسهاى دس ی بْشُِاسبهح

ی دسهاى سپس بْشُ اًشطی بذست آهذی حشاستی تا سشیغ ، دٍص جزبی کل دس تَهَس ٍ بافت سالن دس ّش سپس با تغییش اًشطی ًَتشٍى فشٍدی اص باصُ طشاحی ضذ ٍ

 2 ساًتیوتش دس ػوك2باضذ ٍ تَهَس کشٍی ٍ بِ ضؼاع  10ppmٍ دس بافت سالن  43ppmحالتی کِ غلظت بَس دس تَهَس  دس دّذهحاسبِ ضذ. ًتایج ًطاى هی

    .داسین 5keVتا  1keV با اًشطی ًَتشٍى فشٍدی بیي سا ی دسهاىبیطتشیي بْشُ ساًتیوتشی اص سش باضذ
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Abstract  
The calculation of Therapeutic gain is one of the basic metrics in the effectiveness of BNCT treatment. 

In this paper, using the Geant4 Monte Carlo code and the phantom was designed and tumors. Then the incident 

neutron energy range from thermal to fast, the total absorbed dose in the tumor and normal tissues were 

obtained at each energy. The gain was calculated for each treatment . The results showed that when the 

concentration of boron in the tumor is 43ppm and 10ppm in normal tissue and tumor spherical radius of 2 cm 

and a depth of 2 cm from the scalp we have most of the treatments with the incident neutron energy of 1keV to 

5keV.   

  

  

 

  قدمهم
ی گیشاًذاصی ًَتشٍى دسهاى بَسیلِ BNCTسٍش دسهاًی      

باضذ کِ بِ خصَظ بشای تَهَسّایی هاًٌذ تَسط بَس هی

بشای آى سخت ٍ پشهخاطشُ  تَهَسهغضی گلیَبلاستَها کِ جشاحی

ًَتشٍى دسهاًی با . اٍلیي باس لَچش هفَْم [1]سٍداست بِ کاس هی

ٍفسَس ّاتاًاکا دس طاپي دس سال ٍ پس اص اٍ پش[2]بَس سا بیاى کشد 

ًَتشٍى تشاپی بش  [3].ّای هَفمیت آهیضی سا اًجام داددسهاى 1968

باضذ، ًَتشٍى حشاستی با بشخَسد بِ ای هیی ٍاکٌص ّستِپایِ

باسى( بِ 3836ی بَس بِ ػلت سطح همطغ بالای ٍاکٌص )ّستِ

ضکل  ّواًطَس کِ دس ضَدػٌاصش آلفا ٍ لیتیَم پشاًشطی ضکافتِ هی

ضَد، بیطتشیي سطح همطغ ٍاکٌص ًَتشٍى با بَس دس هطاّذُ هی1

ّای حشاستی است ٍ با بیطتش ضذى اًشطی ًَتشٍى ی ًَتشٍىباصُ

بِ  تَلیذ ضذُػٌاصش  سطح همطغ ٍاکٌص بِ ضذت کاّص هی یابذ
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-ػلت بشد کن بیطتش اًشطی خَد سا دس سلَل سشطاًی بشجای هی

  [.4]د ضَگزاسًذ ٍ سبب تخشیب تَهَس هی

 
10:سطح همطغ ٍاکٌص 1ضکل

B  ٍ11
B ًوَداس بالایی سطح همطغ -با ًَتشٍى

10ٍاکٌص بشای 
B  11ًٍوَداس پاییٌی سطح همطغ ٍاکٌص بشای

B هی-

 [ENDFباضذ.]

 ی نوترونیشبیه سازی فانتوم سر، تومور و چشمه
طشاحی ضذ   Geant4فاًتَم سشی کِ دس ایٌجا با استفادُ اص کذ   

اص فاًتَم اسٌایذس سسن ضذ با ایي تفاٍت کِ فاًتَم سش  با الگَگیشی

ساًتیوتش دس ًظش گشفتِ 6/22بِ لطش جای بیضَی، کشٍی سا بِ

 2ساًتیوتش دس ػوك  2ضذ.ّوچٌیي تَهَسی کشٍی بِ ضؼاع 

دس ایي ضبیِ ساصی دس داخل فاًتَم سش لشاس دادُ ضذ. ساًتیوتشی 

10)بَس 43ppm تَهَس حاٍی
B) 10 ٍ هغض حاٍیppm بَس هی-

  است.ًطاى دادُ ضذ2ُ ساصی ضذُ دس ضکل . فاًتَم ضبیِباضذ

 
 تؼشیف ضذُ است  Geant4: فاًتَم سشی کِ دس کذ 2ضکل

 

اص پاساهتشّای اساسی بشای تؼشیف چطوِ دس کذ هًَت کاسلَی 

Geant4 تَاى بِ ضکل، ابؼاد، ًَع رسُ، اًشطی،هَلؼیت اٍلیِ هی

طوِ اضاسُ کشد. دس ایٌجا اص یک رسات ٍ ساستای اًتطاس رسات چ

ساًتی هتش استفادُ  5چطوِ ی ًَتشٍى گاٍسی دایشٍی ٍ بِ ضؼاع 

یؼٌی  (x=0,y=0,z=15cm)ای بِ هختصات ضذُ است کِ دس ًمطِ

اص فاًتَم لشاس دادُ ضذُ است کِ  هتشیساًتی5ی تمشیبا دس فاصلِ

بِ  1000keVتا 0.001keVّای هتؼذد اص ّا سا با اًشطیًَتشٍى

ّای ًَتشٍى لاصم بِ رکش است چطوِسوت ّذف گسیل هی کٌذ.

-دس ٍالؼیت طیفی تمشیبا گاٍسی ضکل داسًذ ٍ تک اًشطی ًوی

 .باضٌذ

 ی درمانی بهرهمحاسبه
کوتشیي آسیب سا سٍضی بشای دسهاى تَهَسّا هٌاسب است کِ      

بِ بافت سالن ٍ بیطتشیي آسیب سا بِ تَهَس بشساًذ ٍ بیطتشیي 

ی دٍص ی دسهاى )ًسبت دٍص جزبی کل دس تَهَس بِ بیطیٌِبْشُ

ی دسهاى ی بْشُسا داضتِ باضذ .بشای هحاسبِ جزبی دس بافت سالن (

ػوَها دٍص دٍص جزبی کل دس تَهَس ٍ بافت سالن هحاسبِ ضذ. 

گیشًذ ٍ اص تاثیش هَلفِ دس ًظش هی 4سا ضاهل  BNCT دس جزبی 

کٌٌذدس جذٍل پَضی هیبشخَسد تًَشٍى بِ سایش ػٌاصش بافت چطن

ّشکذام)بِ ػلت تاثیش  RBEّای دٍص جزبی ٍ ضشایب هَلف1ِ

بیَلَطیکی هختلف ّش کذام اص ػٌاصش بش بافت بذى ّش ٍاکٌص 

 .[5]خَد سا داسدهخصَظ بِ  RBEضشیب 
 ّااى RBEهختلف دٍص ٍ ضشایب  ّای: هَلف1ِجذٍل

 های دوزمولفه واکنش غالب RBEمقدار 

 دٍص ًاضی اص بَس 10B(n,)7Li 3.8درتومور  1.35در مغز 

3.2 14
N(n,p)

14
C ّای حشاستیدٍص ًاضی اصًَتشٍى 

3.2 1
H(n,n)p  سریع ّایًَتشٍى دٍص ًاضی اص 

1 1
H(n,)

2
H ّای گاهادٍص ًاضی اص تابص 

آٍسدى دٍص جزبی کل دس ّش اًشطی ًَتشٍى دٍص جزبی بشای بذست 

دس ًاضی اص بَس، گاها ، ًَتشٍى حشاستی ٍ ًَتشٍى سشیغ هحاسبِ ضذ.

 4دٍصجزبی ًاضی اص بَس دس تَهَس ٍ بافت سالن، دس ضکل  3ضکل 

دٍص  5دٍص جزبی ًاضی اص گاها دس تَهَس ٍ بافت سالن دس ضکل

َس ٍ بافت سالن ٍ دس ّای حشاستی دس تَهجزبی ًاضی اص ًَتشٍى

 ضَدهطاّذُ هی ّای سشیغدٍص جزبی ًاضی اص ًَتشٍى 6ضکل
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 :دٍصجزبی ًاضی اص بَس دس تَهَس ٍ بافت سالن3ضکل 
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  دٍص جزبی ًاضی اص گاها دس تَهَس ٍ بافت سالن: 4ضکل 
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 ّای حشاستی دس تَهَس ٍ بافت سالندٍص جزبی ًاضی اص ًَتشٍى: 5ضکل 
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 ّای سشیغزبی ًاضی اص ًَتشٍىدٍص ج:  6ضکل 

    

پس اص بذست آٍسدى دٍص جزبی ًاضی اص بَس، گاها، ًَتشٍى   

حشاستی ٍ ًَتشٍى سشیغ ، دٍص جزبی کل سا بشای تَهَس ٍ  بافت 

 ضَد.هطاّذُ هی 7سالن بذست آٍسدُ کِ دس ضکل
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 : دٍص جزبی کل بشای تَهَس ٍ  بافت سالن7ضکل 

ی دس تَهَس ٍ بافت سالن بْشُ ی دٍص جزبی کلپس اص هحاسبِ

ی دسهاى بش حسب اًشطی بْشُ 8دسهاى هحاسبِ ضذ. دس ضکل 

 ًَتشٍى سسن ضذُ است 
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 ی دسهاى بشحسب اًشطی ًَتشٍى: بْش8ُضکل

 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۷۷



  نتیجه گیری 

بیطتشیي دٍص جزبی ضَد هطاّذُ هی3ّواًطَس کِ دس ضکل     

فَق حشاستی  ی اًشطی ًَتشٍى ّایًاضی اص بَس دستَهَس دس  باصُ

-باضذ ٍ دس هغض با افضایص اًشطی ًَتشٍى دٍص جزبی افضایص هیهی

-ّای سشیغ بِ بافت سالن هیی آسیب ًَتشٍىیابذ کِ ًطاى دٌّذُ

ضَد کِ دٍص جزبی کل دس تَهَس هطاّذُ هی 7باضذ . دس ضکل

-باضذ کِ ًطاىخیلی ییطتش اص دٍص جزبی کل دس بافت سالن هی

 باضذ.سٍش دسهاًی بش بافت سالن هی ی آسیب کن ایيدٌّذُ

ی دسهاى با افضایص ضَد بْشُهی هطاّذُ 8ّواًطَس کِ دس ضکل

ی حشاستی بِ فَق حشاستی افضایص یافتِ ٍ پس اص اًشطی اص هحذٍدُ

ی فَق حشاستی بِ سشیغ آى با افضایص اًشطی ًَتشٍى اص هحذٍدُ

بشای ى ًَتشٍی اًشطی سًٍذی کاّطی داسد . هٌاسب تشیي باصُ

هتشی ٍ حاٍی ساًتی 2هطخصات فَق ٍ دس ػوك تَهَسی با 

43ppm  1بَس بیيkeV  5تاkeV باضذ هی 

 ّا هشجغ  
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E I,” Boron neutron capture therapy for the treatment of cerebral 

gliomas “, Theoretical evaluation of the efficacy of various neutron 
beam Med.Phys.2 47-60,1975. 

    [2]  G L Locher, Am. J. Roentgenel, 36 (1936). (8 normal) 

[3] Hatanaka H,”Clinical experience of boron-neutron capture therapy for 

gliomas-A comparison with conventional chemo-immuno-radiotherapy”. 

in Hatanaka H (ed):Boron-Neutron Capture Therapy for Tumours. 
Niigata,Nishimura Co. Ltd, 349–379. 1986. 

[4] IAEA)International Atomic Energy Agancy)-TECDOC-1223.”Current 
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هجیذ ضْشیاسی، اسصیابی اًشطی بْیٌِ ًَتشٍى بشای دسهاى یاسش کاسِ ساص، ]5[

، کٌفشاًس فیضیک  BNCTتَهَسّای هغضی بشاساس هحاسبات دصیوتشی دس 
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۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۷۸



 

  

  الكترونبا استفاده از طيف اتلاف انرژي SrOالكتروني تركيبهاي بر ويژگي Nاثر آلايش 

  الوار، مهريدادستاني، مهرداد؛ مراديان

  گروه فيزيك، دانشگاه لرستان

 

  چكيده

در اين .شوداين آلياژ مي اي درهمنجر به بروز خواص مغناطيسي برجستSrOجايگزيني نيتروژن بجاي اكسيژن در نتايج تجربي بيانگر آن است كه 
در ) EELS(سازي برهمكنش باريكه الكتروني با اكسيد استرانسيوم آلائيده با درصد كم نيتروژنو محاسبه طيف اتلاف انرژي الكترون با شبيه مطالعه،

به روش امواج تخت بهساخته خطي با محاسبات . ايمپرداخته اكسيژن و نيتروژن به بررسي تغيير خواص الكتروني اين آلياژ Kساختارهاي نزديك لبه 
محاسبه و  SrO0.75N0.25براي تركيب  Kلبه  ELNESطيف  .شودانجام مي) DFT(در چارچوب نظريه تابعي چگالي FP-LAPW)(پتانسيل كامل

اين  ELNESپيك واقع در اتلاف كم طيف بعلت مشاهده شده است، كه بيانگر تغيير در خواص الكتروني و مغناطيسي مادهبا نتايج تجربي مقايسه 
  .تركيب است 

 

The effect of N dopping on electronic properties of SrO compound by ELNES 
spectrum 

 

Dadsetani,Mehrdad;MoradianAlvar,Mehri 

Department of Physics, University of Lorestan 

 

Abstract 

Experimental results shows that substitution of Nitrogen for Oxygen in SrO leads to outstanding 
magnetic properties in this alloy. In this work, we have studied  the electronic properties of this alloy 
by simulation of electron beam interaction with percent less Nitrogen-doped with SrO and calculation 
the EEL spectrum N and O near K-edge structures. Calculations  were performed within the density 
functional theory using FP-LAPW method. K-edge ELNES spectrum of SrO0.75N0.25 is calculatedand 
compared with experimental results, that shows changes in electronic and magnetic properties of 
matter because of the abserved peak in low loss  ELNES spectrum of this compound. 

PACS NO. 

  مقدمه

امروزه توليد مواد فرومغناطيس بدون استفاده از مواد      
، بسيار مورد fيا  dپر هاي نيمهمغناطيسي رايج با اوربيتال
اين خاصيت فرومغناطيس كه . توجه قرار گرفته است

پر هاي نيمههاي غيرمغناطيسي با اوربيتالتوسط ناخالصي

p شود، فرومغناطيس ايجاد ميd0 نامگذاري شده است .
 درصد كمي از  آلايش اكسيد استرانسيوم غيرمغناطيسي با

غيرمغناطسي است، منجر بهايجاد  عنصرنيتروژن كه يك 
مغناطيسي در حالت  هايي به شكل گشتاورهايحفره

p2اتمN خاصيت فرومغناطيسكاربردهاي شدهكه با ايجاد
اي در زمينه الكترواپتيك، اسپينترونيك و گسترده
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به همين منظور مطالعات  .]1- 3[غناطواپتيك داردم
اي روي خواص الكتروني اين تركيب صورت گسترده

-نتايج تجربي موجود بيانگر تغييرات گسترده. گرفته است

در حضور  SrOاي در خواص الكتروني و مغناطيسي 
هاي بررسي ساختار يكي از روش. ناخالصي نيتروژن است

ف انرژي الكترون در نواري مواد محاسبه طيف اتلا
كه در تمامي . است(ELNES) ساختارهاي نزديك لبه

ما اين مطالعه مطالعات قبلي صورت نگرفته است، لذا در 
 Oو  Nبراي  Kلبه  ELNESبا محاسبه طيف برآنيم تا 

تغييرات ساختار نواري  به بررسي SrO0.75N025تركيب در
اكسيد استرانسيوم در اثر حضور خواص مغناطيسي  و

  .نيتروژن بپردازيم

  روش محاسبات

محاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهساخته      
در چارچوب نظريه ) FP-LAPW(خطي با پتانسيل كامل 

و با استفاده از كد كامپيوتري ) DFT(تابعي چگالي 
WIEN2k ي عدد كوانتومي بيشينه. ]4[است انجام شده

و =10lmaxمداري براي توابع موج داخل كرات اتمي 
با انرژي تبادلي همبستگي . باشدمي 8برابر RKmaxپارامتر 
ارنزرهوف -بورك-با تابعي پردو GGAاز تقريب استفاده 

)PBE (]5[در رهيافت ساختار نواري، .محاسبه شده است
با استفاده از تقريب اول بورن با فرض  ELNESطيف 

هاي فرودي و پراكنده بصورت امواج تخت آنكه الكترون
سطح . شودهستند محاسبه مي kfو kiبا بردارهاي موج 

مقطع ديفرانسيلي مرتبه دوم براي پراكندگي غير الاستيك 
  : الكترون عبارتست از
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f|هاي نهايي اشغال نشده و حالت Eiانرژي    با انرژي
Ef با بسط . است|i   به توابع موج اتمي با استفاده از

هاي كروي رابطه رايلي و بسط حالت بلوخ در هارمونيك

و توابع موج تخت بهساخته شعاعي، سطح مقطع 
  :شودديفرانسيلي مرتبه دوم بصورت زير محاسبه مي
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୲ ൫ε′൯ بيانگر چگالي حالت جزئي مربوط به اتمt 

انتگرال شعاعي                        . است ′εدر انرژي 
൏ Jሺqሻ ୬୪க′୪′ شودبصورت زير تعريف مي:  

൏ Jሺqሻ ୬୪க′୪′ൌ න u୬୪ሺRሻ
R౪


JሺqRሻuகᇲ୪ᇲሺRሻdR 

تابع بسل كروي  Jشعاع كره موفين تين، Rtكه      
هاي شعاعي قسمت uகᇲ୪ᇲሺRሻو  u୬୪ሺRሻو  λمرتبه 

طيف براي محاسبه . حالت اوليه و نهايي هستند
ELNESلبهK از يك باريكه الكتروني نيتروژن و اكسيژن

هاي همگرايي و زاويهو نيم keV200فرودي با انرژي 
راديان استفاده ميلي 2/9و  10كننده بترتيب برابر با جمع

براي مقايسه محاسبات با نتايج تجربي از يك . شده است
شده شدگي گاوسي وابسته به انرژي استفاده تابع پهن

 .است

  نتايج و بحث

و بررسي تغييرات در  ELNESبراي محاسبه طيف 
بايست ميSrO0.75N0.25ساختار نواري و خواص آلياژ 

 . ابتدا ساختار نواري آلياژ محاسبه و بررسي شود
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  SrOساختار نواري . 1شكل 

 

ساختار  به ترتيب 2و شكل  1در شكل به همين منظور 
 .استنشان داده شده SrO0.75N0.25و  SrOنواري 

  SrO0.75N0.25ساختار نواري . 2شكل

 

هردو تركيب داراي گاف شود همان طور كه مشاهده مي
و  SrOگاف انرژي . هستند Γنواري مستقيم در نقطه 

SrO0.75N0.25  بترتيب برابر باeV26/3  وeV77/2 
باعث كاهش گاف و ايجاد  Nحضوراند، محاسبه شده

چگالي .شودميSrO0.75N0.25خاصيت نيمرسانايي در آلياژ 
با در  SrO0.75N0.25و SrOحالات الكتروني كلي براي 

با .اندنشان داده شده 3گرفتن قطبش اسپيني در شكل نظر
ان مشاهده كرد كه چگالي حالات توتوجه به شكل مي

 SrOبراي جهت اسپيني بالا و جهت اسپيني پايين براي 
كاملاً متقارن است در حاليكه اين تقارن براي 

SrO0.75N0.25 شود، اين عدم تقارن در مشاهده نمي
چگالي حالات اسپيني نشان دهنده وجود گشتاورهاي 

-مي مغناطيسي و در نتيجه مغناطش خالص در اين آلياژ

 μB86/0برابر  Nهمچنين گشتاور مغناطيسي اتم .باشد
 ]μB9/0 ]1محاسبه شده كه بسيار نزديك به مقدار تجربي 

بنابراين آلايش اكسيد استرانسيوم با نيتروژن باعث . است
- ايجاد خاصيت فرومغناطيسي دماي اتاق در اين آلياژ مي

  .شود

و نيتروژن  Kلبه براي ELNESدر ادامه طيف محاسباتي 
كه مغزه - با تقريب حفرهSrO0.75N0.25اكسيژن در آلياژ 

دهد و به ما مي... اطلاعاتي در مورد ساختار، نوع پيوند و 
از طرفي بيانگر چگالي حالات اشغال نشده بالاي سطح 

نشان داده شده و با نتايج تجربي  4، در شكل فرمي است
  .موجود مقايسه شده است

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

با ) پايين( SrO0.75N0.25و ) بالا( SrOچگالي حالات كلي . 3شكل 
  در نظر گرفتن قطبش اسپيني

 
شود طيف محاسباتي مشاهده مي4همان طور كه از شكل 

 Nو طيف تجربي سازگاري خوبي با هم دارند و براي اتم 
اين دو طيف  eV533و  eV5/398بترتيب در انرژي  Oو 

بترتيب در اثر گذار  cو aهاي پيك. اندبر هم منطبق شده
و  p3/22به حالات اشغال نشده  s1الكترون مغزه از حالت 

p1/22 طيف  4در شكل  .اندايجاد شدهELNES  تجربي
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پيك .]1[نشان داده شده است  SrOاكسيژن در  Kلبه 
نمايي در گوشه كه بصورت بزرگ )f(كوچك اوليه 

شود ديده ميSrO0.75N0.25در طيف  تصاوير آمده است،
شود، مشاهده نمي )5شكل ( SrOدر طيف  كهدر حالي

است و SrO0.75N0.25بدليل حضور اتم نيتروژن در آلياژ 
بشكل  Nاتم  p2بيانگر حضور حفره در حالت 

هاي همسايه تأثير آن روي اتمگشتاورهاي مغناطيسي و 

است كه تأييدي بر وجود خاصيت فرومغناطيس در اكسيد 
  .استاسترانسيوم آلائيده با نيتروژن 

 

اكسيژن kلبه  ELNES)قرمز رنگ(محاسباتي مقايسه طيف. 4شكل 
در تركيب )سياه رنگ( طيف تجربي با) پايين(و نيتروژن ) بالا(

SrO0.75N0.25]1[  

 

 

 

  

 
  ]SrO]1اكسيژن در  Kتجربي لبه ELNESطيف. 5شكل 

 

  تيجه گيرين

به منظور بررسي اثر حضور ناخالصي نيتروژن در تركيب 
SrO  طيف اتلاف انرژي لبهK  نيتروژن و اكسيژن

چگالي حالات  همچنين محاسبه. محاسبه شده است
با در نظر گرفتن قطبش SrO0.75N0.25و  SrOالكتروني

، نتايج اين محاسبات نشان اسپيني محاسبه و بررسي شد
در ايجاد خاصيت فرومغناطيس  Nدهنده تأثير عمده اتم 

 ELNESمحاسبه طيف  .دماي اتاق براي اين آلياژ است
با در نظر SrO0.75N0.25در آلياژ  Oو  Nبراي kلبه 

تايج تجربي بيانگر ها با نو مقايسه آنمغزه -حفرهگرفتنتقريب
نيتروژن در ايجاد گشتاورهاي مغناطيسي در  حضورتأثير 
كه  Nبا  SrOبنابراين با آلايش. استSrO0.75N0.25آلياژ 

توان يك آلياژ هر دو غيرمغناطيسي هستند، مي
- فرومغناطيس دماي اتاق توليد كرد كه كاربردهاي گسترده

 .اي در صنعت دارد
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   Cu2ZnMX4(M=Ge,Sn ; X=S,Se)خواص الکترونی و اپتیکی کالکوژنیدهاي چهارتایی
     آزاده، بیرانوند ؛مهرداد ،  دادستانی

  آباد ، خرملرستاندانشگاه روه فیزیک، گ

  چکیده
الکترونی و اپتیکی ساختار خواص  ،(DFT)ي تابعی چگالی چارچوب نظریه با پتانسیل کامل در با بکارگیري روش امواج تخت بهساخته خطی در این مطالعه،

و نتایج حاصل با  بررسی شده ، I2-II-IV-VI4 چهارتایی ي نیمرساناهاي کالکوژنید از خانواده ، Cu2ZnMX4(M=Ge.Sn ;X=S,Se) ترکیبات (KS)کستریت
آنالیز  .داراي ساختار نواري مشابهی هستند رسانا و هدها نیماین کالکوژنی ،کترونیمطابق با محاسبات مربوط به خواص ال .اند هاي تجربی موجود مقایسه شده داده

 شود در حالی که استخراج می X pو  Cu d هاي ت از هیبریداسیون بین حالتدهد که نوار ظرفیت این ترکیبا می نشان ،ها حالت چگالیر نواري به همراه طیف ساختا
ذب ضریب ج الکریک، موهومی تابع دي هاي حقیقی و هاي اپتیکی مورد بررسی شامل قسمت یفط .غالب هستند هاي حالت X pو  M sهاي  در نوار رسانش حالت

ضریب  ،ها از بررسی این طیف مهمترین ویژگی حاصل .استفاده شده است (RPA)اي محاسبه آنها از تقریب فاز کاتورهکه در باشند  و طیف اتلاف انرژي الکترون می
  .سازد مناسب میولتایی هاي فوتو بردرنها را براي کاآ از استفاده ،ات است که این مشخصهکیبپهن بودن طیف جذب این تر جذب بالا و
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Abstract  
 

In this study, the electronic and optical properties of quaternary compounds Cu2ZnMX4(M= Ge,Sn and 
X=S,Se,) have been studied using the full potential linearized augmented plane wave(FPLAPW) method within 
the density functional theory(DFT) and compared the results with those of available experiments . These 
compounds are semiconductors and have the similar band structure. Analyzing the band structure and DOS 
show that valence band of these compounds are derived from hybridized Cu d and X p states whereas the 
counduction band are composed of states of M s and X p. Optical properties have been presented in terms of the 
dielectric function )( , the absorption coefficient )(I , and the electron energy loss function within the 
random phase approximation (RPA). High absorption coefficient and wide absorption spectrum are the most 
important properties of  these spectra which make  them good choices  for photovoltaics usage.  

PACS No.     70, 78      

  قدمهم
که از ترکیب عناصر  I2-II-IV-VI4چهارتایی کالکوژنیدهاي      

هاي  هاي کاتیونی در سیستم از طریق جانشینی ،IVAمجاور گروه 
ترکیبات نیمرسانایی هستند  ،]1[شوند تشکیل می I-II-VI2تایی  سه

هاي  جاذب درتانسیل لازم براي کاربرد که به علت داشتن پ
نوري آب به عنوان  ي یند تجزیهفرآ ،اپتیک غیرخطی ،خورشیدي

 حتی و ،ترموالکتریک و اسپینترونیک صنایع ت، مواد فوتوکاتالیس
ي جدیدي از نارساناهاي توپولوژیکی توجه  کاربرد به عنوان دسته

ي  شده هاي شناخته نمونه .]3،2[اند اي را به خود جلب کرده گسترده
که به طور  باشند می  Cu2ZnSnSe4وCu2ZnSnS4  این ترکیبات

ي نازك  شوند و به عنوان مواد جاذب لایه طبیعی فراوان یافت می
انرژي خورشیدي به انرژي (سلولهاي خورشیدي بازده تبدیل 

متأسفانه  .]2[ها گزارش شده است  درصدي از آن 10) الکتریکی
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یبات در حال رغم کاربرد گسترده، به دلیل پیچیدگی این ترک علی
ي خواص فیزیکی  زمینهتوسعه و فقدان اطلاعات موجود در 

به عنوان . ها صورت نگرفته است ، بررسی کاملی از آنشان بنیادي
مثال ساختارهاي حالت پایه و نیز چگونگی تأثیر این ساختارهاي 

ها هنوز به صورت  بلوري بر روي خواص ساختاري و اپتیکی آن
 ترکیبات،یت این رو با توجه به اهم از این .دقیق مشخص نیست

ي  و اپتیکی دسته خواص الکترونی ي مطالعهبه در کار حاضر 
پرداخته شده و   Cu2ZnMX4کوچکی از این ترکیبات به صورت

به جاي  Se(و آنیونی ) Geبه جاي  Sn(اثرات جانشینی کاتیونی 
S (شده است بررسی.   

  سباتاروش انجام مح
ت بهساخته خطی با واج تخه از روش اماستفاد محاسبات با     

بر پایه نظري تابعی چگالی وبا استفاده  (FPLAPW)پتانسیل کامل
براي تمامی ترکیبات . انجام شده است WIEN2K از کد محاسباتی

 Kmax تین و-ي موفین شعاع کوچکترین کره RKmax  )Rپارامتر 
بیشینه  اي عدد کوانتومی تکانه زاویه ، 8برابر ) قطع استبردار موج 

lmax  بردار موج قطع براي بسط پتانسیل  ، و 10برابرGmax   برابر
ي اول  طقهنمنظور شده در م k تعداد نقاط.است انتخاب شده 12

نقطه و براي سایر  52معادل  Cu2ZnGeS4بریلوئن براي ترکیب 
باشد که در محاسبه خواص اپتیکی  نقطه می 144ترکیبات معادل 

نقطه افزایش یافته  657ب، این تعداد به براي هر چهار ترکی
قریب شیب همبستگی نیز از ت-ي انرژي تبادلی در محاسبه.است

و ] 4[ (PBE)انزرهوف -بورك-هاي پردو تعمیم یافته با تابعی
   .استفاده شده است] 5[ (EV)وسکو -انگل

  و بحث نتایج
 نیدهايرهاي پایدار پیشنهادي براي کالکوژساختا     

Cu2ZnMX4 ساختار تتراگونال کستریت  دو(KS)  و استنیت
(ST) باشند که ارتباط خیلی نزدیکی با هم دارند ولی به علت  می

با گروههاي  +M4و  +Cu+  ،Zn2هاي  اختلاف در توزیع کاتیون
در  .STبراي   و KSبراي   :شوند فضایی مختلفی بیان می

میان پژوهشگران ) STیا  KS(بات مورد فاز پایدارتر این ترکی
در حالی که مطابق با . نظر وجود ندارد نظري و تجربی اتفاق

، ]6[شوند متبلور می STآزمایشات تجربی، این ترکیبات در ساختار 
در مطالعات نظري با تأکید بر اختلاف کوچک انرژي این دو 

ضمن  .]2[بینی شده است به عنوان فاز پایدارتر پیش KSساختار، 
از مطالعات تجربی اخیر اینکه بایستی اشاره کنیم که در بعضی 

و  Cu2ZnSnS4فاز پایدار دو ترکیب موافق با نتایج نظري 
Cu2ZnSnSe4 بنابراین بر اساس  .]7[کستریت گزارش شده است

ي محاسباتی، در این  ذ شیوهمطالب بیان شده و با توجه به اتخا
رد بررسی قرار گرفته مو KSوهش همسو با مطالعات نظري فاز ژپ

   .است
به منظور درك دقیق ساختار نواري و با توجه به یکسان بودن 

ساختار نواري و طیف  1ساختار بلوري ترکیبات، در شکل 
به عنوان نمونه آورده شده  Cu2ZnGeS4حالت ترکیب  چگالی

  .هاي مشابهی هستند سایر ترکیبات داراي ساختارها و طیف. است

  Cu2ZnGeS4حالت ترکیب  ختار نواري و طیف چگالیسا: 1شکل       

شود نوار رسانش این ترکیب شامل یک  همانگونه که مشاهده می
، و نوار  S pو  Cu dهاي  تک نوار ناشی از هیبریداسیون اوربیتال
اي ناشی از هیبریداسیون  ظرفیت آن شامل ساختار پیوسته

به تشابه ترکیبات بنابراین با توجه  .است S pو Ge sهاي  اوربیتال
توان گفت  به طور کلی می) به عبارت دیگر تشابه خصلت پیوندي(

   و Cu dهاي  از اوربیتال Cu2ZnMX4نوار ظرفیت ترکیبات که 
X p هاي  و نوار رسانش آنها از حالتM s  وX p  تشکیل شده
گاف نواري محاسبه شده براي هر چهار ترکیب مستقیم  .است

  Cu2ZnGeS4براي  پهناي گاف .افتد اتفاق می  ي است و در نقطه
و ) 74/0( 43/0به ترتیب  PBE (EV) با تابعی Cu2ZnGeSe4و 
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eV005/0 )eV39/0 ( و براي ترکیباتCu2ZnSnS4  و
Cu2ZnSnSe4 03/0 )35/0 ( وeV004/0 )eV18/0 ( برآورد شده

اي دو ها با مقادیر تجربی که تنها بر ي این گاف از مقایسه .است
 Cu2ZnSnS4براي  eV5/1( ترکیب شامل قلع دردسترس هستند

بینیم که مقادیر  می) ]9[ Cu2ZnSnSe4براي  eV65/1- 4/1و ]8[
هاي تجربی هستند که این تفاوت  کوچکتر از گافمحاسباتی ما 

ي  مقایسه .نسبت داد GGAتوان به استفاده از تابعی  گاف را می
که افزایش سایز کاتیون گروه  دهد ترکیب نشان می 4گاف نواري 

از (و همچنین افزایش سایز آنیون گروه شش ) Snبه  Geاز (چهار 
S  بهSe (در مورد اول، تضعیف .دهد گاف نواري را کاهش می

و به تبع آن پایین  ،Xو  Mهاي  بین اتم s-pي تراز  نیروي دافعه
ل اصلی کاهش پهناي گاف است در حالی که آمدن نوار رسانش دلی

،  X pو  Cu dهاي  در مورد دوم کم شدن هیبریداسیون بین حالت
  .و بالا رفتن نوار ظرفیت نیز در کاهش گاف نقش دارد

الکتریک بررسی  ي تابع دي هاي اپتیکی مواد با محاسبه طیف     
بودن رسانا بودن ترکیبات موردنظر و کوچک  به علت نیمه .شود می

ي این تابع تنها سهم  سهم گذارهاي غیرمستقیم، در محاسبه
با استفاده از تقریب فاز ) نواري نیهاي ب انتقال(گذارهاي مستقیم 

الکتریک  قسمت حقیقی تابع دي .استاي محاسبه شده  کاتوره
 ،کرونیک محاسبه شده-ترکیبات که با استفاده از تبدیلات کرامرز

  .قابل مشاهده است 2در شکل 

  الکتریک تابع ديقسمت حقیقی : 2شکل                   
ي  در منطقه ها، پس از وقوع چندین پیک مقدار  در تمامی طیف

این  ).هاي تابع  ریشه(شود  صفر می eV5/7تا  5/5انرژي 
ها یک شرط لازم براي ایجاد نوسانات پلاسمونی هستند اما  ریشه

این نوسانات به همراه طیف اتلاف انرژي الکترون  تفسیر دقیق
یک  :ي طیف ترکیبات نیز عبارت است از دنباله .گیرد میصورت 

نیمم و در  ، وقوع یک میشیب کاهشی در جهت منفی شدن 
ي  مقایسه .هاي بالاتر نهایت افزایش آهسته به سمت صفر در انرژي

ز کاتیون و همچنین افزایش دهد که افزایش سای ها نشان می طیف
هاي  ها به سمت انرژي سایز آنیون سبب انتقال ساختار اصلی طیف

 .این روند ناشی از انتقال نوارهاي رسانش است .شود میتر  پایین
طیف ترکیبات نیز،  zzو  xxمشاهده شده در راستاهاي هاي  تفاوت

. باشد ها در راستاهاي مذکور می حاکی از ناهمسانگردي طیف
آورده شده  1الکتریک محاسبه شده در جدول  قادیر ثابت ديم

روند تغییرات این مقادیر با روند تغییر گاف نواري سازگار  .است
الکتریک با کاهش  ثابت دي) کاهش(است یعنی شاهد افزایش

  .گاف نواري هستیم )افزایش(
که در فرکانس صفر  Cu2ZnMX4الکتریک ترکیبات  مقادیر ثابت دي: 1جدول

])0(1 [اند محاسبه شده.  
18/15  Cu2ZnSnS4 11/11  Cu2ZnGeS4 
66/17  Cu2ZnSnSe4 35/16  Cu2ZnGeSe4 

  

جذب  که بیانگرالکتریک  قسمت موهومی تابع دي 3در شکل 
اصلی را در گذارهاي سهم آن هاي موجود در  پیکو  تابش است
با توجه به  .است  شده نشان داده، دارندبه عهده نواري  اپتیکی بین

که منطبق بر نقاط بحرانی در  ها، پیکموقعیت این 
هاي اولیه و نهایی را  توان حالت هاي توأم هستند، می حالت چگالی

  .در گذارهاي اپتیکی مشخص کرد
ملاحظه ) 4شکل(در ادامه با بررسی طیف ضریب جذب ترکیبات

ب شود که تمامی ترکیبات داراي طیف جذب پهن و ضری می
ي اثرات جانشینی کاتیونی و آنیونی  مطالعه با .جذب بالایی هستند

ها  کاهش شدت پیک(ها بر روي روند تغییرات ساختار اصلی طیف
تر با  هاي پایین ها به سمت انرژي و انتقال ساختار اصلی طیف

توان  می ،)سایز آنیونافزایش سایز کاتیون و همچنین افزایش 
تا  8ي انرژي  تقریباً در منطقهکیب در میان چهار ترکه  دریافت

eV17 Cu2ZnGeS4 داراي بیشترین ضریب جذب است.  
نیز طیف اتلاف انرژي الکترون که بیانگر نوسان دسته  5در شکل 

 .استهاي ظرفیت است، نشان داده شده  جمعی چگالی بار الکترون
افتند که  هایی اتفاق می در این طیف در مکان هاي موجود   قله

به دلیل بزرگ  بنابراین .باشدکوچک  و  ي هر دو تابع   دامنه
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ترکیبات  در مکان صفر شدن تابع   ي تابع بودن دامنه
این نقاط پیک قابل توجهی  در، ))2شکل(انرژي درنواحی کم(

  .شود نمیمشاهده 

 (..,a,b)هاي مشخص شده  پیک .الکتریک قسمت موهومی تابع دي: 3شکل
  .هاي تؤام هستند حالت متناظر با نقاط بحرانی در چگالی

  هاي ضریب جذب ترکیبات طیف:4شکل                         

  هاي اتلاف انرژي الکترون طیف:  5شکل

ي نتایج محاسباتی کار حاضر با نتایج  در پایان نیز به منظور مقایسه
الکتریک دو ترکیب  موهومی تابع ديقسمت  هاي تجربی، طیف

] 11،10[ها هاي حاصل از نتایج تجربی آن شامل قلع به همراه طیف
همانگونه که مشخص است انطباق  ).6شکل (آورده شده است

هاي تجربی و محاسباتی به ویژه در راستاي  نسبتاً خوبی میان طیف
xx  هاي تجربی و محاسباتی، و طیف ي تفاوت دامنه .درداوجود 

هاي تجربی، به تشکیل  تر در طیف نین وجود نقاط بحرانی پهنهمچ

هاي تجربی  جاها در نمونه هاي بلوري و احتمال وجود تهی نقص
هاي  ي بهتر، طیف بایستی توجه کرد که به منظور مقایسه .گردد میبر

  .اند هاي بالاتر شیفت داده شده محاسباتی به سمت انرژي

     هاي محاسباتی و تجربی تابع  ي طیف همقایس :6شکل                

  گیري نتیجه
در چارچوب نظریه تابعی چگالی  FP-LAPWبا استفاده از روش 

 Cu2ZnMX4خواص الکترونی و اپتیکی کالکوژنیدهاي چهارتایی 
رسانا و  نتایج محاسبات نشان داد که این ترکیبات نیمه .شدبررسی 

با افزایش سایز کاتیون از . تندداراي گاف انرژي مستقیم هس
ژرمانیوم به قلع و همچنین افزایش سایز آنیون از سولفور به سلنیم 

هر  .یابد میالکتریک افزایش  مقدار گاف نواري کاهش و ثابت دي
چهار ترکیب به علت داشتن ضریب جذب بالا و طیف جذب پهن 

  .هاي خورشیدي مناسب هستند براي کاربرد در سلول
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 بعدی گرافینی اثر حضور هیدروژن در ساختار دوبررس

  ؛ نجاتی، هاجرءپور، اسما حسیندادستانی، مهرداد؛ 

 آباد علوم پایه دانشگاه لرستان ، خرم دانشکده

 

 چکیده
یک سیستم دوبعدی شامل یک هیدروژندار ن یگراف. بعدی هستند، ساختارهای پایداری از کربن دو(graphane) هیدروژندار ی اخیر آن، گرافین شده  گرافین و مشتق کشف

3 هیبریداسیون)های کربن کاملاً اشباع شده  ی خطی منفرد از اتم لایه
sp )توسط  ی تعیین شده بالا و پایین صفحه)ها در یک الگوی تناوبی  های هیدروژن متصل به آن با اتم

دار کردن کامل صفحات گرافین، سبب ایجاد گاف در ساختار نواری گرافین  دهد که هیدروژن نشان می هیدروژندار نیی ساختار نواری گراف محاسبه .است( های کربن اتم

در این مطالعه در  همچنین. پذیرد صورت می (دارگرافین هیدروژن) با گاف نواری پهن ارسانابه یک ن( گرافین)رسانا با گاف نواری صفر  شود و گذاری از یک نیم می

 Kی  لبه ELNESالکترونی با نمونه برای اولین بار به محاسبه طیف  ی کنش باریکه ق محاسبه سطح مقطع پراکندگی برهمو از طری( DFT)ی تابعی چگالی  چارچوب نظریه

کامل تطابق  ی با اعمال اثر حفره مغزه هیدروژندار نی گرافی ابریاختهحاسبه شده برای م ELNESشود که طیف  بینی می پیش. ایم پرداخته هیدروژندار نکربن درساختار گرافی
 .مناسبی با نتایج تجربی خواهد داشت

 ، نظریه تابعی چگالیلبه، طیف اتلاف انرژی الکترون در نزدیک ساختار هیدروژندار نگرافی: واژه های کلیدی

The effect of hydrogen in two-dimensional graphene structure 

Dadsetani, Mehrdad; Hosseinpour, Asma; Nejati, Hajar  

Department of Physics, University of Lorestan, Khorramabad 

Abstract 
Graphene and its recently discovered derivative, graphane, are stable, two dimensional carbon structures. 
Graphane is a two-dimensional system consisting of a single planar layer of fully saturated ( 3sp hybridization) 

carbon atoms with H atoms attached to them in an alternating pattern (up and down with relation to the plane 

defined by the carbon atoms). The calculation of the graphane band scheme shows that the complete hydrogenation 

of graphene planes causes a gap in the band structure of the graphene and a transition from a semiconductor with 

a zero band gap (graphene) to a insulator with a wide band gap (graphane). Also in this paper for the first time in 

the frame of the density functional theory (DFT) and via calculating the scattering cross section of the electron 

beam with the specimen, the ELNES spectrum of carbon K-edge is calculated. It is expected that the calculated 

ELNES spectrum for a super cell of graphane by applying the effect of the complete core hole, has a convenient 

adaption to the experimental results.  

  مقدمه

شاید بتوان عصر حاضر را عصر کربن نام نهاد، زیرا این ماده      

کربن عنصری . کاربرد وسیعی در صنایع مختلف پیدا کرده است

و عدد اتمی شش که در گروه چهار از  Cاست با نماد شیمیایی 

کربن دارای ساختار الکترونی پایه . جدول تناوبی قرار دارد

باشد و بطور طبیعی در ساختارهای بلوری مختلفی  می 2 22 22 1

ساختارهای مختلف از  (کربن دارای سه آلوتروپ .شود ظاهر می

ی ها های متفاوتی دارند به آلوتروپ یک عنصر که خواص و ویژگی

3) معروف الماس )آن عنصر معروفند
sp)، 2) گرافیت

sp)  و

1)کرباین
sp) ی نوع هیبریداسیون الکترونی از  است که به واسطه

رسانای بدون  عنوان یک نیم گرافین به. شوند یکدیگر متمایز می

ها  است که سال یای گرافیت تک لایه( دارای گاف صفر)گاف انرژی 

طور  بودنش امکان پایداری آن بهعلت دوبعدی  شد به تصور می

با کشف  2002فرضی که بعدها در سال . پذیر نیست گسترده امکان

ی پایدار توسط گروهی از دانشمندان دانشگاه منچستر به  این ماده

ی گرافینی  ورقه. نقض شد [2-2] سرپرستی گایم و نوسلووف

یک هیدروکربن ( گرافین هیدروژندار)شده  دار کاملاً هیدروژن

که هیبریداسیون سترده با پیوندهای کوالانسی است دوبعدی گ

3های کربن در آن  تمامی اتم
sp ین ساختار گراف( 1)در شکل  .است

 .نشان داده شده است هیدروژندار
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سنجی اتلاف انرژی الکترون نزدیک ساختار لبه،  طیف     

ELNES،  که اغلب در دستگاهTEM د، روشی شو گیری می اندازه

گیری و آشکارسازی ساختار الکترونی  اعتماد برای اندازهقابل 

ی این بالا حساسیت. موضعی و پیوندهای شیمیایی در مواد است

 امکان ،مواد الکترونی ساختار در موضعی تغییرات به طیف نسبت

در  .کند می فراهم را ریز ساختارهای بالای تفکیک قدرت با مطالعه

ی  جذب هیدروژن بر روی ورقهاین مقاله به منظور بررسی تاثیر 

، ابتدا خواص ساختاری و هیدروژندار نیگرافین و تولید گراف

 Kی  الکترونی و سپس طیف اتلاف انرژی الکترون در نزدیک لبه
مورد بررسی و  Chairپیکربندی در  هیدروژندار نیکربن برای گراف

 .ه استتجزیه و تحلیل قرار گرفت

 
های تیره  کره. (chairپیکربندی ) هیدروژندار نیساختار کریستالی گراف:  1شکل 

 .باشند های کربن و هیدروژن می ترتیب اتم و روشن به
 

 روش محاسبات
و بکارگیری  (DFT) ی تابعی چگالی نظریه ی محاسبات بر پایه     

 (FP-LAPW) روش امواج تخت بهساخته خطی با پتانسیل کامل

کد محاسباتی که قسمتی از  TELNES2 برنامه با استفاده از

WIEN2k [5] تین  های موفین کرهشعاع . انجام شده استباشد،  می

تعداد ، Å 76/0 و 25/1ترتیب   به هیدروژنو  کربنهای  اتمبرای 

برابر  RMTKMaxپارامتر  ،نقطه 23بریلوئن ی اول  در ناحیه K اطنق

برای توابع موج درون  lای بیشینه  زاویه تکانة کوانتومی عدد ،5/6با 

 چگالی و پتانسیل بسط برای قطع موج بردار و 10اتمی های  کره

 برای .ته شده استدر نظر گرف 12 جایگاهی بین ی ناحیه در بار

 افتهی تعمیم شیب تقریب از همبستگی-تبادلی انرژی ی محاسبه

GGA است شده استفاده [7]وهمکاران پردو تابعی با. 

توان  را میELNES  سنجی طیف در ساکن به ابتدا محاسبات     

و  (MS) چندگانه پراکندگی روش :کرد تقسیم کلی ی دسته دو به

 فضای در MS روش محاسبات . (BS)ساختار نواری روش

 تابعی  نظریه  ی پایه بر BS ، درحالیکه روشگیرد می صورت حقیقی

 .گیرد می صورت وارون فضای در آن محاسبات و است چگالی

 تقریب اولین چارچوب در ELNES طیف که، BSروش در     

 خروجی و فرودی سریع های الکترون اینکه فرض با بورن

 محاسبه هستند Ki و  Kfموج بردار با تختی امواج صورت به

 برای دوم مرتبه دیفرانسیلی پراکندگی مقطع سطح شود، می

 بیان[ 6] زیر عبارت بوسیله ها الکترون غیرالاستیک پراکندگی

 :شود می
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،        که در آن                          عامل نسبیتی

 i انرژی اتلافی، وE شعاع بوهر،  0a ی انتقالی به نمونه، تکانه

اولیه و نهایی اشغال شده توسط تک   ترتیب حالت به fو 

 معادلات این در ماتریسی عناصر محاسبه برای .الکترون است

iهای حالت ایستب می fو   توسط کار این که شوند محاسبه 

 یالکترون چگالی محاسبه برای شم-کان سازگار خود معادلات

ریسی نسبت به دلیل تغییرات ناچیز عناصر مات  به .شود می انجام

وان سطح مقطع دیفرانسیلی را متناسب با ت انرژی و تکانه، می

 .شده دانست ی اتم برانگیخته جزئی اشغال نشدهچگالی حالتهای 

برانگیزش الکترون مغزه یک فرآیند لازم به ذکر است که 

برانگیخته شده از یک دینامیکی است، به این معنی که الکترون 

رود و یک حفره در حالت مغزه باقی  حالت به حالت دیگر می

وجود آمده در مغزه، پتانسیل موضعی و  ی به این حفره. گذارد می

ها گذار  تواند به درون آن همچنین حالتهای نهایی که الکترون می

پتانسیل جاذب حفره مغزه تمایل به . دهد کند را تحت تاثیر قرار می

های  رو این حالت ید کردن حالتهای الکترونی بیرونی دارد، از اینمق

تر  های پایین و به سمت انرژی( در فضا)الکترونی را به درون 

 ELNES سازی شبیه به مربوط محاسبات دربنابراین،  .کشاند می

 و کنشی برهم پتانسیل واهلش در مانده بجای  حفره تأثیر بایست می

-تقریب حفره این اثر با استفاده از .شود لحاظ انرژی مقادیر ویژه

مغزه ممکن است به -اثرحفره. شود لحاظ می( core-hole)مغزه 

های ظرفیت،  ترونمانند الک های دیگر در نمونه ی الکترون وسیله

ر شود که باعث کمتر شدن اثر استتا های فلزی خصوصاً در نمونه

 در .شود های الکترونی دورتر می حالت مغزه بر روی-حفره
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 صورت نحوی به محاسبات باید مغزه-حفره تقریب بکارگیری

 بسیار یکدیگر با مجاور های مغزه و حفره بینکنش  برهم که گیرد

 یاختهابر از استفاده امر این اعمال برای راه بهترین .باشد ناچیز

 الکترونی ی باریکه یک انتخاب با اینجا در شده ارائه نتایج .است

 میلی 22 همگرایی زاویه نیم ولت، الکترونکیلو 200 انرژی با سریع

 .است آمده بدست رادیان یمیل 5 ی هکنند عجم  زاویه نیم و رادیان
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شکل سمت )و چگالی حالات ( چپشکل سمت )ساختار نواری : 2ل شک

 هیدروژندار نگرافیساختار ( راست

 نتایج و بحث

تقارنی و همچنین چگالی نوارهای انرژی در راستاهای      

محاسبه و در  هیدروژندار نگرافی برای ساختار( DOS) ها حالت

با توجه به منحنی چگالی . شده استنمایش داده ( 2)شکل 

 نارسانا ساختاری هیدروژندار نشود که گرافی ها، مشاهده می حالت

ساختار نواری این ترکیب نیز بر . است eV 11/2با گاف نواری 

گونه که از نمودار  در این ترکیب همان. گذارد این موضوع صحه می

در سطح فرمی ها  مقدار چگالی حالتچگالی حالات کل پیداست، 

 نز ساختار چگالی حالات برای گرافیگونه که ا همان .باشد صفر می

است، این ساختار در زیر تراز فرمی به پید( 2)در شکل هیدروژندار

: غیر صفر، تقسیم شده است ی مجزا با چگالی حالات سه ناحیه

مربوط به  (-6/11 و -eV57/11)ی انرژی  بازه دراول   ناحیه

 (-11 و -eV2/1)ی انرژی  بازهدر دوم   اتم کربن، ناحیه sاوربیتال 

اتم  sاتم کربن و همچنین اوربیتال  pو  sهای  مربوط به اوربیتال

 که (-2/6 و eV 0)ی انرژی  بازه درسوم   و ناحیه هیدروژن

عمدتاً ناشی از  ،ی انرژی به سطح فرمی است ترین بازه نزدیک

 .اتم کربن است p  اوربیتال

-حضور اثر حفره و در غیاباین ترکیب  ELNESطیف  در ادامه

 اتم 17که شامل  2×2×1 ای به ابعاد مغزه و با استفاده از ابریاخته

نشان داده شده ( 3)است محاسبه گردید، که نتایج آن در شکل

 .است
 

 

 

 

 

 

 

با و بدون اعمال  هیدروژندار نیگرافکربن  Kلبه  ELNESطیف :  3شکل 

 اثرحفره مغزه

 همگرایی باعث که شود می انتخاب یا گونه به ابریاخته ابعاد     

 بایست می شده محاسبهELNES  طیف در. شود در طیف نتایج

 رد .کرد لحاظ را شدگی پهن اثرات ،تجربی نتایج با از مقایسه قبل

 شدگی پهن برای eV 3/0 پهنای با تابع گوسی یک حاضر ی مطالعه

 برای eV 2/0 با لورنتس شدگی پهن یک گیری، اندازه ابزار از ناشی

 شدگی پهن یک و K ی لبه مغزه-حفره عمر طول نکرد لحاظ

 عمر طول برای E1/0(E)=Γ لورنتسی خطی انرژی به وابسته

 .شده است لحاظ برانگیخته های حالت

 با توجه به مقدار زیاد گاف انرژی گرافین هیدروژندار،     

eV11/2بنابراین، . ، اثرات استتار در این ساختار ضعیف است

نشان داده شده است، اعمال تقریب ( 3)همانطور که در شکل 

این ساختار تغییرات قابل توجهی را   ELNESمغزه بر طیف -حفره

 .ایجاد کرده استنسبت به طیف متناظر در حالت پایه 
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 نیهای گرافین و گرافساختار K ی محاسباتی لبه ELNESهای  طیف:  2شکل 

 هیدروژندار

 نیساختار گرافمحاسباتی  ELNESطیف ( 2)در شکل      

حاسباتی م متناظر با طیف مغزه-با اعمال تقریب حفره هیدروژندار

گزارش شده، [ 1] توسط دادستانی وهمکارانکه  ساختار گرافین

اضافه کردن هیدروژن به شود که  مشاهده می .مقایسه شده است
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پیکربندی ) هیدروژندار نیصفحات گرافین و ایجاد ساختار گراف

chair)سزایی بر روی طیف ، تأثیر بELNES ی  لبهK  کربن در

با  پیداست،( 2)از شکل گونه که  همان. ی گرافین دارد ابریاخته

ها در طیف  افزودن هیدروژن به صفحات گرافین تعداد پیک

ELNES ی  لبهK بیشینه  6ی گرافین از تعداد  کربن در ابریاخته

ی انرژی برای  ضمن اینکه آستانه. یابد کاهش می بیشینه 3به 

ها  یابد، مکان بیشینه میکربن افزایش  s1برانگیختگی الکترون تراز 

های بالاتر جابجا  نسبت به گرافین به انرژی هیدروژندار ندر گرافی

اولین ساختار در طیف گرافین، متناظر با انتقال به . شده است

این ساختار در . رمی استبالای تراز ف πی  های اشغال نشده حالت

ای و در انرژی بالاتر  صورت شانه به هیدروژندار نطیف گرافی

ختار دارای بیشترین شدت در سا. نسبت به گرافین ظاهر شده است

 σی  متناظر با حالات اشغال نشده eV 7طیف گرافین در انرژی 
این بیشینه در انرژی بالاتر  هیدروژندار ناست که در طیف گرافی

 .تولید شده است باز eV 11در 

های  گالی حالتو چ ELNESبا توجه به تناظر بین طیف      

انجام ( 5)طیف در شکل ای بین این دو  اشغال نشده، مقایسه

، (تقریب دوقطبی)در چارچوب تقریب اول بورن . ایم داده

های مجاز نهایی در دسترس برای الکترون برانگیخته از  حالت

ز فرمی بالای ترا pی  کربن، حالتهای اشغال نشده s1اوربیتال 

انطباق بسیار خوب نتایج با یکدیگر، بیانگر این نکته . باشند می

حالات اشغال نشده بالای تراز فرمی در ساختار  است که چگالی

  .اتم کربن است pهای  عمدتاً ناشی از حالتگرافین هیدروژندار، 

 
اتم  Pبا سهم اربیتال ( شکل سمت چپ) ELNESی طیف  مقایسه:  5شکل 

 (شکل سمت راست)هیدروژندار  نکربن ساختار گرافی

 گیری نتیجه

 ELNESدر این مطالعه خواص ساختاری، الکترونی و طیف      

ی تابعی چگالی  را در چارچوب نظریه ردا گرافین هیدروژن ساختار

مورد بررسی قرار دادیم که نتایج زیر  FP-LAPWو با روش 

 نیساختار نواری گراف و ها بررسی چگالی حالتاز  :حاصل گردید

با گاف انرژی  ارساناییمشاهده شد که این ترکیب ن هیدروژندار

eV11/2 دار کردن کامل  توان گفت هیدروژن در واقع می. باشد می

، سبب ایجاد گاف در دار گرافین هیدروژنصفحات گرافین و تولید 

رسانا با گاف  شود و گذاری از یک نیم ساختار نواری گرافین می

گرافین )با گاف نواری پهن  ارسانابه یک ن( گرافین)نواری صفر 

 .پذیرد صورت می( دروژندارهی

کربن مربوط به این  Kی  لبه ELNESدر ادامه نیز طیف      

از  .محاسبه شد مغزه-حفرهترکیب، در حضور و غیاب اثر 

کربن ساختار گرافین  Kی  لبه ELNESی طیف  مقایسه

مقایسه با نتایج محاسباتی مغزه و -با اعمال اثر حفره هیدروژندار

ضور هیدروژن بر تاثیر ح ،تحت شرایط مشابه برای گرافین پیشین

با در نظر گرفتن اینکه  باشد و محسوس می روی این طیف کاملاً

باشد و با وجود  روش محاسباتی در هر دو ساختار کاملا مشابه می

بینی  تطابق نتایج محاسباتی و تجربی برای ساختار گرافین، پیش

گرافین ی  برای ابریاخته محاسبه شده ELNESشود که طیف  می

، تطابق مناسبی با نتایج تجربی مغزه-حفرهبا اعمال اثر  دار هیدروژن

 Kی  لبه ELNESی طیف  در نهایت از مقایسه. خواهد داشت
ی بالای تراز فرمی مشخص  نشده های اشغال کربن با چگالی حالت

عمدتاً از در این ساختار های بالای تراز فرمی  شد که چگالی حالت

 . اند اتم کربن تشکیل شده pهای  حالت
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 چکیدٌ
ٔحاسباتی  ٚ وذ Espressoافسار با استفادٜ از ٘رْ، بّٙذٔتبّٛرضذٜ در ساختار زیٙه III-Aفسفایذٞای ٌرٜٚ ییٚ ٌرٔا ٔىا٘یىی ،ساختاریٞای ثابتدر ایٗ تحمیك، 

pwscf ی٘ٛ٘ی با استفادٜ از ٘ظریٝطیف فٛ ضذٜ است. بررسی DFPT ٜتمریب ر، ایٗ ٔحاسبات دٔحاسبٝ ضذGGA تدربی ٞای وٝ با دادٜ آٔذٜ است بٝ دست ٚ 

 ٜ است.ضذٔمایسٝ  LDAدر تمریب  ٘تایح دیٍراٖ
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 Abstract 

 
 

In this study, we investigated the structural, mechanical and thermal constants of III-A compounds, crystalline 

in zinc blend structure by pwscf code in quantum espresso package. The phonon spectrum are calculated by 

DFPT theory. These calculations have been obtained by using GGA approximation. Our results have been 

compared with the other experimental and theoretical works in LDA approximation. 
 

 

 

  قدمٍم
 ٚ ٞاٖٛیآ٘ دٚظرفیتی ٌرٜٚ فسفایذ ٔطترن ترویبات 

اِىتریىی ٚ  ٞایساخت دستٍاٜوٝ در  III-V ٌرٜٚ یرسا٘اٞا ٕٝی٘

 -ٌٓاِی -ْایٙذیٛ یسرٞایٚ ِٔا٘ٙذ ترا٘سیستٛرٞا  اپتٛاِىترٚ٘یىی

واربرد دار٘ذ، ٔٛرد  nm 685-636 طَٛ ٔٛج فسفایذ با -آِٛٔیٙیْٛ

 بّٙذ ٔتبّٛر ضذٜایٗ ترویبات در ساختار زیٙه .ا٘ذ ضذٜ ٚالعتٛخٝ 

 فسفر با .[1-4] ا٘ذٓ یرٔستمیغدارای ٌاف ٘ٛاری  InPٚ بٝ استثٙاء 

یىی از عٙاصر حیاتی  ٚ ضٛد یٔآِٛترٚپی در طبیعت یافت  چٙذیٗ

ٚ  است ز٘ذٜ( ٞای طبیعی)ترویب ٔٛخٛداتبرای ز٘ذٌی ارٌا٘یسٓ

از: فسفر سفیذ، لرٔس،  ا٘ذ عبارتٙذیٗ ضىُ فسفر ٚخٛد دار٘ذ وٝ چ

در دیٛدٞای ٘ٛری   GaP،دارد لٛی یوٛٚالا٘سٔاٞیت   BPسیاٜ.

إٞیت خاصی در طراحی   InPٚ ٌیردٔیٔٛرد استفادٜ لرار 

  .[5] دستٍاٜ ا٘تماَ اِىترٖٚ دارد
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 ريش محاسبات

      

-ی چٍاِی ٚ با استفادٜ از پایٝتابع یٔحاسبات بر اساض ٘ظریٝ

ا٘داْ ٌرفتٝ  Espressoافساری ٞای ٔٛج تخت تٛسط بستٝ ٘رْ

ش بٝ رٚ ضذٜ ساختٝٞای در ایٗ ٔحاسبات از ضبٝ پتا٘سیُ. است

استفادٜ ضذٜ است. ا٘رشی  افتٝیٓ یتعٕفٛق ٘رْ ٚ از تمریب ضیب 

ٔحاسبٝ ضذٜ ریذبري بر حسب  IIIAفسفایذٞای ٌرٜٚ لطع برای 

په ا٘داْ  -ٗ بٝ رٚش ٔٙخٛرست یّٛئبر یبٙذی ٔٙطمٝیٓتمس ٚ

بٝ  4×4×4برای ٞر چٟار ٔادٜ برابر  ضذٜ ٙٝیبٟضذٜ است، وٝ ٔمادیر 

رور ضذٜ وٝ با  1در خذَٚ ٘یس ٞای ضبىٝ آٔذٜ است. ثابت دست

 .دارد ی٘تایح تدربی ٚ ٔحاسبات دیٍراٖ سازٌار

 
 دیگران

a[6,]b[7] 

  حاضر [7]تجربی

(˚A)a 
b546/4,a55/4 58/4 54/4 BP 

b 44/5, a51/5 467/5 54/5 AlP 

b51/5,a52/5 454/5 54/5 GaP 

b98/5,a6 869/5 96/5 InP 

 
 P-IIIپارأتر ضبىٝ ٌرٜٚ  ضذٜ ٙٝیبٟٔمادیر  :1خذَٚ 

 خًاص فًوًوی

( طیف پاضٙذٌی ٚ چٍاِی 4( ٚ )3(، )2(، )1ٞای )در ضىُ

با تٛخٝ بٝ ا٘ذ. ذٜرسٓ ض IIIAٔذٞای فٛ٘ٛ٘ی فسفایذٞای ٌرٜٚ 

 ضص ٔذ فٛ٘ٛ٘ی داریٓ )سٝ ٔذ آوٛستیىی ،ٔٛاددٚاتٕی ایٗ  یپایٝ

. ٔذٞای آوٛستیىی ضأُ ٔذٞای طِٛی ٚ عرضی (اپتیىیٚ سٝ ٔذ 

 تریٗ ٔذ اپتیىی باضٙذ. بیٗ بالاتریٗ ٔذ آوٛستیىی ٚ پاییٗتبٍٟٗ ٔی

ٌاف ایٗ  یا٘ذازٜ ای ٚخٛد دارد وٕٝٔٙٛعٝ یٌاف یا ٔٙطمٝ

-ضٛد. ا٘ذازٜبا تٛخٝ بٝ ٕ٘ٛدار چٍاِی حالات ٔحاسبٝ ٔی ا٘سیفرو

-1بر حسب  BP ،AlP ،GaP  ٚInP برایی ایٗ ٌاف 
mc  ٝب

 بٝ دست آٔذٜ است. 87ٚ  69، 5، 155 ترتیب برابر
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 BPیفٛ٘ٛ٘ یٔذٞا یٚ چٍاِ یفٛ٘ٛ٘ یپاضٙذٌ ٕ٘ٛدار :1ضىُ
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 GaP یفٛ٘ٛ٘ یٔذٞا یٚ چٍاِ یفٛ٘ٛ٘ یپاضٙذٌ ٕ٘ٛدار :3ضىُ
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 InP یفٛ٘ٛ٘ یٔذٞا یٚ چٍاِ یفٛ٘ٛ٘ یپاضٙذٌ ٕ٘ٛدار :4ضىُ
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 مکاویکی کشساوی ي خًاص
 

ٚ با  وردٜا ذیپیر ضىُ یوٝ تحت تٙص تغ از ٔٛادبٝ خاصیتی 

وطسا٘ی  خاصیت ٌرد٘ذ یبازٔبٝ ضىُ اصّی خٛدضاٖ تٛلف تٙص 

تٛاٖ با ٞای وطسا٘ی را در راستاٞای ٔختّف ٔیثابت ضٛد.ٌفتٝ ٔی

  رٚابط زیر ٔحاسبٝ ٕ٘ٛد:استفادٜ از 
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با تٛخٝ بٝ رابطٝ فٛق 
dk

d  ضیب ٔذٞای آوٛستیىی ٕ٘ٛدار ساختار

دارای دٚٔذَٚ  بّٙذچٍاِی بّٛر است. فاز زیٙه ρ٘ٛاری فٛ٘ٛ٘ی ٚ 

  .است (44Cو 11C)ٔستمُ
            

44c 12C 11C  

 BP وار حاضر 1/352 35/66 8/132

 [8]یوار تدرب 315 144 164

 [8]ٍراٖیوار د 3/349 4/87 9/248

 AlP وار حاضر 3/137 25/55 23/48

 [9]یوار تدرب 25/132 2/61 5/61

 [8]ٍراٖیوار د 5/134 34/68 2/84

 GaP وار حاضر 9/144 5/57 4/57

 [8]وار تدربی 5/144 62 3/74

 [8]ٍراٖیوار د 8/144 7/65 2/82

 InP وار حاضر 2/143 5/22 6/48

 [8]وار تدربی 1/141 1/56 6/45

 [8]ٍراٖیر دوا 6/141 6/57 3/75

 

 (aPP) بر حسب وطسا٘یضرایب : 2خذَٚ 

 

ٔادٜ ٔماٚٔت بیطتری در  ،تر بسريٞای وطسا٘ی ٞر چٝ ثابت

، BP ،GaP ٔماٚٔت ٔمابُ تغییر ضىُ دارد، با تٛخٝ بٝ خذَٚ فٛق

AlP  ٚInP .از راست بٝ چپ رٚ بٝ واٞص است 

، Bٞای ٔىا٘یىی از خّٕٝ ٔذَٚ حدٕی ثابت 3در خذَٚ 

 ζولایٕٙٗ پارأتر (PpG)، بر حسب P، ٔذَٚ برضی Eً ٔذَٚ یا٘

 ٔذٜ است.آ بٝ دست Aبرضی  ٘إٞساٖ ٌردٚ ٔذَٚ 

آٔذٜ برای  بٝ دستٞای ٔىا٘یىی وٝ ثابت لازْ بٝ رور است

 2رٚش تدربی با تٛخٝ بٝ ضرایب الاستیىی ٔٛخٛد در خذَٚ 

  ٔحاسبٝ ضذٜ است.

 
ζ A E G B  

339/4 92/4 4/524 4/273 6/161 BP  (GGA وار)

 حاضر

 کار تجربی 6/171 8/272 9/534 48/1 463/4

ٍراٖیوار د( - 173 6/394 - 444/4 LDA) 

544/4 17/1 28/86 53/32 6/82 AlP(GGA وار)

 حاضر

 یتجربکار  8/84 89/24 42/68 73/1 593/4

ٍراٖیوار د( - 1/59 6/145 - 631/4 LDA) 

545/4 37/1 63/85 12/32 3/85 GaP(GGAوا) ر

 حاضر

 یتجربکار  1/88 92/26 29/73 79/1 574/4

596/4 - 4/147 9/59 - LDA))ٍراٖیوار د 

369/4 24/1 76/78 94/31 4/49 InP (GGA وار)

 حاضر

 یتجربکار  1/71 96/13 32/39 42/2 674/4

684/4 - 1/114 1/46 - LDA))ٍراٖیوار د 

ٚ ٔذَٚ  ζ رأترپا (PpG) بر حسب، B،E،Pٞای ٔىا٘یىی ثابت :3خذَٚ 

 A برضی َ ٌرد٘إٞساٖ

 

 خًاص گرمایی
تٛاٖ ٔی QHA ٞای فٛ٘ٛ٘ی ٚ وذ ٔحاسباتیبٝ دادٜبا تٛخٝ 

دست آٚرد. ٝ خٛاظ ترٔٛدیٙأیىی ٔا٘ٙذ ظرفیت ٌرٔای ٚیصٜ را ب

 :آیذٔیدست ی زیر بٝ ظرفیت ٌرٔایی در حدٓ ثابت از رابطٝ

       

=  
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 g(ω)، ا٘رشی در حدٓ ثابت uدٔای ٔطّك،  T ٝ فٛقدر رابط

 طٛر وٝاست. با تٛخٝ بٝ ضىُ زیر ٕٞاٖ  چٍاِی حالات فٛ٘ٛ٘ی

 لابُرٚد در دٔای پاییٗ ظرفیت ٌرٔایی بٝ طٛر ا٘تظار ٔی

T ایٗ افت بٝ صٛرت .وٙذافت ٔی یا ٔلاحظٝ 
است ٚ در دٔای  3

 ضٛد.٘سدیه ٔی 3Rپتی بٝ  -بالا طبك لاٖ٘ٛ دِٖٚٛ

 IIIAفسفایذٞای ٌرٜٚ  ٌرٔایی یتٕ٘ٛدار ظرف :5ضىُ

  یریگ جٍیوت

   

 بیٚ تمرتابعی چٍاِی  یدر ایٗ تحمیك با استفادٜ از ٘ظریٝ

بتذا بٝ ساوٗ خٛاظ بٝ بررسی ٔحاسبات ا GGA افتٝیٓ یتعٕضیب 

با  .ٝ ضذترویبات فسفایذ پرداخت ٚ ٔىا٘یىیاِىترٚ٘ی، وطسا٘ی 

 تعذاد،  IIIAی فسفایذٞای ٌرٜٚ تٛخٝ بٝ ٔٙحٙی پاضٙذٌی فٛ٘ٛ٘

ایٗ  ٞای ٔٛخٛد در ِٔٛىَٛٔذٞای اوٛستیىی ٚ اپتیىی با تعذاد اتٓ

ٞای وطسا٘ی ثابت یٔحاسبٕٝٞچٙیٗ با  .خٛا٘ی داردترویبات ٞٓ

رٚ بٝ واٞص  چپراست بٝ از  BP  ،GaP ،AlP  ٚInPٔماٚٔت

ٔمذار  ،در بررسی خٛاظ ترٔٛدیٙأیىی در حدٓ ثابت است.

 رٚ بٝ واٞص است: راست بٝ چپزیر از ت ٌرٔایی بٝ ترتیب ظرفی
BP, GaP, AlP, InP 
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  d-ابررساناي موج -سانش دمايي در نانو سيم كوانتومير
  مهراب زاد، نرگس2امامي پور، حميدرضا ؛  1

  وم پايه،بخش فيزيك، دانشگاه ايلامدانشكده عل1
  تهران مركزدانشگاه آزاد، گروه فيزيك، دانشكده علوم پايه، 2

  :چكيده
نتايج . شده است عواق )فلز نرمال يک بعدی(ويک سيم کوانتومی فلزیd-ی کنيم که بين يک ابررسانای موجدر اين مقاله رسانش دمايی را در اتصالی مطالعه م

رسانش در ولتاژ صفر ظاهر می اطر تشکيل حالت های مقيد آندريف در فصل مشترک، پيک های ه خنشان می دهندکه بر خلاف اتصالات دو بعدی که در آنها ب
ناپديد شدن پيک های رسانش به کاهش فلز نرمال از دو بعد . اين پيک های رسانش ناپديد می شوند d-ل سيم کوانتومی به ابررسانای موجشوند، در مورد اتصا

  عث ناپديد شدن پيک های رسانش می گردداه باثرات کوانتومی ظاهر شد) سيم کوانتومی( به يک بعد مربوط می شود به گونه ای که در مورد يک بعدی
  

Thermal conductivity in a quantum- wire/ d-wave superconductor junction. 
1Emamippourhamidreza ;2Mehrabzadnarges 

1Department of physics, Ilam University 
2Department of physics, Tehran Markaz University 

Abstract: 
In this paper, we study thermal conductivity in a junction which is placed between a quantum_ wire and a d-wave 
superconductor. The results show thatdespite the two dimensional junctions in which we have zero-bias 
conductance peaks due to Andreev bound states, in the case of quantum- wire/ d-wave superconductors, the peaks 
are disappeared completely. This is because; in the case of quantum-wire the quantum effects appear. So 
conductance peaks at zero voltage disappear. 

  :مقدمه
امروزه طيف سنجي تونلي به صورت ابزاري قوي جهت آشكار 

شناخته مي  s_سازي حالت هاي الكتروني در ابررساناي

براي اولين بار  1982، تينكهام وكلاپويج در سال بلوندر.شود
نظريه مربوط به طيف سنجي تونلي را با در نظر گرفتن بازتاب 

ارائه ) s_موج( عاديابررساناي  _آندريف در اتصالات فلز نرمال
پديده آندريف . ]1[معروف شده است BTKكردند كه به نظريه 

ا وفلز به پديده اي است كه در فصل مشترك بين يك ابررسان
وجود مي آيد و باعث مي شود الكتروني با اسپين بالا كه به 
سمت فصل مشترك حركت مي كند به صورت حفره اي با 

اسپين پايين به داخل فلز نرمال برگردد و باعث مي شود كه يك 
بسياري از  BTKنظريه . ]2[جفت كوپر در ابررسانا ظاهر گردد

را به خوبي توجيه مي ي رسانش در اتصالات عادي نتايج تجرب
 1986پس از كشف ابررساناهاي دماي بالا در سال . ]3و4[كرد

. تقارن اين ابررساناها به وجود آمدمهمترين سؤالات درباره نوع 
  نظريه  1995براي پاسخ به اين سؤالات تاناكا و كاشيوايا در سال 

  
طيف سنجي تونلي براي ابررساناهاي غير عادي را ارائه 

را به يك  BTKآنها نظريه اوليه ارائه شده توسط . ]5[كردند
نتيجه به . تعميم دادند d -ابررساناي غير عادي با تقارن موج

دست آمده توسط آنهاوجود يك پيك رسانش در ولتاژ صفر را 

نشانه اي قوي  حضور پيك هاي رسانش به عنوان. ن مي دادنشا
براي ابررساناهاي دماي بالا شناخته مي  d -از وجود تقارن موج

همگي براي اتصالات دو و سه بعدي  به  موارد اشاره شده. شود
هرگاه فلز نرمال دو بعدي را با يك فلز يك . انجام رسيده اند

جايگزين كنيم به دليل كاهش ابعاد فلز، )سيم كوانتومي( بعدي
ر سيم به عنوان مثال د. خواص فيزيكي جديدي به وجود مي آيد
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كوانتومي به دليل اثرات كوانتومي پيك هاي رسانش از بين مي 
  .]6[روند

در اين مقاله رسانش تونلي بر حسب ولتاژ اعمال شده به اتصال 
در دماهاي مخالف صفر را  d _ابررساناي موج/ سيم كوانتومي

لازم است اشاره كنيم كه وابستگي به . مورد مطالعه قرار مي دهيم
  .اتصال تاكنون مطالعه نشده است دما در اين نوع

  : مدل مورد مطالعه
و  d-الي است كه بين يك ابررساناي موجمدل مورد نظر اتص

بوده   Wسيم پهناي . يك سيم كوانتومي فلزي قرار گرفته است
.  قرار گرفته است d-يك ابررسانا با تقارن موج abو در صفحه 

را اعمال مي كنيم و بنابر اين  BTKبراي مطالعه رسانش نظريه 
شبه ذرات در ناحيه سيم كوانتومي و نيازمند دانستن توابع موج 

ي شبه ذرات لفه اتوابع موج دو مو. ررسانا مي باشيمدر ناحيه اب
دژن صدق مي كنند كه به شكل زير  - در معادلات بوگليوبوف

  :مي باشد

 )1            (
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كه در اينجا  
2

0 2 f

p
H V r E

m
  


هاميلتوني تك ذره 

همچنين فرض مي . انرژي در سطح فرمي مي باشد fEبوده و 
فرمي در هر دو ناحيه يكسان مي باشند كنيم جرم مؤثر و انرژي 

و يك مدل تابع پله اي را براي پتانسيل جفتي ابررسانا

 ,k r
 

به اين ترتيب در ناحيه سيم . در نظر مي گيريم
كوانتومي پتانسيل جفتي صفر بوده و در ناحيه ابررسانا برابر 

   ,k r k  
  

kاز آنجائيكه . مي باشد 


براي جفت هاي 
ازه آنرا مي در نزديكي سطح فرمي تعريف مي شود لذا اندكوپر 

توان با بردار موج فرمي يكسان در نظر گرفت  fk k


با 

فرضيات در نظر گرفته شده در بالا، اكنون آماده ايم كه 

منجر به روابط زير ) 1(حل معادلات . را حل كنيم) 1(معادلات
  :براي سيم كوانتومي مي گردد

)2          (     ,N x y f x g y   
  :به صورت زير مي باشند   f(x) ,  g(y)كه

)3         ( 
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به ترتيب ضريب آندريف و ضريب نرمال مي  bو aدر اينجا 

21نيز به صورت xkباشند، ( )x f
f

k k
wk


  تعريف مي

تمام مدهاي شود كه در آن خود را به حالت پايه محدود و از 
تابع موج در ابررسانا به صورت زير مي . بالاتر صرفنظر كرده ايم

  :باشد
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 بوده و, ,v uوβ  نيز به صورت

  :زير تعريف مي شوند
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22Eكه در اينجا      .كه  پتانسيل جفتي 
ونه احساس مي كنند برانگيختگي هاي الكترون گونه و حفره گ

كه به صورت  وعبارتند از   cos 2 2T    

پتانسيل فصل مشترك نيز به صورت . تعريف مي شوند

   0V x V x  0مي باشد كهV  شدت پتانسيل در اتصال را
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تعريف مي شود  N/Nبه  N/Sرسانش اتصال . نشان مي دهد

  :]7[به صورت زير مي باشد

  )6  ( 
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2كه در اينجا  2
1NSg a b    بوده وNNg  نيز به
  :صورت زير تعريف مي شود
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بدون بعدي هستند كه به پارامترهاي xوz ،fدر اين روابط 
  :صورت زير تعريف مي شوند

)8     (0
2

2
; ;f f x x

mwV w w
z k k 

  
  


  

ضرايب  واعمال شرايط مرزي) 4(، )3(،)2(با تركيب معادلات 

aوb  رسانش ) 6(مي آيند كه با جايگزيني در رابطهنيز به دست

  .دمايي به دست مي آيد

  :نتايج عددي
رسانش بهنجار شده بر حسب ولتاژ اعمال شده ) 3(و) 2(شكل 

بر اتصال را در دماي 
0

0.05Bk T



و 

0

0.3Bk T



به ازاي  

z 0و1و10(هاي مختلف =z  (نشان مي دهد.  

  
در دماي حسب ولتاژ اعمال شده  بررسانش  منحني :2شكل

0

0.05Bk T



.  

  

در دماي لتاژ اعمال شدهبر حسب ومنحني رسانش : 3شكل
0

0.3Bk T



.  

براي b(3(و 2)b(و شكل هاي  β=0براي  3)a(و 2)a(شكل  

4

 همانگونه كه  در شكل . رسم شده است)a(2  نشان مي

براي ) z=0(دهد هنگاميكه پتانسيل سد اتصال صفر مي شود
دارد در حاليكه با افزايش ولتاژ صفر يك مقدار بيشينه وجود 

با افزايش . عمال شده رسانش به سمت يك كاهش مي يابدولتاژ ا
رسانش خصوصا در ناحيه زير گاف كم  پتانسيل سد اتصال مقدار

مقدار رسانش در ولتاژ  z=10مي شود به گونه اي كه به إزاي 
،مقدار رسانش با z=0اما بر خلاف . صفر تقريبا صفر مي شود
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شكل .افزايش مي يابد z=10افزايش ولتاژ اعمال شده در مورد 

)a(3 رسانش را به إزاي
0

0.3Bk T



در . نشان مي دهد 

مشاهده ميكنيم كه ارتفاع  z=0به إزاي  a(2(مقايسه با شكل 
از طرف ديگر مقدار . قله ايجاد شده با افزايش دما كاهشمييابد

افزايش مي  z=10رسانش در ولتاژ صفر با افزايش دما، به إزاي 

 z=10به إزاي  a(3(و  2)a(يابد كه اين نكته از مقايسه شكل 
كه به طور كلي مي توان چنين نتيجه گرفت . به دست مي آيد

چه مقداري باشد با افزايش دما  zصرف نظر از اين كه مقدار 
دليل به وجود آمدن اين .مقدار رسانش به سمت يك ميل مي كند

نكته، به اين مسئله بر مي گردد كه با افزايش دما پارامتر نظم 
ابررسانايي بر حسب دما  T به سمت صفر ميل مي كند و،

در اين .انايي به حالت نرمال ميل مي كندبنابراين حالت ابررس

NSصورت رسانش بهنجار شده كه به صورت 

NN

G

G
تعريف مي  

  .شود به سمت يك ميل مي كند
منحني هاي رسانش را به إزاي  b(3(و 2)b(شكل هاي 

4

  مهمترين نكته اي كه از شكل . نشان مي دهند)b(2 

فهميده مي شود اين است كه به ازاي تمامي مقادير سد پتانسيل 
zاين . ، مقدار رسانش در ولتاژ صفر به سمت صفر ميل مي كند

نكته بر خلاف موردي است كه در فلز نرمال دو بعدي مي باشد 
فلز  و هنگامي به وجود مي آيد كه در اتصال دو بعدي

دو بعدي به يك  ، فلز نرمال)d )N/S - ابررساناي موج/نرمال
همانگونه كه . تبديل مي شود) فلز يك بعدي( سيم كوانتومي

-باتقارن موج N/Sنشان مي دهد در مورد دو بعدي  ] 5[مراجع
d هاي رسانش به وجود مي آيند كه  در ولتاژ صفر، پيك
از مشخصه  ZBCPsوجود  .معروف مي باشند1ZBCPsبه

                                                            
1-Zero Bias Codu ctance Peaks 

عادي  هاي مهم اتصالات دو بعدي و سه بعدي ابررساناهاي غير
وجود تقارن از آن ها به عنوان نشانه هاي قوي براي  مي باشند و 

اما همانگونه كه . در ابررساناهاي دماي بالا ياد مي شود d-موج
ها براي ZBCPملاحظه مي گردد  b(3(و 2)b(از شكل هاي 

كاملا حذف شده اند  d-بررساناي موجل سيم كوانتومي به ااتصا
كه دليل آن بروز اثرات كوانتومي در سيم كوانتومي مي باشد در 
حاليكه اين اثرات هنگاميكه فلز نرمال دو بعدي يا سه بعدي 

در واقع اثرات كوانتومي ظاهر شده، . باشند بسيار ناچيز مي باشد
/ صال سيم كوانتوميباعث مي شوند ضريب آندريف در ات

به سمت صفر ميل كند بدون آن كه به مقدار d- ررساناي موجاب
صفر شدن ضريب آندريف، صفر شدن . سد پتانسيل وابسته باشد

  .رسانش در باياس صفر را به همراه دارد
بطور خلاصه، در اين مقاله به مطالعه رسانش تونلي وابسته به دما 

پرداختيم ونتايج را  d-ابررساناي موج/ در اتصال سيم كوانتومي
نتايج به دست آمده نشان مي . با موارد دو بعدي مقايسه كرديم

دهند كه در مورد سيم كوانتومي به دليل كاهش ابعاد فلز،اثرات 
كوانتومي ظاهر شده باعث ناپديد شدن پيك هاي رسانش باياس 

  . صفر مي گردند

  :مرجع ها
[1]G. Blonder, M. Tinkham and T. Klapwijk, phys. Rev. B 25, 4515 

(1982). 
[2]A. Andreev,Sov, phys. JETP 19, 1228 (1964). 
[3] W. Park, etal.phys. Rev. Lett. 100, 177001 (2008). 
[4] S. Mukhopadhyay, etal.Phys. Rev. B 75, 014504 (2007). 
[5] Y. Tanaka and S. Kashiwaya, phys.Rev.let. 74, 3451 (1995). 
[6] W. Herrera, J. Giraldo, phys. Rev. B 71, 094515 (2005). 
[7] H. Emamipour and M. Abolhasani, Supercond. Sci. Technol. 23, 
105001 (2010). 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۹۸



 زاگ نیمه رسانا-های زیگ بررسی گاف نواری در نانولوله
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 هچکید
 کند پیشگوئی می نظریۀ تابعی چگالی .ایم هختپردا (n،0زاگ )-ی زیگهای کربنی نیمه رسانا ی نانولولهساختار و گاف نوار انرژ به بررسی بکار بردن نظریۀ تابعی چگالیبا 

دسته طبقه بندی  )گافهای بزرگتر( به دو 2باشد )گافهای نواری کوچکتر( یا  1مساوی  3بر  n( بر اساس اینکه باقیماندۀ n،0زاگ )-های تک دیواره زیگ نانولوله که

( در Eg% کشش، گاف نواری )1دوم، به ازاء هر  و کند. برای دستۀ اول شوند. اثر کشش طولی بر روی گاف نواری نیز وجود این دو دسته را تایید می می

 . علامت منفی یرای دستۀ دوم است وکه علامت مثبت برای دستۀ اول  کند تغییر می  meV110حدود

Investigate the band gap in semiconducting Zig-Zag nanotubes 
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Abstract 
By using the density functional theory (DFT) we present a comprehensive study of the geometry and energy band 

gap in zig-zag semiconducting (n,0)carbon nanotubes. DFT predict that the single wall (n,0) carbon nanotubes fall 

into two distinct classes depending n mod 3 equal to 1 (smaller band gaps) or 2 (larger gaps). The effect of 

longitudinal strain on the band gap further confirms the existence of two. for the both group, for each %1strain, the 

band gap(Eg)changes about ±110meV that + for first group and – for second group. 

 مقدمه

های گرافیت با   های تو خالی از ورقه های کربنی استوانه نانولوله 

باشند که در سالهای اخیر مورد توجه  طبعیت شبه تک بعدی می

های کربنی  . ساختار نانولوله[1]دانشمندان علوم مختلف بوده است

21بوسیلۀ یک بردار کایرال  amanC


شود که  توصیف می

 شود بطوریکه  داده مینشان  (n,m) بوسیله یک جفت اندیس

 m و n حیح اعداد ص[m n] 2 وa


،1a


بردارهای واحد گرافیت  

های کربنی بر اساس نحوۀ پیچش  (. نانولوله1باشند)شکل می

( در سه کایرالیتیشان های گرافیت ) به عبارت دیگر بر اساس ورقه

طبقه  (n>m) و کایرال (=0m)زاگ  - ، زیگ (n=m) نوع دسته صندلی

ها بر اساس اینکه از چند ورقۀ  شوند. البته این نانولوله بندی می

های کربنی تک  شده باشند به دو دستۀ نانولوله تشکیل  گرافیت

. [2]شوند های کربنی چند دیواره تقسیم بندی می دیواره و نانولوله

که یک نانولولۀ کربنی  هشد پیش بینی به کمک مدل بستگی قوی

اصیت فلزی از خود خ    n-m=3r(rتک دیواره به شرطی که 

نیمه رسانا با گاف متوسط دهدو در بقیۀ موارد یک  نشان می

ر یک د   به علاوه پیشگویی شده که گاف انرژی  .باشد می

نانولولۀ تک دیواره نیمه رسانا با گاف متوسط با قطرش رابطۀ 

عکس دارد و بطوریکنواخت با افزایش قطر نانولوله کاهش 

[ نشان دادند که یک بسط 4یوریکاوا و همکارانش ] .[3]یابد می

یک  ،Kر برای رابطۀ پراکندگی انرژی اطراف نقطۀ مرتبۀ سوم تیلو

باشند  ها می به کایرالیتی لولهدهد که وابسته  می   معادله برای 

[ 5بعدها یک عبارت تحلیلی و کلی تر توسط ریچ و همکارانش ])
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به کار برده شد  (δ) رامتر تجربیاارائه شد.( در مقالات بعدی یک پ

بلکه  πکه نه تنها باعث همپوشانی اوربیتالهای  ءتا اثرات انحنا

شود را نیز به حساب  می π ،𝜎های  باعث اختلاط میان اوربیتال

 [. 6آورد]

 
 [.1مشخص شده است] ⃗ یک تک ورقۀ گرافیت بردار :  1شکل

نوار  گاف(n،0)زاگ - برای یک نانولولۀ کربنی تک دیواره زیگ

 باشد انرژی به صورت زیر می

(1  )                             
  

 
   

 

 
             

  

√ 

 

  
 

اندیس  nک پارامتر، ی eV35/2 ₌δگاف نوار انرژی،    بطوریکه 

باشد.  می 3بر nه باقیماندn mod 3 کایرال و منظور از 

های مدل بستگی قوی و طیف سنجی رامان نشان دادند  پیشگویی

   n-m=3r+1(r𝜖 هدیواره بسته به اینکای کربنی تک ه که نانولوله

[. کارهای 7شوند] ه دو دسته تقسیم میب   n-m=3r+2(r𝜖 یا

های بستگی قوی  تجربی بعدی یک انحراف مشخصی از پیشگویی

[. دی 8را گزارش داد ] A 3/5های با قطر کمتر از   برای لوله

ای تقویت شدۀ  یاچکوف و هرمان با بکار بردن روش موج استوانه

های کربنی  نشان دادند که گاف نواری در نانولوله (LACW)خطی 

اینکه بسته به  تک دیواره zrrmn  یا 13

 zrrmn   کند اما نتایج متناقضی برای وسان مین 23

 که ای به طوریکه دسته و دسته بدست آمداین د 

 zrrmn   ای نواری بزرگتری از دستهدارای گاف  13

 

است که zrrmn  خیرا یک مطالعۀ تجربی با ا [.9] 23

بکار بردن تفرق الکترون با تکنیک پراکندگی رایلی خواص 

های کربنی را اندازه گیری کرده و آنها  الکترونیکی و اپتیکی نانولوله

 2باشد یا  1مساوی  3بر  m وn  بر اساس اینکه باقیمانده تفاضل

[. این مطالعه بر خلاف کارهای 10اند] به دو دسته طبقه بندی کرده

ها  تجربی قبلی که با تکیه بر کارهای تئوری برای تفسیر داده

ها بر اساس مقدار  باشد اولین گواه تجربی برای تمایز رفتار طبقه می

 باشد. می 3بر  nباقیمانده 

 تئوری

استفاده از نظریۀ تابعی  معادله شرودینگریکی از روشهای حل   

چگالی است. در این روش انرژی کل سیستم به صورت تابعی از 

شود و سپس با کمینه کردن آن،  چگالی بار الکترون نوشته می

هایی که حالت پایه  آید. در دستگاه چگالی حالت پایه بدست می

توان  ناتبهگن دارند، مقدار انتظاری هر عملگر در حالت پایه را می

توان  ورت تابعی یکتا از چگالی نمایش داد. بدین ترتیب میبه ص

اگر چه فرمول . کلیه خواص حالت پایه دستگاه را ارزیابی کرد

بندی نظریه تابعی چگالی دقیق است اما بخاطر نامشخص بودن 

سهم انرژی تبادلی ـ همبستگی به صورت تابعی از چگالی در آن، 

ترین آنها تقریب  ته شدهشویم که شناخ هایی متوسل می به تقریب

چگالی موضعی است. روشهای متعددی برای کاهش تعداد ذرات 

کنش وجود دارد که یکی از آنها تقریب بورن ـ  در حال بر هم

ها صرف نظر  باشد که در آن از انرژی جنبشی هسته اپنهایمر می

بلافاصله پس از اینکه شرودینگر معادلۀ  2917شود. در سال  می

ه کرد، توماس و فرمی یک مدل را برای تقریب زدن موجش را ارائ

ها در هر اتم ارائه کردند. این مدل برای یک گاز  توزیع الکترون

الکترونی آزاد همگن در فضای فاز پیشنهاد شد. آنها نشان دادند که 

توان به صورت تابعی  ای را می انرژی جنبشی یک سیستم بس ذره

 از چگالی الکترونها بیان کرد

        ]    ∫ 
 

       (2                                  )  
ابتی ث   ها و   گالی الکترونچ  ⃗ )nانرژی جنبشی،     جایئکه، 

باشد. در مدل توماس ـ فرمی  است که وابسته به انرژی فرمی می

شود. در سال  های کولنی از معادلات کلاسیکی آورده می کنش اندر
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ویزسکار تصحیح تابع انرژی جنبشی را به صورت زیر  1353

 [.1]پیشنهاد کرد

T[n(r)]=  ∫  
 

        
 

 

  

 
∫

| (    )|
 

    
             

استفاده  VASPهای خود از نرم افزار  در اینجا ما برای بررسی  

یک نرم افزار پیچیده است که براساس  VASPایم. نرم افزار  کرده

 [. 11کند] کار مینظریۀ تابعی چگالی 

 بحث نتایج

دهد. این  ( گاف نواری بر حسب قطر نانولوله را نشان می2شکل)  

شکل یک انحراف را از کاهش یکنواخت گاف نواری با افزایش 

قطر که توسط مدل بستگی قوی پیشگویی شده بود را نشان 

اثرات  (،  n) زاگ با قطر کوچک - های زیگ دهد. در نانولوله می

شود  گویی مدل بستگی قوی میانحناء موجب این انحراف از پیش

با بکار بردن نظریۀ تابعی . شود این انحراف دیده نمی (n>10) اما از

- های کربنی تک دیواره زیگ شویم که نانولوله چگالی متوجه می

)دستۀ اول( یا  1مساوی  3بر  nبسته به اینکه باقیماندۀ  (,0n)زاگ  

شود که گاف  )دستۀ دوم( باشد به دو دسته تقسیم می 2مساوی 

 باشد. نوار انرژی دستۀ اول کمتر از دستۀ دوم می

 

      زاگ بر حسب قطر.    - های کربنی زیگ گاف نوار انرژی نانولوله:  2شکل

البته این دو دسته در حقیقت نیمه رساناهایی با گاف متوسط 

بخش پذیر باشد با نیمه رساناهایی با  3بر  nباشند زیرا اگر  می

، گاف نواری 2گاف بسیار کوچک مواجه هستیم. با توجه به شکل 

بر حسب قطر نانولوله نوسان میکند و دامنۀ این نوسان با افزایش 

اف نواری گ   13بطوریکه از  تدریج کاهش می یابده قطر ب

یابد و متناسب با عکس  بطوریکنواخت با افزایش قطر کاهش می

)قطر 
 

 
شود یعنی همان چیزی که مدل بستگی قوی پیشگویی  می (

تک  نانولولۀ( ساختار نوار انرژی را برای سه 3شکل) کرده است.

کند که گاف  دهد. این شکل تایید می زاگ نشان می-دیوارۀ زیگ

کند. هر نوار انرژی اطرف سطح فرمی در شکل  نواری نوسان می

 ( دوگانه تبهگن است.3)

 

، (14،0(،)13،0)های کربنی تک دیواره  ساختار نوار انرژی نانولوله:  3شکل

(16،0.) 

برای سه نانولولۀ تک  Γ(، چگالی بار را درنقطۀ 4در شکل )  

( و 0،13ایم. مطابق با این شکل، نوار ظرفیت در ) دیواره نشان داده

( بیشتر دیده 0،16( یک خاصیت پیوستگی دارند که در )0،16)

 3بر nای که باقیماندۀ  )دسته دسته شود و نوار رسانش در این می

 دهد باشد( یک خاصیت غیر پیوستگی را نشان می می 1مساوی 

اند اما در  ها جایگزیده شده بطوریکه الکترون ها در اطراف اتم 

 باشد( این امر می 2مساوی  3ر ب nای که باقیمانده  دستۀ دوم )دسته

این امر خود تائیدی بر درست بودن دسته بندی  است.برعکس  

به دو دسته است که در ابتدا ذکر  (n،0)زاگ  -های زیگ نانولوله

به  A 23/4که در امتداد محور نانولوله از ثابت شب با تغییرشد. 

A 22/4 یافت نوار انرژی را گاف اثر کشش طولی بر رویتوان  می .

زاگ رفتارهای بر  -های کربنی تک دیواره زیگ ستۀ نانولولهد در دو

عکسی دیده شده است بطوریکه گاف نواری در دستۀ اول با 

دوم، گاف نواری   یابد و در دستۀ افزایش طول نانولوله، افزایش می
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یابد که این امر نیز خود تائیدی  با افزایش طول نانولوله، کاهش می

 .بندی است هبر درستی این طبق

 (.16،0(، )14،0(، )13،0برای ) Гچگالی بار در نقطۀ :  4شکل

ها  % کشش طولی گاف نواری نانولوله1به ازاء هر  .(5شکل)  

meV110  علامت دستۀ اول و برای+  علامتکند که  غییر میت- 

. این نتایج نظریۀ تابعی چگالی در توافق می باشد برای دستۀ دوم،

های مدل بستگی قوی است که طبق آن  با پیشگویی

             𝜎   جائیکهσ، تغییر کسری در امتداد   

یک پارامتر تجربی است.  δ نسبت پواسون و  δمحور کشش، 

σو eV5 = δ      ،  بطوریکه برای  %( 1کشش )      

            داریم: 

 
 

 

 نتیجه گیری

 نظریۀ تابعی چگالی برای محاسبۀ گاف نوار انرژِیبا بکار بردن   

 زاگ-های کربنی تک دیواره زیگ به قطر لوله در نانولوله نسبت

(0،n)  بر اساس اینکه باقیماندۀ می توانn  گاف  1مساوی  3بر(

آنها را  به دو دسته طبقه بندی  )گاف بزرگتر( باشد 2کوچکتر( یا 

گاف نواری بر حسب قطر  این نظریۀ پیشگوئی می کند که  .کرد

کند که دامنۀ این نوسانات با افزایش قطر رو به  میرایی  نوسان می

 (0،45)تقال از نیمه رسانایی به فلز در حوالی اناز طرفی گراید.  می

دهد که یک حد بالایی را برای قطر  این به ما اجازه می .دهد رخ می

قرار دهیم که بالاتر از آن دیگر   A 40 های تک دیوارۀ تا نانولوله

 زاگ مشاهده نشود.-نانولولۀ کربنی تک دیوارۀ زیگ
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   MnSe/ZnSe) 001محاسبه ثابت هاي اپتيكي براي زير لايه (

    2آرش، بوچاني ؛ 1، سارا فخرايي تدين
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 چكيده

  
 محاسبات بدست آورده ايم. wien2kرشد داده شده را با استفاده از كد محاسباتي  ZnSe(001)كه روي زيرلايه  MnSeدر اين مقاله خواص اپتيكي تركيب 

  .است گرفته انجام[1] (GGA)افتهي ميتعم بيش بيتقر با يچگال يتابع هينظر چارچوب در كامل ليپتانس با يخط بهساخته تخت امواج روش از بااستفاده
  

Calculation of optical coefficients for interface MnSe/ZnSe(001) 
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Abstract  

 
In this article we obtained optical properties of MnSe that grown on ZnSe(001) with use of computational cod 
Wien2k.calculations done by using of  FP-LAPW in Density Functional Theory  with Generalized Gradiant 
Approximation [1].  
  
PACS No.          

  قدمه م
را روي زير  Wein2k [2] MnSe با استفاده از كدكامپيوتري  

(كمينه  minipositionرشد مي دهيم و سپس  ZnSeلايه ي 
آن بررسي مي  براي بعد خواص موردنظر را موقعيت) مي كنيم و

(نقاط همگرايي انرژي در منطقه بريلوئن) را kpointكنيم.تعداد 
 7انتخاب كرده ايم وتعداد توابع پايه در ناحيه بين جايگاهي   100

,RKmax است. در حاليكهGmax  و انرژي قطع به ترتيب مقدار
    است. -Redberg5/6و  12

 MnSe/ZnSe(001):تصوير سه بعدي زيرلايه 1شكل

لازم به ذكر است كه محاسبه خواص اپتيكي براساس رابطه 
 ياضير جهينت كي رابطه، نياكرونيگ انجام شده است.-كرامرز
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 گريكدي به را كيالكتر يد تابع يموهوم و يقيحق قسمت كه است
 را مختلط كيالكتر يد تابع ما كه يزمان واقع، در.كند يم مرتبط
 خودكار طور به آن يموهوم و يقيحق يها م،بخشيريگ يم اندازه

 طور به و ييتنها به آنها از كي هر محاسبه يول شوند يم محاسبه
  .است ريپذ امكان گيكرون -كرامرز رابطه از استفاده با مجزا

  محاسبه ثابت هاي اپتيكي
  الف)تابع دي الكتريك  
ــك (    ــابع دي الكتري ــبه ت ــا محاس ــواد ب ــي اپتيكــي م ، �)ωويژگ

كــه مــي دانــيم تــابع دي الكتريــك  بررســي مــي شــود. همــانطور
بــراي توصــيف پاســخ مــاده بــه ميــدان الكترومغناطيســي بــه كــار 
برده مـي شـود. در دهـه اخيـر، طيـف سـنجي اپتيكـي بـه عنـوان          
مهم ترين وسـيله تجربـي بـراي تعيـين سـاختار نـواري گسـترش        

 يافته است.

در  MnSeقســـمت حقيقـــي و موهـــومي تـــابع دي الكتريـــك 
 .ان داده شده است) الف و ب نش2شكل (

در راســتاي قطــبش مــوازي و عمــود در حالــت حقيقــي تــا       
حــدودي همســانگرد اســت.ثابت دي الكتريــك در هــر دو راســتا  

ــرژي در  2ي قطــبش مــوازي و عمــود حقيقــي داراي   6ريشــه ان
الكتــرون ولــت اســت.يعني در هــر دو راســتا جــذب كامــل   17و 

  است. ev5/0صورت گرفته است و بيشترين جذب در 
، يـك شـيب در   ev4الف) يـك پيـك در مكـان تقريبـي     2كل (ش

ــتره ي    ــاهش در گس ــال ك ــا  4ح ــس از آن (  ev7ت ــه پ  ε)ك
ــه در    ــك كمين ــود، ي ــي ش ــي م ــه  ev9منف ــود دارد و در ادام وج

افزايش آهسته به طرف صفر در انـرژي هـاي بـالتر كـه بـراي هـر       
  دو قطبش موازي و عمود تقريباً يكسان است.

ــت دي   ــدار ثاب ــبش   مق ــراي قط ــت ب ــريب شكس ــك و ض الكتري
اســت و بــراي قطــبش عمــود  95/3و  63/15مــوازي بــه ترتيــب 

  است. 301/4و  5/18به ترتيب 
ــه محــور   2شــكل ( ــد ك ــي ده ــومي را نشــان م ب) قســمت موه

ــل      ــذب كام ــه اي ج ــيچ نقط ــت و در ه ــده اس ــع نش ــرژي قط ان
 ev5/0نــدارد. بيشــترين جــذب در راســتاي قطــبش مــوازي      

  است. ev7قطبش عمود حدود  است و در راستاي

ــاي      ــك ه ــت و پي ــان نيس ــود يكس ــوازي و عم ــبش م ــراي قط ب
نامگـذاري شـده انـد كـه بـا توجـه        bو  aاصلي براي هر كدام بـا  

بــه چگــالي حالــت هــايي كــه قــبلا محاســبه كــرده ايــم ناشــي از 
ــال  ــم  dاوربيت ــال Mnو  Znات اســت كــه  Seاتــم  s,p، و اوربيت

ــوازي   ــبش مـ ــراي قطـ ــراي   b ev5و  ev7در  aبـ ــت و بـ اسـ
  است. ev7و  a ev5/0قطبش عمود 

  

 

 
ــكل(  ــتاي     2ش ــك در دو راس ــابع دي الكتري ــي ت ــش حقيق ــودار بخ الف):نم

 قطيش موازي و عمود
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ــكل ( ــتاي     2ش ــك در دو راس ــابع دي الكتري ــومي ت ــش موه ــودار بخ ب):نم

  قطيش موازي و عمود
  

 EELSب) طيف اتلاف انرژي الكترون 

همانطور كه مي دانيم طيف سنجي اتلاف انرژي الكترون روش 
توانمندي در تجزيه و تحليل حالتهاي اشغال شده بالاي تراز فرمي 
با تفكيك نانومتر است. در ادامه به منظرو بررسي بيشتر خواص 
اپتيكي اين طيف اتلاف را به يكي از مهمترين كميت ها به منظور 

روسكوپي جامدات مي باشد، بررسي خواص ماكروسكوپي و ميك
در  Eمحاسبه مي شود. اين تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژي 

واحدطول، براي يك الكترون در حال عبور از محيط است. 
شاخص ترين پيك به عنوان پيك پلاسموني شناخته مي شود كه 
بيانگر برانگيختگي هاي جمعي چگالي بار الكتروني در بلور است. 

  امكان وجود چند پيك پلاسموني وجود دارد.در يك بلور، 
 ـديـده مـي شـود     3همانگونه كه در شكل  ك مـاكزيمم پيـك در   ي

ــدود  ــت و ev22ح ــاس ــانه اي) در    ي ــن (ش ــبتاً په ــك نس ك پي
ev17       ــر دو ــراي ه ــلاف ب ــك ات ــاكزيمم پي ــد از م ــت و بع اس

مقـدارش ثابـت مـي شـود.      ev30كاهش مي يابـد تـا جائيكـه از    
  سمون سطحي است.ماكزيمم متناظر با پلا

 
 الف):نمودار بخش حقيقي طيف اتلاف انرژي الكترون3شكل(  
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 ب):نمودار بخش موهومي طيف اتلاف انرژي الكترون3شكل(   

 
همچنين مي تـوان جـدولي از انـرژي پيـك هـا در طيـف اتـلاف        

 تهيه كرد.

 
) 001) انرژي پيك ها در طيف اتلاف انرژي الكترون زير لايه (1جدول (  

Mnse/ZnSe  
 )evبيترك ) انرژی ها 

22 17  16  5/10  8  8/4 1 MnSe 

  
  

  نتيجه گيري 
در اين مقاله ما ثابت هاي اپتيكي تابع دي الكتريك و طيف اتـلاف  

(تقريب شيب تعمـيم   GGAرا با استفاده از تقريب  EELSانرژي
  يافته)محاسبه كرده ايم.
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 گیری کًاوتًمی مستقل از دستگاٌ اوذازٌکىترلی شخص ثالث در پريتکل تًزیع کلیذ  NOTحملٍ 
2حسیه، مًحذیان ؛ 1، شکًفٍفرضی

 

 ضاّشٍد، ُ غٌؼتی ضاّشٍدداًطگا ،فيضيه داًطىذُ 1

 ضاّشٍد، غٌؼتی ضاّشٍدُ داًطگا ،فيضيه داًطىذُ 2

 

 چکیذٌ
 پشداصين. ها هیوِ اخيشا هَسد تشسسی لشاس گشفتِ  (MDI-QKD) گيشی َهی هستمل اص دستگاُ اًذاصَُصيغ وليذ وَاًتوٌتشلی دس پشٍتىل ت NOT حولِ تشسسی دس ايي همالِ ها تِ

. دس ايي سٍش ايَ ًوايص داد گيشی اًذاصُتَصيغ وليذ وَاًتَهی هستمل اص دستگاُ  پشٍتىل دس تِ طَس هٌاسة تَاى ايي سٍش سا وٌين وِ هی هطالؼِ هی سا سٍش استشاق سوغيه 

ّای تالی هاًذُ ايَ فمط  تشای تيت تٌاتشايي ( تذٍى ايجاد ّيچ خطايی تِ دست آٍسد.1آليس ٍتاب سا تا اطويٌاى )احتوال ّای سهض چطوذاضتی تيي لادس خَاّذ تَد ًػف تيت

ّای سهض تيي  دس تيتاش سثة ايجاد خطايی  وٌص وِ تشّن ، اٍ تِ طَس حتن پی خَاّذ تشد( پيص تيٌی وٌذ2/1دفی )تا احتوال لادس خَاّذ تَد هماديش تيت سا تا حذس تػا
هتماسى هطشح  وٌتشلی NOTِ ّای ّاداهاسد سا تا ًوايص يه حول ها ّوچٌيي گيت ،لیوٌتش NOTضَد. تا تَجِ تِ هاّيت ًاهتماسى حولِ  هی )آليس ٍ تاب( طشفيي استثاط

وٌتشلی دس ايي پشٍتىل سٍش غيش تذيْی   NOTحولِ  تا تطثيك ،وٌذ ی سا تىزية ًویگيش ايي تحليل ها ادػاّای ايوٌی دس تَصيغ وليذ وَاًتَهی هستمل اص دستگاُ اًذاصُ .وٌين هی

  ّا تِ سثة پيچيذگی ضخع ثالث واهلا ًواياى است. پشٍتىل لثيل تٌيذگی دس ايي . واستشد هؼاٍضِ دسّنتٌيذگی لاصم است هؼاٍضِ دسّن

 

Third-Party CNOT Attack on MDI-QKD 
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Abstract 

In this Article, we concentrate on the very recently Measurement Device Independent Quantum Key Distribution (MDI 

QKD) protocol. We study how one can suitably present an eavesdropping strategy on MDI QKD. In this strategy, Eve 

will be able to know expected half of the secret bits communicated between Alice and Bob with certainty (probability 

1) without introducing any error. Further, for the remaining bits, where Eve will only be able to predict the bit values 

as in random guess (with probability 1/2), she will certainly find out whether her interaction induced an error in the 

secret bits between the communicating parties (Alice and Bob). Given the asymmetric nature of the CNOT attack, we 

also introduce Hadamard gates to present a symmetric CNOT attack. This our analysis does not refute the security 

claims in MDI QKD, adapting the CNOT attack in this scenario requires nontrivial approach using entanglement 
swapping. The application of entanglement swapping is evident in such protocols due to the involvement of the third-

party. 
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 مقذمٍ

سثة  جاًثی واًال حولاتدس تشاتش  هماٍهتاص  [2,3]اخيش  فشضيات

 اًذ تا يه ضخع ثالث غيش لاتل اػتواد دس پشٍتىل هٌظَس ضَد. ضذُ

وٌتشلی تِ طَس  NOT ها ًطاى خَاّين داد وِ ايذُ تٌيادی حولِ

 تشلیوٌ NOT. حولِ ضَد هیاغلاح  پشٍتىلهٌاسثی تا تطثيك دس ايي 

ا ًاهتماسى است. تٌاتشايي ها گيت ّاداهاسد سا دستاسُ يه حولِ رات

NOT  تَصيغ وليذ ىل پشٍت تشين. دس تِ واس هیوٌتشلی هتماسى

ًياصی ًيست وِ آليس ٍ  [3] گيشی وَاًتَهی هستمل اص دستگاُ اًذاصُ

 ايَّا دس هحل  گيشی گيشی وٌٌذ ّوِ اًذاصُ تاب ّيچ ويَتيتی سا اًذاصُ

است. تٌاتشايي، تشای   اػتواد اًجام ضذُلاتل يه ضخع ثالث غيش 

تلاش  ايَسوغ طثيؼی است تشسسی وٌين وِ   ّای استشاق سٍش

)آليس ٍ تاب(  استثاط طشفيي وٌذ تا اطلاػات دستاسُ وليذ سهض تيي هی

 ضَد ولِ، حولِ ضخع ثالث ًاهيذُ هیدست آٍسد. ايي حِ سا ت

تًزیع کلیذ کًاوتًمی مستقل از  کىترلی در NOT حملٍ

 گیری دستگاٌ اوذازٌ

دٍ تٌيذُ  ّای دسّن ، حالتّای تل تا دسن ايي الگَسيتن ها اص حالت

00غَست  وٌين. وِ تِ ويَتيتی هتؼاهذ استفادُ هی 11

2


    

ٍ 01 10

2
 

   
 .داسين 

گيشی  ّا اًذاصُ ّای دسيافتی اص آليس ٍ تاب سا دس ايي پايِ حالت ايَ 

دّذ. تشای اّذاف  ّا اطلاع هی گيشی سا تِ آى وٌذ ٍ ًتيجِ اًذاصُ هی

وٌين  سا تشسسی هی ايَگيشی ديگش تَسط  سوغ، تؼذادی اًذاصُ  استشاق

ّای فشستادُ ضذُ  تا ويَتيت ايَّای  ّا ويَتيت گيشی وِ دس ايي اًذاصُ

ايي چٌيي اّذافی، هثٌی  تشای وٌص داسًذ. تَسط آليس ٍ تاب تشّن

تل يا دس  ّای ّوچٌيي دس پايِ ايَ ،تش تحث ػوَهی تيي آليس ٍ تاب

ّای هحاسثاتی  پايِ 00 , 01 , 10 ,  وٌذ گيشی هی اًذاصُ 11

پريتکل تًزیع کلیذ کًاوتًمی مستقل از دستگاٌ 

  گیری اوذازٌ

وٌٌذ ٍ  ّا سا تِ غَست تػادفی اًتخاب هی         تيت  آليس ٍ تاب سضتِ (1

ّوچٌيي وذگزاسی  z  , xّای فی دس پايِّا سا تِ غَست تػاد تيت

 .فشستٌذ ّا سا تِ ايَ هی وٌٌذ ٍ آى هی

ّا سا )يىی اص آليس ٍ يىی اص تاب(  ايَ ّش وذام جفت ويَتيت (2

وٌذ. ًتايج  گيشی هی ّای تل اًذاصُ ّا سا دس پايِ وٌذ ٍ آى دسيافت هی

 هٌتطش ضذُ است. ػلٌیآضىاسساصی تِ طَس 

 ّای آليس ٍ تاب هطاتمت داسًذ پايِّايی وِ  تشای حالت( 3

 تاضذ ٍ ًتايج z ّای آليس ٍ تاب دس پايِ اگش ويَتيتالف( 
ايَ  گيشی اًذاصُ  آليس يا تاب تايذ تيت سا تاضذ يه ًفش اص 

  ؛پشتاب وٌذ

 گيشی ٍ ًتيجِ اًذاصُ تاضذx ِ پاي آليس ٍ تاب دس ّای ويَتيت اگشب( 

 ايَ   يا  تاب تايذ تيت سا پشتابًفش اص آليس يا  يهشد با 

 وٌذ؛

ٍ تمَيت  )تا استفادُ وذّای تػحيح خطا( اغلاح اطلاػات( 4

واًذُ )وِ وليذ خام تيت تالي nخػَغی تِ ٍسيلِ آليس ٍ تاب دس 

شن )وليذ پاياًی( اًجام تيت وليذ هطت mًاهين( تا تذست آٍسدى  هی

 ضذُ است 

 کىترلی NOT حملٍ

 تلاش ضشح صيش است وِ ايَتِ سوغ دس ايي حالت   هذل استشاق

ّا سا اص آليس ٍ تاب  ويَتيت ايٍَسد. وٌذ تا اطلاػات سا تذست آ هی

 NOT يه گيت̗ ّا سا دس ٍسٍدی وٌتشل آى گيشد ٍ ّش يه اص هی

سا دس ّذف تِ واس خَاّذ گشفت.  0ٍ وٌذ ٍ ا وٌتشلی ثثت هی
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وٌتشلی دس  NOTّای  ّای وٌتشل گيت ّای هطاتك ويَتيت خشٍجی

گيشی خَاّذ ضذ ٍ ًتيجِ تا آليس ٍ  اًذاصُايَ  ّای تل تِ ٍسيلِ پايِ

خشٍجی هطاتك تا ّذف سا دس حافظِ  ايَ تاب هشتثط خَاّذ تَد.

تحث ػوَهی  وٌذ. سپس آليس ٍ تاب تشای اش رخيشُ هی وَاًتَهی

تلاش خَاّذ وشد تا اطلاػات سا اص  ايَ ٌٌذ.و سا اػلاى هی ّايطاى پايِ

 وٌتشلی NOTّای گيت ّذف ّای ّای هطاتك تا ويَتيت خشٍجی

تشای استثاط اًتخاب وٌٌذ.  سا Z اگش آليس ٍ تاب پايِ استخشاج وٌذ.

تِ طَس واهل تا  ّا سا ويَتيتلادس خَاّذ تَد  ايَدس ايي حالت، 

ّيچ اختلالی تشای وٌتشلی تذٍى ايجاد  NOT ّای استفادُ گيت

ّای فشستادُ ضذُ تِ ٍسيلِ آليس ٍ تاب وپی وٌذ. اگش  ويَتيت

 ايَ گيشی خشٍجی اًذاصُ  ّای آليس ٍ تاب  سپس تيت تاضذ

ايَ  گيشی هطاتمت داسًذ. تِ طَس هطاتِ اگش خشٍجی اًذاصُ   تاضذ

حالت  تاب هطاتمت ًذاسًذ تٌاتشايي دس اييّای آليس ٍ  سپس تيت

آٍسد.  ّوِ اطلاػات سا تذٍى ايجاد ّيچ اختلالی تذست خَاّذ  ايَ

ّای  اش سا دس پايِ ّذف ويَتيت ايَتَجِ وٌين وِ دس ايي حالت، 

سا X   پايِ ٌّگاهی وِ آليس ٍ تاب وٌذ. گيشی هی اًذاصُهحاسثاتی 

 وٌتشلی NOTسپس خطا تِ ٍسيلِ حولِ  تشای استثاط اًتخاب وٌٌذ

[ 4] تٌيذگی دسّن هؼاٍضِضذُ است ٍ ايي ضشايط يه ًوًَِ  ايجاد 

ّای  ٍ حالتوٌين.  است. يه حالت خاظ سا دس ايٌجا تشسسی هی

  آليس ٍ تاب ّش دٍ. ضذخَاٌّذ  تشسسی هطاتِ تِ طَس ديگش ًيض

وٌتشلی تِ  NOT ّای تؼذ اص استفادُ گيتفشستٌذ. تٌاتشايي  ا هیس

1 تٌيذُ ّای دسّن حالت ايٍَسيلِ  1
0 0 1 1

2

A E A E ٍ2 2
0 0 1 1

2

B E B E 

ّای هطاتك تا  تاب تِ تشتية خَاٌّذ تَد. ويَتيت طاتك تا آليس ٍه

اًذ ضذُگيشی  ّای تل اًذاصُ پايِآليس ٍ تاب دس 

1 1 2 2
0 0 1 1 0 0 1 1

2 2

A E A E B E B E
    
   
   
   

ايي حالت سيستن وِ  

ّای  دس پايِگيشی  ّای ايَ ٍ سپس اًذاصُ تا تاصًَيسی دس پايِهشوة 

ضَد تل تِ غَست صيش ًَضتِ هی

 
1 2 1 2 1 2 1 2

1
.

2
AB E E AB E E AB E E AB E E                

 گيشی غحيح دس ايي حالت اًذاصُ
AB  يا 

AB  ِتا  است و

ّای  ٍ دس يه چٌيي حالتی تؼذ اص پايِ افتذ هی اتفاق 2/1احتوال 

ّوچٌيي  ايَ آليس ٍ تاب اػلاى ضذُ است،
1 2E E يا 

1 2E E  سا 

تفْوذ وِ تذٍى خطا  گيشی خَاّذ وشد ٍ اٍ لادس خَاّذ تَد اًذاصُ

گيشی  ًذ. ّش چٌذ اگش ًتيجِ اًذاصُا هٌتطش ضذُ
1 2E E اي 

1 2E E   ضَد

ضَد  هتَجِ هی ايَسپس  (،افتذ اتفاق هی 2/1)ايي ّوچٌيي تا احتوال 

 وِ يه خطا ايجاد ضذُ ٍ اٍ لادس ًيست تيت سهض سا تذست آٍسد.
 کىترلی متقارن NOT حملٍ

وٌتشلی ضخع ثالث ّيچ  NOTها دس تخص لثلی ديذين حولِ 

ّا دس  وٌذ، اها خطاّايی دس ًػف حالت ايجاد ًوی Z خطايی دس پايِ

  وٌتشلی استشاق NOTضَد. تٌاتشايي ايي حولِ  هَجة هی Xپايِ 

هتماسى، ها  وٌتشلی NOTسوغ ًاهتماسى است. تا تذاسن يه حولِ 

 Cٍ  ّواًی گيت Iّاداهاسد ٍ  گيت H. دّين اغلاح صيش سا اًجام هی

ذ. تِ غَست صيش تؼشيف داسينٌتاض هی وٌتشلی NOT تگي
 

   
u u

u H I C H I     for 0,1u                      

00u C                                                                    
   If 

 وٌين تشسسی هیّای صيش سا  ا ايي تؼشيف حالتي

If         11u H I C H I           

 0 00 00                   ,         0 10 11 
 

 0 0
2

   
       ,         0 0

2

   
  

 1

0 1
00

2

  
        ,         1

0 1
10

2

  
 

 

 1 0 0                    ,         1 0 1   
 

 ّوچٌيي ايَ
0 يا 

1  ِسا هثٌی تش ًتيجِ يه پشتاب غحيح سىِ ت

 گيشد. استفادُ واس هی
0  تشای ّش يه اص آليس ٍ تاب دس تخص لثلی

 تشای حالتی وِ ضشح دادُ ضذُ است.
1 ٍ ّش  تِ واس تشدُ ضذُ است

خَاّذ  لادس سا اًتخاب وشدُ تاضٌذ سپس ايَ X دٍ آليس ٍ تاب پايِ

ٍسيلِ  ّای سهض سا تِ طَس واهل تذٍى ايجاد ّيچ اختلالی تِ تَد تيت
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تذست ّای هحاسثاتی  اش دس پايِ ّای ّذف گيشی ويَتيت اًذاصُ

 سا تِ واس گيشًذ ٍ Z ّش چٌذ اگش آليس ٍ تاب پايِ آٍسد.
1  تِ واس

حذس  تافمط لادس خَاّذ تَد تيت سهض سا  ايَگشفتِ ضَد سپس 

ٍلی اٍ لادس (، 2/1يؼٌی ايي وِ تا احتوال ) تػادفی پيص تيٌی وٌذ

خَاّذ تَد دليما خطای ايجاد ضذُ سا تطخيع دّذ. ايي حالت ضثيِ 

 وشدُ اًذ ٍ اًتخاب استثاط تشای سا X پايِتِ ايي است وِ آليس ٍ تاب 

0 تِ واس گشفتِ ضذُ است. 

 N0T تقًیت کىىذٌ حملٍ الگًریتم کامل برای َادامارد 

 کىترلی بٍ شرح زیر است

 َ ّوچٌيياي(1
0 يا

1 ّای ويَتيت سا دس ,A B   حالت تيي(

ّش دٍ  تشای (هٌثغ ووىی تِ ٍسيلِ ايَ) 0 آليس ٍ تاب تا ايَ( ٍ

  گيشد. هیحالت تِ واس 

A, ّای هطاتك تا خشٍجیحالت دٍويَتيتی )( 1 B )  دس پايِ تل

گيشی ضذُ است ٍ ًتيجِ تا آليس ٍ تاب هشتثط است. تؼلاٍُ ّش  اًذاصُ

 ايَّای ّذف( تا  )اص ويَتيت 0ّای  دٍ خشٍجی هطاتك تا ويَتيت

 اًذ. دس ًظش گشفتِ ضذُ

وِ  ّايی حالتتؼذ اص تحث ػوَهی تيي آليس ٍ تاب، ايَ دستاسُ ( 3

ّايی وِ تاب  فْوذ ٍ حالت ّای يىساى داسًذ سا هی آليس ٍ تاب پايِ

 ّای هختلف داسًذ ّش حالت دٍس اًذاختِ ضذُ است. ٍ آليس پايِ

 (X تِ تشتية) Z ّايی دس پايِ اگش آليس ٍ تاب ّش دٍ ويَتيت( 4
اًتخاب وٌٌذ ٍ ايَ 

1 ( تِ تشتيةسا 
0سپس ايَ تيت  ( تِ واس گيشد

سهض هتٌاظش سا تِ دسستی تذٍى ايجاد ّيچ خطايی تِ ٍسيلِ 

 آٍسد. ّای هحاسثاتی تِ دست هی ّا دس پايِ گيشی جفت ويَتيت اًذاصُ

( X تشتية تِ) Z پايِّايی دس  ( اگش آليس ٍ تاب ّش دٍ ويَتيت5

 ايَاًتخاب وٌٌذ ٍ تشای استثاط 
1 ( تِ تشتيةسا 

0) تِ واس گيشد 
تا  2/1سا تا احتوال طشفيي استثاط  تييتَاًذ تيت  فمط هی ايَ سپس

  حذس تضًذ. 2/1احتوال  تا ايجاد خطای تيت

گيشی  سا دس پايِ تل اًذاصُّايص  ّايی ايَ ويَتيت دس چٌيي حالت

گيشی وٌذ ٍ اگش خشٍجی اًذاصُ هی
1 2E E يا 

1 2E E  ( تِ تاضذ

 تشتية
1 2E E يا 

1 2E E دس طَل استثاط داًذ و ( سپس ايَ هی ِ

 (خطا ًثَدُ است )تِ تشتية تَدُ است

 گیری وتیجٍ 

وٌتشلی دس  NOTدس ايي همالِ ها تشسسی وشدين تشای ايي وِ حولِ 

تِ  [3]گيشی  تَصيغ وليذ وَاًتَهی هستمل اص دستگاُ اًذاصُ ىلپشٍت

ضخع ثالث داسد تا حولِ سا تا استفادُ اص  واس گشفتِ ضَد ًياص تِ يه

تِ طَس دليك  ايَسوغ   استشاق تا اييتٌيذگی اجشا وٌذ.  هؼاٍضِ دسّن

سا تِ  )آليس ٍ تاب( ّای سهض تيي طشفيي استثاط حذٍد ًػف تيت

فمط لادس خَاّذ تَد هماديش تيت  ايَّا  آٍسد. تشای تميِ تيت دست هی

تِ طَس دليك پی  ايَ ّش چٌذتيٌی وٌذ. پيص  تا حذس تػادفیسا 

وٌص اٍ يه خطا تيي آليس ٍ تاب ايجاد خَاّذ  خَاّذ تشد وِ تشّن

 وشد.
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 ومینیآلوم دیاکس یفاز آلفا یکینامیوترمود یمحاسبات ابتدابه ساکن خواص ساختار
 2، سیامكیو گلشاه 2، سید جوادی، موسو1، علییفاضل

 رانیتهران، ا ک،یزیواحدتهران مرکز،  گروه ف ،یدانشگاه آزاد اسلام1
 رانیرشت، ا ک،یزیواحد رشت، گروه ف ،یدانشگاه آزاداسلام2

 چکیده
 (DFT) یچگال یتابع هیروش نظر از یبررس نیدر ا باشد. یم نایآلوم یفاز آلفا یکینامیوترمود یخواص ساختار یمحاسبات نظر یمقاله بررس نای در ما هدف 

ا استفاده از ب یکینامیرمودباشد. محاسبه خواص ت یم ((GGA افتهی میتعم بیش بیمحاسبات تقر نیبه کار رفته در ا یهمبستگ-یتبادل لیاستفاده شده است. پتانس

 یپارامترها ریدهد. درضمن سا ینشان م  یتجرب یکارها جیرا با نتا یثابت شبکه توافق معنادار یبه دست آمده برا جینتا .انجام شده است یدبا ماهنگمدل شبه ه

مورد  جیدما با نتا و با فشار یمدول کپه ا راتییتغ نیهمچن و یانبساط حرارت بیدرحجم ثابت، ضر ییگرما تیمدل، همچون، ظرف نیمحاسبه شده با استفاده از ا

 باشند. یسازگار م یانتظار به خوب
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Abstract  
 

 In this paper, we purpose to investigate the theoretical calculations of structural and thermodynamical 

properties of 
32OAl . In this study the Density Functional Theory (DFT) by the use of Generalized Gradient 

Approximation (GGA) as the exchange-correlation potential is used for the calculations. Thermodynamic 

properties of 
32OAl  are  obtained  by applying the quasi-harmonic Debye model as the basis of calculations. 

Achieved results for lattice constant demonstrate a meaningful combatibility with  experimental research data. 

Moreover, other calculated parameters by this model like heat capacity in constant volume, thermal expansion 

coefficient and bulk modulus variations over a wide pressure and temperature range all are in good agreement 

with expectations.   
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  قدمهم
میکی است که به علت ا یکی از پرکاربرد ترین مواد سراآلومین

سختی، مقاومت در برابر ساییدگی، قدرت مکانیکی، مقاومت در 

برابر خوردگی، نارسانایی قوی الکتریکی، خواص اپتیکی مفید، 

صنعت و  اندازه ریزدانه ها و سطح مسطح کاربردهای فراوانی در

پایدارترین فاز اکسیدآلومینیوم می  32OAlدارد.  فناوری

باشد. آلومینا علاوه بر فاز آلفا درفازهای دیگری مانند 

 آلفا آلومینا به عنوان زیر لایه  .[1]یافت می شود,...,,,,,

دی الکتریک، ماده  به عنوان ماده برای کاربردهای الکترونیکی،

رای راکتورهای هسته ای به کار میزبان لیزر، تشعشع سنجها وعایق ب

است که  از نوع لوزی پهلو 32OAlسلول واحد  [.2]می رود

اتم تشکیل شده است.  11شامل  32OAlاز دو واحد مولکولی 

 6گوشه دارای  شش ر را می توان به صورت یک دستگاهاین ساختا

. ساختار کریستالی آلومینا اتم نمایش داد 01مولکولی شامل واحد 

است که از صفحات اکسیژن  ABABعموما به شکل فشرده شده 

 و آلومینیوم تشکیل می شود.
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ساختاری و  مهم هدف این مقاله محاسبه بعضی از خواص

با  در چارچوب نظریه تابعی چگالی و32OAlترمودینامیکی 

یافته ریب شیب تعمیم استفاده از امواج تخت بهبود یافته و تق

 دبای می باشد. ومدل شبه هماهنگ

 یروش نظر
 هی  کل وابسته به نظر یمحاسبات ابتدا به ساکن انرژ ریاخ یدرسالها

 یک  یخواص الکترون ،یستالیساختار کر ینیب شیدر پ یچگال یتابع

موفق بوده  اریمواد بس یکینامیترمود یهایژگیو نیو همچن یکیو اپت

و  یک  یک ه از خ واص الکترون   یخ وب  اریبس جیرغم نتا یاست. عل

 یکین ام یترمود یه ا یژگیو یول ،[4و0]ستدر دست ا نایآلوم یکیاپت

 ماده چندان مورد مطالعه قرار نگرفته است. نیا

تابع  یدباهماهنگ در قالب مدل شبه  بسیاستفاده از برنامه گ با

 .[5شود] ینوشته م ریبه صورت ز بسیعدم تعادل گ

(1)    TVFPVVETPVG Vib ;)(),;(*  

که  VE انرژی کل هر سلول واحد می باشد وPV  مربوط به

وضعیت فشار هیدرواستاتیک است V  دمای دبای می باشد وF 

 :به شکل رابطه  زیر نوشته می شود انرژی آزاد هلمهلتز است که

(2)   
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 انتگرال دبای وN فرمول در  تعداد اتمهای موجود

به صورت  ثابت بولتزمن می باشد. که  Bkشیمیایی یک اتم و 

 :[6و5]زیر نوشته می شود

(3)        
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مقدار مدول حجمی  sBجرم مولکولی هر سلول واحد و  Mکه

نده میزان فشردگی بلور بوده و به بی دررو است که مشخص کن

 صورت زیر نوشته می شود.
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  نسبت پوآسون بوده و تابع)(f با عبارت زیر بیان می شود: 
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در  [7]انتخاب می شود 25/1درحدود مقدار نسبت پوآسون معمولا

این صورت تابع غیر تعادلی گیبس را می توان نسبت به حجم 

 کمینه نمود.
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، ضریب انبساط Cvبا حل معادله فوق ظرفیت گرمایی حجم ثابت

به صورت زیر به دست می  BTو مدول کپه ای تکدما  𝛼حرارتی

 آیند:
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 :پارامتر گرون آیزن است که مطابق رابطه زیر به دست می آیدکه

 10    .
 V

D








ln 

 و بحث جینتا
از داده های انرژی بر حسب حجم شبکه  ،در ورودی برنامه گیبس

2بلوری  3Al O   گرم  66/111و جرم مولکولی آن که برابر

است استفاده  5د و تعداد اتم ها در فرمول شیمیایی که برابر می باش

 می شود.

استخراج  wien2kحجم را با استفاده از برنامه –زوج مقادیر انرژی

می نماییم. با توجه به ساختار الکترونی آلومینا پارامترهای ورودی 
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که به صورت زیر انتخاب و بهینه سازی گردید   wien2kبرنامه 

و شعاع کره های مافین تین آلومینیوم و  7برابر  RKmax  آندر 

 ژیانر مقدار و 2111برابر  kو تعداد نقاط  a.u 7/1اکسیژن برابر 

 باشد.  میRyd8-  =  Ecut  قطع

درحجمهای مختلف و در اطراف  ثابت 32OAlانرژی کل 

بر اساس آن به  B0مدول حجمی  و محاسبه شد aشبکه تعادلی 

تغییرات انرژی بر حسب حجم با استفاده از برازش  آمد.دست 

( به دست 1به صورت شکل )[ 8]منحنی با تابع حالت مورناگان

A مقدار ثابت شبکه .آمد
o16/5a= و  GPa201B0=  به دست

A ر تجربی این دو پارامتر به ترتیب آمد که مقادی
o128/5a= و    

GPa206=B0 [9]شده است گزارش. 

 
 نمودار انرژی برحسب حجم -1شکل 

وبازه   K2111 تا  1در بازه دمایی  32OAlخواص ترمودینامیکی

که در این بازه، مدل شبه بررسی شده است  GPa111 تا 1فشار 

دبای بسیارکاراست. تغییرات ثابت شبکه برحسب دما در  هماهنگ

د که گردنشان داده شده است مشاهده می 2چندین فشار در شکل

با افزایش دما، ثابت شبکه افزایش می یابد ولی افزایش فشار باعث 

  کاهش ثابت شبکه می گردد.

رابطه بین مدول حجمی با فشار را در دماهای مختلف نشان 0شکل

می دهد. مشاهده می شود که رابطه میان مدول حجمی وفشاردر 

دماهای مختلف به صورت خطی است. همچنین با مقایسه 

 ی مختلف در یک دمای ثابت می توان نتیجه گیری کردنمودارها

 
 نمودار ثابت شبکه برحسب دما درفشار های مختلف -2شکل

وبا افزایش  یابدکه مدول حجمی با فشار در دمای ثابت افزایش می

دما در یک فشار ثابت، مقدار آن کاهش پیدا می کند

 نمودارمدول کپه ای برحسب فشار دردماهای مختلف -0شکل

بر حسب دما   32OAlتغییرات ظرفیت گرمایی ویژه 4شکل 

را نشان می دهد. رفتار این کمیت کاملاً در انطباق خوبی با نتایج 

است. تغییرات ظرفیت گرمایی در  ] 11[پتی -تئوری دولون

تناسب بوده و در دماهای بالا مقدار دماهای پایین با توان سوم دما م

Jmol)آن به یک حد اشباع در محدوده )
-1

K
می رسد.  121  1-

همچنین تغییرات ظرفیت گرمایی در فشارهای مختلف تا محدوده 

((GPa  111 دهد که با افزایش فشار در یک دمای ثابت نشان می

مقدار ظرفیت گرمایی کاهش می یابد. این موضوع نیز از منظر 

تعاشی بلور قابل قبول است زیرا افزایش فشار باعث کاهش ار

ور در جذب انرژی ارتعاشات بلوری و در نتیجه کاهش توانایی بل

 شود. گرمایی می
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نمودار تغییرات ضریب انبساط حرارتی برحسب دما در فشارهای  -4شکل

 مختلف

تغییرات ضریب انبساط حرارتی به صورت تابعی از دما  5در شکل

-طور که از یک جامد بلوری انتظار می اده شده است. هماننشان د

گردد ولی رود مشاهده می کنیم افزایش دما باعث انبساط بلور می

میزان انبساط در بازه های دمایی مختلف متفاوت است. افزایش 

را می توان به جملات غیر سریع این کمیت با دما در دماهای پایین 

بای مربوط دانست. در دماهای د هماهنگ در تقریب شبه هماهنگ

شود بالا مقدار ضریب انبساط خطی به یک حد اشباع نزدیک می

که اگر این موضوع را به همراه اثر تغییرات فشار مورد بررسی قرار 

دهیم مطابق شکل مشاهده می نماییم که افزایش فشار باعث کاهش 

 گردد.می32OAlضریب انبساط خطی

 ینتیجه گیر

خواص ساختاری آلومینا را در دمای صفر با استفاده از نظریه تابعی 

چگالی و امواج تخت بهبود یافته با تقریب شیب گرادیان محاسبه 

دبای برخی از هماهنگ نمودیم و با استفاده از تقریب شبه 

 پارامترهای مهم ترمودینامیکی آن ازجمله تغییرات ثابت شبکه،

و ضریب انبساط خطی اندازه گیری مدول حجمی، ظرفیت گرمایی 

نتایج به دست آمده از ثابت شبکه و مدول حجمی با نتایج  گردید.

محاسبه تغییرات ظرفیت گرمایی  تجربی سازگاری خوبی دارد.

 ویژه با دما با نتایج نظریه دولون و پتی در انطباق کامل می باشد.

 

در  نمودار تغییرات ضریب انبساط حرارتی برحسب دما -5لشک

 فشارهای مختلف
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A new calculated method for determination of optical constants of thin films in the 
infrared region 

 
Falahatpour, Samaneh1; Behjat, Abbas1  
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Abstract  
 

In this article, we want to extract optical parameters(refractive index and extinction coefficient) of HfO2 thin 

film that coated onto Ge substrate by vacuum evaporation technique by genetic algorithm optimization method. 
Thus, a computer program written in MATLAB for this method that introduced step by step. Then for test, 
transmittance spectra of sample in the infrared region and other values as input gave to program. Subsequently, 
Sellmeier coefficients and (n,k) of layer were optimized. So we could design a software for genetic algorithm 
and with its help calculated optical constants of thin film with good accuracy. 
  
PACS No. 68, 73 
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 x=0,0.25,0.5,0.75,1به ازاي  GdxY1-xPtBiبررسي تشكيل فاز رساناي توپولوژي در آلياژ 

 1؛ نوربخش، زهرا1فيضي مهذب،بهاره

  گروه فيزيك،دانشگاه اصفهان،خيابان هزارجريب1

  چكيده

محاسبات بر اساس نظريه تابعي چگالي و با استفاده از . مورد بررسي و مطالعه قرار مي دهيم GdxY1-xPtBiدر اين مقاله، خواص الكتروني و فاز توپولوژي آلياژ 
بهـره  GGAmBJو LDA ، ،GGA-96 ،EV-GGAاز تقريب هاي،  آلياژهابراي بدست آوردن خواص الكتروني اين . انجام شده است Wien2kكد محاسباتي 

ها با توجه به و قدرت واروني نوار اين آلياژ گرماييت هاي الكتروني، گشتاور مغناطيسي، ضريب رسانندگي تغييرات ساختار نواري ، چگالي حال. گرفته شده است
  .محاسبه و بررسي شده است xافزايش 

Topological metal phase of the GdxY1-xPtBi alloys for x=0,0.25,0.5,0.75,1 

Feizi mohazzab,Bahare1; nourbakhsh,zahra1 

1Department of Physics, Isfahan University, Hezarjarib street. 

Abstract 

In this paper the electronic properties and existence topological phase of GdxY1-xPtBi alloys are 
investigated. These investigations are done by the density functional theory and WIEN2k package. The 
electronic properties of these alloys are calculated by LDA, GGA-96, EV-GGA and 
MBJGGAapproximations. In this paper variations of band structure, electron density of states, 
magnetic momentum, thermal conductivity ratio and band inversion of these alloys in respect of 
increases x, has been studied. 

PACS NO. 70,71 

  مقدمه

توسـط هاسـلر    1903در سـال  Cu2MnAlاولين تركيب هاسـلر  
داراي خواص فرومغناطيس بودند در  هاسلر تركيبات. شناخته شد

كه هيچ يك از عناصر سـازنده خـواص و رفتـار مغناطيسـي     حالي
اسـت  X2YZ استوكيومتري تركيبات هاسلر به صـورت  . نداشتند

خالي باشـد  تركيبـات هاسـلر  هـاي زيـر شـبكه    جايگاه اگر يكي از
 بـا آلياژهـاي نـيم هاسـلر    لـذا  . .شودهاسلر تشكيل ميتركيبات نيم
مي باشند، سـلول  MgAgAsساختار  داراي XYZاستوكيومتري

جايگـاه  .]1[هستند 4ത3݂݉واحد اين تركيبات داراي گروه فضايي
در هـم  ݂ܿܿزير سـاختار   سههاي اتمي اين تركيب ها به صورت 

) 4/1، 4/1، 4/1(و  ܺبراي اتم )2/1، 2/1، 2/1(تنيده با مكان هاي،

 ـ 1980در سـال  .مـي باشـند   ܼبـراي اتـم  ) 0،0،0(و ܻبراي اتم  ا ب
رد از ترازهـاي كوانتـومي كـه    كشف اثر كوانتومي هال اولـين مـو  

تقارن آن ها خود به خود شكسته نمـي شـود و رفتـار آن هـا بـه      
در .]2[آن ها بسـتگي دارد معرفـي شـد    توپولوژي و هندسه خاص

سال هاي اخير محققان به بررسي دسته جديـدي از مـواد بـا نـام     
 2006در سـال  ]. 3[ي پرداختـه انـد  توپولـوژ  2ينارسـانا و  1رسانا

براي توصيف انتقال فـاز در   3ي نواراز وارون برنويگ و همكارانش
 رسـانا ناساختار نـواري  . ]4[عايق هاي توپولوژيكي استفاده كردند

 مربـوط (6Γي با واروني نوار بـين تـراز انـرژي    رساناي توپولوژيا 

                                                      
1.Topological Metal 
2.Topological Insulator 
3Band inversion 
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نوار  هاي الكترون مربوط به(8Γو) Γدر نقطه sنوارهاي الكترونبه
p در نقطهΓ (ـ  ،مشخص مي شود  ي به همين منظور قـدرت وارون

بـديهي اسـت   ]. 2[تعريف كردنـد 6ΓE-8ΓE=Δنوار را به صورت 
توپولوژي مشاهده شـده اسـت و بـراي    ، فاز Δبراي مقادير مثبت 

  .مقادير منفي اين فاز وجود ندارد

مي پـردازيم،  در بخش اول اين مقاله به تشريح جزئيات محاسبات 
هــاي الكترونــي، تغيــرات ضــريب دوم چگــالي حالــت در بخــش

بـه   GdxY1-xPtBiآليـاژ  و گشتاور مغناطيسي گرماييرسانندگي 
، در بخش سـوم  كنيمرا محاسبه مي x=0,0.25,0.5,0.75,1ازاء 

 به بررسي خواص الكتروني بلور كه شامل بررسي ساختار نـواري 
  .پردازيممياست آلياژاين  و قدرت واروني نواري

  جزئيات محاسبات

محاسبات اين مقاله در چارچوب نظريه تابعي چگالي و با استفاده 
 انجام گرفته است كه به صـورت  ]WIEN2k]5از كد محاسباتي 

هاي پتانسيل كامل با روش امواج تخت بهبود يافته بعلاوه اوربيتال
شـم  -اي كـان هاي تك ذرهبه حل معادله) LAPW+lo(موضعي 

هاي انرژي تبادلي همبستگي را با استفاده از رهيافت .]6[ پردازدمي
GGA96 ،LDA ،EV-GGA  وmBJGGA  محاسبه كـرده-

ــم ــا اســتفاده از. اي ــارامتر  ب ــرژي پ ــي ان را در  RMtKMaxهمگراي
چكترين كـو  RMtايـم كـه در آن   به دست آورده 8محاسبات برابر 

اندازه بيشينه بـردار شـبكه وارون    KMaxتين و شعاع كرات موفين
در نظـر   GMax=12شعاع قطعبراي بسـط فوريـه پتانسـيل    . است

 گرفته شده است، همچنين با اسـتفاده از همگرايـي انـرژي تعـداد    
نقطـه محاسـبه    3500نقاط بهينه شـده در فضـاي وارون را برابـر    

مـدار و  -بـراي افـزايش دقـت در محاسـبات اثـر اسـپين      . ايمكرده
  .ايممحاسبات اسپين قطبيده را نيز اعمال كرده

  خواص الكتروني 

هاي الكتروني آلياژها ، چگالي حالتخواص الكترونيبراي بررسي 
ي بررسي تشـكيل فـاز توپولـوژي    همينطور برا. كنيمرا بررسي مي

را در ساختار نواري اين آلياژهـايرا  pو sهاي نحوه توزيع الكترون

] x=0,1]7بـه ازاء  آلياژهـا خواص الكتروني ايـن  . كنيمبررسي مي
-بررسي شده است كه اين آلياژها به ترتيـب داراي خـواص شـبه   

بـراي بررسـي خـواص    . رسانايي و رساناي فرومغنـاطيس هسـتند  
، ) x=0.25,0.5,0.75( هاي مختلفxالكتروني اين آلياژ به ازاء 

هاي اين آلياژ با هشت برابـر كـردن ياختـه يكـه تركيـب      ابرسلول
GdPtBi شودساخته مي.  

رهيافت  الكترونياين تركيب با استفاده از هاينمودار چگالي حالت
EV-GGAبه ازاءx=0.25 ،x=0.5  وx=0.75 نتايج محاسبه و

  .آورده شده است 1در شكل آن 

  
، x=0.25-، الـف GdxY1-xPtBiهاي الكتروني آلياژ چگالي حالت.1شكل

x=0.5، x=0.75  
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هاي با اسپين بالا و پايين قبـل و  ، رفتار الكترون1ا توجه به شكلب
هـاي  بعد از انرژي فرمي متفاوت است، همچنـين چگـالي حالـت   

-GdxY1آلياژ  بنابراين، استالكتروني روي سطح فرمي غير صفر 

xPtBi ــه ازاء ــاناي   x=0.25,0.5,0.75 بـ ــبه رسـ ــك شـ يـ
ــا شــكاف نــواري صــفر اســت فرو مقــدار گشــتاور  .مغناطيســي ب

بـه   GdxY1-xPtBiآليـاژ   گرماييو ضريب رسانندگي  مغناطيسي
هـاي متفـاوت محاسـبه و    با استفاده از رهيافتهاي مختلف xازاء 

  .شده است آورده 2و 1در جدولبه ترتيب نتايج آن 

-با استفاده از رهيافت GdxY1-xPtBiآلياژ) Bµ(گشتاور مغناطيسي: 1جدول

  .هاي متفاوت

mBJGGA EV-
GGA 

LDA GGA96  

0 0  0  0 X=0 ]7[  

74/1  73/1  73/1  72/1  X=0.25 

45/3 49/3  48/3  47/3 X=0.5 

17/5  21/5  2/5  21/5  X=0.75 

99/6 96/6  95/6  96/6 X=1 ]7[  

بـا اسـتفاده از    GdxY1-xPtBiآليـاژ  گرمـايي رسـانندگي   ضـريب . 2جدول
  .هاي متفاوترهيافت

mBJGGA EV-
GGA 

LDA GGA96  

do
wn 

up Do
wn 

up do
wn 

up do
wn 

up  

0 0 0  0  0  0 03/
0  

05/
0  

X=0 ]7[

72/0 87/0 68/
0  

73/
0  

72/
0  

74/
0  

48/
0  

51/
0  

X=0.25 

63/0 69/0 56/
0  

48/
0  

53/
0  

58/
0  

25/
0  

21/
0  

X=0.5 

34/0 56/0 26/
0  

42/
0  

38/
0  

40/
0  

18/
0  

19/
0  

X=0.75 

35/0 08/1 22/
0  

40/
0  

07/
0  

10/
1  

01/
0  

07/
0  

X=1 ]7[  

مشخص است، بـا افـزايش درصـد     1همانطور كه از نتايج جدول 
مقدار گشتاور مغناطيسي افـزايش   GdxY1-xPtBiدر آلياژ  Gdاتم 
توان نتيجه گرفت خاصيت فرومغناطيسي ناشي بنابراين مي. يابدمي

بـا  2با توجه به نتايج جدول . در اين آلياژ است Gdاز حضور اتم 
 هـاي بـا  الكترونگرمايي ـضريب رسانندگي  Gdافزايش درصد اتم 

  .كاهش يافته است واسپين پايين هاي بالااسپين

 هـاي در اين آلياژها توزيع الكترونبه منظور بررسي فاز توپولوژي 
بـه دليـل   . كنـيم بررسي مي را روي نوار انرژي pو  sهاي اوربيتال

، تنها ساختار نـواري  مختلفهاي تشابه ساختار نواري در رهيافت
بـه ترتيـب    4تـا  2هاي شكلرا در  EV-GGAمربوط به رهيافت 

ــادير  ــراي مق ــده اســت .x=0.25 ،x=0. 5 ،x=0.75ب  .آورده ش
 x=0,1نوار انرژي بـه ازاء   ها بر روينحوه توزيع الكترونبررسي 
  ].7[دهد، اين آلياژها داراي فاز توپولوژي هستندنشان مي

  
ــكل ــرون   :2ش ــع الكت ــونگي توزي ــاي چگ ــرژي    pو  sه ــوار ان ــر ن ب

  . Gd0.25Y0.75PtBiآلياژ

  

ــرون:3شــكل ــع الكت ــرژي pو  sهــاي چگــونگي توزي ــوار ان ــر ن ــاژ  ب آلي
Gd0.5Y0.5PtBi.  
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ــكل ــرون   :4ش ــع الكت ــونگي توزي ــاي چگ ــرژي    pو  sه ــوار ان ــر ن ــاژ ب آلي

Gd0.75Y0.25PtBi.  

هاي با اسپين بالا و براي الكترون sنوار  4و  3 ،2با توجه به شكل
 هـا قرار گرفتـه اسـت، در واقـع ايـن آلياژ     pتر از نوار پايين پايين

 ،بنابراين واروني نوار اتفاق افتادهندداراي نظم نواري معمولي نيست
  .داراي فاز توپولوژي است هااست و آلياژ

هاي اسپين بالا و پايين در ساختار نـواري  با مقايسه توزيع الكترون
 x=0.5نظــم نــواري يكســان اســت، امــا در  GdxY1-xPtBiآليــاژ 

هاي بـا اسـپين بـالا    ها تمايل بيشتري به حضور در حالتالكترون
غناطيسي آلياژهـا  كه عامل فروم( Gdدارند كه به دليل افزايش اتم 

در سـاختار توزيـع    Gdبا افزايش اتم  x=0.75در . است) باشدمي
 3در جـدول .ها روي نوارهاي انرژي تقارن بيشتري دارنـد الكترون

  .قدرت واروني نوار آلياژها آورده شده است

-با استفاده از رهيافت GdxY1-xPtBiقدرت واروني نوار در آلياژ . 3جدول 

  . هاي مختلف

mBJGGAEV-GGA LDAGGA96  
dow

n 
up dow

n
up dow

n 
up down up 

34/0  32/0  43/0  40/0  41/0  40/0  43/0  42/0  X=0
]7[  

9/1 18/1 01/1 04/1  26/1 28/1 18/1 25/1 X=0.
25 

87/0 05/1 89/0  03/1  91/0  06/1 74/0 29/1 X=0.
5 

19/1 23/1 97/0  01/1  16/1  20/1 11/1 25/1 X=0.
75 

42/0 36/0 42/0  33/0  42/0  43/0 45/0  45/0 X=1
]7[  

  

، قدرت واروني نـوار بـراي ايـن آلياژهـا     3با توجه به نتايج جدول
ايـن   توپولـوژي  دارا بودنفـاز مقداري مثبت است، كه تائيـدي بـر   

  .آلياژها است

  گيرينتيجه

، ايـن  GdxY1-xPtBiهاي الكتروني آلياژ با توجه به چگالي حالت
داراي خاصـيت رسـانندگي    x=0,0.25,0.5,0.75,1آلياژ بـه ازاء  

-اين رسانندگي بيشـتر مـي   Gdباشد، كه با افزايش درصد اتم مي

به (همچنين اين آلياژها داراي خاصيت فرومغناطيسي هستند. شود
-مـي  اين آلياژدر  Gdكه عامل وجود اين خاصيت اتم ) x=0جز 

ور ميــزان گشــتا Gdباشــد، بــه طوريكــه بــا افــزايش درصــد اتــم 
بـا توجـه بـه سـاختار نـواري ايـن       . يابدمغناطيسي نيز افزايش مي

اين آلياژهـا   لذا،افتداتفاق مي Γواروني نوار انرژي در نقطه  آلياژها
ي بـا اسـپين   هاهمچنين توزيع الكترون. رساناي توپولوژي هستند

  .دنشومي تردر آلياژ نامتقارن  Gdبا افزايش اتم  بالا و پايين
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 چکیده
ّای الاػتیکی تا اػتفادُ اص سٍؽ ّا ٍ ثاتتاص جولِ ثاتت ؿثکِ، هذٍل حجوی، چگالی حالت GaN0.75P0.25ّای ػاختاسی ٍ الکتشًٍی تشکیة دس کاس حاضش ٍیظگی

دّذ کِ تشکیة ( دس چاسچَب ًظشیِ تاتؼی چگالی هحاػثِ ؿذُ اػت. ًتایج هحاػثات ًـاى هیFP-LAPWاهَاج تخت تْؼاختِ خغی تا پتاًؼیل کاهل )

GaN0.75P0.25 ؿَد.یک ًیوشػاًا تا گاف ًَاسی هؼتقین اػت. ّوچٌیي ایي تشکیة اص ًظش هکاًیکی یک تشکیة پایذاس هحؼَب هی 
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Abstract 
 

At present work, structural and electronic properties of GaN0.75P0.25 such as lattice constant, bulk module, 

density of state and elastic constants have been calculated using full potential linear approximation plane wave 

method in density functional theory. The results show that GaN0.75P0.25 compound is a semiconductor with direct 

band gap. Also from the mechanical standpoint, this compound is considered a stable compound. 
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 قدمهم
تشیي ٍ هفیذتشیي گشٍُ جاهذات ّؼتٌذ. دس ًیوشػاًاّا اص جالة     

تِ دلیل گاف پْي ًَاسی ٍ  III-Vگشٍُ  ایي هیاى ًیوشػاًاّای

قاتلیت کاستشد تشای قغؼات اپتَالکتشًٍیک تؼیاس هَسد تَجِ قشاس 

تاؿذ اص ایي الکتشٍى ٍلت هی 1-3ّا تیي اًذ. گاف اًشطی آىگشفتِ

سٍ اتضاس هٌاػثی تشای ایي قغؼات دس ًاحیِ عیف هشئی 

 .]1ٍ2[ّؼتٌذ

دس صٌایغ  GaN0.75P0.25تا ٍجَد کاستشدّای فشاٍاى تشکیة     

ّای ای جاهغ دس خصَف ٍیظگیالکتشًٍیکی، تاکٌَى هغالؼِ

ػاختاسی ٍ کـؼاًی ایي تشکیة صَست ًگشفتِ اػت. دس ایي 

هغالؼِ یک تشسػی کاهل ٍ جاهغ تش سٍی خَاف ػاختاسی، 

 GGAالکتشًٍی ٍ کـؼاًی ایي تشکیة تا اػتفادُ اص تقشیة 

 گیشد.صَست هی

 روش انجام محاسبات
حاػثات تِ سٍؽ اهَاج تخت تْؼاختِ خغی تا پتاًؼیل کاهل ه     

(FP-LAPW .دس چاسچَب ًظشیِ تاتؼی چگالی اًجام ؿذُ اػت )

ّوثؼتگی اص تقشیة ؿیة تؼوین یافتِ  -تشای هحاػثِ اًشطی تثادلی

دس ایي هحاػثات  .]3[تا تاتؼی پشدٍ ٍ ّوکاساى اػتفادُ ؿذُ اػت

 Kmaxتیي ٍ -َچکتشیي کشُ هَفیيؿؼاع ک RmtKmax (Rmtپاساهتش 

ای ، تیـیٌِ ػذد کَاًتَهی تکاًِ صاٍی8ِتشداس هَج قغغ اػت( تشاتش 
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ٍ تشداس هَج قغغ  10ّای اتوی تشاتش تشای تؼظ تاتغ هَج دسٍى کشُ

دس ًظش  12Gmax=(Ryd) 1/2تشای تؼظ پتاًؼیل ٍ چگالی تاس 

ی دس تشای ّوگشایی اًشط kًقغِ  2200گشفتِ ؿذُ اػت. تؼذاد 

 هٌغقِ اٍل تشیلَئي اًتخاب ؿذُ اػت.

 

 نتایج و بحث
یک ؿثکِ هکؼثی ػادُ  GaN0.75P0.25ػاختاس تلَسی تشکیة      

( اػت. ػاختاس ایي تشکیة دس اتن تا گشٍُ فضایی ) 8ؿاهل 

 ًـاى دادُ ؿذُ اػت.  1ؿکل

 
 GaN0.75P0.25ػاختاس ػلَل ٍاحذ تشکیة :  1ؿکل

  

ِ خَاف ػاختاسی، اًشطی حالت پایِ تشکیة تِ اصای تشای هحاػث

ّای هختلف، اعشاف حجن تؼادلی هحاػثِ ٍ ػپغ تا حجن

ؿَد. تغییشات جضئی دس اعشاف حجن تؼادلی ٍسدؽ دادُ هی

تغییشات اًشطی تش حؼة حجن اص عشیق هؼادلِ حالت هَسًاگَى 

ؿَد. ًوَداس اًشطی تش حؼة حجن ػلَل ٍاحذ تشای دادُ هی ]4[

دس ایي  ًـاى دادُ ؿذُ اػت. 2دس ؿکل GaN0.75P0.25شکیة ت

 ؿَد:هؼادلِ اًشطی کل تصَست تاتؼی اص حجن تصَست صیش تیاى هی

 
 

(1) 

  

اًشطی حالت پایِ دس دها ٍ  E0حجن ػلَل اٍلیِ،  V0کِ دس آى 

´Bهذٍل حجوی ٍ  B0فـاس صفش، 
هـتق آى اػت. دس ایي  

جن هحاػثِ ؿذُ ٍ ػپغ تا هحاػثات اتتذا ٍاتؼتگی اًشطی تِ ح

تکاس تشدى هؼادلِ حالت هَسًاگَى، ثاتت ؿثکِ، هذٍل حجوی ٍ 

هـتق هذٍل حجوی هحاػثِ ؿذُ اػت. ایي هحاػثات تا اػتفادُ اص 

( اًجام ؿذُ اػت. لاصم تِ رکش GGAتقشیة ؿیة تؼوین یافتِ )

اػت کِ حجن تؼادلی، اًشطی تؼادلی ٍ پاساهتشّای ؿثکِ اص عشیق 

آیٌذ. ًتایج دى اًشطی تش حؼة حجن تِ دػت هیکویٌِ کش

 گضاسؽ ؿذُ اػت. 1هحاػثات دس جذٍل

 
 GaN0.75P0.25ًوَداس اًشطی تش حؼة حجن ػلَل ٍاحذ تشای تشکیة :  2ؿکل

  
  GaN0.75P0.25پاساهتشّای ػاختاسی هحاػثِ ؿذُ تشای تشکیة :  1جذٍل       

B´(GPa) B(GPa) a(Å) شکیةًام ت 

434/4 828/123 862/4 GaN0.75P0.25 

 

پزیشی ٍ هؼیاسی اص ػختی تلَس هذٍل حجوی ػکغ تشاکن    

-اػت. ّشچِ هذٍل حجوی یک تلَس تیـتش تاؿذ، آى تلَس تشاکن

پزیشی کوتشی خَاّذ داؿت ٍ دس ًتیجِ اػتحکام تلَس تیـتش اػت. 

ٍ تَاى ًتیجِ گشفت ًحَُ تغییشات هذٍل حجوی تٌاتشایي هی

ای ػکغ تا یکذیگش داسًذ. لاصم تِ رکش ّوچٌیي حجن تؼادلی ساتغِ

اػت کِ تش پایِ داًؾ ها ّیچ ًتیجِ تجشتی تشای پاساهتشّای 

  تایی گضاسؽ ًـذُ اػت.یي تشکیة ػِػاختاسی ا

ػاختاس ًَاسی، اعلاػات هفیذی دس استثاط تا ًَع هادُ اػن اص      

دّذ. اجؼام اختیاس ها قشاس هیسػاًا، ًیوشػاًا ٍ ػایق تَدى سا دس 

سػاًا، ػایق ٍ ًیوشػاًا، ػاختاسّای ًَاسی هختلفی داسًذ ٍ تِ 

تَاى خَاف الکتشیکی ٍ سػاًایی ایي کوک ایي ػاختاس ًَاسی هی

دّذ کِ هحاػثات ػاختاس ًَاسی ًـاى هی اجؼام سا تَجیِ کشد.

یک ًیوشػاًا تا گاف ًَاسی هؼتقین دس  GaN0.75P0.25 تشکیة

گاف اًشطی هحاػثِ  اػت. هقذاسدس هشکض ًاحیِ تشیلَئي  غِ ًق
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تاؿذ کِ تا کٌَى الکتشٍى ٍلت هی 067/1تشکیة  ایي تشای ؿذُ

تایی گضاسؽ ّیچ ًتیجِ تجشتی تشای گاف اًشطی ایي تشکیة ػِ

   ًـذُ اػت.

ّای هجاص دس ّای الکتشًٍی تیاًگش تؼذاد حالتچگالی حالت    

ّای الکتشًٍی عیفی شُ اًشطی اػت. هٌحٌی چگالی حالتٍاحذ گؼت

ّای ّا سا دسٍى ّش یک اص اٍستیتالاػت کِ ًحَُ تَصیغ الکتشٍى

تَاى ػْن هشتَط تِ اٍستیتال دّذ ٍ تِ کوک آى هیاتوی ًـاى هی

 .ّای ؿشکت کٌٌذُ دس تشکیة سا تِ دسػتی تیاى ًوَدّش یک اص اتن

دّذ کِ ػْن ػوذُ چگالی ًـاى هیّا ًیض ًوَادس چگالی حالت

اتن  p2ّا قثل ٍ تؼذ اص ػغح فشهی ػوذتاً ًاؿی اص استیتال حالت

ّای ػاختاس ًَاسی ٍ چگالی حالت 3دس ؿکل تاؿذ.ًیتشٍطى هی

 ًـاى دادُ ؿذُ اػت. GaN0.75P0.25کلی تشکیة 

 

 
 GaN0.75P0.25ّای کلی تشکیة : ػاختاس ًَاسی ٍ چگالی حالت 3ؿکل

 

ؿَد کِ تحت تٌؾ کـؼاًی تِ خاصیتی اص هَاد گفتِ هی خَاف

ؿَد تِ حالت تغییش ؿکل پیذا کشدُ ٍ ٌّگاهی کِ تٌؾ هتَقف هی

گشدًذ. ّشگاُ تِ یک تلَس تٌؾ ٍاسد ؿَد اصلی خَدؿاى تاص هی

ّای ّای کـؼاًی ٍ هَلفِاًشطی رخیشُ ؿذُ دس آى تش حؼة ثاتت

 :]5[تاًؼَس کشًؾ تشاتش اػت تا

 

(2) 
 

ّؼتٌذ. ایي تاًؼَس اص  الاػتیک تاًؼَس ّای هَلفِ Cijدس ایي ساتغِ 

. هَلفِ هؼتقل داسد 21اػت کِ دس کوتشیي تقاسى تلَسیي،  4هشتثِ 

 تشای ٍ 6تِ  هؼتقل ّای هَلفِ تؼذاد تتشاگًَال یک هَسد دس

 3هکؼثی  تلَس یک پغ .یاتذ هی کاّؾ 3تِ  تؼذاد ایي هکؼة

ذ اص اًشطی تَاً هی الاػتیکی ّای ثاتت .داسد هؼتقل الاػتیکی ثاتت

ؿثکِ هکؼثی  هَسد دس . ؿَد گشفتِ اػت ؿثکِ کـؾ کِ تاتغ

اهکاى اًتخاب کــی کِ حجن ػلَل ٍاحذ حفؼ ؿَد ٍ اًشطی 

اص ؿکل  دیگش ػثاست تِ . داسد ٍجَد تاؿذ کـؾ تاتغ یکٌَاختی اص

 اًجام ؿَد خغی الاػتیکی عثیؼی خاسج کشدى تلَس دس یک سفتاس

ػِ هؼادلِ ( C11,C12,C44) الاػتیکی ثاتت ػِ ایي تؼییي تشای .]6[

 صیش کافی اػت.

 :اػت حجوی هذٍل تِ هشتَط هؼادلِ اٍلیي
 

(3)  
دػت  تِ تتشاگًَال ثاتت - حجن کــی تاًؼَس اص هؼادلِ دٍهیي

 آیذ:هی
 

(4) 

 
 

 :ؿَد هی چٌیي اؽ اٍلیِ هقذاس تِ ًؼثت اًشطی تغییش، ایي اػوال تا
(5) 

 
 

ؿکل  تغییش آخشیي تشای اػت. ػشاًجام ٍاحذ ػلَل حجن V0کِ 

 .ؿَدهی اػتفادُ سٍهثَّذسال ثاتت –حجن کــی تاًؼَس اص

 
(6) 

 
 

 :]7ٍ8[کِ تغییش ؿکل اًشطی کل ایي گًَِ اػت 

 
(7) 
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آٍسدُ ؿذُ اػت.  2تشای تشکیة هَسد ًظش هحاػثِ ٍ دس جذٍل

ّای کـؼاًی شتی تشای ثاتتلاصم تِ رکش اػت کِ ّیچ ًتیجِ تج

  تاؿذ.دس دػتشع ًوی GaN0.75P0.25تشکیة 

 
  GaN0.75P0.25ّای کـؼاًی هحاػثِ ؿذُ تشای تشکیة ثاتت:  2لجذٍ       

C44(GPa) C12(GPa) C11(GPa) ًام تشکیة 

402/77 504/92 016/185 GaN0.75P0.25 

 

یکی ٍ ّای تشهَدیٌاهپایذاسی یک ػاختاس جاهذ ًیاصهٌذ کویت

کـؼاًی اػت. لضٍم پایذاسی هکاًیکی دس یک تلَس هکؼثی هٌجش تِ 

 :]8[ؿَدّای کـؼاًی هیقیذّای صیش تش سٍی ثاتت

 
(8) C11-C12>0 , C11+2C12>0 , C11>0 , C44>0 

 

دّذ، تشکیة ًـاى هی 2ّای جذٍل ؿواسُّواى عَس کِ دادُ

GaN0.75P0.25  فت کِ اص لحاػ تَاى گٍ هیتوام ؿشایظ تالا سا داسد

هذٍل یاًگ  هکاًیکی پایذاس اػت. ّوچٌیي تِ غیش اص هذٍل حجوی

E (Young's modulus هذٍل تشؿی ٍ )G (shear modulus ٍ )

 گضاسؽ ؿذُ اػت. 3هحاػثِ ٍ دس جذٍل ؿواسُ B/Gهقذاس 

 
(9) 

 
(10) 

 
 

  GaN0.75P0.25پاساهتشّای کـؼاًی هحاػثِ ؿذُ تشای تشکیة :  3لجذٍ       

E(GPa) B(GPa) G(GPa) B/G ًام تشکیة 
373/93 343/323 982/33 22/3 GaN0.75P0.25 

 

اگش  .خَاسی یک هادُ اػتهؼیاس ؿکٌٌذگی یا چکؾ B/Gکویت 

تیـتش تاؿذ هادُ تشد ٍ ؿکٌٌذُ  75/1ایي هقذاس اص هقذاس تحشاًی 

خَاس اػت اػت ٍ اگش اص ایي هقذاس کوتش تاؿذ هادُ ًشم ٍچکؾ

، تشکیة 3تَجِ تِ هقذاس تذػت آهذُ دس جذٍل ؿواسُ تا .]9[

GaN0.75P0.25 گیشد.جضء هَاد تشد ٍؿکٌٌذُ قشاس هی 
 

 

 نتیجه گیری
دس ایي هغالؼِ خَاف ػاختاسی، الکتشًٍی ٍ کـؼاًی تشکیة      

تشسػی ؿذ. هحاػثات تا اػتفادُ اص  GaN0.75P0.25ًیوشػاًای 

دس چاسجَب کاهل  اهَاج تخت تْؼاختِ خغی تا پتاًؼیل سٍؽ

ًظشیِ تاتؼی چگالی اًجام ؿذُ اػت. ًتایج ػاختاس ًَاسی ًـاى هی 

الکتشٍى  067/1دّذ کِ ایي تشکیة داسای گاف ًَاسی هؼتقین تشاتش 

ٍ خاصیت  اػتدس هشکض ًاحیِ تشیلَئي  Γدس ًقغِ ٍلت 

هحاػثات هشتَط تِ چگالی  ًیوشػاًایی ایي تشکیة تاییذ هی ؿَد.

ّای اؿغال ؿذُ قثل ٍ ذُ حالتدّذ کِ  قؼوت ػوحالتْا ًـاى هی

اتن ًیتشٍطى  p2ّای هشتَط تِ اٍستیتال ػوذتاً فشهی تؼذ اص ػغح

ّای کـؼاًی هحاػثِ ؿذُ تشای ایي تشکیة اػت. ّوچٌیي ثاتت

اص ًظش هکاًیکی پایذاس  GaN0.75P0.25دّذ کِ تشکیة ًـاى هی

 سد.اػت. ضوٌاً ایي تشکیة خاصیت تشد ٍ ؿکٌٌذُ دا
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 MVNPXدبا استفاده از ك ADSراكتور براي  EPTدر 129Iو 237Npمحاسبه ي ميزان تبديل 

  2فيروزآبادي، محمد مهدي؛ 1قاسميان، فهيمه

 دانشكده علوم،گروه فيزيك، دانشگاه بيرجند 

 

 چكيده

EPT استفاده از نوترون  يك پروژه ي بين المللي براي مطالعه و بررسي برهم كنش هاي تلاشي، توليد و ترابرد نوترون و تبديل محصولات شكافت و آكتينيدهاي سبك با
پروتون ها با .شامل يك هدف ضخيم سرب با پوشش زيربحراني اورانيوم طبيعي است كه با محفظه اي از پلي اتيلن احاطه شده است  EPT مجموعه. استهاي تلاشي 
ي با هدف بر همكنش مي كنند و واكنش هاي تلاشي و شارهاي نوتروني قدرتمندي ايجاد مي شوند  كه از اين شار نوتروني برا GeV2و  5/1،  1/0،  7/0انرژي هاي 

پرداخته و با استفاده از كد  (ADS)در اين تحقيق به بررسي يك نمونه نوعي از سيستم واداشته با شتابگر . تبديل هسته هاي بلند عمر انتخابي استفاده شده است
MCNPX محاسبات نشان مي دهد كه بعد از گذشت يك ماه كار راكتور . اين فرآيند شبيه سازي شده استADS وتون هاي با استفاده از پرmA10  حاصل از شتابگر با

  .    تبديل كرد 238Npاوليه را به  237Np% 68/2و  130Iاوليه را به  129Iاز % 11/2مي توان  GeV 2انرژي 

  MCNPXتلاشي، تبديل، توليد نوترون، سيستم واداشته با شتابگر، كد : كلمات كليدي

  

Calculation transmutation rate of 237Npand129Iin EPT for   ADS reactor by using 

MCNPX code 

  
Ghasemian, Fahimeh1; FiroozabadiMohammadMehdi 2 

1, 2 Department of Physics, University of Birjand, Birjand 

Abstract 
”Energy plus Transmutation” is an international project for the study of spallation reactions, neutron production 
and transport, and the transmutation of fission products and higher actinides by spallation neutrons. The ”Energy 
plus Transmutation” setup consists of a thick, lead target with a subcritical, natural uranium blanket surrounded 
by polyethylene shielding. Protons with energies of 0.7, 1.0, 1.5, and 2.0 GeV interacting with the target induced 
spallation reactions and intense neutron fluxes were created that From this neutron fluencies used for 
transmutation of selected long lived nuclear .In this work a sample of accelerator driven system (ADS) studied and 
simulated this process by using MCNPX code and calculation show that after a month of using the ADS reactor 
using 10mA protons from accelerator with an energy of  2GeV can be transmute 2/11% initial 129I to 130I and 
2/68%  initial  237Np to 238Np. 

 
Key Words: Spallation, Transmutation, Neutron production, Accelerator driven system, MCNPX Code,  
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ميزان تبداز عاعي 

 هاي اورانيوم ا
ش محسوسي مي
روتون فرودي كه

راونه راديواكتيو
GeV2 انرژي

6وتون فرودي
يد تبديل تابعي

ميزان

ف هندسه جديد
Cm6 به صورت

الف3مانند شكل 
داد نوترون ها به

نيز130Iزان زايش 
همين ضخامت پ
داگانه قرار گيرد
سبت به هندسه اي
عه قرار گرفته است

نمايي اتصوير راست.
هندسه

مقايسه ميزان تب:1ول

حضور كنندكنند
جابه جاييي از

صله ي شعاعي
 شدن فاصله شع
ف كامل ميله

دستخوش كاهش
فزايش انرژي پر
ميزان تبديل نمو

براي(a)هندسه 
 ازاي يك پرو

ميزانوابستگي 
  .ت

  هندسه

 (a)جموعه هدف 

 (b)جموعه هدف 

  (c)جموعه هدف 

 

در تعريف
mضخامت

م(b)است 
تعد افزايش
GeV2ميز ،

حال اگر ه
صورت جد
يك ماه نسب
كل مجموع

  

الف.3شكل

جدو

علاوه بر ح
تبديل تابعي

فاتابعي از 
با كوچكتر

و با حذف
130Iزايش

همچنين اف 
مي شود، م

در ه. كند
نوترون به

و 4شكلدر
نمايان است

مج

مج

مج
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مجموعه كه نقش جذب كننده ي نوترون هاي حرارتي را دارد، 
آمد،اما ميزان تأثير تبديل با افزايش انرژي ،  مي  كمتر به دست

افزايش مي يابد و مي توان گفت ميزان تأثير تبديل با افزايش 
با تغيير فاصله ي چشمه و اين هندسهدر .ي ، رفتار منظمي داردانرژ

چشمه به  cm8مبدا هدف ، بيشترين ميزان تبديل در فاصله ي 
  .د وش مي درصد حاصل 11/2مقدار 

 

  
 2GeVنسبت به فاصله هدف تا چشمه در انرژي  B(130I)تغييرات :6شكل

سطح مقطع بالاي گيراندازي داشتن به دليل 113Cdايزوتوپ 
مقداري از نوترون ها را در ، نوترون هاي حرارتي و فوق حرارتي ،

با حذف كادميم از مجموعه، ميزان در نتيجه ]3[خود جذب مي كند
انرژي  در .داردتبديل يد نسبت به قبل ، افزايش چشمگيري 

GeV2  ،تأثير تبديل و  به دست آمد% 95/0ميزان تبديل در يك ماه
در تمامي انرژي ها افزايش قابل ملاحظه اي داشته است و بيشترين 

  .حاصل شدGeV1ميزان تأثير تبديل براي انرژي 
 4،در محدوده ي  237Npبيشترين ميزان تبديل  (a)در هندسه

و 41/0× 10- 4به مقدار GeV5/1انرژي ذكر شده،  براي انرژي 
% 25/0اين انرژي به مقدار  بيشترين ميزان تبديل در يك ماه براي 

بر خلاف نمونه ي يد، مقدار تأثير تبديل در نپتونيوم .به دست آمد
با افزايش انرژي ذره ي فرودي  GeV 1براي انرژي هاي بالاتر از  

 .كاهش مي يابد

  
 انرژي پروتون فروديبه نسبت  238وابستگي تأثير تبديل  نپتونيوم : 7شكل

كاهش داشته است و  237Np، ميزان تبديل (d)در هندسه اگرچه 
به مقدار  GeV2انرژي  دربيشترين ميزان تبديل در اين هندسه 

اما تأثير تبديل با افزايش انرژي ، . در يك ماه بوده است% 88/1
  .افزايش يافته است

با تغيير يكنواخت ضخامت پلي اتيلن در كل مجموعه ، بيشترين 
براي زماني حاصل مي شود، كه به ضخامت 237Npميزان تبديل 

يعني براي ضخامت اضافه كنيم  cm10پلي اتيلن در كل مجموعه 
cm40 در اين شرايط بيشترين ميزان تبديل براي نپتونيوم در يك
 .به دست خواهد آمد% 9/2ماه 

 cm2/4با تغيير فاصله ي چشمه تا هدف، براي چشمه اي به شعاع 
ه همراه كادميم، بيشترين ميزان تبديل ، ب EPTدر مجموعه ي كامل 

237Np  براي فاصله يcm6  به دست آمد% 68/2به مقدار. 

در نهايت مي توان گفت بيشترين ميزان تبديل در يك ماه براي 
237Np  براي مجموعه اي  كه پوششي از پلي اتيلن به ضخامت

cm6 به دور هر بخش قرار گرفته در انرژيGeV2  به مقدار ،
 129Iو همينطور بيشترين ميزان تبديل ه به دست مي آيددر ما20%

در يك ماه  براي مجموعه اي  كه پوششي از پلي اتيلن به ضخامت 
cm6  به دور هر بخش قرار گرفته و شعاع چشمهcm2/4  مي

  .در ماه به دست مي آيد% 29/3، به مقدار  GeV2باشد در انرژي
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 چکیده
نظیر ضرایب دمایی رآکتیویته کل، سوخت وکند کننده می باشند.در این راستا از مدل  HTR-10در این مقاله نویسندگان بدنبال محاسبه پارامترهای سینتیک مهم رآکتور 

بهره گرفته شد. علاوه بر تثبیت ایمنی ذاتی رآکتور، همخوانی قابل توجه  MCNP4cع توپک جدید پیشنهاد شده توسط نویسنده در مقالات پیشین و کد هندسی توزی
 نتایج با اعداد تجربی حاکی از دقت مدل هندسی بکار گرفته شده می باشد.
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Abstract 
During the current work, the authors intend to calculate multiple reactor kinetic parameters such as the total, fuel and 

moderator reactivity coefficients of the HTR-10 reactor. The calculations are performed using a pebble distribution model 

proposed and benchmarked previously by the author and the MCNP4c code. While demonstrating the innate safety of this 

reactor, the results emphasize the accuracy of the pebble distribution mode. 
PACS No: 28 

 

 مقدمه
امروزه کشووورهای دارای تکنولو ی هسووته ای دنیا برنامه ویژه ای 

 تصادیصرفه اق تورهای پیشرفته دارای ایمنی بالا وراک توسعهبرای 

هسوووتند که  HTGRدارنود. یکی از بهترین گیینوه ها راکتورهای 

 ℃950دارای قابلیت منحصوور بدرد رسوواندن دمای خنک کننده به 

 اسووتانداردهای بالای کیدیت ی بواسوو همی باشووند. این راکتورها 

اند  گرفته قرار نسل چهارم راکتورهای دسته در آنها در شده رعایت

و به دلیل کار در دمای بالا، بازده بیشوتری نسبت به سایر راکتور ها 

مورد  نوع راکتورها این برای طراحی نوع دو دارند. در حال حاضوور

ای  میله سوخت با رآکتورهای اول، اسوتداده قرار گرفته اسوت. نوع

 به وانت آن می کار حال در های نمونه جمله از که باشوووند می

 با راکتورهای دیگر نوع .[1,2]کرد اشووواره  اپن HTRرآکتور 

در مقایسه با دیگر راکتورهای ساخته  باشند که می توپکی سووخت

این  از جمله. شوووده توا بوه امروز دارای طراحی جدیدی هسوووتند

چین اشووواره کرد. در این  HTR-10راکتور راکتورهوا می توان به 

و  HTR-10راکتور کل دمایی رآکتیویته مقاله به محاسووبه ضووریب 

 پرداخته ایم. نین ضریب دمایی سوخت کند کننده آنهمچ

 HTR-10مدل سازی راکتور 

می  10MW قدرت با تحقیقاتی رآکتور یک HTR-10راکتور 

 3cmشووعاع  با باشوود. سوووخت این راکتور به صووورت توپکهایی

با  ذرات سوووخت های کرهاسووت. در داخل توپک های سوووخت، 

با چگالی  UO2 سوووخت کره مرکی درقرار دارند.  0.9mmشوعاع 

10𝑔𝑟 𝑐𝑚3⁄ ی ناحیه بوسوویله دارد. این قرار درصوود 11و غنای 

 سووویلیکن لایه ی یک آنها بدنبال و پیرولیتی گرافیت ی لایه دو

 شووده پیرولیتی پوشوویده گرافیت بیرونی ی لایه یک نهایتا و کاربید

 .شووود می شووناخته TRISOعنوان  با ای لایه اسووت. این سوواختار

د نیی وجو توپکهای گرافیتی علاوه بر توپوک های سووووخت نوعی

 .  دارند که نقش کند کننده را ایدا می کنند

ی  تخلیه ی لوله یک از متشووکل پایین الیه منتها در رآکتور قلب

ی  باشوود. ناحیه می قیف صووورت به ناحیه یک آن بدنبال و توپک
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در حالت مورد شوووود.  می ختم اسوووتوانه یک به نهایت در قیدی

 استوانه و قیدی ی ناحیه میان مرز قلب تا تحتانی قسومتبررسوی 

 ای استوانه ی شوود. ناحیه می پر توپکهای گرافیت ی بوسویله ای

 و سوووخت توپکهای از مخلوطی ی به وسوویله مقتضووی حد تا نیی

 میله 11 دارای رآکتور شود. این می پر  33به  71 نسبت با گرافیت

 تعبیه گرافیتی ی بازتابنده قلب در اطراف در که باشد می کنترل ی

 شود. می استداده نوترونی جاذب بعنوان 𝐵4𝐶اند. از  شده

 
 : دید فوقانی از قلب رآکتور1شکل 

به همراه محدودیت  PBMهندسووه بسوویار پیچیده راکتورهای نوع 

حتی با وجود نرم  ، شبیه سازی این نوع راکتورها راهای نرم افیاری

دشووووار کرده اسوووت.  MCNPافیار هوای انع اف پییری مانند 

مونت کارلو از نظر قابلیت تعریف هندسووه بسوویار  کدهای مبتنی بر

انع اف پییر هسووتند و تقریبا تنها انتخاب برای شووبیه سووازی این 

 راکتورها هستند. 

اسووتداده شووده  2112در این مقاله از مدل پیشوونهاد شووده در سووال 

 BCCدر این مدل، قلب به وسیله آرایش مکعبی شبکه . [3]اسوت

ناحیه  9شامل  BCCپر می شود. هرکدام از واحدهای سلولی نوع 

دارای توپک است. با توجه به این که دو نوع توپک داریم، می توان 

. اگر [4]مورد نیاز اسوووت BCCنوع سووولول واحد  92فهمیود که 

احتمال اینکه ناحیه ای در قلب فاقد توپک بوده و با هلیوم پر شووده 

باشود را به این مدل اضافه کنیم، مجموع تعداد سلول های واحد به 
افیایش پیودا می کنود کوه مقداری بیش از توانایی محاسوووباتی  93

MCNP نیتاسوت. برای رفع این مشکل، سلول واحد جدیدی مب 

وه بر این، بووه منظور کوواهش دادن پیشووونهوواد شووود. علا BCCبر 

احتمالات و در نتیجه تعداد سولول های واحد، سلول واحد تدار  

دیده شوده به دو قسومت بالایی و پایینی تقسویم شد که این تقسیم 

2تعوداد مجموع سووولول های واحد را به  × 34 − کاهش می  1

سوولول واحد محتمل  161دهد. بنابراین برای پر کردن قلب راکتور، 

. در مدل [3]هوای جوداگانه تعریف می گرد universeنوان بوه ع

سوووازی انجوام شوووده از سووو   مق ع هوای موجود در کتوابخانه 

ENDFVII  اسووتداده شووده اسووت. همچنین کدNJOY  به منظور

. [5]محاسبه س   مق ع در دماهای مختلف به کار گرفته شده است

بواسووو ه محدودیت در تولید سووو و  مق ع در دماهای مختلف، 

جهت انجام شووبیه سووازی در دماهای غیر موجود از مدهوم سوو   

موثر بهره جستیم. در این راستا بعنوان مثال جهت شبیه سازی مق ع 

قرار دارد، سووولول مورد  2Tو 1Tکوه میوان دو دمای  Tدر دموای 

1و  μبررسوووی بترتیب با نسوووبت های  − μ  متشوووکل از ماده در

اینگونه تعریف می  μدماهای ذکر شوووده تعریف گردید. ضوووریب 

 گردد:

μ =
𝑇 − 𝑇2

𝑇1 − 𝑇2
      (1 − 1) 

 ضرایب دمایی راکتیویته
 ایمنی ذاتی یکی از اولویوت هوا در طراحی رآکتورهوا می بواشووود.

ضورایب دمایی رآکتیویته عملا مهمترین پارامترها در تعیین و تثبیت 

 پایدار آنکه رآکتور برای عمل . درایمنی ذاتی رآکتور می باشوووند

 شوورایط در همة قلب رآکتیویته دمایی ضوورایب اسووت لازم بماند

دو ضوریب دمایی مهم، ضریب دمایی کندکننده و  .[1]باشوند مندی

 ضریب دمایی سوخت هستند.

 𝛼 =
𝑑𝜌

𝑑𝑇
=

1

𝑘

𝑑𝑘

𝑑𝑇
        (2 − 1) 

تغییر راکتیویتوه بوه ازای هر درجه تغییر دمای کند کننده، ضوووریب 

 .[2]می شود تیویته کند کننده نامیدهدمایی راک

ضوریب دمایی راکتیویته مهم دیگر، ضریب دمایی سوخت است که 

در برخی راکتورها اثر بیشووتری نسووبت به ضووریب دمایی کند کننده 

ه ازای راکتیویته ب وخت عبارتست از تغییراتدارد. ضریب دمایی س

تغییر دمای سوخت. به این علت که افیایش قدرت راکتور بلافاصله 

 سووووخت می شوووود، به این ضوووریب دمایی منجر به افیایش دمای

ضریب دمایی آنی نیی گدته می شود. به این علت که دمای سوخت 
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بلافاصوووله پز از افیایش قدرت راکتور افیایش می یابد، ضوووریب 

از ضریب دمایی مندی کند کننده مهم تر است. دمایی مندی سوخت 

زمانی که طول می کشووود تا حرارت به کندکننده منتقل شوووود چند 

ثانیه است. در اتداقاتی که منجر به تیریق راکتیویته مثبت می شوند، 

کند کننده نمی تواند جلوی افیایش قدرت را برای چند ثانیه بگیرد 

ت بلافاصله شروع به و این در حالی اسوت که ضریب دمایی سوخ

 اضافه کردن راکتیویته مندی می کند.

هر تغییری در دمای میله سووخت منجر به تغییرات فیییکی آشکار 

و تعدادی تغییرات فیییکی نه چندان واض  می گردد. این تغییرات 

فیییکی می تواننود به چند طریق بر توازن نوترونی داخل قلب تاثیر 

سوواق قلب اسووت که منجر به کاهش بگیارد. از همه واضوو  تر انب

چگالی اتمی مواد داخل قلب می گردد. در نتیجه سوو   مق ع های 

مواکروسوووکوپی کاهش یافته، پویش آزاد میانگین و سووو   پخش 

افیایش می یابد. از آنجا که احتمال نشوووت نوترون ها متناسوووب با 

سووو   پخش اسوووت، بنوابراین نشوووت افیایش پیدا می کند. این 

یکی می توانود اثر راکتیویته زیادی بر راکتورهای با فراینودهوای فیی

قلب کوچک و متوسط داشته باشد، اما در مورد راکتور های قدرت 

جدید که دارای حجم بیرگ اسوت، درصوود نشت بسیار جیمی می 

باشد. لیا کاهش احتمال نشت اثر خیلی زیادی بر راکتیویته نخواهد 

 داشت. 

 بحث و نتیجه گیری

، با استداده از روش  HTR-10پز از انجام شوبیه سازی  راکتور 

آرایش مختلف پر شوودن قلب را تولید  9توزیع تصووادفی توپک ها 

دمای مختلف به محاسووبه ضریب  1آرایش در  9کردیم و برای این 

تکثیر و از روی آن محواسووویه مقدار راکتیویته پرداختیم. در نهایت 

 گین گرفته شد.آرایش میان 9ا روی برای هر دم

در این مقاله با اسوتداده از تغییر ارتداعی که قلب از توپک ها پر می 

شوووود بوه اعمال تغییر راکتیویته پرداختیم و برای بدسوووت آوردن 

ضریب دمایی سوخت و کند کننده، س   مق ع مواد هر کدام را در 

دموا تعوی  کردیم. ارتداعاتی که قلب را از سووووخت پر کردیم  3

112cm  117وcm  122وcm .می باشد 

آوردن ضوورایب دمایی سوووخت و کندکننده نمودار  برای بدسووت

سوووم ر سوووب دما را در ارتداع های مختلفتغییرات راکتیویته بر ح

با توجه به اینکه در سه ارتداع  و شیب خط را بدست آوردیم.کرده 

مختلف به محاسبه ضریب دمایی پرداختیم، روی سه مقدار ضریب 

 دمایی بدست آمده میانگین گیری کرده و مقادیر را گیارش کردیم.

 
 سوختتغییرات راکتیویته بر حسب دما  :3 شکل                                 تغییرات راکتیویته بر حسب دمای قلب   :2 شکل                
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                                         دما کند کنندهتغییرات راکتیویته بر حسب  :3شکل                                                                       

 

 
 pcm/K  -1.91مقدار ضووریب دمایی سوووخت از روی نمودار

که  [6]در مرجع  IAEAکه با مقدار گیارش شده  بدسوت می آید

 می باشد تداوت اندکی دارد. pcm/K  -2.13 مییان

بدست  pcm/K  -15.74ضریب دمایی کندکننده از روی نمودار

- که مییان [6]در مرجع  IAEAکه با مقدار گیارش شده  می آید

16.2 pcm/K را دارد. همخوانی قابل قبولیمی باشد 

در نتیجه محاسووبات مشوواهده شوود ضووریب دمایی راکتیوبته برای 

 راکتور و سوخت و کندکننده این راکتور همواره مندی است که 

تصوادفی توپک ها اسوتداده شد که زمان مورد نیاز برای محاسبه را 

. اختلاف [7]اسوووتکواهش می دهود و به نتایج تجربی نیدیک تر 

انود  بین مقادیر محاسوووبه شوووده و مقادیر تجربی اولا به طبیعت 

موجود ای ه پیچیدگی ادفی توپک ها در راکتور و ثانیا بهتوزیع تص

این جمله . از [7,8]در شوووبیه سوووازی این راکتور ها باز می گردد

 در لبه های قلبتوپک های منق ع ایجاد شده مشکلات می توان به 

 .[7]ق عیت در غلظت بور داخل گرافیت اشاره نمودو یا عدم 
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هاي گسترده هوایی پرتوهاي کیهانی بوسیله کد شبیه  بررسی طیف انرژي ذرات ثانویه در بهمن

 سازي کورسیکا
 ؛ پورمحمد، داوداکبر، حسینی

 قزوین،  ه بین المللی امام خمینیدانشگا گروه فیزیک،

 

 چکیده
ها ،  اي از ذرات باردار ، بیشتر الکترون ها ، جبهه ، حاصل این بهمنهاي هوایی گسترده ایجاد می کنند  پرتوهاي کیهانی در برخورد با جو زمین ، بهمن

ي  سازي ذرات ثانویه سازي آشکار براي بهینه. د نهاي متنوعی در سطح زمین آشکارسازي می شو هایی با روشچنین بهمن. باشند  ها می و موئون ها پوزیترون
هاي  با استفاده از کد کورسیکا که مبتنی بر الگوریتم مونت کارلو می باشد بهمن پژوهشاین  در .ها لازم است طیف انرژي این ذرات شناسایی شودبهمن

 .گیرد ، و طیف انرژي برخی از ذرات در ارتفاعات گوناگون مورد بررسی قرارمیشود و اطلاعات هر یک از ذرات ثانویه استخراج  هوایی متعددي تولید می
 

Investigation of energy spectrum of secondary particles in extensive air showers of 
cosmic rays by CORSIKA simulation code  

  
Hosseini, Akbar ; Purmohammad,  Davoud  

 
Department of Physics, Imam Khomeini International University, Qazvin  

 
Abstract  

 
Cosmic rays create extensive air showers when hitting the Earth's atmosphere. These showers are cascades of 
charged particles, mostly electrons and positrons and Muons. Such showers can be detected on the earth's 
surface by variety of methods. To optimize the detection of secondary particles, it is required to know their 
energy spectrum. In this research many showers is produced by CORSIKA code that has Monte Carlo-based 
algorithm and then information of each secondary particle is extracted, and the energy spectrum of some 
particles investigated. 
  
 

  قدمهم
پرتوهــاي کیهــانی ذرات پرانــرژي هســتند کــه بیشــتر شــامل        

هـاي سـنگین    و دیگر هسته %)12(، ذرات آلفا  %)85(ها پروتون
 Mev 1020تــا  Mev 106مــی باشــند و انــرژي آنهــا بــین %) 3(

هـاي فعـال کهکشـانی ، ابـر نواخترهـا ،       آنها هسته ءشامن. باشد می
 ـ  هاي کهکشانی ،ستاره دیسک وترونی وبعضـی دیگـر  منـابع    هـاي ن

ــند   ــی باش ــناخته م ــه   . ناش ــورد ب ــس از برخ ــانی پ ــاي کیه پرتوه
ــول ــنش    مولک ــم ک ــر ه ــره اي از ب ــین زنجی ــو زم ــاي ج ــاي  ه ه

 و هسته اي را ایجاد مـی کننـد و محصـولات هـر     یالکترومغناطیس

د شـروع کننـده   نبرهم کنش اگـر از انـرژي کـافی برخـوردار باش ـ    
به آبشار گسترده اي از ذرات یـونیزه   .هاي بیشتر خواهد بود واکنش

شده و تابش الکترومغناطیس تولیده شده در جو توسـط پرتوهـاي   
حاصـل   ،اگـر بهمـن  . هاي گسترده هوایی می گویند  بهمن ،کیهانی

هاي جو باشد بـه آن بهمـن    ها با هسته برهم کنش الکترون و فوتون
نـرژي  الکترومغناطیسی و و اگر حاصل برهم کنش یک هادرون پر ا

ــمان ــد نوکلن ــه   ئ ــادرونی گفت ــن ه ــه آن بهم ــد ب ــایون ، باش ون ، پ
ساده ترین مدل براي بررسی ذرات بهمنهـا ، مـدل اسـباب    .شود می

در ایـن مـدل ذره   . می باشـد  )heitler toy model(بازي هیتلر 
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ذره  2، بـه   λ پس از طی اولین طـول انـدرکنش   E0با انرژي  اولیه
بعد از طـی دو  . خواهد شد E0/2 تبدیل می شود و انرژي هرکدام

  E0/4و انـرژي هـر کـدام     22، تعـداد ذرات  برابر طول انـدرکنش  
 .خواهد شد

 :می باشدمعادلات بهمن براي ذرات ثانویه به شکل زیر 
 
 

 )g/cm2برحسب (  xشار ذرات در عمق
 طول اندرکنش ذره در جو

ت از انـدرکنش ذرا  )Ei,Ei+dEi(کـه در بـازه    iتعداد ذرات نـوع  
     dni (Ei,Ej (  .تولید می شود Ej با انرژي  jنوع 

                                                                    
هـاي   هـا روي زمـین بـا اسـتفاده از تلسـکوپ      آشکار سازي بهمن 

ی گسـترده بـا آشکارسـازهاي    یهاي هوا هاي بهمن چرنکوف ، آرایه
 ي ذرات ثانویـه  .پـذیرد  صورت مـی سوسوزن و دیگر آشکارسازها 
ارتفاع  ،نوع ذره اولیه، نوع ذره ثانویه بهمن بسته به انرژي ذره اولیه،
و در نتیجـه   هاي مختلفی داشته باشـد  آشکارسازي می تواند انرژي

 .بـرد توان به کار  هاي متفاوتی براي مشاهده آنها می ابزارها و روش
سیکا که یک برنامـه  هدف از این پژوهش آنست که بوسیله کد کور

هـاي   شبیه سازي مونت کارلو براي مطالعه سـیر تکامـل و ویژگـی   
هاي متعددي بـا فاکتورهـاي    هاي گسترده هوایی است ، بهمن بهمن

هاي اولیـه مختلـف ،    ينوع ذره اولیه مختلف ، انرژ: گوناگون مانند
سپس طیـف انـرژي ذرات    ارتفاعات مشاهده مختلف ایجاد شود و

ست آوریم و ارتبـاط آنهـا را بـا فاکتورهـاي گونـاگون      ثانویه را بد
 . بیابیم

  روش کار
شبیه سازي براي سه ذره اولیه پروتون ، ، در این پژوهش     

،  GeV 103 و هسته آهن با چهار انرژي مختلف هاي گاما فوتون
GeV 104    ،GeV 105   و  GeV 106  این  .صورت گرفت

رایانه دانشگاه بین المللی امام  شبیه سازي که با استفاده از ابر
. اجراي برنامه کورسیکا بود 12خمینی صورت گرفت شامل 

زاویه  ،ها تعداد بهمن شماره اجرا، هاي هر اجرا شامل  ورودي
.  ارتفاع مشاهده و انرژي قطع می باشد ، زاویه سرسویی، سمتی 

شامل یک فایل باینري می باشد که خروجی هر اجرا کورسیکا 
پس . هایی در آن ذخیره شده است ها بصورت بلوك ت بهمناطلاعا

از دریافت خروجی کورسیکا ، برنامه اي به زبان فرترن نوشتیم که 
این . ل باینري استخراج کندرا از هر فایاطلاعات ذرات ثانویه 

بهمن  هروارتفاع هروکانال انرژي هرتعداد هر نوع ذره را دربرنامه 
سپس نسبت  .کند ذخیره میآرایه چهار بعدي  یک ودرشمارد  می را

بهمن میانگین گرفته و انحراف معیار آنر نیز حساب  100به 
توانیم براحتی از این آرایه  اطلاعات مطلوب را می. کند  می

یی که در این پژوهش مورد  ذرات ثانویه. چهاربعدي استخراج کنیم
، الکترون ، ن گاما ، پوزیترو هاي بررسی قرار گرفتند شامل فوتون

شامل ي انرژي مورد بحث ها کانال.موئون مثبت و منفی می باشد
  GeV  تا   GeV 1×10-5  کانال انرژي می باشد که از 63

 .می باشد 102×1
 نتایج اولیه شبیه سازي

 ي انرژيها کانالفراوانی ذرات ثانویه در 
و  مشاهده عارتفاسیر تحول فراوانی ذرات نسبت به ذره اولیه و 

تقریبا یکسان است اما نسبت به نوع ثانویه تغییر  انرژي اولیه
براي نمونه نمودار هاي فراوانی ذرات ثانویه براي ذره اولیه  .کند می

   GeV 105 متري از سطح دریا و انرژي 2000ارتفاع پرتون و

 .ببینیم 5تا  1هاي  توانیم در شکل میذره اولیه ، را 
 

 
 ي انرژي ها کانالهاي گاما بر حسب  نمودار تعداد فوتون. 1شکل
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 ي انرژي ها کانالبر حسب  پوزیتروننمودار تعداد . 2شکل 

 
 ي انرژي ها کانالها در  نمودار تعداد الکترون. 3شکل

 
 ي انرژيها کانالهاي مثبت در  نمودار تعداد موئون. 4شکل

 
 هاي انرژي هاي منفی در کانال نمودار تعداد موئون. 5شکل 

ي ها کانالهاي انرژي ،  ی ذرات ثانویه درکانالنفراوانمودارهاي در 
. انرژیی وجود دارند که تعداد ذارت ثانویه در آنها ماکزیمم است

نسبت به ارتفاع ها  بدانیم که این کانالخواهیم که  در گام بعد می
سیر  .کند می ذره اولیه ، نوع ذره اولیه چگونه تغییرمشاهده ، انرژي 

یی که تعداد ذرات ها کانال(ي انرژي ماکزیمم ها انالکت اتغییر
نسبت به ارتفاع مشاهده بستگی به انرژي  )درآنها ماکزیمم است

هاي  هاي پایین تغییرات کانال بطوریکه در انرژي. ذره اولیه دارد 
اولیه داراي  مم داراي نظم خاصی نیست ولی اگر ذرهانرژي ماکزی

 ،انرژي ماکزیمم نسبت به ارتفاعهاي  انرژي بالایی باشد ، کانال
فوتون گاما و پوزیترون و الکترون ثابت  ي نسبت به سه ذره ثانویه

ت ومنفی ، از نظم ولی براي میون مثب )7و6هاي  شکل(.ماند می
 . کند خاصی پیروي نمی

 
 بر حسب ارتفاع مشاهده فوتون گاما ي انرژي ماکزیممها کانالنمودار .6شکل

 
حسب ارتفاع  بر پوزیتروني انرژي ماکزیمم الکترون وها الکاننمودار  .7شکل

 مشاهده
ي انرژي ماکزیمم ها کانالهمچنین تغییرات فراوانی ذرات در 

تعداد ذرات در این .نسبت به ارتفاع مشاهده قابل ملاحظه است
 )10و9و8هاي  شکل(.با افزایش ارتفاع کاهش می یابد ها کانال
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ي انرژي ماکزیمم نسبت به ها کانالگاما در  ايه نمودار فراوانی فوتون.8شکل

 ارتفاع مشاهده
 

 
ي انرژي ماکزیمم نسبت ها کانالنمودار فراوانی الکترون وپوزیترون در  .9شکل

 به ارتفاع مشاهده

 
ي انرژي ماکزیمم نسبت ها کانالنمودار فراوانی موئون مثبت ومنفی در  .10شکل

 به ارتفاع مشاهده
ها نسبت به  که تعداد الکترون یگر، این استمطلب قابل ملاحظه د

 .ستبیشتر بوده ا ها در همه حالتها  پوزیترون
نسبت به انرژي ذره اولیه  ماکزیمم ي انرژيها کانالبررسی تغییرات 

براي همه ارتفاعات بسته به نوع ثانویه  این کانال دهد که نشان می
  .کند به مقدار مشخص میل می

 
ي انرژي ماکزیمم فوتون گاما نسبت به انرژي ذره اولیه ها لکانانمودار  .11شکل 
 ارتفاع مشاهده 10براي 

 
نسبت به انرژي ذره اولیه  پوزیتروني انرژي ماکزیمم ها کانالنمودار . 12شکل 
 .ارتفاع مشاهده 10براي 

 
ي انرژي ماکزیمم الکترون نسبت به انرژي ذره اولیه ها کانالنمودار  .13شکل
 .تفاع مشاهدهار 10براي 

 نتیجه گیري
 GeVذرات اولیه با انرژي بیشتر از براي ي انرژي ماکزیمم ها کانال
و فقط بستگی به نوع  نسبت به ارتفاع تغییر نخواهدکرد   105

با  هاي انرژي ماکزیمم فراوانی ذرات ثانویه در کانال .ثانویه دارد
ودن تعداد بیشتر بسازي  شبیهنتایج . یابد افزایش ارتفاع کاهش می

 .کند ها را تایید می ها نسبت به پوزیترون الکترون
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اي آشکارسازهاي سیلیسیومی تابش یافته با هاي خوشههاي مؤثر ناراستیاستخراج سطح مقطع
ذرات سنگین در دماهاي پایین

2شهیار، سرآمد؛1الهام، حسینی

، تهرانه صنعتی امیرکبیرفیزیک دانشگامهندسی انرژي و دانشکده1
تهران،صنعتی امیرکبیردانشگاه ، یر ه صنعتی امیرکبفیزیک دانشگامهندسی انرژي و دانشکده2

چکیده
سازي پارامترهاي مربوط به مدل تبادل بار یکی ي است که تقریباً لاینحل باقی مانده است. بهینهتوجیه نتایج حاصل از تغییرات دما بر روي غلظت مؤثر مسئله

حسب دما در نظر ها توابعی نمایی بربراي این منظور براي سطح مقطع.یستهاي ممکن براي حل این ناسازگاري بین نتایج تجربی و تئورترین ایدهاز مهم
.شده استگرفته

ها.ها و پذیرنده، مدل سینماتیک، مدل تیادل باري، غلظت مؤثر بخشندهايخوشهیناراست-اينقطهیناراست-یومیسیلیسهاي: آشکارسازکلیديهايواژه

Extraction of some important cluster defect’s cross sections of hadron irradiated silicon
detectors at cryogenic temperatures
Hosseini, Elham1; Saramad, shahyar2

1 Department of Energy engineering and Physics, Amirkabir university of technology, Tehran
2 Department of Energy engineering and Physics Amirkabir university of technology, Tehran

Abstract
Problem associated with the result of effective doping concentration with temperature deviation. Optimization
of cross section of exchange charge between two levels over a range of temperature is given in this paper. We
tried to find reasonable function for cross sections.
Key Words: Silicon Detector, Point defects, Cluster defects, Kinetics model, Exchange charge model, Effective
doping concentration.

قدمهم
اي مسیریابی ذرات ،آنالیز مواد، رسانا براز آشکارسازهاي نیمه

شود. هاي فضایی و... استفاده میعکس برداري پزشکی، ماموریت
هاي منحصر به فرد این نوع با توجه به داشتن تکنولوژي

روز روزبه)LHC(هاي آشکارسازها کاربرد آن در آزمایش
]. هدف از تحقیق بر روي عوامل مؤثر در 1گسترش یافته است [

رسانا اعم از غلظت مؤثر و جریان نشتی، امترهاي نیمه تغییرات پار
تر آشکارسازهاي سازي بیشهایی براي مقاومبدست آوردن روش

باشد. این هاي مختلف میرسانا نسبت به تشعشع و پرتودهینیمه

وهاي خورشیدي اي بالا، در سلولهمسئله علاوه بر فیزیک انرژي
ها که تحت تابش در ماهوارهمچنین آشکارسازهاي مورد استفادهه

اي است.پرتوهاي کیهانی قرار دارند، داراي اهمیت ویژه
سازي و وارد نمودن اثرات تئوري مورد استفاده در شبیه

]. 3،4) است [SRH(هال -رید-اي، آمار شاکلیهاي نقطهناراستی
این تئوري نتایج تجربی ناشی از پرتودهی گاما را به خوبی بیان 

]، اما در پرتودهی نوترون، تفاوت فاحشی بین نتایج 5نماید [می
تجربی و تئوري وجود دارد. از این رو تصحیحات لازم باید لحاظ 

ها به ها نوع جدیدي از ناراستی]. در پرتودهی نوترون6[شود
]. در7[اي مرسوم هستندهاي خوشهآیند که به ناراستیوجود می
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و E70و V2 ،E170ها از قبیل ستینظر گرفتن این گونه از نارا
گوي نتایج تجربی بود.توان پاسخاستفاده از تئوري جدید می

ها پذیرندهتوجیه نتایج حاصل از تغییرات دما بر روي غلظت مؤثر 
اگر ي است که تقریباً لاینحل باقی مانده است. مسئلهها و بخشنده

سازي در نظر گرفته تمام پارامترهاي متغیر با دما به تنهایی در شبیه
ن پارامتر مؤثر در تریشود، جواب مطلوبی حاصل نخواهد شد. مهم

هاي تبادل بار است. در بعضی از نتایج سطح مقطعاین مسئله 
، مقادیر پارامترهاي ]8[هاي انجام شدهسازيبدست آمده در شبیه

اند و همچنین محدوده اولیه به دور از واقعیت در نظر گرفته شده
در این .ها بر حسب دما بسیار وسیع استرات سطح مقطعتغیی

توان ، میهاي تبادل بار بین ترازهامقطعسازي سطحبا بهینهمقاله
نتایجی منطبق بر مقادیر تجربی را بدست آورد. براي این منظور 

شده ها توابعی نمایی بر حسب دما در نظر گرفتهبراي سطح مقطع
ي ها در محدودهسطح مقطعکهسعی بر این بوده است واست 

بدست آیند.تري قرار بسیارمنطقی

های ناشی از پرتودهیآسيب
شوند، در رسانا میهاي پر انرژي وارد زمینه نیمههنگامی که یون

-اي انرژي خود را از دست میاي از برخوردهاي هستهمجموعه

ها آیند. این برهمکنشدهند و در نهایت به حال سکون در می
هاي شبکه ي فرودي انرژي خود را به اتمشود که ذرهموجب می

- جا شوند و به نابههاي سیلیسیم جاطوري که اتم] به9[بدهد

شود) منجر گردد. این اتم آراستگی شبکه ( که آسیب هم گفته می
- نامیده می)PKA١(جا شده به نام اولین اتم ضربه خورده جابه

توان به این صورت در نظر گرفت را میجا شده. اتم جابه]1شود [
خالی قرار گیرد و یک جايI(2که در یک موقعیت بین جایگاهی (

)V(3را به جاي خود بر جاي گذارد، که به نام جفت"Frenkel"

جا شده به نوع و انرژي هاي جابهطیف اتم] معروف هستند.1[
انرژي ها ممکن است داراياین اتمي فرودي بستگی دارد.ذره
نوبه خود موجب آبشارهایی از زنی بالایی باشند که به پس

این .شوندهاي ثانویه میجاییهاي بیشتر و جابهبرانگیختگی

1 Primary Knock on Atom
2 Interstitial
3 Vacancy

هاي گاما و ذرات سنگین یکسان بوده، اما در سازوکار در پرتودهی
تواند یک یا دو اتم را هاي پس زده شده تنها میپرتودهی گاما، اتم

جایگاهی ممکن خالی و بینبعضی از جاهايکند.جااز شبکه جابه
است مجدداً بازترکیب شود و هیچ گونه خرابی بر جاي نگذارد و 

خالی را که بعضی دیگر ممکن است به هم متصل شوند و دو جاي
وجود آورند. برخی دیگر ] پایدار است، به10[600تا دماي

ب شده نفوذ پیدا کرده و به ي تخریممکن است به خارج از منطقه
هایی همانند کربن، اکسیژن و یا فسفر سطح برسند و یا با ناخالصی

شوند واکنش انجام که بیش از همه در ساختمان سیلیسیم وارد می
ها ]. این ناراستی11هاي جدیدي را بوجود آورند [دهند و ناراستی

ا به صورت اي معروف هستند و انرژي آنههاي نقطهبه نام ناراستی
گردد. تک تراز انرژي در باند ممنوعه انرژي سیلیسیوم مشخص می

بینی ناراستی اولین بار توسط داویس محاسبات عددي براي پیش
هایی از قبیل ]. براي این مدل، مقادیر اولیه ناخالصی12ارائه شد [

تر در فسفر، کربن و اکسیژن باید مشخص گردد. اطلاعات اضافه
.شود] یافت می11اتیک در منبع [مورد مدل سینم

رساناسازی اثرات تشعشع در آشکارساز نيمهشبيه
اي در پرتودهی نوترون، هاي نقطهتنها با بکاربردن ناراستی

آید دست آمده با مقادیر تجربه به دست نمیهمخوانی نتایج به
ن اي در جریاهاي خوشههاي دیگر مرسوم به ناراستی]. ناراستی13[

ها، نقش مؤثري دارند. از ها و پذیرندهنشتی و غلظت مؤثر بخشنده
این رو با استفاده از مدل تبادل بار قادر خواهیم بود، نتایج مورد 

اي هاي خوشهدست آوریم. ناراستینظر در پرتودهی نوترون را به
داراي یک یا چندین تراز در باند ممنوعه هستند و در مدل تبادل 

هاي بار بین هر کدام از این ترازها یا گیراندازي حاملبار از تابش 
.]14[شودصحبت می

در ايو نقطهايخوشههايیناراستسازيهیحاصل از شبجینتا
شکل واضح است که مدل نیبا توجه به اآمده است. 1شکل 

راتیی]. تغ15دارد [یتجربجیبا نتایخوبیاستفاده شده همخوان
نتریاز مهمیکییر معادل نوترونغلظت مؤثر بر حسب شا

بر بدنه آشکارساز هواردهاي¬بیآسییپارامترها در جهت شناسا
است.
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ها یش بینی مدل شاکلی رید هال و تبادل باري در غلظت مؤثر بخشنده: پ1شکل
.هاو پذیرنده

هاي تبادل باريبررسی اثرات دما بر روي سطح مقطع
اثرات آنها بـر روي غلظـت مـؤثر مسـئله مهـم      تغییرات دما و 

باشد. اگر در حین تغییرات دما فقط پارامترهاي مربـوط  دیگري می
رسانا اعم از تحرك پذیري، انرژي ممنوعه، سرعت گرمایی، به نیمه

ها و نهایتاً احتمال اشغال ترازها تغییر کند نتـایج  غلظت ذاتی حامل
سازي در شبیه. دارد]8[بی بدست آمده تفاوت فاحشی با نتایج تجر

هـا یکسـان و   این نمودار و نتایج بدست آمده تمامی سـطح مقطـع  
) در نظـر  K300)15-10برابر با مقـدار آنهـا در دمـاي    

گرفته شده است.

سازي تغییرات دمایی غلظت مؤثر با در نظر ي تجربی و شبیهمقایسه: 2شکل

شود).یافت می]8[(اطلاعات تجربی در منبع سان گرفتن سطح مقطع یک

در این مورد اولین گزینه براي تغییر دادن، سطح مقطع تبادل بـاري  
ها باید نسبت به دما بین ترازهاست، یا به عبارت دیگر سطح مقطع

ها را بـه ترتیـب از بانـد رسـانش     ترازهاي ناراستیحساس باشند. 
کنـیم.  ر کدام را مشـخص مـی  شماره گذاري کرده و تبادل با بین ه

باید براي هر دمایی با توجه به آهنگ تولیـد  K300همانند دماي 
سـازي  بار منفی و ضریب چگالی جریان مربوط به همان دما بهینـه 

صورت گیرد و میزان هر سطح مقطع مؤثر یادداشت شـود. مقـدار   
بدسـت  8.5را در هر دما با توجه بـه نمـودار تجربـی    غلظت مؤثر

اي هاي نقطهسازي هاي صورت گرفته براي ناراستیآورده و با شبیه
توان آهنگ تولید میآلفا اي به همراه مقدار تجربی ضریب و خوشه

-اي را محاسبه نمود. نهایتاً با محاسـبه هاي خوشهبار منفی ناراستی

ها بدسـت  ي سطح مقطعر، مقدار بهینههاي مربوط به مدل تبادل با
سازي انجام شده با در نظر ها مربوطه به شبیهآید. تمامی محاسبهمی

نتـایج  4.5اند. جـدول  انجام گرفته96/0گرفتن 
) بـر  (بدست آمده از تطبیـق تـابع نمـایی (   

اشـد. در ایـن معادلـه    بسازي شـده مـی  هاي بهینهروي سطح مقطع
هستند. تبادل بار ثابت و مختص با هر سطح مقطع و  ضرایب 
.ها داردنیز اشاره بر تبادل الکتروناندیس 

تغییرات سطح مقطع تبادل باري مقادیر پارامترهاي مربوط به : 1جدول

3اگر شبیه سازي را تکرار کنیم شکل 1توجه به اطلاعات جدول با
نیقابل مشاهده است که تطابق بیبه خوبحاصل خواهد شد.

وجود دارد.يسازهیو شبیتجربجیتتا

تراز
ضریب 

)15-10(
)(ضریب 

104×496/12-10×398/2-
206/43-10×722/4-
863/54-10×967/4 -
181/23-10×581/2-

4-10×337/12-10×888/2
6 -10×698/52-10×976/3
4-10×152/32-10×592/2
9-10×011/22-10×905/6
8-10×851/32-10×887/5
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سازي تغییرات دمایی غلظت مؤثر با در نظر ي تجربی و شبیهمقایسه: 3شکل

شود).] یافت می8(اطلاعات تجربی در منبع [گرفتن سطح مقطع متغیر

نتیجه گیري
هاي ترین سطح مقطعاز مهمV2تبادل بار ناراستی هاي سطح مقطع

ي سطح گیري نسبت به بقیهتبادل باري هستند. زیرا تغییرات چشم
یک تبادل بار با باند رسانش ها دارند. همچنین سطح مقطع مقطع

بر خلاف دو - که با افزایش دما هایی است نمونه از سطح مقطع
دانیم در یابند. همانطور که میافزایش می–نمونه ذکر شده در بالا 

یابد. بنابراین رساناها با افزایش دما، رسانش نیز افزایش مینیمه
رسد که تبادل الکترون بین تراز ناراستی و باند نظر میمنطقی به

انجام شده این است که يسازاهمیت شبیه.رسانش نیز افزایش یابد
ها تري براي تغییرات دمایی سطح مقطعي مقعولتوانستیم محدوده

داشته باشیم و همچنین مقادیر اولیه پارامترها را مطابق با نتایج 
ایم.تجربی لحاظ نموده

هاي تجربی براي اعتبار سنجی نتایج بدست آمده به کارگیري راه
هاي ان مثال، اگر آزمایشي مهم دیگري است. به عنوخود مسئله

توان هاي مختلف انجام پذیرد، بهتر میتغییرات دمایی در شارش
صحت نتایج بدست آمده را مورد بررسی قرار داد. زیرا نتایج 

) خاص 2/6× 1013تغییرات دمایی در یک شارش (
ها به درستی برآورد اند و اگر توابع دمایی سطح مقطعبدست آمده

ه باشند، باید براي در هر شارش دیگر نیز جواب سازگار با شد
هاي انجام شده نتایج تجربی بدست آید. اگر صحت محاسبه

توان به طور قطع بیان نمود که با استفاده از مشخص شود می

هاي مقادیر بدست آمده، قادر خواهیم بود بدون نیاز به آزمایش
به تغییرات دما را در تجربی بیشتري، مقادیر غلظت مؤثر با توجه

هر شارشی پیش بینی کنیم که خود راهکار مؤثر در افزایش توانایی 
تحمل آشکارسازهاست.
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 تْشاى ،صٌؼتی خَاجِ ًصیش الذیي طَسیُ داًطگب ،ضیوی داًطىذ1ُ
 اى، تْش(IPMًظشی ٍ سیبضیبت ) فیضیههشوض تحمیمبت ، پظٍّطىذُ ػلَم ًبًَ ،فیضیه هحبسجبتی گش2ٍُ

 

 چکیذه
تشاًضیستَس اثش هیذاى هَلىَل پیشى هذلسبصی ٍ ثشسسی هطخصبت اًتمبل الىتشًٍی  دس ایي هطبلؼِ ثب ثىبسگیشی تبثغ گشیي غیش تؼبدلی تشویت ضذُ ثب ًظشیِ تبثؼی چگبلی

ٍلتبط ایي سیستن –ّبی جشیبىٍُ ثش ایي دس هٌحٌیدّذ هطخصبت اًتمبل الىتشًٍی دس ایي اتصبل هَلىَلی ثِ ٍلتبط گیت حسبع است. ػلااست. ًتبیج ًطبى هیضذُ

-ّبی روش ضذُ، طیف ػجَس ٍ ّبهیلتًَی خَدسبصگبس تصَیش ضذُ هَلىَلی فشاّن ضذُ ضَد. ثشای تَضیح پذیذُسفتبس لبثل تَجِ همبٍهت دیفشاًسیلی هٌفی هطبّذُ هی

ب استفبدُ اص هَلىَل پیشى سا پیطٌْبد دادین. ًتبیج ایي ثشسسی دس تَسؼِ تشاًضیستَسّبی اًذ. ثِ ػلاٍُ هحبسجبت همبٍهت اًجبم ضذًذ ٍ هب اهىبى سبخت گیت هٌطمی ث
 .ّبی هٌطمی وبسثشد داسد اثش هیذاى هجتٌی ثش هَلىَل ٍ گیت

 

Non-equilibrium electronic transport properties in pyrene based  

field-effect transistor 
 

Seifollah, Jalili
1,2

; Soleimani, Maryam
1
  

 
1
 Department of Chemistry, K. N. Toosi University of Technology, Tehran,  

2
 Computational Physical Sciences Research Laboratory, School of Nano-Science, Institute for Research in Fundamental 

Sciences (IPM), Tehran, Iran 

 

 

Abstract  
 

By applying none-equilibrium Green’s functions in combination with density-functional theory, we investigate 

pyrene based field effect transistor. The results show that electronic transport properties in this device, is 

sensitive to gate voltage. Moreover, a negative differential resistance (NDR) behavior is observed in the gated 

I–V curves. Molecular projected self-consistent Hamiltonian (MPSH) and the transmission spectra are provided 

to explain these features. In addition, resistance calculations are performed, and we proposed the possibility of 

building different logic gates using pyrene molecule as units in nanoscale devices. Our results have implications 

for developing high-performance molecule based field effect transistor and logic gates.  

 

PACS No. 82 

 

 مقذمه
ای سا الىتشًٍیه هَلىَلی تَجِ ٍیظُ ،ثب پیطشفت فٌبٍسی ًبًَ     

 است. هضیت اصلی الىتشًٍیه هَلىَلی،ثِ خَد هؼطَف وشدُ

ّبی تٌظین پزیش هَلىَل سبختبس الىتشًٍی هتٌَع ٍگیشی اص ثْشُ

 اسگبًیه دس دستیبثی ثِ هطخصبت اًتمبل الىتشًٍی هطلَة است.

-ثسیبسی ثشای سبخت سیستن هَفمیت آهیض ّبیتلاش دس دِّ اخیش

وِ ثش اسبع  استتشٍدی هجتٌی ثش هَلىَل اًجبم ضذُّبی دٍ الى

 ٌَّص سبخت . اهب[1]استضذُّب سبختٍِ حبفظِ آًْب اًَاع دیَدّب

وِ دس آًْب  ٍ تشاًضیستَسّبی اثش هیذاى ّبی سِ الىتشٍدیسیستن

 حذ دس ،َدضالىتشٍد گیت ثِ الىتشٍد هٌجغ ٍ چبُ اضبفِ هی

ثِ طَس ولی دس هیبى ّوِ ادٍات  .ی لبثل اجشا استآصهبیطگبّ

 Field Effect Transistorالىتشًٍی، تشاًضیستَسّبی اثش هیذاى
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(FET) ،  ثِ ػٌَاى ػبهل اسبسی دس ػولىشد هٌبست هذاسّبی

ّبی تجشثی . هتٌبظش ثب اًذاصُ گیشی[2]ذًسٍیىپبسچِ ثِ ضوبس هی

وِ ّذایت ّوذٍع  لاًذاٍس یئَستّبی هجتٌی ثش  هذلسبصی

ثِ  وٌذ هسئلِ پشاوٌذگی وَاًتَهی ثیبى هی ّبیتشمالىتشًٍی سا دس 

 فیضیىی ٍ الىتشیىی ادٍات هَلىَلی ّبیچبلص استخَثی تَاًستِ

 هشٍصُا .[3]سا پیطٌْبد دّذذ ٍ یب سبختبس هطلَة سا ثشسسی وٌ

-nonغیش تؼبدلیتبثغ گشیي ّبی هحبسجبتی هجتٌی ثشسٍش

equilibrium Green’s function(NEGF) ،  تشویت ضذُ ثب

ثب  Density Functional Theory (DFT) ًظشیِ تبثؼی چگبلی

ای ثِ طَس گستشدُ است،تَافك خَثی وِ ثب ًتبیج تجشثی ًطبى دادُ

ایي  ضَد.دس هطبلؼبت هشثَط ثِ اتصبلات هَلىَلی ثِ وبس ثشدُ هی

تشًٍی سا دس ضشایط ثبص ٍ اًتمبل الى تَاًستِ استسٍش ثِ خَثی 

-، ثب استفبدُ اص سٍشدس ایي هطبلؼِ .[5ٍ4]غیش تؼبدلی تَصیف وٌذ

اثش هیذاى هَلىَلی ّبی روش ضذُ، هذلسبصی یه تشاًضیستَس 

ه هَلىَل پیشى ثِ ػٌَاى ی دس آى، وِاست اًجبم ضذُهٌبست 

ّبی هٌحصش صیبدی ثِ ػٌَاى پل هَلىَلی گیهضدٍج ثب ٍیظ

دّذ ًتبیج ًطبى هی است.هیذاى اًتخبة ضذُ تشاًضیستَس اثش

هطخصبت اًتمبل الىتشًٍی دس ایي اتصبل هَلىَلی ثِ ٍلتبط گیت 

ٍلتبط ایي سیستن –ّبی جشیبىحسبع است. ػلاٍُ ثش ایي دس هٌحٌی

ضَد. ثشای سفتبس لبثل تَجِ همبٍهت دیفشاًسیلی هٌفی هطبّذُ هی

تًَی خَدسبصگبس ّبی روش ضذُ، طیف ػجَس ٍ ّبهیلتَضیح پذیذُ

است. ثِ ػلاٍُ هحبسجبت  تصَیش ضذُ هَلىَلی فشاّن ضذُ

است ٍ اهىبى سبخت گیت هٌطمی ثب استفبدُ اص همبٍهت اًجبم ضذُ

 است.هَلىَل پیشى پیطٌْبد دادُ ضذُ

 

  های محاسباتیروش
-ى هَلىَلی هَسد هطبلؼِ ًطبى دادُتشاًضیستَس اثش هیذا ،1دس ضىل

ّبی اًتْبیی گَگشد ثِ دٍ الىتشٍد ثب اتن ضذُ است. هَلىَل پیشى

سبصی سبختبس ثْیًٌِیوِ ثیٌْبیت ٍصل ضذُ است. Au (111طلا،)

هَسد ًظش تب صهبًی وِ ّوِ ًیشٍّبی ثبلیوبًذُ ثش سٍی ّش اتن 

. .لاصم ثِ روش است استِضَد اداهِ داضت eV/Å05/0 وَچىتش اص 

 الىتشٍد چبُ ٍ ضَد: الىتشٍد هٌجغ،سیستن ثِ سِ هٌطمِ تمسین هی

-سشاًجبم ثب اضبفِ وشدى یه گیت فلضی ٍ دی ًبحیِ پشاوٌذگی.

-الىتشیه ثش ثبلای هَلىَل پیشى، تشاًضیستَس هَسد ًظش طشاحی هی

ضَد. هحبسجبت هطخصبت اًتمبل الىتشًٍی ثب استفبدُ اص ًشم افضاس 

اًجبم  DFT–NEGFهجتٌی ثش  Atomistix ToolKitوَاًتَهی 

-ٍلتبط ثب استفبدُ اص فشهَل لاًذاٍس-. هطخصبت جشیبى[6]استضذُ

 :[8ٍ7]آیذثَتیىش ثذست هی

  dEVETEfEfGVI bRLb

R

L

),()()()( 0  





 (1)  

 وِ دس آى 
0G ،ّذایت وَاًتَهیf دیشان، -تبثغ تَصیغ فشهی

),( bVET ًٍْباحتوبل ػجَس الىتش، 
L ٍ

R   پتبًسیل

الىتشٍضیویبیی الىتشٍدّبی هٌجغ ٍ چبُ ٍ  )(),( bLbR VV  

س هؼبدلِ فَق لاصم ثِ روش است ٌَّص دپٌجشُ اًتگشالگیشی است. 

 است.اثش گیت اػوبل ًطذُ

 
ثبلای  nm 1ل پیشى. گیت دس حذٍد : سبختبس تشاًضیستَس اثش هیذاى هَلى1َضىل

 فشض ضذُ است. بهَلىَل لشاس داسد ٍ دی الىتشیه دس ثیي آًْ

 

 

 گیری بحث و نتیجه
هَلىَل پیشى اثش هیذاى ٍلتبط تشاًضیستَس –هٌحٌی جشیبى ،2دس ضىل

ٍلتبط –ی جشیبىّبدّذ هٌحٌیًتبیج ًطبى هی است.ًوبیص دادُ ضذُ

تٌذ. ّوچٌیي سفتبس همبٍهت ایي سیستن ثِ ٍلتبط گیت حسبع ّس

ایي سفتبس ضَد. هختلف دیذُ هیدیفشاًسیلی هٌفی دس ٍلتبطّبی 

دّذ وِ ثب افضایص ٍلتبط جشیبى وبّص یبفتِ است. ّوچٌیي ًطبى هی

ّبی اًشطی خبلی، دّذ حبلتطیف ػجَس ًطبى هی ،3دس ضىل

دس ایي سیستن ّستٌذ.  ّبالىتشٍى ی اًتمبلّبتشیي وبًبلاصلی

ی ْبالىتشٍد گیت هَلؼیت ٍ استفبع پیى دّذ،ثیطتش ًطبى هی ثشسسی

ی ّبدس ًتیجِ آى دسجِ جفت ضذگی اٍسثیتبل اًتمبل سا تغییش دادُ ٍ

ایي  دس. استوشدُی الىتشٍد هٌجغ ٍ چبُ تغییش ّبهَلىَلی ٍ حبلت

دّذ ایي سیستن ثِ ػٌَاى یه هحبسجبت همبٍهت ًطبى هی هَسد،

 وٌذ.  گیت هٌطمی ػول هی

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۱۴۴



 

هختلف  گیت ّبیثِ ػٌَاى تبثؼی اص ٍلتبط هٌجغ ٍ چبُ دس ٍلتبط Isd: جشیبى 2ضىل

V 0/2 ٍ0/1 ،0./0 ،0/1-،0/2- VG=. 

دس ٍلتبطّبی گیت  ،)ٍلتبط هٌجغ ٍ چبُ( =V 0/0Vsd: طیف ػجَس دس 3ضىل

دٌّذ. ّبی هَلىَلی سا ًطبى هیهختلف. خطَط لشهض ػوَدی هَلؼیت اٍسثیتبل

 .فش دس ًظش گشفتِ ضذُ استص  (Ef)سطح فشهی

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 گیری نتیجه
دس ایي هطبلؼِ ثب ثىبسگیشی تبثغ گشیي غیش تؼبدلی تشویت ضذُ ثب 

تشاًضیستَس اثش  ، هطخصبت اًتمبل الىتشًٍیًظشیِ تبثؼی چگبلی

-است. ًتبیج ًطبى هیضذُ هیذاى هَلىَل پیشى هذلسبصی ٍ ثشسسی

یت ثَدُ ٍ تشاًضیستَس هَسد ثشسسی حسبع ثِ ٍلتبط گ ،دّذ

داسد. ّوچٌیي ایي  ددس ًتیجِ آى ٍجَ اًتمبلی هْویهطخصبت 

 تَاًذ ثِ ػٌَاى گیت هٌطمی ػول وٌذ.سیستن هی

ًتبیج ایي تحمیك ساّی ثشای تَسؼِ ًبًَالىتشًٍیه هجتٌی ثش 

 آٍسد.تشاًضیستَسّبی اثش هیذاى هَلىَلی فشاّن هی
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  چكيده
  .شده است.بررسي  دوترازه يك اتمشامل  QEDكاواك اتلافي سيستم  ول زمانيمعادله تحبلد،  ليند توابع نمايي سوپرعملگرهايبراي معرفي  در اين مقاله

  
Introducing the Lindblad Superoperator exponential functions 

 
JafariBaraz,  Samad1; faizi, Esfandyar2  
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Abstract  
 

In this paper for introducing the Lindblad Superoperator exponential functions, the master equation of 
dissipative cavity QED system which consists a two-level atom was investigated. 
  
PACS No.  02  
 

  هقدمم
هاي  در مكانيك كوانتومي ماتريس چگالي يك سيستم، حالت

كند و كار كردن با آن به جاي  كوانتومي آن سيستم را توصيف مي
همچنين محاسبه تحول زماني سيستم و . تابع، موج بهتر است

هاي ديگر براي توصيف سيستم در  ماتريس چگالي سيستم در زمان
معادله تحول زماني، . است ها از اهميت زيادي برخوردار ساير زمان

حل معادلات تحول . كند ديناميك تحول سيستم را توصيف مي
  .شود زماني سيستم منجر به ظهور معادلات ليند بلد مي

 بحث

براي بررسي ديناميك تحول يك سيستم، معادله تحول زماني 
)master equation( معادله تحول . نويسيم را براي سيستم مي

نتومي شامل يك كاواك كه داراي يك اتم زماني يك سيستم كوا
  .شود باشد، در تصوير اندركنش با رابطه زير داده مي دوترازه مي

)1(  

. دهد اتلاف در كاواك را نشان مي كه در آن سوپر عملگرهاي 
به شكل  سوپر عملگر .باشد ماتريس چگالي سيستم مي 

  .شود زير نوشته مي
)2(   

  .كاواك است) فروپاشي(ثابت اتلاف   كه در آن 
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قابل بروز پديده موج چگالي اسپيني و شكل گيري  نانو ساختارها در برخي تركيبات بين فلزي تتاثير م
  گادلينيم

  2، احمد يزداني1، سيد احمد كتابي1نگين كمالي سروستاني
  دانشكده فيزيك، دانشگاه دامغان،دامغان، ايران1

  دانشكده فيزيك،دانشگاه تربيت مدرس، تهران، ايران2

  چكيده

تواند عامل هاي آزاد ميالكتروناي كه تاثير متقابل دو ساختار فوق در درصد مشخصي از گونهبه مغناطيسي به غلظت الكترون آزاد بستگي دارد –پايداري ساختار كريستالي 
بروز پديده موج چگالي اسپيني در تركيبات بين فلزي ناشي از  احتمال  تواند بيان نمايد، هايي كه ناپايداري فوق را ميبروز ناپايداري يكي يا هر دوي آنها گردد.يكي از پديده

. براي نيل به چنين هدفي بشمار آيد به عنوان يك عامل نهفته در شكل گيري نانو ساختارهاي مغناطيسي در چنين تركيباتي دتواناست كه خود  مي جابجايي يونهاي مغناطيسي
بررسي نموده ايم. بررسي پارامتر تقارني نشان داده است كه با  Wien2Kبرنامه محاسباتي  نتايج تجربي و با كمك Gd2AuxAl(1-x)اثر تغيير درصد الكترون آزاد را در تركيب 

كه اين خود زمينه ساز پيش بيني  شكل گيري  مواجهيمبين ايجاد اعواج در شبكه هستند، عدم تقارن ابر الكتروني از يكسو و از سوي ديگر جابجايي جايگاه يونها كه هر دو م
 باشد. مي نانو ساختارها در چنين تركيباتي

The interplay of spin density wave and nano structure formation in some Gd-
intermetallic compounds 

Negin Kamali Sarvestani1, S. Ahmad Ketabi1, Ahmad Yazdani2 

1 school of physics, Damghan University, Damghan, Iran 

2 Department of Physics, Tarbiat Modares University, Tehran, Iran 

Abstract 

Since the stability of magnetic and crystal structure depends on conduction electron concentration, the formation of the 
spin density wave in intermetallic compound due to the relocation of magnetic ions could be possible. The causes of 
coexistence both of the nano structure and spin density wave in these compounds are investigated. To achieve this 
goal, we consider the effect of conduction electron concentration in Gd2AuxAl (1-x) by experimental results and Wien2k 
package. The study of symmetry parameter at certain concentration is illustrated. In this case the lack of electron cloud 
symmetry and relocation the magnetic ions which both of them indicate the distortion in these compounds can be the 
cause of this phenomenon. 

PACS No. 70, 71 

         مقدمه

در دهه اخير ساختار مغناطيسي تركيباتي از گادلينيم به ويژه 
Gd2AuxAl(1-x)   كه  [1,2,3,4]متعددهاي به دليل بروز خصلت

 الكتروني ساختار يرفتاري غير عادي با توجه به تقارن و پايدار
شود و هنوز دليلي براي آن وجود ندارد، مورد گادلينيم محسوب مي
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داراي پوسته  پايدار، .گادلينيم عنصري متقارن،ندمطالعه قرار گرفته ا
از  5d1 6s2باشد كه توسط سپر الكتروني ظرفيت مي 4f7ناكامل 

و در نتيجه عنصري سه  ستالكترونهاي رسانش جدا گرديده ا
اثر ميدان بلوري  ظرفيتي ، فاقد هيبريدشدگي و عدم تاثيرپذيري از

نيز فاقد  Auو  Alباشد و تركيب بين فلزي آن با عنصر مي
  هيبريدشدگي خواهد بود.

 تركيبات توان بروز رفتار غير عاديبراي عنصر گادلينيم ، مي
Gd2AuxAl(1-x)  را به پديده اي نو كه پارامتر اصلي در آن وجود

 حوزه نواري ازناهمسانگردي در ساختار كريستالي  كه ناشي 
باشد ، نسبت داد كه به ظرفيت زير دماي نظم مي –الكترونهاي آزاد 

. اين پديده نام حالت پايه [5] آن پديده موج چگالي اسپيني گويند
مرتبه پايين جامدات است كه در دماهاي اي از ماده با انرژي از 

پايين و در مواد ناهمسانگرد و كم بعد و يا در فلزاتي با چگالي 
  .[6] دهدرخ مي N(Ef) حالات زياد در سطح فرمي

  
  نتيجه و بحث:

در مدل موج چگالي اسپيني تنها  فرض افزوده شده به مدل ويگنر 
در حاليكه به  باشدلعه ميوجود زمينه غير صلب در سامانه مورد مطا

 –رسد در بروز اين پديده حضور برهم كنش قوي الكترون نظر مي
ون در چاه پتاسيل ناشي از يون مييون كه منجر به بدام افتادن الكتر

شود، را نبايد ناديده گرفت. ضمن اينكه بر اين عقيده هستيم كه 
 احتمال بروز اين پديده در فلزات سه و چهار ظرفيتي با توجه به

  تواند باعث كه مي بيشتر استچگالي حالات الكتروني بالا 
  )تغيير طول آزاد ميانگين 1
2c)تغيير طول همبستگي بين يونهاي مغناطيسي 2 F ijR K R   
  )تغيير فاصله بين يوني3

تواند عامل هر چند كه جابجايي يون در ساختار كريستالي مي. شود
در تركيباتي كه مورد تغيير فاز ساختاري در عناصر خالص باشد اما 

ها در سيستم ناشي از فشار شيميايي درون يونجابجايي نظر ماست، 
سيستمي است كه اين خود ناشي از وجود درصد بالاي الكترون آزاد 

اي كه تغيير ساختار گونهبه باشددر سامانه مورد مطالعه ما مي
هاي شبكه و الي مشاهده نگرديده است در حاليكه تغيير ثابتكريست

را شاهد هستيم كه خود را در تغيير ساختار  KFدر نتيجه آن تغيير 
ما در . در واقع دهدمغناطيسي (گذار فاز مغناطيسي) قويا نشان مي

اين مقاله با بالا بردن درصد الكترون آزاد در سامانه متوجه تغيير 
ابر الكتروني اطراف  يكسو و از بين رفتن تقارن ها ازجايگاه يون

ها از سوي ديگر شديم كه اولي منجر به بروز موج بعضي از اتم
كه سامانه مورد مطالعه مغناطيسي  چگالي اسپني خواهد شد چرا

بروز ذاتي خصلت نانو در درتواند عامل اساسي ياست و دومي م
  چنين تركيباتي باشد.

داراي شبكه مكعب مستطيلي  Gd2Auو  Gd2Alهر دو تركيب 
و هر دوي آنها  باشندمي pnma-62(اورترمبيك)  با گروه فضايي 

اتم غير  4اتم مغناطيسي گادلنيم و  8اي شامل داراي سلول اوليه
هستند. تنها تفاوت اين دو تركيب تفاوت  Auو  Alمغناطيسي 

هاي ها و سهم مشاركت الكترونجزيي در ابعاد شبكه، جايگاه اتم
سه ظرفيتي و طلا يك ظرفيتي آزاد است چرا كه گادلينيم و آلومنيم 

با توجه به ساختار بلوري دو تركيب فوق ، تركيب است. 
)Gd2AuxAl(1-x   همچنان   رترمبيك باشدونيز بايد داراي ساختار ا

كه طيف اشعه ايكس تاييد كننده چنين مطلبي هست. تغيير ابعاد 
(غلظت الكترون آزاد) با توجه به  x بشبكه (ثوابت شبكه) بر حس

  باشد.) به صورت زير مي1تجربه (شكل 

 

2 3

2 3

2 3

( ) 6.526 0.264 2.409 1.591

( ) 5.370 0.504 2.997 2.072

( ) 9.489 0.043 1.173 0.736

a x x x x

b x x x x

c x x x x

   

   

   

 

مي  Gd2Auو  Gd2Al هاي اتمي در شبكه هايبا توجه به جايگاه
با توجه  Gd2AuxAl(1-x(هاي اتمي را در تركيباتجايگاهتوان 

 به Gd2Al غلظت الكترون آزاد بدست آورد. البته در گذار از
Gd2Au هاي اتمهاي جايگاهGdI  وAl و Au كند چندان تغيير نمي

باشد. براي هاي گادلينيم نوع دوم ميهاي اتمو تغيير عمده در جايگاه
هاي اتمي را به صورت زير بدست اين سري از تركيبات جايگاه

  آورديم:

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۱۵۱



طيس 
ايزر 
بروز 

دهد 
حجم 
  حجم

توان 
رصد 

وني 
مورد 
ردي 
ذاتي 

 1ل 

  

جايي يون مغناط
طبق نظريه اورها
ت، پس احتمال ب

دنشان ميظت ل
) حAl به جاي 

وثر در افزايش ح

تميتر است، لذا 
كيبات تنها به در

  صد الكترون آزاد

تقارن ابر الكتر 
مج در تركيبات 

شاهد ناهمسانگر
 احتمال بروز ذ

جداو  باشداتي 

الف) ده در ساختار
  

از آنجا كه جابجد.
الكترون آزاد ط 

گالي اسپيني است
  كنيم.مي

لسب تغييرات غ
Au  جانشيني

نيم كه عوامل مو

 Au از Al بزرگت
در اين سري ترك

   وابسته است.

 بر حسب تغيير درص

مبين تقارني كه 
ده وقوع اعوجاج
 بدست آمده، ش
تواند نشاندهنده
) در چنين تركيبا

  ج).

 يونهاي شركت كنند
Gd2   (بGd2Au

كنندكه ايجاد مي
بالايبا درصد 

 پديده موج چگ
خود پيش بيني م
ر حجم بر حس

(يعني x كاهش
دايابد. ميش مي
   يوني
  ن آزاد 

 كه شعاع يوني
 افزايش حجم د

الكترون آزاد ظت

ودار تغييرات حجم

ستخراج پارامتر
ست، تاييد كنند
 توجه به نتايج
ت هستيم كه مي

 عوامل خارجي)
ج- (الف 2جداول 

ت جايگاه هندسي
2Al0.75Au0.25

عوجاجي در شبك
هايي بدر سامانه
گيريمبين شكل

آنرا در تركيبات خ
نمودار ز طرفي
با ك كه )2(شكل

سلول اوليه افزايش
)اختلاف شعاع1
)درصد الكترون2

د. از آنجانباشمي
نتيجه گرفت كه

يا به عبارتي غلظت

: نمو2شكل 
 

ز سوي ديگر اس
راف هر اتم اسط

مطالعه است. با
ايدرون صفحه

نانو(بدون اعمال
جد (الف و ب) و

 
: تغييرا2جدول

1
(x,

4
   

:

:
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-ر مي
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ا
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آ
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2
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ي

ا
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د
نا
)

1 3
, ),(x, , ),

4 4
z z

: 0.84,

0.26, 0

: 0.26,

I x z

x z

x z

 
 
 

ن به صورت زير

GdII  

 لظت الكترون آزاد

از قانون و  شبكه
هاي شبكه با افز

ند. عدم تبعيتكني
ش الكترون آزاد،

ايگونهد بهانشده

1 3 1
( , ,
2 4 2

x z

  ستند:
0.07

0.11

0.11



رض خطي بودن

: 0.473x x 

ت شبكه بر حسب غل

پارامتر تغييرات
 وگارد، پارامتره
 افزايش پيدا مي

با افزايشت كه 
ت آزاد خارج ش

1 1 1
),( , ,

2 4 2
z x

به صورت زير هس

را با فر GdII گاه

0.96, 0x z 

ودار تغييرات ثوابت

يابيم كهل درمي
 بر طبق قانون
 صورت خطي

دهنده اين استن
اي از حالتندازه

)z

ب zو  xكه در آن 

و تغييرات جايگ
  باشد:

.067 0.75x 

: نمو1شكل 
  

با توجه به شكل
كند.تبعيت نمي

الكترون آزاد به
اين قانون نشان

ها تا اندالكترون
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Gd2Al0.75Au0.25 x y z 
GdI 0.787 0.25 0.071 

0.197 0.75 0.929 
0.291 0.25 0.529 
0.709 0.75 0.575 

GdII 0.459 0.25 0.777 
0.536 0.75 0.221 
0.970 0.25 0.717 
0.037 0.75 0.280 

Al 0.287 0.25 0.104 
0.720 0.75 0.895 
0.790 0.25 0.397 
0.209 0.75 0.602 

  .الف 2جدول 

Gd2Au x y z 
GdI 0.847 0.25 0.076 

0.152 0.75 0.923 
0.347 0.25 0.423 
0.652 0.75 0.576 

GdII 0.481 0.25 0.821 
0.518 0.75 0.178 
0.981 0.25 0.678 
0.018 0.75 0.321 

Au 0.258 0.25 0.105 
0.774 0.75 0.894 
0.758 0.25 0.394 
0.241 0.75 0.605 

  

 الف)  هاي موجود در ساختارالف : بررسي پارمتر تقارني براي انواع يون 2جدول
Gd2Al (ب Gd2Au  (ج   Gd2Au0.25Al0.75  

Sample Type Symmetric 
parameter 

Type Symmetric 
parameter 

Gd2Al 

Gd1 0.15171 Gd2 0.14689 

Gd3 0.16100 Gd4 0.15609 

Gd5 0.57930 Gd6 0.57944 

Gd7 0.58096 Gd8 0.58109 

Al 1 0.69004 Al2 0.69133 

Al 3 0.68054 Al4 0.68184 

  ب 3جدول 

Sample Type Symmetric 
parameter 

Type Symmetric 
parameter

Gd2Au 

Gd1 0.41488 Gd2 0.41548
Gd3 0.42274 Gd4 0.42338
Gd5 0.41427 Gd6 0.41159
Gd7 0.42148 Gd8 0.41907
Au 1 0.98258 Au2 0.98327
Au 3 0.99005 Au4 0.99060

 

  ج 3جدول 

Sample Type Symmetric 
parameter 

Type Symmetric 
parameter

Gd2Au0.25Al0.75 

Gd1 0.15900 Gd2 0.34021
Gd3 0.38207 Gd4 0.46796
Gd5 0.3737 Gd6 0.22196
Gd7 0.46102 Gd8 0.39388
Au 1 0.03927 Al 2 0.98561
Al 3 0.84884 Al4 0.91882

   

  گيري:نتيجه 

در ايجاد اعوجاج ساختاري غلظت  بدر اين سري تركيبات عامل غال
به طوريكه منجر  بوده استالكترون آزاد نسبت به اثر اندازه شعاع يوني 

به بروز همزمان دو پديده موج چگالي اسپيني و نانو كلاسترهاي 
 است. گرديدهها مغناطيسي بين نزديكترين همسايه
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 LuAuPbٍLaAuPb ّای  ّای ساختاری ٍ الکتزًٍی تزکیةٍیضگی

  1زهرا، نوربخش ؛ 1کریمی ، الهام
 

  ىاصفْا، خیاتاى ّشارجزیة ، ُ اصفْاىفیشیك داًطگا گز1ٍُ

 

 چكيده
LuAuPb ٍLaAuPb  ساختاری  ثاتی ٍیضگی ّایّای هحاس تا استفادُ اس رٍش در ایي پضٍّص .ذًّاسلزّا هحسَب هی ضَخاًَادُ ًین  درّا اس هْوتزیي تزکیة

هی  تِ ّوزاُ اٍرتیٌال ّای هَضؼی یافتِتز اساط ًظزیِ تاتؼی چگالی ٍ اهَاج تخت تْثَد  هحاسثِ ّا ًتایج حاصل اسایيیة تزرسی ضذُ است.کتز دٍ ایي ٍ الکتزًٍی

ة تزرسی ضذ تزّوکٌص اسپیي هذار تاػث ٍارًٍی ًَار ضثکِ ٍخَاظ هغٌاعیسی ایي تزکی. ثاتت گٌجاًذُ ضذُ اًذ WIEN2kکِ ّوگی در کذ هحاسثاتی  ،ذٌتاض
همادیز  تا کاهلی اس هحاسثِ ّای ایي پضٍّص در ساسگاری تذست آهذُ ًتیجِ ّای .اًزصی در ایي تزکیة ضذکِ ًطاًذٌّذُ فاس رساًای تَپَلَصی در ایي تزکیة است

 هی تاضذ. تجزتی ٍ ّن چٌیي ًتایج دیگزاى

 

The Investigation of Structural and Electronic Properties of LuAuPb and LaAuPb 
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Abstract  

LuAuPb and LaAuPb are considered one of the most important compound in half-Heusler alloy. In this paper, 

the electronic and structural properties of theret two compound were investigated by using computational 

methods. The calculated results are based on density functional theory (DFT) and augmented plane wave plus 

local orbital (APW+LO), which are included in the WIEN2k code. The lattice parameter was computed and 

magnetic properties of thiscompourd were investigated. Also this compound had a topological sulator phase. 

The results of this research are in good agreement with experimental data and others results. 

 

 

PACS No 

 

  قدمهم
ِ   در سال ّای اخیز ت      ّاای   ؼذاد سیاادی اس پضٍّطاگزاى، هغالؼا

ایي تزکیة  .[1-9] اًذ ّای ّاسلز هتوزکش کزدُ خَد را رٍی تزکیة

، [2] تَسظ ّاسلز کطف ضذًذ اٍایل لزى تیستن تار ّا کِ ًخستیي

هغٌاعیسای هتفااٍتی اس    ّاای  تایی ّستٌذ کِ ٍیضگی سِ ّای تزکیة

ّاسلز  تِ دٍ گزٍُ توام را هؼوَلاً ّا تزکیة . ایيدٌّذ خَد ًطاى هی

  دارای استَکیَهتزی کِ تِ تزتیة کٌٌذ، ٌذی هیت ّاسلز تمسین ًین ٍ

X2YZ  ٍ XYZ تاضٌذ. هیX   چاَى  اضارُ تِ ػٌصزّایی ّانPt, 

Pd Ni, Co, Cu, Lu ،دارد Y ضاااهل ٍاسااغِ را  ػٌصاازّای

تاز   دررا Al, Ga, Sn, Sb,Pbچَى  ضثِ فلشّایی ّن Zضَد ٍ  هی

اس اػضاای   LuAuPbٍ LaAuPb  ّاای  تزکیاة  .[3] گیازد  های 

های    Clb ّا ایي تزکیة تلَری ساختار .ّستٌذّاسلزّا خاًَادُ ًین

  FCCسیزسااختار  . در ٍالغ ایاي سااختار اس  کِ هکؼثی است تاضذ

 Y/(  ٍ ػٌصاز  5ٍ/5ٍ/5در هکااى    Xکِ ػٌصزتطکیل ضذُ است 

( لازار دارد.  0،0،0در هکااى    Z/( ٍػٌصاز  25ٍ/25ٍ/25در هکاى  

43Fتاا گازٍُ تماارًی     216ّا، گزٍُ  گزٍُ فضایی ایي تزکیة m 

 .است
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ًظزی ٍ تجزتای هتؼاذدی رٍی ایاي تزکیاة صاَر        ّای هغالؼِ

ضیة تؼواین   اس تمزیة تا استفادُ ،ایي همالِدر  .[5-6] گزفتِ است

کاذ   ّوثستگی تِ کواك  تزای هحاسثِ اًزصی تثادلی (GGA  یافتِ

هحاساثِ ٍتاا ًتاایج    ایي تزکیة ضثکِ  ، ثاتت[7-8] هحاسثاتی ٍیي

تجزتی همایسِ ضذُ اسات. ػاهٍُ تازایي خاَاظ الکتزًٍای ایاي       

 تزکیة اس جولِ ًظن ًَار اًزصی تزرسی ضذُ است.  

 هاسبهاانجام محروش 
کِ در اس ًظزیِ تاتؼی چگالی  جاهذ تلَری تزای حل ّاهیلتًَی      

فزهی است، استفادُ ضذُ است.  -صل تزگزفتِ اسًظزیِ تَهاطا

ی تك هؼادلِ N تِ الکتزٍى تلَری  Nیدرایي رّیافت، هسألِ

ّای ایي همالِ تا ی هحاسثِّوِ .ضَدضن تثذیل هی –الکتزًٍی کاى

تِ  پتاًسیل کاهل ٍ تا رٍش اهَاج تخت تْثَد یافتِاستفادُ اس 

 WIEN2kکذ هحاسثاتی  کوك تِ ،ّای هَضؼیاضافِ اٍرتیتال

 -هحاسثِ اًزصی تثادلی تزای چٌیي ّن اًجام گزفتِ است.

 گزفتِ ( تِ کارGGA-PBE، تمزیة ضیة تؼوین یافتِ  ّوثستگی

، ُتَد 5/7تزکیة  دٍ ایي در RmtKmaxی  همذار تْیٌِ ضذُ است.

تیطتزیي تزدار  Kmaxتیي ٍ  –تشرگتزیي ضؼاع کزُ هفیي  Rmtکِ در آى 

تْیٌِ  همذار ٍ .ای تسظ تاتغ هَج در فضای تیي جایگاّی استهَج تز

در ًاحیِ تیي جایگاّی  ٍ چگالی الکتزًٍی تسظ پتاًسیل لغغ  تزای

 Gmax) Ry
در هٌغمِ اٍل تزیلَئي، تؼذاد . ضذ هحاسث12ِ  ½

، ّوگزایی اًزصیس تا استفادُ ا (Kpointفضای ٍارٍى   ّایًمغِ

 .ًذتْیٌِ ضذ، ی کاّص ًاپذیزًِمغ 128هؼادل تا  ،ًمغِ 3500تِ 

دٍ ی ایي را تزای ّز یك اس اتن ّاضؼاع کزُ هافیي تیي ّوچٌیي 

 [. 11-10-9]در ًظز گزفتِ ضذ .a.u 2.03تزاتز  تزکیة

 اریساخت هایویژگی

 LuAuPbٍ ّای ساختاری دٍتزکیة تزای تزرسی ٍیضگی  

LaAuPb حجن تا کویٌِ کزدى اًزصی ٍ  ، ًوَدار اًزصی تز حسة

هذار، تا در  -تزّوکٌص اسپیي در سِ حالت تذٍى در ًظز گزفتي

ٍ تا در ًظز گزفتي لغثص  (So هذار -ًظزگزفتي تزّوکٌص اسپیي

( 1در ضکل  (So+Sp هذار -اسپیٌی تِ ّوزاُ تزّوکٌص اسپیي

تَاى تا استفادُ اس هؼادلِ حالت  رسن ضذُ است در ایي ضکل هی

ی تْیٌِ، هذٍل حجوی،  ثکِػهٍُ تز ثاتت ض [9]هَرًاگاى  -تزیچ

کِ هؼیاری اس استحکام ٍ سختی هادُ است، ٍ ًیش هطتك هذٍل 

دست آهذُ اس هحاسثِ تا در  ّای تِ حجوی را تِ دست آٍرد. ًتیجِ

( 1هذار ٍ لغثص اسپیٌی در جذٍل   -ًظز گزفتي تزّوکٌص اسپیي

  است. ضذُ  آٍردُ
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 LuAuPbب( LaAuPb : ًوَدار اًزصی تز حسة حجن تزای الف(1ضکل
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 -هَرًاگاى تز هٌحٌی اًزصی -ّای تِ دست آهذُ اس تزاسش تزیچ : ًتیج1ِجذٍل 

 هذار ٍ لغثص اسپیٌی  -حجن تا در ًظز گزفتي تزّوکٌص اسپیي

 الكترونی هایویژگی
الکتزًٍی تلَرّا، اس چگالی حالت ّای  ّای تزای تزرسی ٍیضگی

( استفادُ Band Structure(، ٍ ساختار ًَاری  DOSالکتزًٍی  
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لذا تزای تزرسی ٍیضگی ّای الکتزًٍی تزکیة  هی ضَد

LuAuPb چگالی حالتْای الکتزًٍی ایي تزکیة هحاسثِ ًٍتایج ،

 ،آٍردُ ضذُ 2ٍ3ٍ4در ًوَدار ّای ضکلتز حسة اًزصی آى 

چگالی حالت ّای یي ًوَدار ّا ًطاى هی دٌّذ ّواًغَر کِ ا

ٍگاف اًزصی  ستغیزصفز االکتزًٍی ایي تزکیة رٍی اًزصی فزهی 

ٍجَد ًذاردکِ ًطاى تیي حالت ّای اضغال ضذُ ٍاضغال ًطذُ 

چگالی حالت سْن  2است.در ضکل تزکیة رساًا تَدى ایي  دٌّذُ

 سْن 3ضکل ، در  Luاتن  Sٍdاٍرتیتال ّای  الکتزًٍی ّای

ٍ در   Auاتن Sٍdاٍرتیتال ّای الکتزًٍی چگالی حالت ّای 

اتن  Sٍdاٍرتیتال ّای  الکتزًٍیچگالی حالت ّای  سْن 4ضکل 

Pb للِ  کل تلَر تزرسی ضذُ است الکتزًٍی رٍی چگالی حالتْای

ٍللِ تِ تؼذ اس  Auاتن  dلثل اس اًزصی فزهی هزتَط تِ اٍرتیتال 

هی تاضذ ٍاٍرتیتال اتن   Luتناdاًزصی فزهی هزتَط تِ اٍرتیتال 

 ..تَسیغ سیادی اعزاف اًزصی فزهی ًذارًذ Pbّای 

 
 totٍ ارتیتال ّای LuAuPbتزکیة الکتزًٍی کل  التح چگالیًوَدار:2ضکل 

ٍsٍd اتن Lu 

 
ٍ ارتیتال ّای LuAuPbتزکیة الکتزًٍی کل  حالت چگالیًوَدار:3ضکل   

tot ٍsٍd اتن Au 

 
 totٍ ارتیتال ّای LuAuPbتزکیة الکتزًٍی کل  چگالی حالتًوَدار:4ضکل

ٍ s ٍ d اتن Pb 

 اس ًوااَدار چگااالی حالاات ّااای الکتزًٍاای آلیاااص    ّوچٌاایي 

LaAuPbِتیجِ گزفت ک ً ى  تَا للِ لثل اس اًزصی فزهی  هی 

ٍللِ تِ تؼذ اس اًزصی فزهی هزتَط تاِ   Auاتن  dهزتَط تِ اٍرتیتال 

تیطاتزیي   La ٍ Auهی تاضذ.ّوچٌیي اتان ّاای    Laاتنfاٍرتیتال 

سْن اس ًوَدار چگالی حالت ّای الکتزًٍای کال تلاَر در اعازاف     

 Pbاًزصی فزهی را تِ خَد اختصاظ دادُ اًذ ٍاٍرتیتال اتان ّاای   

 ..تَسیغ سیادی اعزاف اًزصی فزهی ًذارًذ

  و بررسی فاز توپولوژیار نواری ساخت
صی اًزکِ ًَارذًگاًِ دارگاًِ ضص تثْگٌی  pالکتزًٍْای اٍرتیتال 

    .ًاهگذاری هی ضَد ،8ٍ7 ایي الکتزًٍْا در ًمظ
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ِ رد sّوچٌیي ًَار اًزصی الکتزًٍْای اٍرتیتال   یاذُ ًاه  ،ًمغا

لزار هی گیزد.اهاا در   تالای ،ػایك ّای هؼوَلیهی ضَد. در 

لزار هی  تزاس  تالای تزاس ایي ًظن ٍارًٍِ هی ضَد ٍهَاردی 

ػاایك  فاس در ایي ٍضؼیت ٍارًٍی ًَار اًزصی رخ دادُ است ٍ .گیزد

ایاي  ًاَار اًازصی    رسان تاایجااد ضاذُ است.  تَپَلاَصی  رساًای یا 

ًَارّای اًزصی  رٍیرا  p ،sًگی تَسیغ الکتزٍى ّای چگَ تزکیة،

در ًوَدارّاای   ٍ  هَرد تزرسی لزار دادُ این ًماط تماارًی  

تِ تزرسی ٍارًٍی ًَارّای اًازصی  آٍردُ ضذُ است. 5ٍ6ضکل ّای

ایي ًوَدارّا ًطااى های دّاذ کاِ      .در دٍ ًمغِ پزداختِ هی ضَد

لااذا تزکیااة   رخ دادُ اسااتر ایااي تزکیااة  ٍارًٍاای ًااَاراًزصی د 

LuAuPb 11[رساًای تَپَلَصی است[. 

  

 
 LuAuPbاًزصی تزکیة  تز ًَارs چگًَگی تَسیغ الکتزًٍْای : 5ضکل 

 

 
 LuAuPbًَار اًزصی تزکیة تز  pچگًَگی تَسیغ الکتزًٍْای : 6ضکل 

ًوَدار ًَار  LaAuPbتزای تزرسی ًظن ًَار اًزصی در تزکیة 

ایي تزکیة را رٍی  s ٍ pچگًَگی تَسیغ الکتزًٍْای اًزصی ٍ

ٍارًٍگی ًَار اًزصی در ًٍَارّای اًزصی هَرد تزرسی لزار دادین 

ًارساًای تَپَلَصی   LaAuPbاتفاق افتادُ لذا تزکیة  Γًمغِ 

 است.

 نتيجه گيری
کِ  ّستٌذغیز هغٌاعیسی  LuAuPb ٍLaAuPbتزکیة دٍ 

 غیز لاتل چطوپَضی است.هْن ٍ ْاتزّوکٌص اسپیي هذار در آً

تزکیة ًطاى دادکِ ٍارًٍی ًَار دٍ تزرسی خَاظ الکتزًٍی ایي 

دٍ رخ هی دّذ  ٍ ایي در ًمغِ  s ٍ pاًزصی تیي اٍرتیتال ّای 

 .ّستٌذتَپَلَصی تزکیة دارای فاس 
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  هاي ورودي بر خروجی شبکه عصبی مصنوعی  پردازش داده هاي پیش تأثیر روش
    1؛ معماریان، محمد حسین1سید مجید، میررکنی ؛ 1مهشید،  کاویانی

  یزد ،چهارراه پژوهش، یزده دانشگا ،فیزیک دانشکدهگروه هواشناسی،  1  

  
  چکیده

خطا در . دهد هاي هواشناختی ارائه می بینی پراسنج هاي آشوبی، رهیافت مناسبی براي پیش سامانهبینی توابع غیرخطی و  توانایی شبکه عصبی مصنوعی در پیش
بینی در این روش  هاي ورودي شبکه، باعث افزایش خطا و کاهش دقت پیش هاي هواشناختی، تغییرپذیري الگوهاي وضع هوا و همبستگی بین داده گیري داده اندازه

در پژوهش حاضر،  ابتدا، شبکه . هاي غیرعادي، حائز اهمیت است ها و حذف داده هاي ورودي جهت انتخاب ترکیب مناسبی از آن ش دادهپرداز رو پیش از این. شود می
هاي  دهپردازش بر روي دا منظور بررسی تاثیر پیش سپس، به. آموزش داده شد) میلادي 1980- 2009(ساله  30هاي خام دماي میانگین روزانه در دوره آماري  با داده

پردازش سبب افزایش  دهد که پیش مقایسه نتایج این دو شبکه نشان می. هاي نرمال سازي و تحلیل مولفه اصلی طراحی شد ورودي، شبکه دیگري با استفاده از روش
  .شود بینی می دقت، کاهش خطا و بهبود عمومیت شبکه در پیش

  
  

The effect of input data preprocessing methods on the Artificial Neural Network 
(ANN) output 

 
Mahshid, Kaviani1; MirRokni, Seyed Majid1; Memarian, Mohammad Hossein 

 
1 Meteorology Group, Department of Physics, University of Yazd, Yazd 

 
Abstract  

 
The ability of ANN to predict nonlinear functions and chaotic systems, offer a suitable approach to forecast 
meteorological Parameters. Meteorological data measured with error, variability of weather patterns and 
correlation between the data inputs of the network, increase errors and reduce the prediction accuracy of this 
method. So select the right combination of input data preprocessing and remove anomalous data is important. 
At present research, firstly, the ANN was trained using the raw data of daily mean temperature in the 30-year 
period (2009-1980 AD). Then, in order to investigate the effect of preprocessing on the input data, another 
network was designed using normalization and principal component analysis methods. Comparison of the 
results shows that the preprocessing of input data causes the increase of accuracy, the reduction of errors, and 
the improvement of the generalization of the network in forecasting. 
  
PACS No.         89 
 

   قدمهم
هاي عصبی مصنوعی  کهدر چند دهه اخیر، استفاده از شب    
روند تغییرات در یک مجموعه از  بینی و پیش شناساییمنظور  به

 هاي سامانه بررسی توابع غیرخطی وهدف تقریب  با ،متغیرها
تغییرات در فرایندهاي . قرار گرفته است مورد توجه ،آشوبی

هاي هواشناختی را  دینامیکی و ترمودینامیکی جو روابط بین پراسنج
  ،آشوبی جو هاي بررسی سامانه براي .کند غیرخطی و پیچیده می

 هاي ورودي  دهصبی با استفاده از فرایند آموزش داي ع شبکه
یکی از عوامل موثر . کند بینی می هدف مورد نظر را پیش ،مناسب

اما . استهاي ورودي مناسب  در طراحی شبکه بهینه، انتخاب داده
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. دنارنیز در این مجموعه وجود دو غیرعادي  هاي نامأنوس داده
گیري ناشی از عواملی  ندازهخطاي ا علت ها به گروهی از این داده

هاي  ف در سامانه ثبت اطلاعات، خطاي دستگاهضعمانند؛ 
ند و شو باعث انحراف شبکه می. ..وسانی گیري، خطاهاي ان اندازه
کاهش خطا تأثیر ها در  ها ضروري است و حذف آن بردن آن از بین

شرایط جوي خاص ). 1388: مشاري و همکاران( قابل توجهی دارد
در یک  ایجاد کند کهوهوایی  تواند تغییراتی در الگوهاي آب نیز می

الگوي عادي منحرف  از ،زمان خاص، پراسنج هواشناختی موردنظر
ویژه در  ، بهاما حضور آنها ،ها واقعی هستند این داده. شود می

 ،مواجه هستیم کمبود داده ی که بامدت و در شرایط بینی کوتاه پیش
از طرفی در شرایطی . دنشو می شبکه  فرایند آموزش درخطا  سبب
متغیرهاي (جزاي این بردار اورودي بزرگ باشد، بعاد بردار که ا

اي هستند که در طی فرایند  شامل اطلاعات همبسته، )ورودي
کنند و قابلیت  شبکه را از رسیدن به هدف گمراه می ،آموزش

هاي جدید را کاهش  ي دادهعمومیت دادن شبکه برا
داراي ي هاي ورود برخی از داده ).2008: جانیتا و برین(دهند می

و  در فرایند آموزشدر این حالت . بسیار بزرگی هستند مقادیر
به تعداد زیادي  ها براي تعدیل این دادهسازي خروجی شبکه،  بهینه

بایست چندین مرتبه به  ها می داده احتیاج است یا سایر ورودي
شبکه اعمال شوند تا بتوانند بر روي شبکه تاثیر بگذارند و اثر آن 

  ).1387: کیا(حدي متعادل کنندورودي را تا 
ها قبل از آموزش  هاي ورودي آن هایی که داده نتایج شبکه

هایی که  اند، با شبکه پردازش شده هاي گوناگون پیش با روش
آزاده ( . اند اند، متفاوت پردازش نشده هایشان خام هستند وپیش داده

  )2011: و همکاران
دماي میانگین هاي  با استفاده از دادهدر پژوهش حاضر،  

افزار  و نرم) میلادي 1980-2009(ساله  30روزانه در دوره آماري 
بینی دماي میانگین  جهت پیش را متلب شبکه عصبی مصنوعی

 تاثیر هدف از این پژوهش بررسی. کنیم روزانه یک سال طراحی می
هاي ورودي شبکه،  پردازش داده هاي پیش دو نمونه از روش

شبکه در ادامه  .، استحلیل مولفه اصلیها و ت کردن داده نرمال
ها و  نرمال کردن دادههاي  روش، ها و مجموعه داده عصبی مصنوعی

تحلیل مولفه اصلی بررسی شده و در نهایت نتیجه اعمال 

بر خروجی شبکه  ،هاي ورودي داده روي پردازش هاي پیش روش
  .شود ارزیابی می

  شبکه عصبی مصنوعی
شامل یک یا چند نرون است که هر شبکه عصبی مصنوعی      

کنند و با در نظر  هایی دریافت می اطلاعات ورودي را با وزن
ها را با هم جمع  آن)  عامل قابل تنظیم براي هر نرون(گرفتن بایاس 

هایی که  شبکه .کند کرده و حاصل را به یک تابع محرك اعمال می
طی را بینی توابع غیرخ شوند توانایی پیش با یک نرون ایجاد می

هاي چندلایه پرسپترون  براي رفع این محدودیت از شبکه. ندارند
شود که متشکل از چندلایه شامل یک یا چند  جلورونده استفاده می

هاي اولیه به  هاي ورودي با وزن در لایه ورودي، داده .نرون هستند
ها براي  هر نرون وارد شده و پس از اعمال عملیات، خروجی آن

. شود ي بعد یک ورودي در نظر گرفته می اي لایهه هر یک از نرون
، در )پنهان(هاي میانی  بعد از لایه. تا در نهایت به لایه آخر برسند
بایست برابر تعداد  ها می ، تعداد نرونلایه آخر یا همان لایه خروجی

سپس با استفاده از یک الگوریتم آموزشی . هاي شبکه باشد خروجی
هاي لایه آخر تصحیح  عقب، ابتدا وزن ر بهسازي، با روال انتشا بهینه

. شوند هاي قبلی تصحیح می هاي لایه ترتیب وزن شده و سپس به
شود تا زمانی که یکی از شرایط  این فرایند آموزشی بارها تکرار می

      .آید توقف مورد نظر در طراحی شبکه پیش
  ها کردن داده نرمال

به یک بازه مورد نظر  راها  سازي مجموعه داده مالتوابع نر     
شود بین مقادیر یک مجموعه از  این روش باعث می. دهند سوق می

ي بین  این بازه می تواند مقادیر. ها تفاوت قابل توجهی نباشد داده
  .و یا هر مقدار مورد نظر دیگر باشد 9/0و  0یا   -1و  1
سازي استفاده از میانگین و انحراف معیار  هاي نرمال یکی از روش 
کند  اي نرمال می گونه هاي ورودي و هدف را به این تابع داده. ستا

با استفاده از . ها یک شود معیار آن ها صفر و انحراف آن که میانگین
پذیر  امکان ها روي داده روش این اعمال ،اي متلب تابع کتابخانه

 .است

  تحلیل مولفه اصلی
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ل خطی یک تبدی ،هاي اصلی در تعریف ریاضی تحلیل مولفه     
 .برد را به دستگاه مختصات جدید میها   متعامد است که داده

ترین واریانس داده بر روي اولین محور  اي که بزرگ گونه به
حور ، دومین واریانس بر روي دومین مگیرد قرار می مختصات

تحلیل  .یابد ها ادامه می همین صورت براي سایر داده و بهمختصات 
راي کاهش ابعاد داده نیز مورد استفاده تواند ب هاي اصلی می مولفه

هایی از مجموعه داده که بیشترین  مولفه ،با این روال. قرار بگیرد
تحلیل مولفه اصلی، بعد  .دشون در واریانس را دارند حفظ می تأثیر

 (prepca)اي  ها، با استفاده از تابع کتابخانه سازي داده از نرمال
  .پذیر است امکان

  ها و روش کار مجموعه داده
هاي دماي میانگین روزانه در یک دوره  در این پژوهش، از داده     

هاي  داده. استفاده شده است) 1980-2009(ساله  30آماري 
 2009هاي سال  هاي ورودي و داده داده 2008تا  1980هاي  سال

افزار  ها، محیط نرم با استفاده از این داده. هدف شبکه عصبی است
قبل از . پردازیم اي آن به طراحی شبکه می متلب و توابع کتابخانه

ها به شبکه، براي بررسی عملکرد شبکه در حین آموزش  اعمال داده
هاي جدید،  و پس از آموزش و بهبود عمومیت شبکه براي داده

هاي آموزش،  داده کنیم؛ ها را به سه زیرمجموعه تقسیم می  داده
ها  یک دوم از مجموعه داده .هاي آزمون ادههاي اعتبارسنجی و د داده

هاي اعتبارسنجی و  چهارم به داده هاي آموزش، یک به داده
شبکه  .هاي آزمون اختصاص داده شده است چهارم دیگر به داده یک

نرون در لایه پنهان و یک نرون در لایه  پنجچندلایه جلورونده،  با 
و تابع خروجی و تابع محرك لگاریتم سیگموئیدي و خطی 

هاي  ابتدا براي داده. لونبرگ طراحی شده است-آموزش ماکوارت
سپس . خام دماي میانگین روزانه، شبکه آموزش داده شده است

ها نرمال و تحلیل مولفه  اي دیگر با همین شرایط، این داده درشبکه
پردازش شده  هاي پیش اصلی بر آنها اعمال شده و شبکه را با داده

  .دهیم آموزش می
  گیري نتیجهث و بح

عصبی مصنوعی رهیافتی براي تقریب توابع غیرخطـی و    شبکه     
یکـی از عوامـل    .هاي آشوبی است بررسی روند تغییرات در سامانه

هـاي   انتخـاب داده  ،هـاي عصـبی مصـنوعی    مهم در معماري شبکه
نظـر  بایسـت بـا هـدف مـورد      هاي ورودي مـی  داده. است ورودي

ها بتوان هدف مورد نظر را طی  روند آنمتناسب باشند و از بررسی 
بینـی   پیش الگوریتم آموزشی شبکه، کمک هسازي، ب یک مسأله بهینه

صورت خام، باعث کاهش سرعت و دقت  ها به وارد کردن داده. کرد
هایی با مقادیر  هایی با مقادیر بزرگ در کنار داده وجود داده. شود می

طلـوب، فراینـد   شود براي رسیدن به خروجـی م  کوچک، سبب می
هاي مناسب چندین بار تکرار شود و یا  آموزش شبکه و تعیین وزن

هاي کوچک چندین بار به شـبکه وارد   داده ،براي تعدیل کل مسأله
طور که از مقایسه  همان. هاي بزرگ را متعادل کنند شوند تا اثر داده

هاي متفـاوت در شـرایط یکسـان     نتایج دو شبکه عصبی با ورودي
محور افقـی تعـداد   ها  در این شکل، )2و1هاي  شکل( مشهود است

را نشـان   تکرار فرایند آموزش و محور قائم مقـدار مربعـات خطـا   
  . دهد می

 
آموزش ) 3(اعتبارسنجی و ) 2(آزمون، ) 1(هاي  دادهبراي مربعات خطا . 1شکل 

    ).پردازش پیشبدون ( هاي ورودي خام با استفاده از داده
 )1( هـاي  هـا رونـد تغییـرات مربعـات خطـا داده      هر یک از منحنی

را در هـر تکـرار از فراینـد     زشآمو )3( اعتبارسنجی و) 2(، نموزآ
هاي خـام بـا سـرعت کمتـري      شبکه با داده. کند آموزشی تعیین می

بیند و با توجه به اختلاف بین هر سه منحنی، شـبکه بـا    آموزش می
). 1شـکل (هاي جدید را ندارد  راي دادهاین روال قابلیت عمومیت ب

گیـري، تغییـرات    هاي غیرعادي که ناشی از خطاي اندازه وجود داده 
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ــاي آب ــاي   ناگهــانی در الگوه ــین متغیره ــوایی و همبســتگی ب وه
  .شود، شبکه از سیر آموزش صحیح منحرف شود ورودي، سبب می

 
  .پردازرش شده هاي پیش داده ه ازبا استفادولی  1مانند شکل . 2شکل 

مربعات خطا براي هر سه زیرمجموعه  مقدار ،ها سازي داده نرمالبا 
سرعت کاهش یافته و تقریبا روال کاهش خطاي هر سه  ها به از داده

تحلیل مولفه اصلی، بعد از بنابراین، . )2شکل ( منحنی یکسان است
نحـراف معیـار، بـراي    ها با استفاده از میـانگین و ا  سازي داده نرمال

  . هاي غیرعادي و نامأنوس مفید است حذف داده
دو شـبکه   ينتـایج جـذر مربعـات میـانگین خطـا      مقایسهآنچه از 

سازي  هاي نرمال یت اعمال روشم، اه)1جدول(دست آمده است  به
 آشـکار  را ها قبل از مراحـل آمـوزش   دادهو تحلیل مولفه اصلی بر 

شبکه مقدار  ت میانگین خطاي دوجذر مربعا مقدارتفاوت . دکن می
اخـتلاف بـین خطـا در نتـایج      مقـدار امـا  . اي نیسـت  قابل ملاحظه

هـاي   اي کـه روي داده  هاي آزمون، در شبکه هاي آموزش و داده داده
پردازش انجام نشده است، نماینگر عدم توانایی این شـبکه   آن پیش
بهبـود   رپردازش د پیش بنابراین،. هاي جدید است بینی داده در پیش

   .عمومیت شبکه بسیار موثر استروند آموزش و 
 مقادیر جذر مربعات میانگین خطا 1جدول

جذر مربعات 
میانگین 

خطاي داده 
  آزمون

جذر مربعات 
میانگین 

خطاي داده 
  اعتبارسنجی

جذر مربعات 
میانگین 

خطاي داده 
  آموزش

جذر مربعات 
میانگین 

  خطاي کل

  
  نوع داده شبکه

  شده پردازش پیش 2.28 2.40 2.23 2.09
  نشده پردازش پیش 2.51 1.932 2.71 3.23

  

  ها مرجع
بینی  پردازش در بهبود پیش هاي پیش تأثیر روش « و همکاران؛ ؛ الف، آزاده ]1[

 ،6، شمارة 5 ، سالعلوم پایه و کاربرديمجلۀ ؛ » شبکه عصبی مصنوعی
  .580تا  570 صفحه، 1390

بینی میانگین دماي ماهانه  پیش« همکاران؛و  ؛ فریبا، اسفندیاري درآباد ]2[
ایستگاه سینوپتیک سنندج با استفاده از مدل شبکه عصبی مصنوعی 

پژوهشی انجمن جغرافیاي  -فصلنامه علمی؛ » )MLP(پرسپترون چندلایه 
  .65تا  45 صفحه، 1389 ،27، شمارة  8، سال ایران

ساس رهیافت شبکه بینی دما بر ا پیش « و محبی، زهرا؛ ؛ محسن، حیاتی ]3[
، 1386 ،6، شمارة 2 ، سالعلوم کاربردي جهانمجلۀ ؛ » عصبی مصنوعی

  .620تا  613 صفحه
پردازش پارامترهاي  ارزیابی تأثیر پیش« و همکاران؛ ؛ محمد، قبائی سوق ]4[

هاي رگرسیون  با استفاده از روش) ANNs(ورودیبه شبکه عصبی مصنوعی 
؛ » تر تبخیر و تعرق روزانه تخمین سریع منظور گام به گام و گاما تست به

  .624تا  610 صفحه، 1389 ،3، شمارة 24، سال نشریه آب و خاك
خدمات نشر کیان رایانه » MATLABهاي عصبی در  شبکه«؛ مصطفی، کیا ]5[

   .121 تا 29 صفحه ؛سبز
هاي آموزشی شبکه عصبی و  پالایش داده « و همکاران؛ ؛امیر، مشاري ]6[

؛ » هاي قدرت مدتبار سیستم بینی کوتاه آن در کاهش خطاي پیش بررسی تأثیر
 67 صفحه، 1388 ،2، شمارة 28 ، سالهاي عددي در مهندسی روشمجلۀ 

  .79تا 
 

 [7] M. S. .Junita and S. H. Brain; “Improved Neural Network Performance 
Using Principal Component Analysis on Matlab”; International 
Journal of The Computer 16, No. 2  (2008) 1-80. 

  
[8] k. .Poorani and  k. Brindha; “Data Mining Based on Principal 

Component Analysis for Rainfall Forecasting in India”; International 
Journal of Advanced Research in Computer Science and Software 
Engineering  3, No. 9  (2013) 1254-1256. 
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  TiCمحاسبات نظریةتابعی چگالی برای خواص مکانیکی نانوسیم
  1، محمود  جعفری ؛ 1 زهرا ،خواجه میری 

  تهران، خيابان شريعتی ،خيابان شهيدمجتبايی ،خيابان شهيدکاويان، ه صنعتی خواجه نصيرالدين طوسیفيزيك دانشگا دانشکده1

 

 چکیده
(بوسيله نرم  FP-LAPW(وامواج تخت بهبود يافتة خطی به روش پتانسيل کامل) DFTبا استفاده از نظرية تابعی چگالی ) TiCدر اين مقاله خواص مکانيکی نانوسيم

ومدول حجمی آن با استفاده از نرم افزار فونوپی بدست آمده است.ديگرمدولها  GGAمورد بررسی قرار گرفته است .مدول يانگ اين ساختار با تقريب  Wein2kافزار 

 .مدول حجمی وبرابر حالت بالك است 90/4ا استفاده ازاين دو مدول بدست آورديم.با توجه به نتايج بدست آمده،مشاهده می شود مدول يانگ در حالت نانورانيزب

  .استدرحالت پايدار Tiپيوند اتمهای علت افزايش مقدار مدول ها،ند.برابر حالت بالك می باش 09/3و 87/4 برشی درحالت نانونيز بترتيب
 

                    DFT calculation for mechanical properties of TiC nanowires  
 

Khajehmiri , Zahra1 ; Jafari , mahmoud1 
1 Department of Physics, K.N.TOOSI university of technology, Tehran 

 

Abstract  
 

In this paper, mechanical properties of TiC nanowires have been investigated through density functional theory 

(DFT), the full potential augmented plane wave plus local orbital method ( (FP-LAPW), using Wein2k package. 

Young's modulus of TiC nanowire is obtained by the generalized gradient approximation (GGA) and bulk modulus 

using phonopy package. Additional modules are also obtained using these two modules. According to our results, 

Young's modulus of TiC nanowire is 4.09 times bigger than that of bulk TiC. Bulk modulus and shear modulus of 

TiCNW are 4.78 and 3.96 times bigger than bulk TiC, respectively. The Increase in Young's modulus Bulk modulus 

and shear modulus is due to bonding of Ti atoms to each other, in relaxed structure. 

 

PACS No. 71.15.Mb , 62.23.Hj , 62.25.-g ,62.20.de 

 

  قدمهم
 گرفته قرار توجه مورد جدی طور به که هايی زمينه از يکی امروزه،

 برای مواد هوشمندانه طراحی است پيشرفت حال در سرعت به و

 گفت توان می جرات به . است خاص و سخت شرايط در استفاده

 مختلف صنايع در استفاده برای ماده هر در که خاصيتی مهمترين که

 در .است ماده آن مکانيکی خواص گيرد، قرار توجه مورد بايد

 تنش تحت...(و فشار گرما،) مختلف علل به که قطعاتی طراحی

 برخوردار ای العاده فوق اهميت از مکانيکی خواص به توجه هستند،

 های تنش اعمال ازطريق کرنش مهندسی در مثال، عنوان به است،

 نتيجه در و داده تغيير را سيستم تقارن خاص، جهات در شده کنترل

 تحت قطعه وتغيير می يابد ها الکترون پذيری تحرك و نواری گاف

  [.1د]ده می نشان ازخود متفاوتی الکترونيکی خواص تنش

TiC   از ترکيبات فلزات واسطه می باشدکه بخاطر نقطه ذوب وسختی

بالا،پوشش خوب و مقاوم در برابر خوردگی وچگالی پايين،به خوبی 

ه اين خواص فيزيکی وشيميايی شناخته شده است .بواسط

بطور گسترده ای به عنوان پوششهای سخت  عالی،تيتانيوم کاربيد

که می تواند بطور چشمگيری عملکرد  [4وفازهای تقويتی ] [3و2]

.بنابراين دشومی  استفاده ود بخشند،ـا بهبمکانيکی بسياری از مواد ر

اهميت زيادی در مطالعات  TiCتحقيق بر روی خواص مکانيکی 

 [. 5نظری و کاربردهای عملی دارد]
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 روش انجام محاسبات 

امواج  چگالی، تابعی ية نظر چارچوب محاسبات در عمده بخش 

 ( FP-LAPWتخت بهبود يافتة خطی به روش پتانسيل کامل)

 ازپارامترسازی استفاده با  (GGA)يافته تعميم گراديان تقريبو

در اين مقاله برای  . [ انجام شد9](PBE) ارنزرهوف -بورك - پردو

شبيه سازی نانوسيم ازتکنيك ابرسلول استفاده گرديد که برای 

آنگستروم 12جلوگيری ازبرهم کنش های بين اتمی فاصله سيم ها را 

 ترتيبه ب CوTiتين رابرای -شعاع کرات موفيندرنظرگرفتيم. 

ساختارسلول واحد برای شکل  درنظرگرفته شد.بوهر89/1و99/2

ما نانوسيم تيتانيوم کاربيد را در می باشد، Pختارگيری اين نانوسا

آنگستروم  194/2طول بهينه در اين حالت تعريف می کنيم. Zجهت 

    پارامترهای می باشد. 7برابر  در سلول واحد است.تعداد اتمها

maxkmtR  وmaxG  انتخاب 12و 7با همگرايی انرژی بترتيب

(که 1×1×17در منطقه اول بريلوئن) point-k شبکه شد.تعداد

 می شود. kنقطه غير تقليل پذير 0مربوط به 

 

 
 relaxationقبل از  :نمايشی از نانوسيم تيتانيوم کاربيد1شکل

 

 خواص مکانیکی
وقتی .می آوريم   سيستم را بدست (relaxed) پايدارابتدا حالت 

باهم پيوند برقرار ميکنند.در  Tiسيستم بحالت تعادل رسيد اتمهای 

 ±%1)ات تغييراعمال با  ادامه برای بدست آوردن مدول يانگ،

شبکه وبدست آوردن انرژيهای هرکدام از  Cپارامتربر روی (±%4تا

 با استفاده از فرمول زير ،مدول يانگ را حساب نموديم:حالتها،

𝐸 =
تنش

کرنش
=

𝜎

𝜀
=

𝐹
𝐴0
⁄

∆𝐿
𝐿0
⁄

=
𝐹𝐿0

𝐴0∆𝐿
(1)        

سطح  𝐴0نيروی اعمال شده به جسم تحت تنش است، Fکه درآن 

 972709/4برابر مقطع اصلی که به آن نيرو وارد می شودکه دراينجا

طول اولية جسم 𝐿0مقدار تغييرات طول و 𝐿∆آنگستروم می باشد،

، ابتدانمودار انرژيهای بدست آمده  Fمی باشد.برای بدست آوردن

ادله سهمی بدست آمده مشتق رارسم نموده ،سپس ازمع Cبرحسب

 است با :بدست آيد.معادله نموداربرابر Fگرفته تا

E =9/991c2-9/9214c- 8/3591          )2( 

 (خواهدبود.3اگرازمعادله فوق مشتق بگيريم نيرو بصورت معادله)  

F = 992/9 c- 9214/9                          (3)  

می مدول يانگ را ،Cسپس با محاسبه نيروی هريك از پارامترهای و

برای نانوسيم تيتانيوم مدول يانگ بدست آمده توان بدست آورد.

 می باشد.GP 1793برابرکاربيد 

 
 تعادلحالت :نمايش نانوسيم تيتانيوم کاربيد در2شکل

 
برای بدست آوردن مدول  Cبرحسب پارامتر:نمودار انرژی 1نمودار

  بوهر است( Cپارامترواحد  يانگ.)واحدانرژی ريدبرگ و

 

استفاده از نرم افزار فونوپی بدست آورديم  بانيز( را Bمدول حجمی)

می باشد.حال با داشتن اين دو مدول می توان GP1178که مقدارش

7.6 7.8 8 8.2 8.4 8.6 8.8 9
-7135.2

-7135.18

-7135.16

-7135.14

-7135.12
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(را با ʋاست و نسبت پواسون )GP (که واحدشGمدول برشی )

 بدست آورد. صفحه بعدفرمولهای 

𝐺 =
3𝐵𝐸

9𝐵−𝐸
(4)                            

 

ʋ =
3𝐵−𝐸

6𝐵
(5)                            

ميباشد،که  23/9سون برابرنسبت پواو GP852مدول برشی برابر هک 

مدولهای بدست يادآور شويم نشان داده شده است.( 2درجدول )

 آمده در دمای صفرکلوين هستند.

وقياس آن  با کارهای که قبلا بر روی  باتوجه به مقدار بدست آمده

 در حالت ،مشاهده می شودانجام شدهحالت بالك تيتانيوم کاربيد 

برابر حالت بالك است.همچنين مدول حجمی  90/4نانومدول يانگ 

برابر حالت بالکشان می  09/3و 87/4ومدول برشی هرکدام بترتيب 

 درحالت تعادلبدليل پيوندی است که  علت افزايش مدولها،باشد.

 ديگر افراد کارهايی که(1)ولدرجدرقرار کردند.اهم ببTiاتمهای 

 بصورت تجربی وتئوری انجام شده است،نشان داده شده است.

 
:نتايج بدست آمده از روشهای تجربی وتئوری برای مدول 1جدول 

( در حالت بالك ʋ(ونسبت پواسون)B(،مدول حجمی)G(،مدول برشی)Eيانگ)

 (5)تيتانيوم کاربيد

 
(،مدول E:نتايج بدست آمده ازروش تئوری برای مدول يانگ)2جدول 

 دنانوسيم تيتانيوم کاربي( در حالت ʋ(ونسبت پواسون)B(،مدول حجمی)Gبرشی)

 
                   TiC nanowire 

                                GGA 

              8811 B 

               251  G 

              1688  E 

58/0               ʋ 

 نتیجه گیری

برابر حالت بالك است 90/4مدول يانگ بدست آمده درحالت نانو

 ا درفشار بيشتری رتيتانيوم کاربيد  ،ميدهددر حالت نانو که نشان

 حالت در .مدول برشی وحجمیمی تواند متحمل گردداثرتغييرات 

م نانوسي نشان می دهدنانوبيشتراز حالت بالك است که اين نيز

در مقدار زايش اف.تحمل نيروی بيشتری را دارد قابليت تيتانيوم کاربيد

 در حالت پايداردارند.Tiاتمهای  بدليل پيوندی است کهمدولها 

 

 سپاسگزاری
از زحمات آقای مصطفی توکلی که مرا بسيار راهنمايی وياری نموده 

 اند،تشکر می کنيم.
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درماني توسط كُد هاي مورد استفاده در پرتودر آب در انرژي C12هاي يون ناشي ازز دوبررسي توزيع 
  كارلوي فلوكامونت
  2سلطاني نبي پور، جمشيد;1خرمي، خزر

 دانشگاه آزاد اسلامي واحد تهران مركزي، تهران1
 دانشگاه تحصيلات تكميلي و فناوري پيشرفته، كرمان2

  

  چكيده
به اثبات  هامانند ششبدن هاي سنگين پر انرژي در تخريب تومورهاي عمقي و همچنين تومورهاي موجود در اعضاي متحرك عملكرد بهينة پرتو يون امروزه : مقدمه

در اين تحقيق كد كامپيوتري  :هامواد و روش. به طور وسيعي مورد توجه است هاي آنها با بافت زندهكنشا و برهمو تحقيق در مورد اين پرتوهمطالعه  ورسيده است
ور انجام محاسبات مربوط به توزيع منظ توسعه يافته به CERNاز ماده در مركز تحقيقتي كارلو براي محاسبة كميات مربوط به ترابرد ذرات فلوكاكه بر مبناي روش مونت

ميزان توليد ذرات ثانويه در طول مسير عبور  و همچنينآب  در فانتوم MeV/u195هاي كربنشدهيونمنحني دوز جذب: نتايج .هاي كربن به كار گرفته شده استدوز يون
شده توسط كدُ پروفايل دوز جذبي محاسبه: گيرينتيجه .ندشد هاي تجربي مقايسهل با دادهتوسط كدُ فلوكا محاسبه شده و نتايج حاص از آب MeV/u400 پرتوهاي كربن 

عدم توافق كامل نتايج حاصل براي تعداد توليد . متري داردهاي تجربي در ابعاد ميليبا دادهتوافق خوبي MeV//u195طول مسير پيشروي پرتوهاي كربن  تمام  فلوكا در
- اي در كدُ فلوكا ميهاي هستهكنشبرهم هاي محاسباتي مورد استفاده درهاي تجربي موجود در اين زمينه بيانگر لزوم اعمال اصلاحاتي به ويژه در مدلذرات ثانويه با داده

 .باشد

  
An investigation into the dose distribution of therapeutic12C ion beams by using FLUKAas 

a Monte Carlo code 
 

Khorrami, Khazar1;SoltaniNabipour, Jamishid2 
 

1Islamic Azad University, Tehran Central Branch, Tehran 
2 Graduate university of advanced Technology, Kerman 

 
Abstract 

 
Background: Recently, high energy carbon ion beams and their interaction with the live tissue have been broadly 
investigated. Theyrepresent one of the most advanced tools in radio-therapy of deep-seated tumors as well as 
tumors in Moving Organs such as lungs. Material and methods: The general purpose Monte Carlo code FLUKA 
which has been developed in CERN was used for Carbon ion dose distribution calculations. Results: The dose 
distribution in water irradiated by 195 MeV/u carbon ion beams andalso build-up of secondary fragments for 400 
MeV/u carbon ion beams passing throughwater phantom was simulated byFLUKAcode and compared with 
available experimental data. Discussion:FLUKA Monte Carlo code shows good agreement with experimental 
results for dose distribution of 195 MeV/u carbon ions in water. The disagreements in some regions for build-up of 
secondary fragments at high energies imply that further improvements in the nuclear interaction models are 
required to enhance the accuracy of the code. 
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  مقدمه
هاي بدن هاي سنگين در بافتها و يونجذبي پروتون دوزمنحني 

اي در ابتداي گونهكه به منحني براگ مشهور است، ناحية فلات
در انتهاي برد  - موسوم به قلةّ براگ-مسير آنهاست كه به قلةّ تندي

رژي ذرات اگر چه قسمت اعظم اتلاف ان. شوداين ذرات ختم مي
سنگين در عبور از ماده از طريق برخوردهاي الاستيك و 

پذيرد اما اين هاي مادة هدف صورت ميغيرالاستيك با الكترون
هاي مادة پرتوها در مسير پيشروي خود برخوردهايي نيز با هسته

طّي اين برخوردها ذرة پرتابي ضمن از دست دادن  .هدف دارند
از اين  .شوداي ميهاي هستهكنشهمد بربخشي از انرژي خود وار

ناشي از آنها در  دوزرو بررسي نحوة توليد ذرات ثانويه و توزيع 
هاي سنگين از اهميت بسزايي برخوردار طراّحي درمان با يون

هاي تجربي وجود در انجام آزمايشهاي مبه دليل محدوديت. است
حيطه از استقبال دهاي محاسباتي در اين كُ ،هاي بالادر انرژي

- كدُ كامپيوتري فلوكا كه بر مبناي روش مونت. زيادي برخوردارند

-اطمينان در شبيهشده است، يكي از ابزار دقيق و قابل كارلو نوشته

- سازي كميات مربوط به ترابرد ذرات سنگين در ماده شمرده مي

عبور  تفاده از كد كامپيوتري فلوكابا اسدر اين تحقيق . [9]شود
هاي مورد استفاده در از آب  را در برخي از انرژي C12توهاي پر

نموده و محاسبات كدُ فلوكا در مورد توليد زي ساتراپي شبيهكربن
  .ايمذرات ثانويه را با مقادير تجربي موجود مقايسه نموده

  
  هامواد و روش

از آب  C12سازي عبور پرتوهاي براي شبيههمانطور كه اشاره شد 
و انجام محاسبات مرتبط با اين فرآيند از كد كامپيوتري فلوكا 

فلوكا يك كد كامپيوتري همه منظوره و عمومي .استفاده شده است
هاي مرتبط با عبور ذرات است كه به ويژه به منظور محاسبة كميت

كارلو نوشته هاي آنها و بر مبناي روش مونتكنشاز ماده و برهم
-فانتوم آب به شكل استوانهر اين اينجا مادة هدف را د. شده است 

ايم كه در نظر گرفته  = cm40 Hو ارتفاع  = cm5 Rبا شعاع اي 
اين ابعاد . داخل استوانة بزرگتري كه پوشيده از هواست جاي دارد

با توجه به ابعاد تقريبي يك تومور نوعي و همچنين برد يونهاي 
C12 رتوهاي كربن از يك منبع تك پ. استشده در آب انتخاب

انرژي در خارج از استوانه، در جهت محور اصلي تابش شده و 
  .)1شكل ( شوندوارد استوانه مي

 
شده است و اي پوشيده از هوا جا دادهمادة هدف آب در استوانه :  1شكل 

  .شوندتابش مي پرتوهاي كربن از منبع گاوسي شكل در امتداد محور استوانه

سازي شده با آزمايشات تجربي صورت براي تطابق هندسة شبيه
برابر با  FWHMمنبع تابش گاوسي شكل با  ،GSIگرفته در 

mm5 هاي سازيبه علاوه در تمام شبيه. در نظر گرفته شده است
تراپي اين كدُ هاي هادرونفرضانجام گرفته با كدُ فلوكا از پيش

براي تعريف پارامترهاي مختلف دخيل در فرآيند رديابي ذرات 
در اين حالت ذرات سنگين باردار تا آستانة . استفاده شده است 

 ا تا رسيدن به انرژي گرمايي رديابيهو نوترون keV100انرژي 
هاي كنشتوان براي دنبال كردن برهمدر فلوكا مي. شوندمي

از مدلي كه برپاية معادلة پيشرفتة  MeV/u100ژي هادرونيك تا انر
هاي بالاتر تا از قرار دارد و براي انرژي)  BME( بولتزمن 
MeV/u100  تا انرژيGeV/u5  از مدل مبتني بر ديناميك مولكولي

هاي كد فلوكا در پراكندگي. بهره برد) RQMD( كوانتوم نسبيتي 
امل شكل اتمي را هاي سنگين از ماده عه در عبور يونچندگان

همچنين در اين كدُ پارمترهاي مربوط به بار مؤثرّ به . كندلحاظ مي
انرژي در تقريب مرتبة در گردند و پراكندگي و اعمال مي روز شده

اول بورن و با در نظر گرفتن اثرات جابجايي در محاسبات وارد 
ي و از آنجا كه تخمين دقيق برد ذرات در ماده در دوزيمتر. شودمي

در اين كاربردهاي پرتوپزشكي اهميت بسيار دارد،  نتايج كد فلوكا 
ذرات مورد استفاده در پرتودرماني در ها و زمينه و در مورد يون

مقالات متعددي با نتايج تجربي موجود مقايسه شده و به خوبي 
  .[9]است  محك زده شده
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  نتايج
  سازي منحني براگ پرتوهاي كربن در آبشبيه

آب به عنوان فانتوم هاي تجربي در پرتودرماني از اغلب آزمايشدر 
بنابراين براي اعتبار يك كد در . شودمادة هدف استفاده مي

هاي تجربي در گيريتراپي بايد نتايج حاصل از آن با اندازههادرون
براي انجام اين . متري توافق داشته باشدآب در حد زير ميلي
در آب را  با C12شست انرژي پرتوهاي مقايسه، ابتدا نحوةفرون

فرونشست خطي  2نمودار.ايم استفاده از كد فلوكا بدست آورده
انرژي ن را در طول پيشروي در آب در انرژي پرتوهاي كرب

MeV/u195 كز مرگيري شده در با مقادير تجربي اندازهGSI و
  Geant4سازي كدُ كامپيوتري همچنين نتايج حاصل از شبيه

- شود، در اين انرژيمشاهده مي همانطور كه. [10]كنند ميمقايسه 

هاي بدست آمده توسط كد فلوكا براي پروفايل فرونشست داده
يار خوبي متري توافق بسانرژي پرتوهاي كربن در آب در ابعاد ميلي

  .هاي تجربي دارندبا داده
  

 
نتايج كُد . در آب MeV/u 195منحني براگ پرتوهاي فرودي كربن :   2نمودار 
نقاط (  GSIگيري شده در هاي تجربي اندازهبا داده)  منحني قرمز رنگ ( فلوكا 
) چين مشكيخطوط نقطه( و همچنين نتايج حاصل از كدُ فلوكا ) رنگ آبي

  .مقايسه شده است

  
  توليد ذرات ثانويهو تضعيف پرتو اوليه 

ر برخوردهاي در عبور ذرات سنگين باردار از ميان ماده و د
هاي جديدي به وجود هستههاي مادة هدف، سان آنها با هستهناكش

-به طور كلّي به دو دستة هستهذرات ثانويةتوليد شده  .[3]آيند مي

هاي مادة هاي جداشده از اتمهاي جداشده از يون پرتابي و هسته
هاي كربن پرانرژي به آب در تابش يون.شوندتقسيم مي هدف

هاي جداشده از شده به ماده توسط هستهمنتقل دوزبخش اعظم 
هاي كربن اوليه در پرتو. [4] پذيردصورت ميC12هاي اولية يون

تري هاي سبكاي ممكناست به هستههاي مختلف هستهواكنش
 Hو ) هليم (  He، )ليتيم (  Li، )برليم ( Be، )بور (  C11 ،Bمانند 

اي داد فرايندهاي مختلف هستهرخ ميزان .تبديل شوند) هيدروژن ( 
. ه انرژي ذرة اوليه بستگي داردهاي سنگين از ماده بدر عبور يون

از آب  MeV/u400هاي كربن با انرژي اوليةسازي عبور يونبا شبيه
توسط كدُ فلوكا و شمارش تعداد ذرات مختلف در طول پيشروي 

م مورد محاسبه قرار هاي بور و ليتپرتو در ماده، ميزان توليد اتم
هاي تجربي با داده 4و  3نتايج حاصل در نمودارهاي گرفته است و 

با نزديك شدن به قلّة .استايسه شدهمق GSI[7]بدست آمده در 
بايد اشاره كرد كه در .يابدليد هر دو ذره افزايش ميبراگ ميزان تو

براگ كه در از يونهاي كربن اوليه تا قلةّ  30%تنها حدود اين انرژي 
همانطور كه مشاهده . روندمتري آب ، پيش ميسانتي 27ر3عمق 
سازي روند درستي را در هاي حاصل از  شبيهاگر چه دادهشود مي

-كند اما در تمام نقاط بر اندازهبيني ميمورد توليد اين ذرات پيش

 نيستند و به ويژه در محلّ قلةّ براگ هاي تجربي منطبقگيري
  .شوداز نتايج تجربي مشاهده مي انحرافاتي

  

 
هاي با داده) رنگ منحني سياه( نتايج كدُ فلوكا . هاي بورتوليد هسته:   3نمودار 

  .اندمقايسه شده) رنگ نقاط سبز(  GSIآمده در تجربي بدست
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هاي با داده) رنگ منحني سياه( نتايج كدُ فلوكا . هاي ليتمتوليد هسته:   4نمودار 

  .اندمقايسه شده) رنگ نقاط سبز(  GSIآمده در بدست تجربي

  
  گيريخلاصه و نتيجه

هاي موجود در انجام آزمايشات تجربي در با توجه به محدوديت
سازي يكي از ابزار اصلي و مورد حيطة پرتودرماني، كدُهاي شبيه

در اين راستا . آيندشمار مينياز در طراحي درمان با پرتوها به
كدُهاي محاسباتيبه منظور تاييد ميزان اعتبار آنها  دعملكر سنجش

در اين تحقيق صحت و دقت . باشددر هر زمينه امري ضروري مي
شده در تابش پرتوهاي كربن كدُ فلوكا در تعيين دوز جذب
تراپي هاي مورد استفاده در كربنپرانرژي به بافت در بازة انرژي

دهد كه محاسبات مينتايج حاصل نشان . مورد بررسي قرار گرفت
هاي شده طولي در بخشكدُ فلوكا در تعيين ميزان دوز جذب

 MeV/u200هاي انرژيمحدودة پرتو در  مختلف مسير پيشروي
هاي تجربي موجود در اين زمينه منطبق متري بر دادهدر ابعاد ميلي

م توليد تو لي سازي براي تعداد ذرات بورهمچنين نتايج شبيه. است
با   MeV/u400هاي كربن در انرژي طول مسير عبور پرتوشده در 

حد بالاي مورد استفاده اين انرژي . نداهشد هاي تجربي مقايسهداده
هاي رايج كنوني با پرتوهاي كربن است و از اين رو در درمان

- تر نمايان مياثرات توليد ذرات ثانويه در اين حالت بسيار برجسته

د فلوكا در دهد كه كُاين قسمت نشان مي بررسي نمودارها در. شود
توليد شده در  ذرات ثانويهاز نقاط برآورد درستي از تعداد  رخيب

تواند مي اگر چه نتايج اين بخش.دهداي ارائه ميهاي هستهواكنش
به عنوان محكي به منظور تاييد نسبي اعتبار كدُ فلوكا در انجام 

انويه ارزيابي شود اما در محاسبات مربوط به ميزان توليد ذرات ث
-بينيهاي تجربي و محدودة خطاي پيشعين حال انحراف از داده

هاي شده آنها در برخي از نقاط بر لزوم اعمال اصلاحاتي در مدل
-شده در كدُ فلوكا تاكيد مياي اعمالهاي هستهكنشمرتبط با برهم

  .كند
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  ؿجیِ ػبصی ًبًَػبختبسّب ثب ؿجىِ الوبػی ثِ سٍؽ هًَت وبسلَ
 سضب،ثبثت داسیبًی ؛ هؼلَهِخَساًی،

 

  گشٍُ فیضیه داًـگبُ الضّشا، خیبثبى ًٍه، تْشاى

 

 چىیذُ

كَست هثلثی اًجبم ؿدذ. دس ایدي ّؼدتِ    الوبػی ثب سٍؽ هًَت وبسلَ ٍ تَلیذ اػذاد تلبدفی ؿجیِ ػبصی ًوَدین. هشحلِ ّؼتِ ثٌذی ثِ  ؿجىِسؿذ ًبًَػبختبسّب سا دس 

ثدش ّدن ودٌؾ رسات ثدب یىدذیگش ثدب       ( دس ًظش گشفتِ ؿذُ اػدت ٍ  i±1,j( ،)i,j±1( ،)i+1,j-1(ٍ )i-1,j+1(،ثِ كَست )i,j)ثشای یه ًمطِ  ،تؼذاد ّوؼبیِ ّبثٌذی

 تب فشم ؿذُ اػت. 4ّوؼبیگی ّب هی ثبؿذ وِ دس ؿجىِ الوبػی  هؼیبس ؿجیِ ػبصی ثخؾ حجوی ػبختبس ًیض تؼذاد ًضدیىتشیي. جًَض هحبػجِ هی ؿَد-پتبًؼیل لٌبسد

Simulation of nanostructures with diamond lattice by Monte-Carlo method 
 

Khorani, Masumeh; Sabet Dariani, Reza
 

Department of Physics, Alzahra University, Tehran 

 

Abstract  
 

Nanostructures growth is simulated in diamond lattice by Monte-Carlo method and generation of random 

numbers. Nucleation stage is done as a triangular. In this nucleation, number of neighbors for a (i,j) point is 

assumed (i±1,j), (i,j±1), (i+1,j-1) and (i-1,j+1) and particles interaction are calculated by Lennard-Jonse 

potential. Simulation scale of bulk structure is also nearest neighbor numbers which are assumed 4 in diamond 

lattice. 
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  مذهِه
ؿجیِ ػبصی وبهپیَتشی اص تحمیمبت گؼتشدُ ػلدن هدَاد ودِ دس         

تَػؼِ ٍ پشداصؽ هَاد جذیذ اػت پـتیجبًی هدی وٌدذ. یده ؿدجیِ     

ػبصی وبهپیَتشی الذام ثِ تفؼیش هـبّذات تجشثی هی وٌذ ٍ تئَسی 

 . ]1[ٍ تجشثِ سا ثِ ّن پیًَذ هی دّذ

ّب ٍ حبفظِ ّب اص اص آًجبیی وِ دػتگبُ ّبی اكلی، هیىشٍثشداصؿگش

ػیلیىبى ػبختِ هی ؿًَذ ػبخت دػتگبُ ّبی اپتَالىتشًٍیىی ثش 

پبیِ ػیلیىبى هَثشتشیي سٍؽ ثشای هجتوغ وشدى ػیؼتن ّبی 

الىتشیىی اػت. ػلاٍُ ثش ایي، تىٌَلَطی ػیلیىبى  –اپتیىی 

خَاف صیش سا داسد اص جولِ ایي وِ ثضسگتشیي ٍ اكلی تشیي 

ِ اهشٍص ثَدُ اػت. اص لحظ پیچیذگی ثِ تىٌَلَطی لبثل دػتشع تب ث

خَثی هی تَاًذ ػبختبسی دس حذ ًبًَهتش ٍ ػبختبسی ثضسي دس 

همیبع گیگب داؿتِ ثبؿذ. ثب تىٌَلَطی ػیلیىبى هی تَاًین ّش ًَع 

ی، ػبختبس ػِ ثؼذی، ٌّذػِ ای سا ثؼبصین ثشای هثبل وبٍان اپتیى

ای ػبختبس اص آًجبیی وِ  ػٌلش ػیلیىبى داس .]2[ًبًَػبختبسّب

الوبػی اػت، ثِ ّویي دلیل دس ایي همبلِ ؿجىِ الوبػی سا ؿجیِ 

ویت ّ. ایي ؿجیِ ػبصی خلَكب دس ًبًَفٌبٍسی اص اػبصی ًوَدین. 

سٍؽ سؿذ ٍ ؿجیِ ػبصی ایي ؿجىِ ثب  .اػت ثؼضایی ثشخَسداس

وِ  2(OADًـؼت صاٍیِ هبیل )ٍ  1(PVD)ًـؼت ثخبس فیضیىی 

                                                 
1 Physical Vapor Deposition 
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دس اًجبم هی ؿَد.  اػتفیضیىی یىی اص سٍؽ ّبی ًـؼت ثخبس 

 αایي سٍؽ، هؼیش رسات فشٍدی هؼتمین ٍ تحت صاٍیِ هـخق 

ٍ هحذٍدیت دس  3هی ثبؿذ. دٍ پذیذُ هْن، خَد ػبیِ اًذاصی

تحشن پزیشی رسات فشٍدی، ثبػث ایجبد ػبختبسّبیی هی ؿًَذ وِ 

ثِ كَست ػتَى ّبیی هجضا ّؼتٌذ ٍ اًذاصُ ٍ چگبلی ایي ًبًَػتَى 

. سؿذ ؿبهل ]3ٍ4[اػت  αل تبثؼی اص صاٍیِ ٍسٍدی ّبی هتخلخ

دٍ هشحلِ هی ثبؿذ، یىی تـىیل جضایش دٍ ثؼذی سٍی ػطح 

( وِ ثِ كَست تلبدفی تـىیل هی 4صیشلایِ )هشحلِ ّؼتِ ثٌذی

 دس صاٍیِ فشٍد كفش ایجبد ػبختبسّبی ػتًَی گشدًذ ٍ ػپغ

ص ایجبد ؿجىِ الوبػی دس ایي هشحلِ ا ( اػت.5)هشحلِ سؿذ حجوی

 سؿذ اًجبم هی گیشد.

 

  الگَسیتن هذل
 99ثِ دلیل وبّؾ صهبى اجشای ثشًبهِ ؿجیِ ػبصی، صثبى فشتشى      

اًتخددبة ؿددذُ اػددت. ػیؼددتن دس ًظددش گشفتددِ ؿددذُ داسای اثؼددبد   

فیضیه هذل اسائدِ ؿدذُ دسایدي همبلدِ، ثدش      اػت.  399*399*399

دس  اػبع ؿجیِ ػبصی هًَت وبسلَ ٍ تَلیذ اػذاد تلبدفی هی ثبؿذ.

 zایي ػیؼتن ػِ ثؼذی ٍ هىؼجی ؿدىل، سؿدذ دس ساػدتبی هحدَس     

دس استفبع كفش ّوبى ػطح صیشلایِ  x-yكَست هی گیشد ٍ كفحِ 

هحؼَة هی ؿَد ٍ تب صهبًی وِ رسُ ای سٍی آى فشٍد ًیبهذُ ثبؿدذ  

وبهلا ّوَاس فشم ؿذُ اػت. دس ایي كفحِ ثِ دلیل داؿتي هدشص ٍ  

اػوبل ؿدذُ اػدت تدب اثدشات      هحذٍد ثَدى، ؿشایط هشصی دٍسُ ای

هشصّب اص ثیي سٍد. تَلیذ رسات ثِ كَست تلبدفی اػت ٍ اص استفبع 

h   ِثِ ػوت صیش لایِ فشػتبدُ هی ؿًَذ. پغ اص فشٍد رسات ثب صاٍید

α  ثش سٍی ػطح صیشلایِ، پذیذُ پخؾ ػطحی اتفبق هی افتذ ثِ ایي

هیدذُ  ًب "گبم هًَت وبسلَ"تشتیت وِ رسات ثب گبم ّبی تلبدفی وِ 

هی ؿَد ؿشٍع ثِ پخؾ هی وٌٌذ تب ثِ اٍلیي ّوؼبیگی خَد ثشػٌذ 

. ساثطدِ اػدتفبدُ   ]5ٍ6[یب تؼذاد گبم ّبی تؼشیف ؿذُ ثِ پبیبى ثشػذ

                                                                                  
2 Oblique Angle Deposition 
3 Self-Shadowing 
4 Nucleation 
5 Bulk Growth 

ؿذُ دس ایي ثشًبهِ، ثشای ثِ دػت آٍسدى تؼدذاد گدبم ّدبی هًَدت     

 :]7[وبسلَ ثِ كَست صیش اػت

(1         )                                               d
a

D
3

2
                     

ثبثت طَل پخؾ هی ثبؿذ ٍ همذاس آى دس ثشًبهِ ثبثدت   d وِ دس آى

گبم هًَت ودبسلَ ثدشای یده     Dثبثت ؿجىِ ٍ  aفشم ؿذُ اػت، 

گبم ثبیؼتذ تجذیل ثِ یه هًََهش  Dرسُ اػت. اگش رسُ پغ اص پبیبى 

گدبم ثدِ رسُ دیگدشی     Dرسُ( هی ؿَد.اهب اگدش لجدل اص اتودبم     )ته

ثشخَسد وٌذ تـىیل جضیشُ هی دّذ ٍ ػبوي خَاّذ ؿذ. دس هشحلِ 

ّؼتِ ثٌذی تَكیف ؿذُ، پَؿؾ ػدطحی هؼیٌدی )ًؼدجت تؼدذاد     

خبًِ ّبی پش ثِ ول خبًِ ّب( تؼشیف هی ؿَد ٍ ثش ّن ودٌؾ رسات  

جًَض هحبػجِ هی ؿَد وِ ایدي پتبًؼدیل   -ش ثب پتبًؼیل لٌبسدثب یىذیگ

تَػط ٍٍد ٍ پبسوش دس ؿجیِ ػدبصی هًَدت    1957اٍلیي ثبس دس ػبل 

 . ]5[وبسلَ اػتفبدُ ؿذ

پغ اص هشحلِ ّؼتِ ثٌذی، هشحلِ سؿذ حجوی كَست هی گیشد. 

( اػت وِ دس BDهذل سؿذ دس ایي هشحلِ سًٍـؼت ثبلؼتیه )

هبیل ٍاسد فضبی خلا هَجَد ؿذُ ٍ ثب دیذى ایي هذل رسُ ثب صاٍیِ 

 اٍلیي ّوؼبیگی ثِ آى هی چؼجذ ٍ ایي گًَِ ػبختبس سؿذ هی یبثذ.

 1ؿىل  فلَچبست دسهذل هحبػجبتی ؿشح دادُ ؿذُ ثِ كَست 

 ًـبى دادُ ؿذُ اػت.

 

  جیًتب یثحث ٍ ثشسػ
 یٍ ثشسػ یػبص ِی( ؿجdiamond) یهمبلِ ؿجىِ الوبػ يیا دس     

 یه 2هطبثك ؿىل  یثِ كَست هثلث یشحلِ ّؼتِ ثٌذؿذُ اػت. ه

(،ثِ i,jًمطِ ) هییّب ثشا ِیتؼذاد ّوؼب یّؼتِ ثٌذ يیدس ا .ثبؿذ

( دس ًظش i-1,j+1ٍ) i±1,j)) ،(i,j±1) ،((i+1,j-1كَست 

ػبختبس تؼذاد  یلؼوت حجو یػبص ِیؿج بسیگشفتِ ؿذُ اػت. هؼ

تب فشم  4 یثبؿذ وِ دس ؿجىِ الوبػ یّب ه یگیّوؼب يیىتشیًضد

ّب ًـبى دادُ ؿذُ  یگیتؼذاد ّوؼب يیا 3دس ؿىل  .]8[ؿذُ اػت

پغ اص اجشای ثشًبهِ، هختلبت رسات ًـبًذُ ؿذُ دس پَؿِ  .اػت

 VMDVersion9.1رخیشُ ؿذ ٍ ثب اػتفبدُ اص ًشم افضاس  ّبیی

)ٍیظٍال دیٌبهیه هَلىَلی( یه  VMDایي ػبختبس تشػین گشدیذ. 

ػِ ثؼذی، هذلؼبصی ٍ تجضیِ ٍ  ثؼتِ ًشم افضاسی ثشای تجؼن
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تحلیل ػیؼتن ّبی هَلىَلی اػت ٍ ثِ ایي تشتیت ثِ ػٌَاى یه 

ایي  اثضاس لذستوٌذ، هَسد اػتفبدُ دس پظٍّؾ ّبی ػلوی هی ثبؿذ.

وِ اٍ ًیض دس ؿجیِ ًیض اًجبم ؿذُ اػت  6ًیَهيؿجیِ ػبصی تَػط 

دس ًظش تب  4سا ؿجىِ الوبػی تؼذاد ًضدیىتشیي ّوؼبیگی ّب ػبصی 

  .]8[ آٍسد ٍ ایٌگًَِ ػبختبس سا ثِ دػت هی گشفتِ اػت

 

 

 : فلَچبست الگَسیتن هذل ؿجیِ ػبصی1ؿىل

 

 .]8[هشحلِ ّؼتِ ثٌذی هثلثی -2ؿىل

                                                 
6 Newman 

 

 .]9[الوبػیًوبیؾ ًضدیىتشیي ّوؼبیِ ّب دس ؿجىِ  -3ؿىل 

 

 

 .VMDثب ووه ًشم افضاس  ًوبیؾ ّشم تـىیل ؿذُ دسؿجىِ الوبػی -4ؿىل

 

 ًتیجِ گیشی 

 دساًجبم ؿذ.   یتلبدفثب سٍؽ هًَت وبسلَ  ایي ؿجیِ ػبصی 

ثِ كَست هثلثی دس ًظش گشفتِ ؿذ ٍ  ، ؿجىِهشحلِ ّؼتِ ثٌذی

سؿذ حجوی ًیض ثب تَجِ ثِ تؼذاد ًضدیىتشیي ّوؼبیگی ّبی اٍل 

ثَدُ ٍ تـىیل ؿىل ّشهی سا  4تؼذاد ایي ّوؼبیگی ّب بم ؿذ. اًج

ثشای  هی دٌّذ. پغ اص اًجبم ؿجیِ ػبصی ٍ سؿذ ؿجىِ ػِ ثؼذی،

هـبّذُ ّشم تـىیل ؿذُ ٍ ؿىل ػِ ثؼذی ػبختبس آى، اص ًشم 

ؿجیِ ػبصی  ًتبیج ًـبى داد وِاػتفبدُ ؿذ.  VMDافضاس 

دسػتی دادُ ّب ٍ  ًبًَػبختبسّب ثب ؿجىِ الوبػی اًجبم ؿذ ٍ كحت

 ًتبیج ثب ووه ایي ًشم افضاس تبییذ گشدیذ.
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   CrAs و نانوسیم انبوهه یالکترونساختاري و خواص 
  2و1تشکري، حسن ؛ 1مهدویان مهربانی، سمیه
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  چکیده

 هینظر يبر مبنا Espresso یقرار گرفته است. محاسبات با استفاده از بسته محاسبات یمورد بررس CrAs و نانوسیم انبوههو الکترونی  ساختاري مقاله خواص نیدر ا
 است و NiAsفاز در  CrAsي بیانگر پایدار بودن انبوهه جینتا ) انجام شده است.GGA( افتهی میتعم بیش بیبا تقر ،یاختلال یچگال یتابع يهیو نظر یچگال یتابع

 ژگیهمچنین ویفلز است. ، NiAs داریدر فاز پادهد که این ترکیب نشان می CrAs انبوهه یالکترون صخوا .باشدمی پایداربلند شبهفاز زینک این ترکیب در
 ررسی قرار گرفت.مورد ب As-Center  و    Cr -Centerبراي دو حالت ،   NiAs  پایدار زفاشبیه سازي شده از  يها مینانوس یالکترون 

  
 Structural and electronic properties of CrAs bulk and nanowires 

 
Mahdavian Mehrabani, Somaye1; Tashakori, Hasan1,2 

1 Calculating Physics lab, Department of Physics, Islamic Azad University, Qom 
2 Department of Physics, Kashan University, Kashan 

 
Abstract 

 
In this paper the structural and electronic properties of CrAs bulk and nanowires have been investigated. The 
calculations are based on the Density Functional Theory (DFT) and the Density Functional Perturbation 
Theory (DFPT) with the generalized gradient approximation (GGA). The results show that CrAs in NiAs phase 
is stable and in zinc-blende phase is metastable. Electronic properties indicate that this compound in NiAs 
phase is metal. Also the electronic properties of NiAs phase nanowires, both Cr-center and As-center, have 
been calculated. 
   
PACS No.          71 

  قدمهم
 ـنانوالکترون ،ينـانو تکنولـوژ   هـاي شاخه نیاز پرکاربردتر یکی  کی

 شیعـلاوه بـر افـزا    یکیاست که با کوچک نمودن قطعات الکترون
 ـ. در مدهـد یکاهش م زیآن را  ن یسرعت پردازش، توان مصرف  انی

 ي) سـاختارها هامی(نانوس يبعد کی يانوساختارها، نانوساختارهان
 ـالکترون هستند و از ا دانتقال بار و ترابر يبرا ینینو  ـاهم رونی  تی

-یم ـ فایمدرن ا یکیو فوتون یالکترون يدر ساخت ابزارها ییبسزا
  .کند

  هستند که نسبت سطح به يبعد کی ينانوساختارها ها، نانوسیم

توان به می ها              مینانوس يکاربردهااز جمله . ها زیاد استحجم آن
هاي و سلول ]2[میدان ترانزیستورهاي اثر ،]1[ یمنطق هايتیگ

   اشاره کرد. خوشیدي
بالا  ي، که در دما CrAsمانند بلور Asعناصر واسطه با  باتیترک
خواص  لیبه دل باشند،یم NiAs گوشیساختار شش يدارا

  ].3[ باشندیمورد توجه م اریمختلف بس يدماهامتنوع در  یکیزیف
 فلزيمین تیبا داشتن خاص بلندنکیز دارپایدر فاز شبه بیترک نیا

 فلزاتمی]، مانند ن4-8آن [ ی% در ترازفرم100 ینیو قطبش اسپ
  يبرا کینترونیقابل استفاده در قطعات اسپ گر،ید یسیفرومغناط

  ].10،9است[بالا  ینیاسپ یدگیبا قطب یانیجر دیتول
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  یروش محاسبات 
به  CrAs ي انبوهه ساختاريخواص  یمقاله ضمن بررس نیدر ا
با  این ترکیب هايمینانوس و  انبوهه یخواص الکترون یبررس

  .مپردازییم NiAs داریدر فاز پا کوچکترین شعاع
از  CrAs ترکیب ساختاري و الکترونیخواص  یمنظور بررس به

بر  یکوانتوم اسپرسو که مبتن افزاردر نرم pwscf سازيهیکد شب
-یبسط توابع موج تخت و شبه پتانسیل م ،یچگال ینظریه تابع

محاسبات با استفاده از شبه . استفاده شده است ،] 11[باشد
) انجام GGA( افتهی میتعم بیش بیشده با تقر جادیا يها لیپتانس

پک - به روش مونخورست لوئنیمنطقه بر يبند میشده است. تقس
، بلندزینکو  NiAs يفازها برايانبوهه شده  نهیبه ریده و مقادبو

به دست  1×1×10 اهو براي نانوسیم 8×8×8و  6×6×4 بیبه ترت
 آمده است. 

  
  يخواص ساختار

در  .دشویمتبلور م بلندنکیو ز NiAsر دو فاز د  CrAsترکیب
 هايواحد شامل دو اتم کروم در مکان ي اختهی، هر NiAsفاز 

( 0 ,0 ,0 0)1و  ( ,0 , )
2

 هايدر مکان کیو دو اتم آرسن 
1 2 1( , , )
3 3 4

2و   1 3( , , )
3 3 4

 است.  

  
 

  

 یدو اتم  هی، که ساختار الماس مانند با پابلندزینکدر فاز  
 کیکروم و آرسن يها احد شامل اتمو ي اختهیاست، هر  کسانیریغ

) يها در مکان بیاست که به ترت 0 ,0 ,0 1و  ( 1 1( , , )
4 4 4

قرار  
  دارند.

  
  (چپ) NiAsو  (راست) بلندزینک ر فازهايد CrAsترکیب . 1شکل

  
که نتایج  شد نهیبه فازانبوهه در هر دو شبکه  هايدر ابتدا ثابت

با مقایسه  .استارائه شده  1جدول  در گرانید جینتاو  بدست آمده
دو فاز در  CrAsانبوهه  يداریپا ،)2حجم (شکل-نمودار انرژي

شود این دیده می 2؛ همانطور که در شکل مورد بررسی قرار گرفت
   است.پایدارتر  NiAsفاز ترکیب در 

  هاي شبکه بهینه شده براي هر دوفازثابت:  1جدول
c
a

 ( )a A


 فاز 

  حاضر دیگران حاضر دیگران
 بلندزینک 648/5 659/5  ]7[ - -

]8  [53/1 557/1 ]8  [66/3 655/3 NiAs 

  در هر دو فاز CrAsانبوهه  يبر حسب حجم برا ي.نمودار انرژ2شکل 
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 يدر راستابا کوچکترین شعاع  NiAs پایدار فاز هايمینانوس
   Cr -Center   دو ساختار  ها مینانوساین . اندشده سازيهی] شب001[

 کی تی(به محور   As -Center) و   Cr  رهیزنج کی تی(به محور
  . ) 3 (شکل  دارند)    As  رهیزنج

 6اتم کروم و  2اتم ( 8 يدارا   Cr -Center  میواحد نانوس اختهی  
با  یسه اتم هیلادر دو  کیآرسن يها است که اتم  )کیاتم آرسن

کروم  يها اتم و   درجه نسبت به هم قرار دارند 60 يا هیچرخش زاو
  .اند قرار گرفته رهیزنج کیمانند     Z محور  يبر رو

  
  NiAsفاز   شعاع اول هايمی. نانوس3شکل 

  (چپ) As-center می(راست) نانوس Cr -center مینانوس
 4اتم کروم و  6اتم ( 10   يدارا   As -Center میواحد نانوس اختهی

کاملا    یسه اتم هیکروم در دو لا يها ) است  که اتمکیاتم آرسن
  اند. متقارن نسبت به هم قرار گرفته

 نیب یکه اثرات برهم کنشاي است به گونه هامینانوس نیب خلا
 Cr -Centerنانوسیم  براي بهینه خلا .ناچیز باشد هامینانوس
بدست  a.u 23 مقدارAs -Center سیم و براي نانو a.u  20مقدار

  .آمد
 مشخص bfgs تمیورالگ از استفاده با هااتم افتهیواهلش  تیموقع
آمده  4 بعد از واهلش در شکل هامینانوس ییشکل نها .اندشده

  است.

  
 NiAsهاي واهش یافته فاز سطح مقطع نانوسیم. 4شکل 

 

  یخواص الکترون
 یخواص الکترون یه بررسحالات ب یادامه با محاسبه چگالدر 

همانطور که  .ایمپرداختهفاز این در  CrAs هايمیو نانوس انبوهه
 انبوهه براي حالات ینمودار چگال ، شودیمشاهده م 5در شکل 

 دهیمغناط انگریعدم تقارن ب نینامتقارن است؛ ا نییبالا و پا نیاسپ
] 2ارائه شده در مرجع [ جیاست که با نتا بیترک نیبودن ا

، ها در تراز فرمیحالتبه علاوه رفتار چگالی دارد.  یخوان مه
  است. NiAsدر فاز  بیترک نیا يفلز تیخاص بیانگر

   
 NiAsدر فاز  CrAs انبوهه الکترونی حالات یچگال . نمودار5شکل

 که دهد ینشان م 5شکل در  یحالات جزئ ینمودار چگال همچنین
   عامل رسانش است.    Cr اتم     d   تالیاوربنال اسپینی در هر دو کا

 محاسبهبا  هانانوسیم افتهیپس از به دست آوردن ساختار واهلش  
 یبررس سیمدو نانو نیا یخواص الکترون ،حالات ینمودار چگال

  .شده است

  
  Cr-center مینوسنا یحالات الکترون ی. نمودار چگال6شکل
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  As-center مینانوس یحالات الکترون ی. نمودار چگال7شکل

 
 یدگیبا اعمال قطب ، ها مینانوس یحالات الکترون ینمودار چگال

ارائه شده است.   7و 6 يها در محاسبات، در شکل ینیاسپ
 یبه علت وجود تقارن در منحن شود یطور که مشاهده م همان
   Cr -Center  میسنانو ، ینیاسپ يها حالات کانال یچگال

 یسیگشتاور مغناط يدارا  جیاست و با توجه به نتا یسیرمغناطیغ
حالات  یچگال یعدم تقارن در منحن کهیدرحال باشدیصفر م

  .است مینانوس نیبودن ا دهینشانگر مغناط   As  -Center  مینانوس
    Cr -Center  مینانوس ، حالات یچگال با توجه نمودار نیهمچن

صفر  ریو مقدار غ  است     eV  0.43 يبا گاف انرژ سانار مین کی
 نی، در دو کانال اسپ   As  -Center مینانوس یدر سطح فرم یچگال

  .ستا  مینانوس نیا يفلز تیخاص انگریب ن،ییبالا و پا
  نتیجه گیري

با بلند و زینک NiAsدو فاز در  CrAs انبوهه يداریپادر ابتدا 
نشان  جینتا ت وقرار گرف یرد بررسحجم مو-ينمودار انرژ رسم
  .است دارتریپا NiAsدر فاز  بیترک نیا که داد

   یخواص الکترون یحالات به بررس یدر ادامه با رسم نمودار چگال
 نیا NiAs داریفاز پا يهامینانوسشعاع  نیکوچکترانبوهه و 

  .پرداختیم بیترک
 که شدمشاهده  CrAsانبوهه  الکترونی حالات ینمودار چگالدر 

 NiAs داریفاز پا هايمینانوس .است فلز NiAsانبوهه در فاز  نیا
   Cr -Center    هايساختاربا ] 001[ يشعاع در راستا نیبا کوچکتر

در بررسی خواص الکترونی  .شدند سازيهیشب   As -Centerو 
و  یسیرمغناطیغ   Cr -Center  مینانوس شد که ها مشخصنانوسیم
 دهیمغناط و فلز   As  -Center  مینانوسلیکه در حاست نیمرسانا

  .است
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Abstract  
 

In this paper, the matrix method for calculations of stability regions in ideal quadrupole ion trap is introduced. 

Then, by considering different potentials with various waveforms such as triangular (Sawtooth waveform), one 

quarter circular shape and the absolute value of sinusoidal waveform, the stability regions of the ion trap are 

calculated and are drawn in a-q plane. In this study defects of field, coulomb interaction between ions and ion 

collisions with the environment background gas is ignored. 
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براي  ، محتملترين ساختار)=35/0uپيريت با ( ۱۶ فاز  ساختار الكتروني و چگالي حالتهايمحاسبه 
  فاز جديد كربني در چارچوب نظريه تابعي چگالي

  مهرابي ، وحيد

  اسلامي، واحد بروجرد، بروجرد، ايران آموزشكده فني و حرفه اي سما، دانشگاه آزاد
  

  چكيده
عليرغم دلايل تجربي فراوان مبني بر وجود اين . گزارش شده كه با ديگر ساختارهاي كربني متفاوت است n-diamondاخيراً ساختار بلوري جديدي از كربن تحت عنوان 

 دراين مطالعه. مي باشد) =35/0uپيريت با (2ܪܥ ، ساختارn-diamondساختار پيشنهادي براي فاز جديد كربني بر روي ساختار آن اتفاق نظر وجود ندارد محتملترين 

با استفاده از روش امواج تخت ) =35/0uپيريت با ( 2ܪܥساختار الکترونی و چگالی حالتهای جزئی و کل برای ساختار 
انزرهوف محاسبه شده  - بورك - با تابعي پردو) GGA(با تقريب شيب تعميم يافته) DFT(در چارچوب نظريه تابعي چگالي) FP-LAPW(بهساخته خطي با پتانسيل كامل

  . است
 n-diamondساختار الكتروني، نظريه تابعي چگالي، : واژه هاي كليدي

Calculate theelectronic structureanddensity ofstates inphaseCH2(pyrite u=0.35)  ,most 
likelystructure for newphase of carbon in the framework ofdensity functional theory 

Mehrabi, Vahid 

Sama technical and vocational training college, Islamic Azad University, Borujerd Branch, Borujerd, Iran 

Abstract 

Recently, A new carbon modification, namely n-diamond have been reported, that its structure is very different 
from other structures of carbon.Despit the successful synthesis of n-diamond the crystal structure of n-diamond is 
still nuclear. The most likelystructurefor theproposedstructure ofn-diamond,theCH2(pyrite u=0.35) is.The studyof 
the electronic structureandpartialdensityofstatesfortheCH2(pyrite u=0.35)  using thefull-potential linear augmented 
plane wave(FP-LAPW)within the framework ofdensity functional theory(DFT) withGeneralized gradiant 
approximation (GGA)with thefunctionalPerdew-Burke-Ernzerhofcalculated. 

 قدمهم

عصر حاضر را شايد بتوان عصر كربن نام نهاد زيرا اين ماده كاربرد 

كربن عنصري است با .وسيعي در صنايع مختلف پيدا كرده است
و عدد اتمي شش كه در گروه چهار از جدول  Cنماد شيميايي 

كربن داراي ساختار الكتروني پايه . تناوبي قرار دارد

١s٢٢s٢٢pرهاي بلوري مختلفي مي باشد و بطور طبيعي در ساختا٢
ساختارهاي مختلف از يك عنصر كه خواص و . ظاهر مي شود

 .ويژگي هاي متفاوتي دارند به آلوتروپ هاي آن عنصر معروفند

ݏ൬كربن داراي سه آلوتروپ معروف الماس
3
൰گرافيت ،൬ݏ

2
൰  و

ݏ൬كرباين
1
൰   است كه بواسطه نوع هيبريداسيون الكتروني از

ديگر ساختارهاي كربني از قبيل . يكديگر متمايز مي شوند

تركيبي از اين سه نوع ... فولرين،كربن آمورف،كربن شيشه اي و 
اخيراً در آزمايش هاي مختلفي .]1[هيبريداسيون الكتروني هستند

 n-diamondام كه انجام گرفته ساختاري بلوري از عنصر كربن بن
تفاوت .مشاهده شده كه با ديگر ساختارهاي كربني متفاوت است

فاصله متفاوت بودن ،]3- 5[در الگوهاي پراش الكتروني با الماس 
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، تفاوت چگالي حالات ]4[در مقايسه با الماسصفحات مجاور بين
الكتروني در مقايسه با ديگر آلوتروپ هاي كربن مانند الماس و 

در طيف اتلاف انرژي  ، تفاوت]4[گرافيت

،تفاوت در طيف اتلاف انرژي الكترون در ]EELS(1]4(الكترون

و تفاوت در طيف نمايي ]ELNES(2]3(نزديك لبه ساختار

فاز جديد كربني در مقايسه با ديگر آلوتروپ هاي كربن ]4[اوژه
اما عليرغم اين . همگي دليل بر وجود اين فاز جديد كربني است

دلايل همچنان ساختار اين فاز ناشناخته است بر همين اساس 
با در نظر گرفتن نتايج n-diamondساختار هاي متعددي براي 

است كه شرح آن  حاصل از اندازه گيري هاي تجربي پيشنهاد شده

از بين تمام .آمده است]15و14و10و9و8 و7و3و2و1[درمراجع

، n-diamondمحتملترين ساختار براي ساختارهاي پيشنهادي
به همين دليل براي . مي باشد) =35/0uپيريت با (CH2 ساختار

ساختار شناخت بيشتر اين تركيب برآن شديم تا با محاسبه 
( CH2الكتروني و چگالي حالتهاي جزئي و كل براي ساختار 

 -n(پيشنهاد شده براي فاز جديد كربني ) =35/0uپيريت با 

diamond( اين ساختار پيشنهادي برايn-diamond را مورد

پيريت با ( CH2ياخته واحد ساختار 1در شكل  .بررسي قرار دهيم

35/0u=( مورد مطالعه نشان داده شده است.  

  
كره هاي تيره و روشن به ). =35/0uپيريت با ( CH2ساختار كريستالي : 1شكل 

محاسبات روش محاسباتترتيب اتم هاي كربن و هيدروژن مي باشند

با استفاده از روش امواج تخت بهساخته خطي با پتانسيل 

                                                            
١Electron energy loss spectroscopy 
٢Electron energy loss near-edge structure 

با  )DFT(در چارچوب نظريه تابعي چگالي) FP-LAPW(كامل
در اين روش .انجام گرفته است) GGA(تقريب شيب تعميم يافته

براي جدا كردن حالتهاي والانس از حالتهاي مغزه مبنا را انرژي 
ريدبرگ مرز جدايي بين الكترون هاي   -6قرار داديم كه برابر با 

لازم به ذكر است كه در .حالت مغزه از حالت والانس مي باشد
-بدليل نامشخص بودن جمله تبادلي شم- معادلات تك ذره اي كان

و يا ) LDA(همبستگي معمولاً يكي از تقريب هاي چگالي موضعي
در اين محاسبات تقريب . اعمال مي شود) GGA(شيب تعميم يافته

3GGA96(PBE) براي . بكار گرفته شده است ]11[طبق مرجع
و  4كه توسط بلاهاWIEN2Kانجام محاسبات از كد محاسباتي

پيريت ( CH2ساختار  .استفاده شد]14[همكارانش نوشته شده است

است كه در اين ساختار اتم  3ҧܽداراي گروه تقارني) =35/0uبا 

را تشكيل مي دهند و اتم هاي fccهاي كربن يك زير شبكه 
هيدروژن به صورت گروه هاي دوتايي در جايگاه هايي كه به 

شعاع . تعريف مي شوند قرار دارند =35/0uوسيله پارامتر دروني 
آنگستروم  97/0و  84/1به ترتيب  Hو  Cكره هاي موفين تين 

درون كره ها چگالي بار و پتانسيل بر حسب . انتخاب شدند

و در ناحيه بين جايگاهي  L௫=10هارمونيك هاي بلوري تا 
G୫ୟ୶چگالي بار و پتانسيل بر حسب بردار موج قطع تا  ൌ 20 

نقطه و  45در ناحيه اول بريلوئن  Kتعداد نقطه هاي. بسط داده شد
୫୲ܴتعداد توابع پايه در ناحيه بين جايگاهي با مقدار ൈ K୫ୟ୶ ൌ

 7)ܴ୫୲ شعاع  كوچكترين كره موفين تين و ،K୫ୟ୶  بردار موج ،
قطع براي بسط تابع موج بر حسب امواج تخت در ناحيه بين 

 .محدود شد)جايگاهي است

                                                            
3Perdew-Burke-Ernzerhof 
4Blaha 
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براي           بحث نتايج و
پيريت با ( CH2يافتن خواص ساختاري حالت پايه ساختار 

35/0u= ( انرژي ياخته بسيط به ازاء حجم هاي مختلف اطراف ،
انرژي هاي محاسبه شده را با معادله . حجم تعادلي محاسبه شد

حالت مورناگون برازش داده و نمودار انرژي بر حسب حجم 

مطابق 
رسم  ) 2(شكل

 .شد

 

 

 

 

 

.a(بر حسب حجم ) Ryd(نمودار انرژي : 2شكل uଷ(  

كل بر حسب حجم همانگونه كه مشاهده  مي شودمحني انرژي
داراي كمينه مي باشد كه اين به معني مثبت بودن مدول حجمي 

بنابراين اين تركيب در تغيير شكل همگن پايدار مي باشد . است
در  ] 8[ همكارانالبته پايداري كشساني اين تركيب توسط موريتا و 

-nدر توافق با پايداري كه مطالعات قبلي تاييد شده است

diamond]6 [ثابت شبكه محاسبه شده بسيار نزديك به  .مي باشد
-nبراي آنگستروم 563/3مقدار تجربي گزارش شده ي

diamond]3 [ با بكار بردن معادله مورناگون ، ثابت .است
سختي بلور است و كه معياري از ) B(، مدول حجمي)a(شبكه

كه معياري از تغيير )  B'(مشتق مدول حجمي نسبت به فشار
سختي بلور با اعمال فشار است، محاسبه شد كه نتايج 

  .آمده است)1(درجدول

پيريت با  ( CH2پارامترهاي ساختاري محاسبه شده براي ساختار : 1جدول

35/0u=(با بكار بردن تقريبGGA(PBE)  

  
نوارهاي انرژي در راستاهاي تقارني و همچنين چگالي 

محاسبه و در )=35/0uپيريت با(CH2براي ساختار)DOS(حالات
مشاهده مي ) 3(با توجه به شكل .نمايش داده شده است) 3(شكل 

حالات داراي چگالي ) =u 35/0پيريت با( CH2شود كه ساختار 

غير صفر در سطح فرمي است كه نشان دهنده خاصيت فلزي اين 
ساختار نواري اين تركيب نيز بر اين موضوع صحه . است تركيب

) =u 35/0پيريت با(CH2وجود خاصيت فلزي تركيب .مي گذارد
. است]n-diamond ]3 سازگار با نتايج تجربي گزارش شده براي

-n(تركيب جديدخاصيت فلزي از ويژگيهاي خاص اين 

diamond ( است كه در ساختارهاي ديگر كربن مشاهده نشده

2/62 در سطح فرمي برابر باDOSمقدار  .است ቀ
௦௧௧௦

ୣV
ቁ   مي

  .باشد

  
پيريت ( CH2ساختار  ) راست(و چگالي حالات ) چپ(ساختار نواري: 3شكل

  )=35/0uبا
نمايش داده ) 4(در شكل H وCچگالي حالات مربوط به اتم هاي 

مشاهده مي شود كه الكترون هاي ) 4(با توجه به شكل  .شده است
اتم كربن بيشترين سهم را در نزديكي سطح فرمي با 

7/1مقدار ቀ
௦௧௧௦

ୣV
ቁ در ساختار،CH2را دارا مي باشد. 

 

  اتم هيدروژن) b( - اتم كربن) a: (مربوط به) DOS(چگالي حالات:4شكل
'B) مشتق مدول

  )حجمي

BሺGpaሻ) مدول

  )حجمي

ao(A
o))ثابت شبكه(  

52/3  03/153  77/3  
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 Hو Cچگالي حالتهاي جزيي براي اربيتال هاي مختلف اتم هاي 
مشاهده مي شود كه بيشترين سهم در .رسم شده اند) 5(در شكل 

اتم كربن pمربوط به اربيتال CH2نزديكي سطح فرمي براي ساختار 

4/0با مقدار برابر با     ቀ
௦௧௧௦


ቁ  و ) 3(از مقايسه شكل هاي.است

 - 10(مي توان نتيجه گرفت كه ساختار موجود در بازه انرژي ) 5(
اتم كربن ، ساختار موجود در بازه sمربوط به اربيتال )  -18و 

اتم كربن، ساختار موجود pمربوط به اربيتال )  - 10و  - 5(انرژي 
اتم كربن، ساختار pمربوط به اربيتال )  - 5و 0(در بازه انرژي 

اتم كربن، pمربوط به اربيتال )  10و 0(موجود در بازه انرژي 
اتم pمربوط به اربيتال )  20و 10(ساختار موجود در بازه انرژي 

  .كربن مي باشد

  اتم هاي كربن و هيدروژن  pو  sاربيتال هاي چگالي حالتهاي : 5شكل 

  نتيجه گيري

براي پيشنهادي ) =35/0uپيريت با( CH2در اين مطالعه، ساختار
را در چارچوب نظريه تابعي )  n-diamond(فاز جديد كربني

مورد بررسي قرار داديم كه نتايج  FP-LAPWچگالي و با روش 
  .زير حاصل شد

چگالي حالات غير صفر در سطح فرمي با  وجود

2/62مقدار ቀ
௦௧௧௦

ୣV
ቁ است خاصيت فلزي اين تركيب نشاندهنده 

 n-diamond( كه با نتايج تجربي موجود براي فاز جديد كربني   
الكترون هاي اتم كربن با مقدار همچنينمشاهده شد كه. تطابق دارد)

7/1 ቀ௦௧௧௦

ୣV
ቁ   داراي بيشترين سهم در نزديكي سطح فرمي در

و در نهايت با محاسبه چگالي حالات .مي باشند CH2ساختار 
اين نتيجه حاصل جزيي اتم هاي كربن و هيدروژن در اين ساختار 

شد كه بيشترين سهم چگالي حالات اشغال نشده در بالاي سطح 
پيريت ( CH2 با فرض)  n-diamond( فرمي فاز جديد كربني

اتم كربن  pساختار آن مربوط به اربيتال هاي بودن ) =35/0uبا
  .تاس

  :مراجع
[1] S. Jarkov, Y. Titarenko, G. Churilov;“Electron microscopy studies of 
fcc carbon particles”;Carbon36,(1998) 595-597. 
[2] L. Palatnik, M. Guseva, V. Babaev, N. Savchenko, I. Falko; “on γ-
carbon”;Sov. Phys. JETP60,(1984) 520-522. 
[3] I. Konyashin, A. Zern, J. Mayer, F. Aldinger, V. Babaev, V. Khvostov, 
M. Guseva;“A new carbon modification: ‘n-diamond’ or face-centred 
cubic carbon?”;Diamond and Related Materials10,(2001) 99-102. 
[4] I. Konyashin, V. Khvostov, V. Babaev, M. Guseva, J. Mayer, A. 
Sirenko;“A new hard allotropic form of carbon: Dream or reality?”;In J 
Refractory Metals & Hard Materials24,(2006) 17-23. 
[5] I. Konyashin, V. Babaev, M. Guseva, V. Khvostov, N. Savtchenko, M. 
Fatow;“Carbon modification with the fcc crystal structure”;Vacuum66, 
(2002) 175-178. 
[6] B. Wen, T. Li, C. Dong, X. Zhang, S. Yao, Z. Cao, D. Wang, S. Ji, J. 
Jin;“Study of the stability of n-diamond”;J. Phys. Condens. 
Matter16,(2004) 2991-2994. 
[7] G. Murrieta, A. Tapia, R. de Coss;“Structural stability of carbon in the 
face-centered-cubic(Fm3തm) phase”;Carbon42, (2004) 771-774. 
[8] C. Cab, G. Murrieta, G. Canto, G. Oskam, R. de Coss; “Ab initio study 
of the structural stability of fcc-CHx phases”;Carbon47, (2009) 1637-1642. 
[9] M. Dadsetani, J. T. Titantah, D. Lamoen; “Ab initio calculation of the 
energy-loss near-edge structure of some carbon allotropes: Comparison 
with n-diamond”;Diamond & Related Materials19, (2010) 73-77. 
[10] J. M. Cowley, R. C. Mani, M. K. Sunkara, M. O’keeffe, C. 
Bonneau;“Structures of Carbon Nanocrystals”;Chem. Mater16,(2004) 
4905-4911. 
[11] J. P. Perdew, S. Burke, M. Ernzerhof;“Generalized Gradient 
Approximation Made simple”;Phys. Rev. Letters77, (1996) 3865-3868. 
[12] P. Schattschneider, C. Hebert, H. Franco, and B. Jouffrey; “ 
Anisotropic relativistic cross section for inelastic electron scattering, and 
the magic angle”;phys. Rev B72, (2005) 045142. 
[13] P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvasnicka, J. Luitz;“WIEN2K, 
An Augmented plane wave plus local orbitals program for calculating 
crystal properties”; Vienna university of Technology. Austria, 2008. 
[14] M. J. Bucknum, I. Stamatin, E. A. Castro;“A chemically intuitive 
proposal for the structure of n-diamond”;Molecular Physics 103,(2005) 
2707-2715. 
[15] B. Wen, J. Zhao, T. Li , C. Dong;“n-diamond:an intermediate state 
between rhombohedral graphite and diamond?”;New journal of Physics8, 
(2006)62-71.

 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۱۸۴



  

در فاز  GaNو  AlAs، GaAs ،GaP باتیترک مکانیکی و ساختاريبر خواص  جا یته یاثر ناراست
  بلند زینک

 1امیر حسین ،اسماعیلیان؛  1منا،  گرانکوزه
  ي علوم پایه ،دانشگاه آزاد قم، قمآزمایشگاه فیزیک محاسباتی،دانشکده1

 

  چکیده
جا بررسی شده  نین با نقص تهیچ براي بلور کامل و همبلند  در فاز زینک GaNو  AlAs ،GaAs ،GaP هايبترکی ساختاري و مکانیکی خواص مقاله این در

جا در رفتار مکانیکی این  دهد که نقص تهی محاسبات نشان می است. انجام شده GGAبا استفاده از تقریب  ي تابعی چگالی و است. محاسبات در چارچوب نظریه
  دهند. افزایش می یري این ترکیبات راپذ و مفتول جاها ناهمسانگردي مکانیکی دهند که که وجود تهی نتایج نشان می .مواد قابل توجه است

  
Effects of Vacancy Defects on elastic properties of zb- AlAs, GaAs, GaP and GaN 

 
Mona,  Koozehgaran1; Esmailian, Amir Hosein1  

Computational La.b ,Department of Physics, Azad University of Qom, Qom 
Abstract  

 
In this article the structural and mechanical properties of zinc belende- AlAs,GaAs,GaP,GaN and their cation 
vacancies crystals have been investigated using density-functional theory within generalized gradient 
approximation (GGA). The results show the vacancies increase the mechanical anisotropy and ductility of these 
compounds.  
 
PACS No  
 

   مقدمه
ها در بلور تأثیر بسیار زیادي بر خواص فیزیکی  برخی ناراستی

ها از قبیل خواص الکتریکی و مکانیکی دارد. به همین سبب  آن
هاي فیزیکی جامدات  هاي بلوري در ویژگی بررسی نقش ناراستی

 جا یته یاثر ناراست مقاله به بررسیاین در  بسیار حائز اهمیت است.
 GaNو  AlAs ،GaAs ،GaP باتیرکت الاستیکیبر خواص 

  سولفید هستند.-رويپردازیم. ترکیبات نام برده داراي ساختار  می
ولی % است. 12,5در نظر گرفته شده، ترکیبات نواقص این در 

همچنان  fccتقارن شبکه
  .)1(شکل  شودمیحفظ 

  
جاي تهیساختار.1شکل

GaAs 
  
  

 محاسبات انجام روش 
 در کامل پتانسیل روش از استفاده اب محاسبات مقاله این در

 WIEN2k کد از استفاده با و چگالی تابعی ينظریه چارچوب
 نجام شده است.ا GGAمحاسبات با تقریب  .است شده انجام

در نظر گرفته شد  8،در این محاسبات برابرRKmaxپارامتر همگرایی
در ناحیه کاهش ناپذیر بریلوئن به منظور محاسبه  Kو تعداد نقاط 

انرژي جداسازي  در نظر گرفته شده است. 1000خواص الکتریکی 
انتخاب   - Ry9 هاي اتمو براي بقیه -Ry6معادل  AlAsبراي 

هاي با توجه با انرژي جداسازي انتخاب شده اوربیتال .شده است
 p4،s4،d3؛ p4،s4،d3(As)( ؛Al)p3،s3،p2ظرفیت براي (

،p3(Ga )؛ p2،s2(N؛ ) p3،s3(P .بدست آمد 

 خواص ساختاري
براي استخراج خواص ساختاري بلورهاي مورد بررسی نمودار 

 .و با توجه رسم شده است GGAانرژي بر حجم آنها در تقریب 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۱۸۵



  

  بدست آمده است. 1به نمودارها مقادیر ثابت شبکه مطابق جدول 
  (انگستروم)مقادیر محاسبه شده براي ثابت شبکه .1جدول  

Compound 
Lattice 

Parameter(Ao) Compound 
Lattice 

Parameter(Ao) 

AlAs 5/7284  
(GGA) AlAs-VAl 

6607/5  
(GGA)  

GaN 4/5488 
(GGA)  GaAs-VGa 

6621/5  
(GGA)  

GaP 5/5077 
(GGA)  GaP-VGa 

4211/5  
(GGA)  

GaAs 5/7423 
(GGA)  GaN-VGa 

5079/4  
(GGA)  

  خواص الاستیکی    
 پتانسیل جمله، از جامد مواد از بسیاري خواص با الاستیکی ثابتهاي

 مکـانیکی  خواص با مستقیم طور به اینکه مهمتر همه از و اتمی بین

 کـه  هسـتند  مهمـی  پارامترهاي ها،ثابت این .هستند ارتباط در مواد

 .کننـد  مـی  توصیف را مواد به شده وارد ماکروسکپی فشار به پاسخ

، AlAs  هـاي ترکیـب  بـراي  شـده  محاسـبه  الاسـتیکی  پارامترهاي
GaAs ،GaP  وGaN ،بـه  جا، هم بدون نقص و هم با نقص تهی 

 داده نشـان  2 جـدول  در ،موجـود  تجربـی  و نظري هاي داده همراه

 به الاستیکی هاي ثابت از شده محاسبه حجمی مدول مقدار .اندشده

 .اسـت  نزدیـک  بسـیار  مورناگون حالت معادله از آمده بدست مقدار

، مـدول برشـی،   حجمـی ل (زینر)، مدوناهمسانگردي ضریب مقدار
 : ]5-1اند[مدول یانگ همگی از روابط زیر بدست آمده
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 ،ود که تمـام ترکیبـات  شبا توجه به ضرایب ناهمسانگردي دیده می
 نشـان  واحـد  مقدار از انحراف هرگونه که چرا .ناهمسانگرد هستند

و در صـورت ایجـاد    ]10[است بلور در ناهمسانگردي میزان دهنده
  .یابدها افزایش می ناهمسانگردي آن ،نقص در شبکه

 تغییـر  برابـر  در مقاومـت  دهنده نشان برشی مدول مواد مکانیک در
 را شـکنندگی  برابـر  در مقاومـت  حجمـی  مـدول  و پلاستیکی شکل
-تـراکم  GaNاسبات انجام شده ترکیـب برطبق مح دهد می نشان

-ناپذیرتر از دیگر ترکیبات است و با ایجاد ناراستی در شبکه تراکم

 GaNیابـد. ولـی همچنـان ترکیـب    ناپذیري ترکیبات کـاهش مـی  
  .باشدناپذیري بیشتري میداراي تراکم

داراي مدول برشـی بیشـتري نسـبت بـه      GaN در ترکیبات اصلی
را کـاهش   برشـی جاها مدول تهی وجودهاي دیگر است. و ترکیب

جا نسـبت بـه تغییـر شـکل     تهی این ترکیب با وجود. یعنی دده می
، رفتـار پلاسـتیکی را بـا    قانون تجربی پـوق  مقاومت کمتري دارند.

  کند.نسبت مدول برشی به مدل حجمی مربوط می
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G/ ق این قانون اگر نسبتطب B   مواد داراي  باشد، 57/0کمتر از
ترکیبات  ،مقادیر بیشتر از آنبراي خاصیت مفتول شدگی هستند و 

.با توجه به نتایج بدست آمده در . ]9خاصیت شکنندگی دارند [
ها داراي خاصیت شکنندگی ترکیب که این  شوددیده می 2جدول 
پذیري پیدا جا مواد خاصیت مفتولتهی در نظر گرفتنو با هستند 

داراي خاصیت  AlAsجاي کنند. با توجه به جدول تهیمی
 باشد.پذیري بیشتري میمفتول

داراي  GaNشود که ترکیببا توجه به مدول یانگ دیده می
ها این جا در ترکیبشدن تهی باشد و با واردسختی بیشتري می

  یابد.سختی کاهش می
 سیستم این در ناهمسانگردي میزان دادن نشان براي همچنین

-می تعیین زیر بصورت که را برشی و یانگ مدول جهتی وابستگی

  .گرفت قرار بررسی مورد ،]11[شوند
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Sij دهی وهاي تنثابتliهاي هادي نسبت به ها کسینوس
  .باشندمی z و x،yمحورهاي

هاي زیر وابستگی جهتی مدول یانگ براي ترکیبات فوق در شکل
  آمده است:

    
  ب  الف

    
  ت  پ

 در سه بعد براي  GPa. وابستگی جهتی مدول یانگ بر حسب 2شکل

  GaN (ت)GaP(پ)  AlAs(ب) GaAsترکیب (الف)
  

به معنی نقص   XVجا. نماد  نظر هم بدون نقص و هم با نقص تهی براي ترکیبات مورد برشی مدول یانگ و مدول مدول حجمی، ،هاي کشسانی.ثابت 2جدول
  ارائه شده است. ]8[b و ]a]7.در ردیف آخر مقادیر مدول حجمی استخراج شده از مراجعاست. Xجا براي اتم  تهی

GaGaAs V  
GaGaP V  

GaGaN V  
AlAlAs V  GaAs  GaP  GaN AlAs  Compound  

409/70  76/80  51/161  17/64  08/101  33/120  65/231  86/101  ( )11 GPaC  
19/43  06/56  50/111  40/51  22/43  72/57  11/148  45/51  ( )12 GPaC  

405/49  35/62  31/103  82/45  08/68  51/78  42/172  69/68  ( )44 GPaC  

63/3  04/5  13/4  17/7  35/2  508/2  12/4  72/2  A 

26/52  29/64  17/128  66/55 51/62  59/78  96/175  25/68  GPaHB 

57/29  07/33  92/58  62/21  29/48  301/54  37/98  96/45   GPaHG  
57/0 52/0 46/0  39/0  77/0  69/0  57/0  67/0 G

B
 

48/95  88/83  42/152  54/56  07/115  21/132  15/247  17/118   GPaHE
 26/0  28/0  30/0  33/0  19/0  21/0  26/0  22/0  Hν 

-  -  -  -  a8/74  a7/88  b195 -179 a3/77   GPaB  
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 مشاهدهها قابل ها میزان ناهمسانگردي ترکیبا توجه به شکلب

داراي  AlAsجاي شود تهیهمانطور که دیده می .است
 آمده بدست مقدار با خوبی به نتیجه یناناهمسانگردي بالایی است. 

   .است توافق در رینز ضریب از
 خـواص  رسـی بر در مهـم  پارامترهـاي  جملـه  از پواسـون  نسـبت 

 ـ طور به اینکه بر علاوه که است جامد مواد الاستیکی پایـداري  یکم 
 در پیوند نوع مورد در اطلاعاتی دهد، می نشان رشب برابر در را بلور

 یـک  در نوپواس ـ ضـریب  مقدار. دهدمی بدست را جامد جسم یک
آن  مقـدار  یـونی  مـواد  در که حالی در ν=1/0ي کوالانس برابر ماده
25/0=ν هـاي بدسـت آمـده بـراي     بـا توجـه بـه مقـدار     ].12ت[اس

هـا  یـونی و بقیـه ترکیـب    GaNبینیم که ترکیبهاي فوق میترکیب
و زمـانی کـه در آنهـا     کوالانسی و یـونی هسـتند.   اي از نوعآمیخته

-ها بسمت پیوندهاي یونی متمایل شـده کنیم ترکیبنقص ایجاد می

   اند.
  

  گیريهنتیج   
 
 

-هاي اصلی ناهمسانگردي دیده میترکیب با توجه به محاسبات در

شود که با ایجاد ناراستی این ناهمسـانگردي افـزایش یافتـه اسـت.     
هاي مورد بررسـی از مقاومـت کمتـري در برابـر     همچنین کریستال

-ها شکننده مـی کریستالو دهند. برش تتراگونالی از خود نشان می

خاصـیت   هـا کریسـتال  ها،باشند و در صورت ایجاد نقص کریستال
هـا نیـز کـاهش    کنند. ومقاومت تتراگونالی آنمفتول پذیري پیدا می
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  الف  ب

  
  پ  ت

- در سه بعد براي تهی GPa. وابستگی جهتی مدول یانگ بر حسب 3شکل 

  GaN (ت)GaP(پ)  AlAs(ب) GaAsجاهاي ترکیب (الف)
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و  و مدولاي كليه سه پارچه كورتكسدر  177LU و  166Ho  مقايسه دوز جذبي بتاي ايزوتوپ هاي
 به روش مونت كارلو كليه يكپارچه

  محمد ميرزائي

  ، خيابان شهيد مصطفي خميني، كرمانگروه فيزيك، دانشكده شهيد چمران ، دانشگاه فني و حرفه اي

  چكيده

از طريق كليه دفع مي شود بنابراين دوز ناخواسته تابش در كليه ايجاد  بيماري ه براي درمان و تشخيصمقدار زيادي ازراديوداروهاي تجويز شد
 در اين تحقيق يك بار كليه بصورت يكپارچه و بار ديگر متشكل از سه ناحيه. محاسبه دقيق مقدار داروي تجويز شده اهميت دارد پس. مي شود

بوسيله  سپس . و فرض شده راديودارو بصورت يكنواخت در مدولا توزيع شده است در نظر گرفته شده كورتكسلگنچه، مدولا و 
 يدوز جذبي بتا اين تحقيق نشان داد،. است شدهمقايسه و با هم  و مدولامحاسبه كورتكس  يكپارچه، دوز جذبي بتا در كليه MCNPXكد

در كليه  بتادوز برابر 012/0تا    004/0كورتكست و دوز بتادر برابر دوز در كليه يكپارچه اس4در مدولا  177LUو   166Ho  هايايزوتوپ 
نتايج شبيه سازي كليه سه پارچه بانتايج كليه يكپارچه جايگزين شود تا از دقيق تر  تجويزي براي رسيدن به دوز. پيشنهاد مي شود يكپارچه است

  . مسموميت كليه پيشگيري شود

  ونت كارلوروش م، رتكسوكدوزجذبي، مدولا، :كلمات كليدي

Comparison of beta absorbed dose from 166Ho and 177Lu isotopes in cortex and medulla 
in three part kidney and integrated kidney using Monte Carlo method 

Mohammad Mirzaei  

Department of Physics, School of Shahid Chamran,Technical and Vocational University,Shahid Mostafa Khomeini sthreet, 
Kerman 

Abstract 

Large quantities of radiopharmaceuticals prescribed for treatment and diagnosis are excreted through kidney.  
Therefore, unwanted radiation dose is created in kidney.  As a result, exact calculation of prescribed medicine amount 
is important. .  In this research, for the first time kidney is considered integrated shape and for the second time has 
been considered that it is consisted of three areas, pelvis, medulla and cortex.  It is supposed that radiopharmaceutical 
is distributed in medulla.  Then, beta absorbed dose is calculated in medulla and cortex using MCNPX code and is 
compared with integrated kidney results.  This research has been showed that beta absorbed dose from  166Ho and 
177Lu isotopes in medulla is four times as much as dose in integrated kidney and beta dose in cortex is 0. 004 to 0. 012 
times as much as beta dose in integrated kidney.  Internal structure of kidney should be considered in simulation to 
achieve a more accurate prescribed dose.  It is recommended that simulation results of three areas kidney are replaced 
with integrated kidney to prevent from renal toxicity.   
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Key words: Absorbed dose, Medulla, Cortex, Monte Carlo method 

و  يشخيصاز راديوايزوتوپ ها براي مقاصد تاستفاده :مقدمه
وقتي . )1(ميلادي برمي گردد 1950در پزشكي به دهه ي  يدرمان

 يك راديوايزوتوپ براي درمان يا تشخيص به بيمار داده مي شود
يك عامل محدود  دوز جذبي تابش در اندامهاي مختلف مي تواند

زيرا تابش علاوه بر سلولهاي سرطاني به سلول هاي كننده باشد
 به عنوان مثال  تجويز بيش از حد. )2(سالم هم آسيب مي رساند

در درمان پركاري تيروئيد مي تواند باعث بروز  131يد 
، به منظور تشخيص يا درمان  ،بيمار وقتي.  ) 3( هيپوتيروئيدشود

راديودارو دريافت مي كند بخش بزرگي از راديو دارو از طريق 
در  راديودارو تجمعبنا براين . كليه و مجاري ادراري دفع مي شود 

كليه باعث دوز ناخواسته و عوارض جانبي در كليه بيمار مي 
نشان داده كه مسموميت وابسته به مولكولهاي تحقيقات . گردد

يونوكليد در كليه باعث محدوديت در دوز تجويزي دكوچك را
 طوري به سرطاني سلولهاي كردن نابود و كنترل براي. )4(ميشود

 محاسبات بايد برسد، افاطر سالم بافتهاي به آسيب كمترين كه

  .) 5( شود انجام بالايي بسيار دقت با دوزيمتري

و كليه به شكل بيضيگون در نظر گرفته شده   MIRD-5در جزوه 
آن توزيع شده و  حجميودارو بطور يكنواخت دردرا فرض شده

و  در آن محاسبه گرديده و در جداول ثبت ،  كسر جذب گاما
در . در نظر گرفته شده است  واحدشده و كسر جذب بتا  منتشر

داخلي است و راديو دارو  اجزايكليه داراي "اولاصورتيكه 
كسر جذب بتا "دوماوبصورت يكنواخت در آن توزيع نمي شود 

شده اين دوفرض  سعي در اين پژوهش. نيست  واحدواقعا 
بصورت بيضيگون  يك بار  كليهنادرست تصحيح شود بنابراين 

 كورتكس،مدولا و  لگنچهل از سه ناحيهو بار ديگر متشك يكپارچه
فرض شده راديو دارو بطور يكنواخت در  . استشدهدر نظر گرفته

حجم مدولا توزيع شده و سپس دوز جذبي بتا در مدولا و 

 يكپارچهكليهنتايجمحاسبه و با MCNPXبوسيله كد  كورتكس
  .  مقايسه گرديده است

 ي راديوايزوتوپ هاي بتا تابش داده هاي:ابتدا  محاسبهروش  

177LU وHo 166 از سايت اينترنتي  وTORI  6(شددانلود(. 

 

 
  177LU و  166Ho   ) : طيف بتاي ايزوتوپ هاي1شكل (

-اينبه.)7(استدر ترابرد تابش بسيار قدرتمند MCNPXكد 

 MCNPXكدورودي فايلدرهاايزوتوپطيف–هاي دادهمنظور
 هسال15،10،5،1نوزاديه براي سنينو كلي تنهابعاد. وارد گرديد
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  ORNL/TM8381/V1زوهجاساس داده هاي وبزرگسال  بر
  .)8 ( ه استگرديدمحاسبه 

 ازرتكسوكمدولا و،لگنچهاجزاي داخلي كليه يعني ابعادهمچنين

جنس كليه و جنس . )9استخراج شده است( MIRD-19جزوه 
 با چگالي 1ICRPكميته بر اساس داده هاي بافت اطراف آن

g/cm3 04/1 10ست( درنظر گرفته شدهم از نوع بافت نر( .    

راديو  كه فرض شدكليه بصورت بيضيگون يكپارچه ابتدا:هايافته
ورودي براي فايلدارو بطور يكنواخت در حجم كليه توزيع شده و

 166Hoو177LU  راديوايزوتوپ هايتابش بتاي براي  *F8تالي

 . وبزرگسال  تهيه شدساله 15، 10 ،5، 1براي سن هاي نوزاد، 
خروجي استخراج  هاي از فايل بتا انرژي جذبي ي كدپس از اجرا

 در مرحله دوم . گرديدمحاسبه بتاجذبيو با توجه به جرم كليه دوز
شدهتشكيل كورتكسفرض شد كليه از سه ناحيه لگنچه، مدولا و

فايل وو راديودارو بطور يكنواخت در حجم مدولا توزيع شده 
- راديوايزوتوپ هايتابش بتاي براي   *F8 براي تاليورودي

77LU 166وHo ،وبزرگسال  ساله 1،5،10،15براي سن هاي نوزاد
انرژي جذبي از فايل خروجي استخراج و  سپسشد  و اجرا تهيه

به  "نهايتا .با توجه به جرم كليه دوز جذبي بتا محاسبه گرديد
 سه پارچهبا  يكپارچهدر مدل كليه دوز جذبي منظور مقايسه 

به  كورتكسنسبت دوز جذبي بتاي ايزوتوپ هاي مختلف در 
) درج 1محاسبه و در جدول ( يكپارچهدوز جذبي بتا در كليه 

 . گرديد

به كسر  پارچهدر مدل سه  كورتكسبتاي  يجذبدوزنسبت  :)1جدول (
  يكپارچهجذب بتا در كليه 

 166Ho 177LU 

21/1 نوزاد E-2 97/2 E-2 

                                                            
1 International Commission on Radiological Protection 

ساله 1  81/8 E-3 14/2 E-2 

ساله 5  83/7 E-3 89/1 E-2 

ساله 10  34/7 E-3 77/1 E-2 

ساله 15  85/6 E-3 66/1 E-2 

11/7 بزرگسال E-3 72/1 E-2 

همچنين نسبت دوز جذبي بتاي مدولا در مدل سه ناحيه اي به 
) ثبت 2محاسبه ودر جدول ( يكپارچهكسر جذب بتا در كليه 

  . گرديد

در مدل سه پارچه به كسر جذب  مدولابتاي  يجذبدوزبت نس :)2جدول (
  بتا در كليه يكپارچه

 166Ho 177LU 

98/3 نوزاد  95/3  

ساله 1  98/3  95/3  

ساله 5  98/3  96/3  

ساله 10  98/3  95/3  

ساله 15  98/3  96/3  

99/3 بزرگسال  96/3  
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با  درمانياثربراي رسيدن به بيشترينواضح است كه : بحث
بايد مناسب ترين مقدار راديو دارو به بيمار ارض جانبيكمترين عو
براي تجويز دوز مناسب راديودارو لازم است بنابراين داده شود 

-نتايجهرچهطبعا.گرددمحاسبه MCNPXدوز جذبي بوسيله كد

  . انجام مي شودبيشتريدقتبامحاسبهباشدتردقيقسازيشبيه

جدول كه در يكپارچهبا  پارچه كليه سه ،نتايج شبيه سازي مقايسه
  166Ho  ايزوتوپ هاي يدوز بتا درج شده نشان مي دهدكه) 1(

است  يكپارچهكمتر از دوز در كليه  كورتكسدر   177LU و
برحسب نوع  يكپارچهبه كليه  كورتكسبطوريكه نسبت دوز 

متغير است يعني سهم بسيار كمي 012/0تا 004/0ازراديوايزوتوپ
در مدولا حدود  بتادوز همچنين  . مي رسد تكسكوراز تابش به 

با توجه به اينكه كليه واقعا است  يكپارچهبرابر دوز در مدل  4
عوارض  باعثتجويز دارو بر مبناي مدل يكپارچهيكپارچه نيست 

از آنجائيكه علاوه بر مدولا . مسموميت در مدولا مي شود و جانبي
تي اين تحقيق در هم تجمع مي كند بايس كورتكسراديودارو در 

جمع شده باشد نيز تكرار  كورتكسمورد حالتي كه راديودارو در 
  . شود

پيشنهاد شده در جزوه يكپارچه كليهاگر بر اساس :  گيري نتيجه
MIRD-5  محاسبات مقدار داروي تجويز شده انجام شود دوز بتا

برابر مقدار محاسبه  4ب مي شود تقريبا ذمدولا ج در واقعكه در
 لذا.اهد بود و منجر به مسموميت در كليه خواهد شدشده خو

 يكپارچهبا  پارچهپيشنهاد مي شود نتايج شبيه سازي كليه سه 
 . جايگزين شود تا از مسموميت كليه پيشگيري گردد
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جذب فیزیکی هیدروژن در داخل و خارج نانولوله هاي  شبیه سازي دینامیک مولکولی
  کربنی یک ، دو و سه جداره و تعیین بهینه فاصله جذب

   ،بهرام خوشنویسان، *مهناز محمدي 

 دانشگاه کاشان   ،دانشکده فیزیک

  چکیده
-Cو  H2-H2 پتانسیل بر همکنش مبان  .قرار گرفت یمورد بررس یمولکول کینامید يساز هیشب قیاز طر وارهیچند د یکربن يدر نانولوله ها دروژنیه يساز رهیذخ

H علاوه بر آن ، می یابد شیافزا و تعداد لوله هاي هم محور قطر شیبا افزا نانولوله   در خارج دروژنیجذب ه زانیم. استشده  انیهر دو توسط توابع لنارد جونز ب
، )5،5(  هاي نانولولهدر یدرصد وزن 86/2و  34/3، 19/9 به ترتیب  K 82  در دماي دروژنیمقدار کل جذب ه درحالی که .ابدی یم شیافزا زیلوله ها ن نیجذب ب

 یبه نظر م يمناسب تر سیستم هاي دروژنیه يساز رهیذخ يتک جداره برا ينانولوله ها ن،یبنابرا. محاسبه شد )١۵،١۵(@)10،10( @)5،5(و ) 10،10(@) 5،5(
  .از نانولوله می باشد که به شعاع  نانولوله یا تعداد نانولوله هاي هم محور بستگی ندارد Å 6/3تا 2/3وه بر آن بهترین بازه جذب فاصله علا .دنرس
  

Molecular dynamic simulation of Exo and endo-hydrogenation of single, Double and 
triple walled carbon nanotubes and determine the optimal adsorption distance   

 
Mohammadi, Mahnaz*; Khoshnevisan, Bahram;  

 
 Department of Physics, University of Kashan, 

 
Abstract  

 
The hydrogen storage in multi wall carbon nanotubes MWNTs was studied through molecular dynamics 
simulations. Potential forms between H2-H2 and C-H were both expressed by Lennard-Jones functions. The 
amount of hydrogen adsorption outside MWNTs increased with increasing diameter, adsorption between tubes 
was also increased. Total amount of hydrogen adsorption for 82 K was predicted as 9.19, 3.34, and 2.86 wt % 
for (5,5),(5,5)@(10,10) and (5,5)@(10,10)@(15,15) nanotubes, respectively. Thus, single-walled nanotubes 
systems seem more appropriate for hydrogen storage. In addition the best range for hydrogen adsorption is 3.2 
to 3.6Å away from the CNTs which does not depend on the radius of the tubes or the number of coaxial tubes.  
 
PACS No.        61 

 
   قدمهم
 طیپاك و سازگار بـا مح ـ  يو استفاده از سوخت ها دیامروزه تول  
 يسوخت هـا  نکهیا لیبدل .مورد توجه قرار گرفته اند اریبس ستیز

به لحـاظ قیمـت،    نیهمچن و هستند دنیدرحال به اتمام رس یلیفس
 ـتوسـط ا  هشد جادیا يها یآلودگ گریامنیت و از طرف د نیتأم  نی

 یم ستیز طیمح یعوامل آلو دگ نیم تراز مه یکیسو خت ها که 

جایگزینی سوختی مناسب ضروري به نظر می رسد که از این  باشد
  . توجه قرار گرفته اند بسیار موردمیان سوخت هاي هیدروژنی 

مزیت کلیدي هیدروژن قابلیت تولید آن از منابع مختلفـی همچـون   
هـاي   اي و انـرژي  هاي فسیلی، زیست توده، انـرژي هسـته   سوخت

این گاز پس از احتراق بخارات آب تولیـد مـی   . تجدیدپذیر است
از نظر زیست محیطی پاك است و قابلیـت چـرخش    کند که کاملاً

در طبیعت را داراست ونیز محدودیت کمتري براي اشتعال نسـبت  
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از این رو از هیدروژن به عنوان  .به دیگر سوخت هاي فسیلی دارد
  . دپایه سوخت در آینده نام برده می شو

و بـا   مـن یو حمـل ا  يسـاز  رهیراستا ذخ نیدر ا یاما  چالش اصل
 ـ يروش ها. باشد یم دروژنیصرفه ه  يسـاز  رهی ـذخ يبـرا  یفعل

از کشف نـانو لولـه    پس. و نا کارآمد هستند متیگران ق دروژنیه
ذخیره  که درتوانایی ویژه اي  و به دلیل ساختار توخالیهاي کربنی 

]. 4-1[ ورد توجـه قـرار گرفتنـد   هیدروژن داشـتند بسـیار م ـ  سازي 
 ـ يظرفیت ذخیره سازي هیـدروژن در نانولولـه هـا    خـالص   یکربن

ــدود  ــد وزنـ ـ 8ح ــد  K 377در  یدرص ــزارش ش ــن و  ].5[گ چ
 یکه ناخالص هیچند لا ينانولوله ها يهمکارانش گزارش کردند برا

 ـ  20تا  14به  درونیدارند جذب ه میتیول میپتاس  ـ یدرصـد وزن  یم
 ـ]. 6[تواند برسد  يسـاز هـا   رهی ـذخ گـر یبـا د  سـه یدر مقا نیابرابن

 دی ـدریفشـرده و ه  دروژنیه ع،یما دروژنیه ستمیس رینظ دروژنیه
اهداف مورد  يانتخاب برا نیبهتر یکربن ينانولوله ها  يفلز  يها

بـا   و مـن یسـبک فشـرده ا   یستمیتواند به عنوان س ینظر بوده و م
د استفاده قـرار  مور دروژنیه يساز رهیاستفاده مجدد در ذخ تیقابل

  . ردیگ
 يدر نانولوله ها دروژنیمولکول  ه یکیزیپژوهش جذب ف نیدر ا
 کینامید يساز هیاز شب استفادهسه جداره  با  ، دو و کی یکربن

و بهترین فاصله جذب  قرار خواهدگرفت یمورد بررس یمولکول
  .محاسبه خواهد شد

   محاسبات اتیروش و جزئ
دینامیک مولکولی به وسیله بسته در این پژوهش محاسبات        

جذب گاز هیدروژن  ].7[شده است انجام  DL-POLYنرم افزاري 
 ].8[شبیه سازي شده است K  82و در دماي NVTدر هنگرد 

 يانرژبدلیل (هوور -ترموستات نوزبراي ثابت نگه داشتن دما از
 استفاده) در مقایسه با موارد دیگر کمتر تعادل زمان و نترییپا یتعادل

  و براي حل معادلات حرکت از الگوریتم پرش قورباغه] 9[شده 
انتخاب شده بدلیل  0001/0بعلاوه گام زمانی . استفاده شده است

اینکه شرایط ذکرشده سیستم پایدارتري را براي محاسبات به وجود 
 Ǻسازي شبیه قسمتهاي همه در کربنی هاي نانولوله طول .آورند می

اتم هاي  تعداد نانولوله نوع به بسته تیجهن در شد گرفته نظر در 30
 Å40×40×50  ابعاد به اي جعبه در سازي ها شبیه. است کربن متغیر

  . است شده استفاده اي دوره مرزي شرایط از و گرفته انجام
کربن با پتانسیل ترسف توصیف شده -هاي کربن پتانسیل بین اتم

از پتانسیل   هیدروژن- براي پتانسیل بین اتمی هیدروژن .]10[است
و همچنین نیروي بین مولکولی ] 11[مورس استفاده شده است 

جونز -هیدروژن با پتانسیل لنارد-هیدروژن و هیدروژن-کربن
  ].12)[1معادله (سازي شده است  شبیه

)1                          (  
با بعد  لیعمق پتانس ایبرهمکنش  دهنده بزرگی نشان εکه در آن 

براي  .ذره با بعد طول است یبدهنده شعاع تقری نشان σو  يرژان
 مانند  کربن – کربن ياتمها نیب  لیپتانسنانولوله هاي چند جداره 

 برهمکنش و هشد فیتوص ترسف  لیپتانس  با  وارهید تک نانولوله
 جونز لنارد  لیپتانس از استفاده با نانولوله دو نیب کربن يها اتم
 گرفتن نظر در با  لیپتانس نیا يپارامترها  که شد؛ يساز هیشب

 به مذکور يپارامترها بودن وابسته لیدل به نانولوله دو شعاع اختلاف
 کربن-کربن وندیپ طول .دیگرد انتخاب نانولوله دو شعاع اختلاف

 Åدروژنیه-دروژنیه وندیپ طول و Å42/1يساز هیشب يابتدا در
  .است شده انتخاب 74/0

  يریگ جهیبحث و نت
 400 ابتدا دروژنیمولکول ه یکیزیجذب ف یمنظور بررس هب

در خارج و  يساز هیدر چند ستون در جعبه شب دروژنیمولکول ه
به  ستمیس دنیرس يبرا نهیشد و محاسبات به  دهیداخل نانو لوله چ

زمان . مولکول ها انجام شد یتعادل يو مکان ها يانرژ ممینیم
 يبرا یکاف نزما مستیدر نظر گرفته شد تا س ps30  تعادل

داشته باشد و پس از آن  اریجذب را در اخت ندیبرهمکنش و فرآ
ها  ستمیس يداریادامه داده شد تا پا ps 100 به مدت يساز هیشب

  .ردیقرار گ یمورد بررس
انگستروم  39/3برابر  یاتم کربن و شعاع 260 يدارا) 5،5( نانولوله

 زانیکوچکتر باشد م است و با توجه به آن که هرچه شعاع نانولوله
نانولوله  نیشعاع کوچک ا نیشود بنابرا یکمتر م یجذب داخل

در آن شده  دروژنیه یبه کوچک شدن سهم جذب داخل منجر
بوده  یخارج جذبسهم جذب مربوط به  نیشتریاست و ب

  )1(جدول.است
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  )5و5(در نانولوله دروژنیجذب ه زانیم: 1 جدول

  )5،5( 

  29/3  جذب داخلی
  12/36  جذب خارجی

  41/39  جذب کل
  19/9  درصدوزنی

برنامه  کی از یجذب خارج يبازه برا نیبهتر  قیدق یبررس يبرا 
جذب شده در بازه  ياستفاده شد و تعداد مولکول ها يا انهیرا
انگستروم محاسبه  2/5تا  0انگستروم ازفاصله  4/0به طول  ییها

بازه جذب  نیمشخص است بهتر 1همان طور که در نمودار. شد
 .باشد یانگستروم م 6/3تا  2/3بازه ) 5،5(نانولوله  يبرا یخارج

 
  K82 يدر دما)5,5(نانولوله  يبا فاصله برا یجذب خارج رییتغ : 1نمودار 

و  یداخل یکیزیجذب ف ياثر شعاع نانولوله بر رو یبررس يبرا
را انتخاب ) 10،10(@) 5،5( وارهیدو د  نانولوله دروژنیه یخارج

نانو لوله  ییشده نها نهیساختار به )2(شکل. میکرد
قابل  ریهمان طورکه در تصو. دهد یرا نشان م) 10،10(@)5،5(

دو  انیدر داخل، خارج و م دروژنیه يمشاهده است مولکول ها
  .شوند یجداره نانولوله جذب م

              
  

  
ز جذب پس ا) 10،10(@) 5،5( لوله نانو یینها شده نهیبه ساختار: 2 شکل

  هیدروژن
 سـتون دوم ، دردر نانولوله دو دیـواره   جذب میزان از حاصل نتایج

  .شده استذکر )2(جدول 
  و سه دیواره دو دیواره هاي ن در نانولولهژمیزان جذب هیدرو: 2جدول 

  سه دیواره  دو دیواره  

 64/4  90/5  جذب داخلی
  12/41  25/4  جذب بین دیواره ها

  32/63  82/32  جذب خارجی
  38/80  97/42  ب کلجذ

  86/2  34/3  درصدوزنی
 

 وارهیشود در نانولوله دو د یفوق مشاهده م جیبا توجه به نتا
با  یوجود دارد ول یوخارج یجذب داخل) 10,10( @)5,5(

و ساخت نانولوله  وارهیبه نانولوله تک د گرینانولوله د کیافزودن 
 شیافزا ارهوینسبت به نانولوله تک د یجذب داخل زانیم وارهیدو د

در  یدهد ول ینشان م هشکا یاندک یو جذب خارج ابدی یم
 جینتا نیبنابرا. دارد يریکاهش چشمگجذب  یمجموع درصد وزن

با نانولوله  نیادر د که نده یدر مورد نانولوله دو جداره نشان م
سوم  کیتا حدود  جذب یدرصد وزنوجود جذب بین دیواره ها 

 وارهیتک د يت به نانولوله هانسب يجذب کمترو  ابدی یکاهش م
در  لیو ،داردوجود  یبرابر با شعاع  نانولوله داخل یبا شعاع
     .ل در این نانولوله افزایش یافته استجذب کمجموع 

  وارهینانولوله سه دبه منظور بررسی تعداد دیواره ها در جذب  
  . نیز مورد بررسی قرار گرفت )15،15( @)10،10(@) 5،5(
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نانولوله ها  نیجذب شده در داخل و ب دروژنیه زانیم)2( جدول
همانطور که  .دهد یرا نشان م یجذب خارج زانیم نیوهمچن

میزان جذب کل در نانولوله سه دیواره بیشتر شود  یمشاهده م
در نانولوله دو جذب  یدر صد وزن زانیمبا این وجود  است ولی
در  بنکه بدلیل افزایش تعداد اتم هاي کر است شتریجداره ب

جذب  دروژنیه زانیم نیعلاوه بر ا .نانولوله سه دیواره می باشد
لاحظه اي نسبت به قابل مبه طور نانولوله ها  نیب يشده در فضا

جذب   علاوه بر آناست  وافزایش یافته  وارهینانولوله دو د
 افتهی شیافزا وارهینسبت به نانولوله دو د نیز دروژنیه یخارج
 یدر جذب م ینانولوله خارج شعاع ریاثنشان دهنده ت که ،است

افزایش می  خارجی با افزایش شعاع میزان جذب بنابرایند باش
  .یابد

 نیبهترنشان می دهد که  یجذب خارج يبازه برا نیبهتر یبررس
 6/3تا  2/3 هتمام نانولوله ها فاصل يبرا یبازه جذب خارج

 ریتاث یداخل يدهد نانولوله ها یکه نشان م. باشد یآنگستروم م
به علاوه شعاع نانولوله . دارند یدر فاصله جذب خارج یکم

 رییبازه جذب تغ نیموثر نبوده و در تمام موارد بهتر زین یخارج
  )2نمودار(.کند ینم

  
نانولوله  و) بالا(دوجداره نانولوله  يبا فاصله برا یجذب خارج رییتغ :2نمودار

  )پایین( سه جداره
  
  
  

   نتیجه گیري
دو و سه جداره  یک ، وزنی جذب در نانولوله هاي  محاسبه درصد

نشان می دهد که درصد وزنی جذب در نانولوله هاي تک دیواره 
بیش از نانولوله هاي دو دیواره و سه دیواره می باشد و میزان 
جذب در نانولوله هاي دو دیواره بیش از نانولوله سه دیواره می 

ه هاي هم محور در صد وزنی بنابراین با افزایش تعداد نانولول ،باشد
تک دیواره براي  هاي بنابراین نانولوله. جذب کاهش می یابد

تري نسبت به نانولوله هاي  ن سیستم هاي مناسبژجذب هیدرو
محاسبه بهترین بازه براي جذب . چند جداره به نظر می رسند

خارجی در تمام نانولوله هاي مورد بررسی نشان می دهد که 
انگستروم از  6/3تا  2/3جذب خارجی فاصله  بهترین بازه براي

بنابراین نانولوله هاي داخلی تاثیر کمی در فاصله . نانولوله است
جذب خارجی دارند، به علاوه شعاع نانولوله خارجی نیز موثر 

  . نبوده و در تمام موارد بهترین بازه جذب ثابت است
  ها مرجع

[1] A. C Dillon, K. M Jones, T. A Bekkedahl, C.H Kiang, D. S Bethune, 
M. J. Heben; “Storage of hydrogen in single-walled carbon Nanotubes”; 
Nature 386 (1997) 377–9. 
[2] A. Chambers, C. Park, R. T. K. Baker, N. M. Rodriguez; “Hydrogen 
storage in graphite nanofibers”; J Phys Chem B 102 (1998) 4253–6. 
[3] R. K. Agarwal, J. S. Noh, J. A. Schwarz;” Effect of surface acidity of 
activated carbon on hydrogen storage”; Carbon 
25 (1987) 219–26. 
[4] M. S. Dresselhaus, K. A. Williams, P. C. Eklund;” Hydrogen 
adsorption in carbon Materials”; MRS Bull,24 (1999) 45–50. 
[5] Y. Ye, C. C. Ahn, C. Witham, B. Fultz, J. Liu, A. G. Rinzler, D. 
Colbert, K. A. Smith, R. E. Smalley;” Hydrogen adsorption and cohesive 
energy of single-walled carbon nanotubes”;  Appl Phys Lett 74 16(1999) 
2307–709. 
[6] P. Chen, X .Wu, J. Lin, K. L. Tan; ” High H uptake by alkali-doped 
carbon nanotubes under ambient pressure and moderate temperatures”; 
Science 285(1999)91–3. 
[7] S. Wei , J. Karl Johnson;” Gas adsorption on heterogeneous single-
walled carbon nanotube bundles"; Physical Review Letters 91(2003) 
015504. 
[8] J. H. Lii, and N. L. Alliger;” Molecular mechanics. The MM3 force 
field for hydrocarbons. 3. The van der Waals' potentials and crystal data 
for aliphatic and aromatic hydrocarbons”; J. Am. Chem. Soc 111(1989) 
8576-82. 
[9]W.G. Hoover;”Nosé Thermostat and Nosé‐Hoover Thermostat ”; 
Phys. Rev. A 31 (1985)1695-1705. 
[10] J. Tersoff;” New empirical model for the structural properties of 
silicon”; Phys. Rev. Lett 56 (1986) 632. 
[11] M. P. Allen, D. J. Tildesley;” Computer Simulation of Liquids”; 
Clarendon Press, Oxford (1987). 
[12] S. J. V. Frankland, V. M. Harik, G. M. Odegard, D.W.  Brenner, T. S. 
Gates;” The stress–strain behavior of polymer–nanotube composites from 
molecular dynamics simulation”; Compos. Sci. Technol. 63 (2003) 1655–
1661 
 

  

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۱۹۶



 

 

   ):9،0(نانولوله کربنی / مسسیستم هیبریدي خواص الکترونی، ساختاري و مغناطیسی 
  محاسبه ابتدا به ساکن

  بهرام  خوشنویسان ؛مشکاتی نوشین ؛ *محمدي مهناز
    کاشانه دانشگا ،فیزیک دانشکده

  

  چکیده
که تولید  اشندي می بو با خواص منحصر به فرد دیجد هاییساختار نانو  مس ایمانند آهن، کبالت  سیاز فلزات فرومغناط شده پر) CNT( یکربن ينانولوله ها

 یسیو مغناط يساختار ،یکیمطالعه خواص الکترون يبرا چگالی یتابع ي هیمحاسبات نظر پژوهش   نیدر ا. ساختارهاي شبه یک بعدي را امکان پذیر می سازند
 ریغ ستمیس گر،ید ياز سو. می شودحذف  شدنپر  ندیتوسط فرا )9،0(شبه فلز  نواري نانولوله گاف .استه شد فادهاست) 9،0( کربنی لوله نانو /هیبریدي مس ساختار 

  .دارند و اسپینترونیک نانو يفناور ، یپزشک نهیدر زم ییبالاکابردي  لیپتانس شده  پري ها نانولوله. است یسیمغناط
  

Electronic, structural and magnetic behavior of Cu / (9,0) Carbon-Nanotube Hybrid 
Structure: Ab-initio study  

 
Mohammadi, Mahnaz* ; Meshkati, Nooshin; Khoshnavisan, Bahram  

Faculty of Physics, University of Kashan   
 

Abstract  
 

Carbon nanotubes (CNT) filled with ferromagnetic metals like iron, cobalt or Cupper are new and very 
interesting nano structured materials with a number of unique properties that opens new possibilities of 
generating nearly one dimensional nanostrutures. In this paper Density functional theory calculations were 
employed to study the electronic, structural and magnetic properties of (9,0) tube filled with cupper.  Quasi-
metallic band gap of the (9,0)CNT is eliminated by the filling process. On the other hand, this system is non-
magnetic. Metal filled nanotubes have high potential applications in the field of medicine and nanotechnology 
and the emerging field of spintronics. 
  
PACS No.  61 
 

   قدمهم
 باشند هاي کربنی دسته منحصربه فردي در نانو مواد می نانو لوله     

اي  و بـه شـکل اسـتوانه    اتـم به ضخامت یک  کربنصفحات که از 
از (توسـط سـامیو ایجیمـا     1991در سال و  ندا توخالی ساخته شده

هـاي   داخلـی نانولولـه   حفره ].1[ندکشف شد) ژاپن NEC شرکت
کربنی یک فضاي یک بعدي بسیار کوچک و مناسب براي ذخیـره  

هاي فراوانی به منظور تولید  گذشته تلاش ي در دهه. مواد می باشد
 ت ،ز جملـه فلـزا  پر شده با مـواد معـدنی مختلـف ا    هاي نانو لوله

سـنتزهاي   هـا و  ها با اسـتفاده از روش  عایق نیمه رساناها و ،آلیاژها
بـا اسـتفاده از   پـر کـردن    مختلفی مانند رسـوب شـیمیایی بخـار و   

ایـن  سیسـتم هـا    . ]2-5[انجام گرفته شده است گیمویینخاصیت 
مواد پر شده  ربنی ویعنی نانولوله ک ،شامل ترکیبی از خواص هر دو

ساختارهاي (بین این دسته از مواد  تفاوت واضح تمایز و. می باشند
وجـود یـک ناحیـه     ،وسایر نانو سـاختارها )  نانولوله/ هیدریدي فلز

]. 6[باشـد مـواد پـر شـده مـی      عظیم سطحی بین نانولوله کربنی و
د کـه عـدم تطـابق شـبکه و واکـنش      ننظري نشان می ده تحقیقات

در سراسر سطح منجر ) ر شدهپ( تبادلی قوي نانو لوله با مواد مهمان
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به مرتب سازي مجدد ساختار کریستالی مـواد مهمـان وغیـر فعـال     
در نتیجه ایجاد یک مـاده جدیـد بـا ویژگـی     و  کردن پیوند سطحی

  .هاي فیزیکی متفاوت می باشد
می توان )  نانولوله/ هیدریدهاي فلز( لقوه این موادااز کاربردهاي ب

ذخیرسازي  ،، نقطه جوش نانویی گیري دما در مقیاس نانو ه انداز
علاوه بر آن ]. 7- 9[تحویل مواد در مقادیر بسیار کم را نام برد و

د که ساختار ترکیبی از نانو نمحاسبات ابتدا به ساکن نشان می ده
به ویژه  .ش قابل توجهی دارندفلزات واسطه، مغناط لوله کربنی و

قطبش اسپینی  داخل نانولوله داراي  در اتم کبالت قرار داده شده
ساختارهاي هیبریدي  بنابراین. ]10[باشد قوي در سطح فرمی می

ید مناسب براي  استفاده یک کاند هاي کربنی نانولوله /فلزات واسطه
  .اسپینترونیک هستنددر صنعت 

هاي اولیه هنوز درك کاملی از خواص فیزیکی و  با وجود موفقیت
بنابراین در این . پارامترهاي ساختاري این ترکیبات وجود ندارد

پژوهش به بررسی خواص ساختاري، مغناطیسی و الکتریکی 
  .می پردازیم) 0،9(کربنی  نانولوله /ساختار هیبریدي مس

  :اتمحاسب جزئیات و روش
 با ،)DFT( چگالی تابعی ي نظریه درچارچوب محاسبات     

 شم – کوهن معادلات حل به که PWscf محاسباتی کد از استفاده
. است شده انجام پردازد، می پتانسیل شبه و تخت موج روش با

 تعمیم شیب  تقریب  از همبستگی - تبادلی پتانسیل محاسبه  براي
 شرط محاسبات، درتمام. ]11-12[ کردیم ستفادها (GGA) یافته

 نیروي بصورتیکه شده انتخاب Ry 0001/0 کل انرژي همگرایی
 براي. است هیافت کاهش Ry/a.u001/0 تا ها اتم بر وارد کل

 گرفته نظر در هگزاگونال ساختار با سلول یک لوله نانو محاسبات
 فاصله  یکدیگر بر ها نانولوله اثر حذف براي همچنین ،است شده
  .است شده انتخاب Å 18 ها آن میان

  :نتایج
 مربوط الکترونیساختاري و  خواص تحلیل و تجزیه منظور به     

خالص  ي نانولولهابتدا به بررسی    نانولوله /ساختار هیبریدي مس به
  .می پردازیم

  ساختار نـواري آن و ) 0،9(خالص نانولولهالکترونی   حالت چگالی
در  eV 1/0داراي گـافی بـه انـدازه     نانولولهکه این  دهد می نشان

فلـزي   شـبه  خـواص  نانولولـه  این بنابراین   ،سطح فرمی می باشد
ــد  ــی ده ــا   نشــان م ــه مطــابق ب ــبک ــدینگف -زون تقری ــی   ول م

داراي ساختاري نزدیـک بـه    )0،9( نانولولهاز طرفی  .)1شکل(باشد
گرافن می باشد زیرا بـا زیـاد شـدن شـعاع انحنـا کـاهش یافتـه و        

 بزرگتر ازهمانطور که اثبات شده است براي نانولوله هایی با شعاع 

Å 7 می توان اثرات انحنا را در نظر نگرفت .  

  
انرژي فرمی بر صفر منطبق شده  .)9،0( نانولوله نمودار ساختار نواري: 1شکل 
  .است

هاي مختلفی بـراي اتـم   توان جایگاه  به منظور پر کردن نانولوله می
در این مقالـه در  . هاي مس با توجه به شعاع نانولوله در نظر گرفت

شش اتم مس در دو ردیف درون نانولوله  ،هر سلول واحد نانولوله
اول سه اتم مـس روي رئـوس یـک     قرار داده شدند، که در ردیف

تم هاي مس در جاهـاي خـالی   مثلث قرار گرفته و در ردیف دوم ا
  ABABAB هاي ردیف اول قرار می گیرند و به صورت بین اتم

ساختار بهینه شده  )2( شکل. خلی نانولوله را پر می کنندفضاي دا 
 کـل  نیـروي  بصورتیکه را نشان می دهد واهلش پس از محاسبات

اتم هـاي مـس   . است یافته کاهش Ry/a.u001/0 تا اتمها بر وارد
بـا یکـدیگر هسـتند و متوسـط فاصـله آن هـا از        60 ˚داراي زاویه

علاوه بر آن طول پیوند اتم هاي کربن در . باشد می Å 65/2یکدیگر
به میان آنها  ي و زاویه )Å 143(آنگستروم  5/0 ي اندازه نانولوله به

نانولولـه خـالص افـزایش    نسبت بـه  ) 31/119˚(درجه  31/0میزان 
  . یافته است
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سمت (سطح مقطع . ساختار بهینه شده پس از محاسبات واهلش:  2شکل 
  )سمت چپ(و در راستاي محور نانولوله ) راست

نشان  نانولوله/ساختار هیبریدي مس الکترونی بررسی ساختار
 تغییر لصیناخا جذب از پس نانولوله الکترونی ساختاردهد که  می

چگالی حالت ها در  .دهد نشان می فلزي خاصیت سیستمکرده و 
افزایش یافته که مربوط به الکترون  States/eV 5/5 سطح فرمی تا
اتم مس می  dاتم کربن و الکترون هاي اوربیتال  pهاي اوربیتال 

  )3شکل. (باشد

  
ح فرمی سط( نانولوله/ مسهیبریدي  ساختارچگالی حالات الکترونی :  3شکل

  )در صفر قرار داده شده است
. است Å 95/2 آنبا اتم هاي کربن مجاور  مسمتوسط فاصله اتم 

وند شیمیایی بین اتم هاي تشکیل پیعدم نشان دهنده طول پیوند ها 
پیوندها چگالی  تر به منظور بررسی دقیق. باشد می کربن و مس

ان اتم نش تراکم زیاد الکترون در میان دو .الکترونی رسم شده است
د هاست و با کاهش تراکم پیون دهنده قوي بودن پیوند میان آن

همانطور که مشاهده می شود میان اتم ). 4شکل( شود ضعیف تر می
بدلیل (هاي کربن نانولوله و اتم هاي مهمان پیوند صورت نگرفته  

ناحیه سطحی میان  و باعث ایجاد یک ) تراکم جزئی الکترون ها
چگالی حالات  5شکل . ي مهمان شده استها نانولوله و اتم

اتم   dم کربن و اوربیتال هاي ات Pاوربیتال هاي جزئی الکترونی 
 یهیبریداسیون در تأیید با موارد ذکر شدهمی دهد که مس را نشان 

  .می شودآن ها مشاهده میان فقط در ناحیه زیر سطح فرمی  جزئی

  
سطح مقطع نانولوله و ( انولولهن/ ساختار هیبریدي مسگالی الکترونی چ:  4شکل

  )عمود بر محور آن

  
تم ا  pو اوربیتال   )بالا(مس اتم  d چگالی حالت هاي جزئی اوربیتال : 5 شکل
  ).پایین( کربن
 دهد که ینشان مهاي کل سیستم مذکور  چگالی حالت یبررس

 نداچگالی حالات مربوط به اسپین بالا و پایین بر هم منطبق 
 .)6شکل(می باشد صفر یسیممنتوم مغناط يدارا بنابراین سیستم

است که  یمس يها میمشابه  نانو س یسیاز لحاظ مغناط بیترک نیا
ممنتوم  یاز طرف. صفر هستند یسیممنتوم مغناط يدارا زیها ن آن

 نیبا ا یصفر است ول يا در حالت کپه زیاتم مس ن یسیمغناط
 کیبه  ستمیتوان اظهار داشت، که س یبعد م کاهشوجود با 

مورد  نیشود که در ا لیتبد سیفرومغناط دهیقطب نینانوساختار اسپ
علاوه بر آن لازم به ذکر است که  .]13[ تاثر مشاهده نشده اس نیا
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داراي ممنتوم مغناطیسی قابل  نانولوله/ کبالت ساختار هیبریدي
در هر اتم  Bµ 4/1 مغناطش سیستم) 9،0(در نانولوله (توجهی 

   .می باشد) کبالت

 
و اسپین پایین ) بالا(چگالی حالات الکترونی مربوط به اسپین بالا :  6شکل 

  .نانولوله/ ساختار هیبریدي مس )پایین(

   نتیجه گیري
کربنی  نانولوله/ مس يدیبریساختار هدر این پژوهش خواص   
قرار  مطالعهمورد  محاسبات ابتدا به ساکنبا استفاده از ) 0،9(

نشان می دهد که اتم هاي مس با نانولوله محاسبات  جینتا .گرفت
. پیوند برقرار نکرده و یک لایه سطحی بین آن دو بوجود می آید

بررسی خواص مغناطیسی این سیستم نشان می دهد علاوه بر آن 
که داراي ممنتوم مغناطیسی صفر می باشد و حضور اتم هاي مس 

  .یابدموجب شده که نانولوله از نیمه فلز به فلز تغییر 
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 پايداري سيستم هاي نانوهيبريد شامل نانولوله هاي تك جداره پر شده با پليمربررسي 

  مولاروي طيبه

  صنعتي شاهرود، شاهرود.ه فيزيك دانشگا دانشكده
  

  چكيده
با استفاده از اصول اوليه  ،تك جداره زيگزاگ هاي كربني  متشكل از پلي تايوفين تزريق شده داخل نانولوله سيستم هاي نانوهيبريدي پايداريپژوهش  اين در     

)، 15،0)، (14،0)، (13،0)، (12،0)، (11،0)، (10،0نانولوله هاي تك جداره زيگزاگ ( يك و دو زنجير موازي پلي تايوفين داخل  گرفته است.مورد بررسي قرار 
محاسبه انرژي بستگي اين سيستم هاي نانوهيبريد نشان مي دهد كه يك زنجير پلي  آنگستروم تزريق شده است. 14الي  7با قطر حدود  )18،0)، (17،0)، (16،0(

  ) بيشترين پايداري را نشان مي دهد. 0،15نانولوله بزرگتر  ( ) و دو زنجير موازي پلي تايوفين در داخل0،12تايوفين در داخل نانولوله (
 

  
Study of stability of nanohybrid systems including single walled carbon nanotubes filled 

by polymer  
 

Tayebeh Movlarooy  
 

Department of Physics, Shahrood University of Technology, shahrood. 
 

Abstract  
 

     In this work the stability of  nanohybrid systems including polythiophene encapsulated in zigzag single 
walled carbon nanotube have been investigated using  first-principles. One and two parallel chains of 
polythiophene have been embedded inside (10,0), (11,0), (12,0), (13,0), (14,0), (15,0), (16,0), (17,0) and (18,0) 
zigzag single walled carbon nanotubes by diameter about 7 to 14 angstrom. The calculated binding energy of 
these nanohybrid systems revealed that one chain of polythiophene is more stable in (12,0) and two parallel 
chains of polythiophene is more stable in (15,0) carbon nanotube.   
 
 
 
 

   مقدمه
هاي كربني پرشده با يك نوع ساختار بسيار جالب، نانولوله     

و  به سيستم هاي نانوهيبريد معروفند هاي نيمرساناست كهمولكول
به علت برهمكنش بين مولكول و نانولوله، داراي خواص فيزيكي 

هاي اي در شاخهتوانند كاربرد گستردهاي بوده و ميجالب توجه
معمولا از اين سيستم هاي  مختلف علمي و صنعتي داشته باشند.

لكول داخل نانولوله شكل مي نانوهيبريدي پيپاد كه از تزريق مو
تا  .]1-6[گيرد، در بيوفيزيك و درمان سرطانها استفاده مي شود

كنون تعداد محدودي نانولوله تك جداره پر شده با مولكول هاي 
در اين پژوهش سيستم ]. 7-10آلي مورد مطالعه قرار گرفته است[

كه  يك پليمر آلي (پلي تايوفين)مورد مطالعه متشكل از  نانوهيبريد
، تك جداره تزريق شده استهاي داخل قفس استوانه اي نانولوله 

با فرمول تايوفين را مورد مطالعه قرار مي دهيم. پليمر آرگانيك پلي
محور نانولوله داخل موازي با در راستاي    n(C8H4S2)شيميايي 
  شده است.تزريق  نانولوله 

  
 

  محاسبات  روش
 پتانسيل روش اوليه به اصول از استفاده با مقاله اين محاسبات     

 تابعي نظريه چارچوب خطي در شده تقويت امواج تخت كامل
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با تقريب شيب تعميم يافته  شم ] هوهنبرگ،كوهن11[ چگالي
(GGA)   افزار  نرم به كمكWien2k   و با استفاده از محاسبات

خلا جهت  Å 10حدود .]12-13[است گرفته صورتMPI موازي
 شده است. گرفته نظر كنش هاي درون لوله اي دراجتناب از برهم 

 ويژه 00001/0 حدود در همگرايي با فاز اين محاسبات تمامي 

  همگرايي پارامتر مقدار ت.اس آمده دست به انرژي مقادير

RKMax 6 كند، مي كنترل را پايه انتخاب محاسبات اندازه در كه 
  .است شده گرفته نظر در
 
 

  نتايج و   بحث
در راستاي    n(C8H4S2)با فرمول شيميايي تايوفين پلي     

هاي كربني تك جداره محور نانولوله داخل نانولوله موازي با 
)، 15،0)، (14،0)، (13،0)، (12،0)، (11،0)، (10،0زيگزاگ (

آنگستروم تزريق  14الي  7) با قطر حدود 18،0)، (17،0)، (16،0(
نشان  1در شكل  يبريدنانوهيهاي  سيستماين نمايي از  .شده است

تايوفين در راستاي موازي با محور نانولوله پليداده شده است. 
با وارد كردن پلي تايوفين به داخل نانولوله ،  تزريق شده است.

نابراين محاسبات تقارن سيستم به طور چشمگيري كاهش يافته و ب
شود، به بسيار دشوار و زمان بر مينانوهيبريد مربوط به سيستم 

هاي با رايانه مركبكه انجام محاسبات مربوط به سيستم ريطو
قطر، طول، تعداد اتم و  1جدولدر . معمولي امكان پذير نيست

هاي كربني تك جداره زيگزاگ نانولولهمحاسبه شده گاف انرژي 
شده است. با افزايش كايراليتي، قطر نانولوله ها افزايش مي  مقايسه

يك و دو زنجير موازي پلي تايوفين داخل  نانولوله هاي تك  يابد.
)، 15،0)، (14،0)، (13،0)، (12،0)، (11،0)، (10،0جداره زيگزاگ (

انرژي بستگي سيستم )  تزريق شده است. 18،0)، (17،0)، (16،0(
  از رابطه زير محاسبه مي شود:

Eb=ET+P-ET-EP  
  

 
انرژي  نانولوله و پليمراند.به ترتيب نشان دهنده P و  T كه در آن

سيستم هاي اين نانولوله، براي  كايراليتي بستگي بر حسب
نانوهيبريد شامل يك و دو زنجير پلي تايوفين موازي كپسوله شده 

 2با توجه به شكل .نشان داده شده است 2در شكل در نانولوله
انرژي بستگي اين سيستم هاي نانوهيبريد نشان مي دهد كه يك 

) و دو زنجير موازي 0،12پلي تايوفين در داخل نانولوله (زنجير 
بيشترين پايداري را ) 0،15( پلي تايوفين در داخل نانولوله بزرگتر

نشان مي دهد. در نانولوله هاي كوچك به دليل برهمكنش هاي 
داخلي بين مولكول و نانولوله، معمولا سيستم نانو هيبريد پايدار 

اندازه كافي بزرگ باشد تا برهمكنش  نيست. قطر نانولوله بايد به
هاي داخلي بين مولكول و نانولوله قابل چشم پوشي باشد تا بتوان 

نشان  2همان طور كه شكل مولكول را داخل نانولوله تزريق نمود. 
ريق پلي تز قطركوچك آن جهتبه علت ) 10،0مي دهد، نانولوله (

ستم مثبت به مناسب نمي باشد و لذا انرژي بستگي اين سي تايوفين
  دست آمده و عملا يك چنين سيستمي پايدار نمي باشد. 

 
  
 
  
 

 
محور موازي با تايوفين در راستاي ، پليسيستم نانوهيبريد: نمايي از  1شكل

   شده است. تزريقنانولوله 
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هاي كربني تك : مقايسه قطر، طول، تعداد اتم و گاف انرژي نانولوله1جدول
  جداره زيگزاگ

 گاف انرژي
(eV) ]14[ 

  تعداد اتم
 N 

 طول نانولوله
(Å)  

 قطر نانولوله
(Å)  

 كايراليتي

 (n,m)  

03/0 72  26/4 10/14 )0،18( 
52/0 68  26/4 32/13 )17،0( 
59/0 64  26/4 54/12 )16،0( 
09/0 60  26/4 75/11 )15،0( 
63/0 56  26/4 97/10 )14،0( 
6/0 52  26/4 18/10 )13،0( 

009/0 48  26/4 40/9 )12،0( 
79/0 44  26/4 62/8 )11،0( 
71/0 40  26/4 83/7 )10،0( 

  
  
  

  
: انرژي بستگي بر حسب كايراليتي نانولوله، براي سيستم هاي نانوهيبريـد  2شكل

  شامل يك و دو زنجير پلي تايوفين موازي كپسوله شده در نانولوله.
  
   

   نتيجه گيري
يك و دو زنجير موازي پلي تايوفين داخل  نانولوله هاي تك      

آنگستروم تزريق شده  14الي  7با قطر حدود جداره زيگزاگ 
انرژي بستگي اين سيستم هاي نانوهيبريد نشان مي دهد كه  .است

) و دو زنجير 0،12يك زنجير پلي تايوفين در داخل نانولوله (
) بيشترين 0،15بزرگتر  (موازي پلي تايوفين در داخل نانولوله 

  پايداري را نشان مي دهد. 
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  مطالعه نظري اثر حبس کوانتومی در نانو سیم هاي سیلیکون کارباید 
 1طیبه مولاروي

 دانشگاه صنعتی شاهرود،  ،گروه فیزیک 1

  

  چکیده
 
 گالیچ تابعی نظریهدر چارچوب  ]111[در راستاي  رشد یافتهساختار زینک بلند  با الکترونی نانو سیم هاي سیلیکون کارباید پژوهش خواص ساختاري و این در

(DFT) آنگستروم، با تقریب چگالی موضعی محاسبه  15الی  4ساختار نواري و گاف انرژي براي نانو سیم هاي سیلیکون کارباید با قطر حدود  .است شده بررسی
 در توافق خوبی با ل از این پژوهشحاص نتایج  .د که به دلیل اثر حبس کوانتومی، با کاهش قطر نانوسیم گاف انرژي افزایش می یابدنتایج نشان می ده .شده است

 .می باشد تجربی داده هاي گزارش شده

  

 
Ab initio study of quantum confinement effect in SiC nanowires  

Tayebeh Movlarooy 1 
 

1 Department of Physics, Shahrood University of Technology, Shahrood 
 

Abstract  
 

In this work the structural and electronic properties of the [111]-orientated SiC nanowires (SiCNWs) with zinc 
blende structure, have been investigated within the framework of density functional theory (DFT). Electronic 
structure and band gap energy of SiCNWs with diameters of 4 to 15 angstrom have been calculated with local 
density approximation (LDA). The results revealed that the band gap energy increase with decreasing 
nanowires diameter, due to the quantum confinement effect. Our results are in good agreement with the 
reported experimental data. 
 
 
PACS No.  73,81     
 
 

  قدمهم
 توسط 1970 سال در بار اولین کوانتومی نقاط و سیمها مفهوم      

 تولید باعث اخیر پیشرفتهاي و] 1[شده اند  ارائه تیسو و ایساکی

 .است شده اخیر سالهاي در بعدي صفر شبه ابعاد با جدید مواد
 شده واقع توجه مورد بسیار اخیر لهايسا در کوانتومی، ساختارهاي

 و بنیادي فیزیک در جدید شاخه هاي ایجاد باعث آنها مطالعه و
 کوانتومی سیمهاي ساختار مطالعات، این در. شده است شیمی

 ویژه بصورت مختلف کوانتومی حبس پتانسیل هاي با نیمرسانا

 سیستمها این بارز مشخصه که چرا است، قرار گرفته توجه مورد

 آنها در بار حاملهاي انرژي طیف کامل براي کوانتش آنها واناییت

نیمرساناي سیلیکون کارباید با توجه نانوساختارهاي ]. 3-2[است 
به دامنه وسیع کاربردهایی که پیدا کرده اند در سالهاي اخیر بسیار 

در این ساختارهاي نانویی توابع . مورد توجه محققین واقع شده اند
نتومی الکترونها و حفره ها در داخل مواد موج مکانیک کوا

محبوسند و منجر به اثراتی می شوند که آنها را اثرات حبس 
از جمله این . می گویند (quantum confinement)کوانتومی 

هستند که ) ابرشبکه ها(ساختارها، چاههاي کوانتومی نیمرسانا 
لها در علاوه بر حبس حام. ]4[ الکترونها در یک بعد فضا محبوسند

طول یک بعد فضا، حبس شدیدتر نیز امکان پذیر است، اگر حبس 
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. دو بعدي را معرفی کنیم ساختار را یک سیم کوانتومی می گویند
حال اگر حبس در تمامی سه بعد فضا صورت گیرد از یک نقطه 

وجود پدیده حبس کوانتومی منجر . کوانتومی صحبت خواهیم کرد
حتی توده اي به ترازهاي مجزا یا به تجزیه نوارهاي انرژي حالت 

و بنابراین تغییر ) براي ذرات فوق العاده ریز(اربیتالهاي مولکولی 
این حالت زمانی . گاف انرژي و افزایش آن در نانوذرات می شود

رخ می دهد که شعاع ذرات از شعاع بوهر اکسایتونهاي ماده مورد 
به دلیل قابلیت  ].5[نظر کوچکتر بوده یا با آن قابل مقایسه باشد 

دستیابی به ذرات با ابعاد بسیار کوچکتر از شعاع بوهر اکسایتونی 
کارگیري آنها در ادوات اپتیکی، سلولهاي خورشیدي،  موضوع به

نانو  .اهمیت فراوانی پیدا کرده است...دیودهاي نوري و 
ساختارهاي نیمرساناي سیلیکون کارباید به دلیل داشتن گاف نواري 

سته به اندازه و اثر حبس کوانتومی، کاندیداي مناسبی مستقیم و واب
هاي سیمنانواغلب . اپتوالکترونیک اند قطعاتنانو در ساخت 

سیلیکون کارباید داراي ساختار زینک بلند اند که در جهت بلوري 
  .رشد یافته اند و خواص مکانیکی منحصر به فردي دارند] 111[

کارباید بوسیله سیلیکون حبس کوانتومی نانو ساختارهاي 
فوتولومینسانس نانو بلورکهاي سیلیکون کارباید زینک بلند مشاهده 

نانوسیم هاي سیلیکون پایداري و ساختار الکترونی ]. 6[ شده است
ورتسایت و نانولوله هاي سیلیکون کارباید با در ساختار  کارباید

بررسی به روش نظریه تابعی چگالی نانومتر  8/5تا  9/0قطر حدود 
در این پژوهش ساختار نواري نانو سیم هاي  ].7[ ه استشد

] 111[سیلیکون کارباید در ساختار زینک بلند رشد یافته در جهت 
  .به روش نظریه تابعی چگالی مطالعه شده است

  
  

 محاسبات روش
 تقریب با و اولیه اصول از استفاده با مقاله این محاسبات     

   چگالی تابعی ظریهن چارچوب در] 8[ (LDA)چگالی موضعی 
DFT ]9-10[ حدود .است گرفته صورت شم هوهنبرگ،کوهن 

10Å  اي هکنش جهت اجتناب از برهمدر راستاي غیر محوري خلا
  .شده است گرفته نظر در بین نانو سیم ها

  

  حث و نتایجب
  الکترونیساختار 

 یاخته قراردادي سیلیکون کارباید در ساختار زینک بلند 1شکل     
سطح مقطع نانوسیم هاي سیلیکون کارباید در . می دهد را نشان

با قطرهاي ] 111[ساختار زینک بلند رشد یافته در راستاي 
ساختار نواري را براي . نشان داده شده است 2مختلف، در شکل 

سیلیکون کارباید در حالت بلوري و همچنین براي نانوسیم هاي آن 
ا استفاده از نظریه تابعی با قطر هاي متفاوت در ساختار زینک بلند ب

نشان داده  4و  3و نتایج در شکل هاي . چگالی محاسبه نموده ایم
علی رقم اینکه سیلیکون کارباید در حالت توده داراي . شده است

استنباط می  4گاف غیر مستقیم می باشد، همانطور که از شکل 
 مآنگستر 20هاي سیلیکون کارباید با قطر کمتر از گردد، نانوسیم 

به . می باشند  در نقطه  مستقیم بزرگتر و داراي گاف نواري
خاطر اثرات حبس کوانتومی در نانوسیم هاي سیلیکون کارباید و 
بستگی ساختار نواري نانوسیم به اندازه و جهت نانوسیم رشد 
یافته، تراز انرژي در کمینه نوار رسانش در ساختار نواري به سمت 

نواري غیر مستقیم ساختار بلوري به  نقطه گاما شیفت نموده و گاف
نانوسیم هاي سیلیکون . گاف مستقیم در نانو سیم تبدیل می شود

کارباید به دلیل دارا بودن گاف انرژي مستقیم کاربردهاي ویژه اي 
در صنعت اپتوالکترونیک دارند در حالیکه سیلیکون کارباید توده 
اي داراي این قابلیت نمی باشد و این یک مزیت از ساختارهاي 

با . نانویی سیلیکون کارباید نسبت به حالت توده اي آن می باشد
،  3وجه به ساختار نواري محاسبه شده سیلیکون کارباید در شکل ت

مشاهده می کنیم که سیلیکون کارباید در حالت بلوري در ساختار 
به  غیر مستقیم از  1.27eVزینک بلند داراي گاف نواري حدود 

X  تغییرات گاف انرژي نانوسیم هاي سیلیکون کارباید  .می باشد
بر حسب قطر نانوسیم در ] 111[ستاي در ساختار زینک بلند در را

مشاهده می شود که به دلیل اثر . نشان داده شده است  5شکل 
حبس کوانتومی، با کاهش قطر نانوسیم گاف انرژي افزایش می 

کوانتومی پدیده ایست که با کاهش سایز در مواد  حبس. یابد
از یک سایزي پایین تر این زندان براي الکترون . مشاهده می شود

ا ایجاد می شود و دیگر انتقال الکترون پیوسته نیست و کوانتومی ه
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شعاع اکسایتون بور که در پایین تر از این شعاع  .صورت می پذیرد
براي مواد مختلف متفاوت  ،کوانتومی مواجه هستیم حبسبا پدیده 

با کاهش اندازه ذره و گذشتن از شعاع اکسایتون بور گاف . است
   .شود انرژي زیاد تر می

  
  
  
  
  
  
 
  
 
  
  

  .یاخته قراردادي سیلیکون کارباید در ساختار زینک بلند:  1شکل
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

سطح مقطع نانوسیم هاي سیلیکون کارباید در ساختار زینک بلند در :  2شکل
  .آنگسترم 14) و د 10.5) ج 7) ب 4) با قطرهاي الف] 111[راستاي 

  
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

در ساختار زینک  بلوري سیلیکون کاربایدمحاسبه شده  ساختار نواري: 3ل شک
  .بلند
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

ساختار نواري نانوسیم هاي سیلیکون کارباید در ساختار زینک بلند در :  4شکل
  .آنگسترم 14) و د 10.5) ج 7) ب 4) با قطرهاي الف] 111[راستاي 
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کون کارباید در ساختار زینک تغییرات گاف انرژي نانوسیم هاي سیلی:  5لکش

خط چین گاف انرژي ساختار ، بر حسب قطر نانو سیم] 111[بلند در راستاي 
  .بلوري سیلیکون کارباید را نشان می دهد

  

  
وسیم ها ي سیلیکون کارباید بر حسب قطر ناندازه گاف انرژي نا

  :نانوسیم از رابطه زیر تبعیت می کند
  

Eg(r )= Eg
bulk + /d             )1(  

  
Egکه 

bulk  1.27گاف انرژي ساختار توده سیلیکون کارباید کهeV 
ثابتهایی اند که با فیت کردن  و  ، قطر نانوسیم dمی باشد و 

مقدار پارامترهاي  5با استفاده از شکل  .بدست می آیند 5منحنی 
لذا اندازه گاف انرژي . ت آمدبدس و    =فیت

در ] 111[نانوسیم هاي سیلیکون کارباید رشد یافته در جهت 
ساختار زینک بلند طبق محاسبات این پژوهش، از رابطه زیر 

  :بدست می آید
Eg(r )= 1.27 + /d   )2                                      (

                                                                  
نتایج محاسبات تئوري این پژوهش درباره نانوسیم هاي سیلیکون 

در توافق خوبی ] 111[کارباید در ساختار زینک بلند در راستاي 
  ].14-11[تجربی است  گزارش هايبا 
 
  
  
 

  نتیجه گیري
الکترونی نانو سیم هاي کوانتومی سیلیکون  خواص ساختاري و     

در ] 111[ساختار زینک بلند رشد یافته در راستاي  کارباید با
ساختار نواري . شد مطالعه (DFT)چگالی  تابعی چارچوب نظریه

و گاف انرژي براي نانو سیم هاي سیلیکون کارباید با قطرهاي 
داد نتایج نشان . شدمختلف، با تقریب چگالی موضعی محاسبه 

ي داراي گاف غیر رقم اینکه سیلیکون کارباید در ساختار بلور علی
مستقیم می باشد، نانو سیم هاي سیلیکون کارباید داراي گافی 

به دلیل اثر مشاهده شد  .باشندمی گاما بزرگتر و مستقیم در نقطه 
حبس کوانتومی، با کاهش قطر نانوسیم گاف انرژي افزایش می 

گاف انرژي نانوسیم هاي سیلیکون کارباید رشد یافته در  .یابد
ساختار زینک بلند طبق محاسبات این پژوهش، از  در] 111[جهت 
  .بدست می آید Eg(r )= 1.27 + /dرابطه 

  



  ها مرجع
      

[1] L. Esaki and R. Tsu, IBM J. Res. Dev. 14 (1970) 61. 

[2] S. Ünlü, İ.Karabulut, and H. Şafak, “Linear and Nonlinear 
Intersubband Optical Absorption Coefficients and Refractive Index 
Changes in a Quantum Box with Finite Confining Potentia.” Physica E 33 
(2006) 319-324. 
[3] D. Bimberg, N. Ledentsov, "Quantom Dot Heterstructures", Wiley, 
New York, (1999). 
[4] L L Chang, et al., J. Vac. Sci. Technol. 10 (1973) 11; AY Cho and J R 
Arthur, Prog. Solid State Chem. 10 (1975) 157. 
[5] A I Ekimov, et al., Solid State Commun. 56, 7 (1985) 921. 

[6] X L Wu, J Y Fan, T Qiu, X Yang, G G Siu, and P K Chu, Phys. Rev. 
Lett. 94 (2005) 026102. 
[7] Z H Wang, M W Zhao, T He, X J Zhang, Z X Xi, S S Yan, X D Liu, 
and Y Xia, J. Phys. Chem. C 113 Y (2009) 856. 
[8] D. M. Ceperley, B. J. Alder, Phys. Rev. Lett. 45, (1980) 566. 

[9] P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. 136, B864 (1964). 
[10] R.O. Jones and O. Gunnarsson, The density functional formalism, its 

applications and prospects, Rev. Mod. Phys. 61, 689 (1989). 
 [11] D D D Ma, C S Lee, F C K Au, S Y Tong, and S T Lee, Science 299 

(2003) 1874. 
[12] D. H. Yean, Jr. J. R. Riter, J. Phys. Chem. Solids 32, (1971) 653. 
[13] H K Seong, H J Choi, S K Lee, J I Lee, and D J Choi,  Appl. Phys. 
Lett. 85(2004) 1256.  
[14] M Bechelany, A Brioude, D Cornu, G Ferro, and P Miele, Adv. Funct. 
Mater. 17(2007) 939. 
 
 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۲۰۷



 

 امگازمینگرد  شبهمعادله  عددی در حل یطیف  کاربست روش  
 ؛3الحجه، علیرضا محب؛2حمدعلیم، نصر اصفهانی؛ 1میررکنی، سید مجید؛1فاطمه،  مرادیان

 يزد، يزد هفيزيك دانشگا دانشکدهگروه هواشناسی، 1

 شهرکرد ،شهرکرددانشگاه ، مهندسی آبگروه 2
 شگاه تهران، انتهای گارگر شمالی، تهرانگروه فيزيك فضا، موسسه ژئوفيزيك، دان3

 

 چكیده
صورت گسترده در  های مختلف معادله امگا، به بر اساس شکل شده سرعت قائم محاسبه دارد.وهوا و وضع هوا  آبهای  سامانه تحولحرکت قائم نقش اساسی در 

توابع با استفاده از و  طيفی  روشکمك  امگا با  به زمينگرد شبه ی دلهاسرعت قائم، مع برای محاسبه شود. می کار برده به اقليموضع هوا و های  مطالعات فرايابی سامانه
درشت که  با تفکيك فضايی یجو قاتيتحق یو مرکز مل ستيز طيمح ینيب شيپ یمرکز ملهای باز تحليل  در پژوهش حاضر، از دادهکروی حل شده است.  هماهنگ

های قائم با الگوی  سرعت ی حاصل از محاسبهنتايج  همخوانی مناسب است استفاده شده است. شناختی و اقليم شناختیهوامقياس  بزرگهای  پديده  سازی برای شبيه

  است. مناسب امگا زمينگرد ی شبه حل عددی معادله برایروش طيفی  دهد که می نشان های قائم باز تحليل  و سرعت ارتفاع ژئوپتانسيل
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Abstract 
 

Vertical motion plays main role in evolution of climate and weather systems. Vertical velocity Calculated on the 

basis of various forms of the omega equation, widely used in prognostic studies of weather and climate systems. 

To calculate vertical velocity, quasi−geostrophic omega equation solved using spectral method and spherical 

harmonic functions. In the present research, reanalysis data from the National Center for Environmental 

Prediction and National Center for Atmospheric Research with coarse spatial resolution that is appropriate for 

simulation of meteorological and climatological  large−scale phenomena have been used. Results of calculating 

vertical velocities consistent with the pattern of geopotential height and reanalysis vertical velocities show that 

spectral methods are suitable for the numerical solution of the omega quasi−geostrophic equation. 
 
PACS No...47... 

 مقدمه
دررو،  زمينگرد بی سنتی شبه نظريه بر اساسحرکت قائم جو      

(. 1992)هلتون،  حاصل از فرارفت زمينگرد دما و تاوايی است

معادله در مورد شارش بزرگ مقياس فوق  استفاده گسترده از اين

 دهد.  ای، تخمين قابل قبولی از سرعت قائم جو ارائه می حاره

ها  دهد که اين حرکت های جوی همديدی نشان می تحليل حرکت

های راستای افقی  در راستای قائم دو تا سه مرتبه بزرگی از حرکت

مقادير  های قائم با وجود . حرکت(2002)هلتون، تر هستند  کوچك

های جوی که منجر به  دليل انتقال قائم ويژگی کوچکشان، به

شوند، اهميت زيادی دارند چراکه اين امر  دررو دما می تغييرات بی
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و بارش ابرها  های جوی، پديده گيری يا از بين رفتن شکل سبب

های قائم اين  خواهد شد. پيامد نامطلوب اندازه کوچك حرکت

 در دستگاه مختصات فشاری به صورتها )که  است که اين حرکت

p t    گيری شوند  توانند به صورت مستقيم اندازه است( نمی

، توسط حل های هواشناختی بلکه بايد با استفاده از ساير متغير

 .(1991)اسميت و لين،  محاسبه گردند عددی معادله امگا
،استفاده از نسيل با مشتقات جزئیدر حل عددی معادلات ديفرا    

 احجام متناهی و اجزاء متناهی، های تفاضلعددی مانند  های روش

 در طيفی های روشعلاوه بر اين دارند ای طولانی  سابقه متناهی

 جزئی مشتقات با ديفرانسيل معادلات تقريبی های جواب تعيين

 حرکت ها، شاره ديناميك :مانند گوناگونی واقعی مسائل مربوط به

 در لرزه، مدلسازی و تلاطم– مدلسازی هوا، وضع پيشبينی موج،

 مند قدرت و دقيق بسيار ،مرسوم ذکر شده های باروش مقايسه

 رقيب قدرتمندی عنوان به ا،هآن کنار در کم  دست يا ظاهرشده

 .(1391، )فورنبرگ است مطرح

 های با واداشت معادله امگاعددی حل ،هدف اين مقاله

 است.به روش طيفی زمينگرد شبه

 روش طیفی
 ديفرانسايل  معاادلات  حل برای عددی روش يك طيفی، روش     

 تواباع  از هاايی  سری شکل به وابسته روش متغيرهای اين است. در

 شاود(.  فورياه اساتفاده مای    شاوند )ازساری   مای  داده متعامد بساط 

 معادلات از سری يك به اصلی متغيرها، معادلات اين گذاری باجای

 تاوابعی  معمولا بسط ضرايب که شوند می معمولی تبديل يلديفرانس

 مدلساازی جهاانی اساتفاده    بارای  طيفای  روش هساتند. از  زمان از

 اساتفاده  کاروی  هاای  هماهناگ  از مدلسازی گونه اين برای شود. می

 متغيرهاای  هاا  مدل هستند. اين تر پيچيده فوريه از سری که شود می

 نماايش  بارای  ساس   ند وکن می بينی پيش طيفی فضای در را جوی

 .(1311)غفاريان، نمايند  می تبديل فيزيکی فضای به را آنها

 معادله امگا
بينی وضع هوا و  مورد توجه در پيش فراسنجقائم يك  سرعت

بر اساس  شده محاسبهاست. سرعت قائم   جوی های سامانهمطالعه 

صورت گسترده در مطالعات  های مختلف معادله امگا، به شکل

بنابراين ضروری است شود.  جوی استفاده می های سامانهی فراياب

های مختلف  واداشتبا تفسير حرکت قائم  به منظورمعادله امگا  که

 . حل و تحليل شودامگا 

بندی معادله  ( روشی را برای بخش1991کريشنا مورتی )      

 شکلحرکت قائم به سازوکارهای ايجادکننده آن ارائه نمود. 

 :زمينگرد به صورت زير است ی شبهه امگاشده معادل خطی
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 هايی که با بارخط  تعبار    مقاادير   نشاانگر اناد،   شاخ  شاده

ميانگين يك دوره زمانی است. 
1

L کاه سارعت    استخطی  یعملگر

RT دهناد و  بعادی انتقاال مای    قائم را به فضای ساه  P   اسات .

تار از صافر باشاد، حرکات      عموماً اگر يك عبارت واداشت بازرگ 

هاای   (، عباارت 1سمت راسات معادلاه )  شود.  را موجب می بالاسو

دو عبارت اول، اثار فرارفات تااوايی ديفرانسايلی     ، واداشت هستند

ای سااوم و چهااارم، هاا مؤلفااه باااد ناواگراساات. عبااارت حاصاال از

گرا بوده و عبارت آخار  باد ناوا حاصل ازلاپلاسين فرارفت حرارتی 

. از آنجاکاه  مقياس اسات  همرفت بزرگ حاصل ازاثر گرمايش نهان 
2 0 ، اسات، گرماايش متبات، حرکات      بيشاينه وجاود   نشانگر

 صعودی را به همراه خواهد داشت.

 عملگر
1

L شوند: صورت زير تعريف می به 

   
2

2 2

1 2
L f

p


 


  


(2   )                                      

؛ البته بايد توجه داشت است زمينگرد شبهمتناظر با معادله امگای که 

 شاکل ، دقيقا متناظر با اين زمينگرد شبههای معادله امگای  که عبارت

، زمينگارد  شابه نظريهکار رفتاه در   هته نيستند. تابع جريان بياف کاهش

زمينگرد است  / f . علاوه هب f   ثابت است و فراسنج 

 تنها تابعی از فشار است. زمينگرد شبهسامانهايستايی است که در 

ی مورد استفاده در اين  دامنه محاسباتی تمام کره زمين بوده و داده

و  بينی محيطی های باز تحليل مرکز ملی پيش داده ،پژوهش

 1/2×1/2ها  . تفکيك افقی دادهاست های جوی ملی پژوهشمرکز

تراز  12شامل درجه در راستاهای طول و عرض جغرافيايی بوده و

)چهار  11و  12، 09، 00های  که درساعت استتای قائم در راس

 باشند. مرتبه در روز( در دسترس می
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سنگين و پيچيده  مستلزم محاسبات( 1حل عددی معادله )     

نويسی به  برنامهزمينگرد،  سازی حرکت قائم شبه برای مدلاست و 

 گرفته است. صورتزبان ويژوال فرترن 

سامت   هاای  واداشات ( تعياين  1) اولين فاز در حل عاددی معادلاه  

ياابی مکعبای    شامل يك درونراست معادله است، اين فاز همچنين 

ساطحی   10سطح فشاری، باه ياك شابکه مانظم      12از يك شبکه 

 هاا  واداشتشود. تمام  باشد، که برای سادگی محاسبات انجام می می

باه   ω شاوند و ساس  بارای محاسابه     در سطوح اصلی محاسبه می

 شوند. يابی می بار درون ميلی 100وح منظم با بازه سط

خطای   ω که عملگرهای سمت چپ معادلات نسابت باه   از آنجايی

باا درنظار   تواند  فرد می های واداشت منحصر به هستند، سهم عبارت

0 )گرفتن شرايط مارزی همگان       ين تار  در باالاترين و پاايين

 .(1991)رايزانن،  وندش صورت جداگانه محاسبه به( سطح

سامت  هاای   واداشات  ، بر اساس روش طيفای (1) معادله برای حل

صااورت يااك سااری از   بااهبايااد راساات در هاار سااطح فشاااری  

 بسط داده شود:های کروی  هماهنگ

(                                         الف-3) 
,

m m

n nn m
F C p Y 

 Yعدد موج مداری اسات،   mعدد موج مجموع و  n که در آن

يك ثابت وابسته به فشار است. اگر بسط  Cکروی و  هماهنگتابع 

 ير بنويسيم:صورت ز به ωمتناظری برای 

                                  (       ب-3) 
,

m m

n nn m
X p Y  

 نوشته شود: nو  mتواند به صورت مجزا برای هر  ( می3معادله )
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(2                      )  

( روی ياك  2، باا حال )  Xهای شعاع کره زمين است، ثابت aکه 

دسات   هبا  ناواری ساطحی باا اساتفاده از روش مااتري       10شبکه 

. در بااالاترين و (1999کوئيساات و بجااور ،  )دهاال خواهااد آمااد

شود، بنابراين در  صفر در نظر گرفته می Xثابتترين سطوح،  پايين

0اين سطوح     .است 

موجاود در رابطاه را باا     هاای  بايد مشاتق ، نواریدر روش ماتري  

  معادل تفاضلی آن جايگزين نمود. بنابراين :

(1)      2

2 2

1 2 1m m m

n n nm

n

X p X p X p
X

p h

   



 

ی است که بايد يکساان باشاد.    فاصله بين سطوح فشار hدر اينجا

 ( خواهيم داشت:1گذاری رابطه فوق در معادله ) با جای

(9) 
   

 
 

 

2 2

0 0 2

2 2

0

1
1 2

1 2,3,...,9

m m

n n

m m

n n

n n
f X p p h X p

a

f X p h C p


 

      
 

  

 

 زير نوشت: صورتتوان آن را به  که در شکل ماتريسی می
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ي  سه يك ماتر Aاطلاق می شود. نواری، ماتري   Aبه ماتري 

قطری است و با استفاده از روش حل معادلات با ماتري  ضارايب  

اده از فدسات آورد وباا اسات    هرا با  Xهای  توان ثابت قطری، می سه

را  زمينگارد  شابه ی هاا  واداشات حاصل از  توان می (ب-3رابطه )

 دست آورد. به

دار( و ارتفاع ژئوپتانسيلی )خط  الگوهای سرعت قائم )سايه 1شکل 

دی عارض  دهد. محور افقی طول و محور عمو مشکی( را نشان می

هاای صاعودی    دهد. منااطق شاامل حرکات    جغرافيايی را نشان می

الگاوی  شاود.   )رنگ سرد( و نزولی )رنگ گرم( در شکل ديده مای 

ساارعت قااائم بااا الگااوی ارتفاااع ژئوپتانساايلی همخااوانی دارد. در 

هاا(، حرکات صاعودی )نزولای( دياده       هاا )پشاته    سوی ناوه جريان

با افزايش )کاهش( شيو ارتفاع علاوه، سرعت قائم همراه  شود. به می

 شود.     ژئوپتانسيلی تقويت )تعضيف( می

 
در  )خط مشکی( ژئوپتانسيلی دار( و پربندهای ارتفاع . سرعت قائم )سايه1شکل 

 .متر است 100ی پربندی  ، بازههکتوپاسکال 100تراز 
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 هکتوپاسکال. 900 ی ترازولی برا 1. مانند شکل 2شكل 

 
 هکتوپاسکال. 100ولی برای تراز  1مانند شکل . 3 شكل

 

 هکتوپاسکال. 200ولی برای تراز  1مانند شکل . 4شكل 

 100، 900، 100نتايج در ترازهای انتخاابی )  ،برای رعايت اختصار

و  3، 2ی هاا  بررسی شاکل  اند. هکتوپاسکال( نشان داده شده 200و 

شايان ذکر است،  کنند. را تاييد می 1ت آمده از شکل دس نتايج به ،2

 يابد.   با افزايش ارتفاع سرعت قائم کاهش می

 گيری نتيجه
کمك  زمينگرد امگا به ی شبه حل عددی معادلهالگوهای حاصل از 

باند نشانگر مناطق صعودی و های کروی و روش ماتري   هماهنگ

مده برای سرعت دست آ ی الگوهای به نزولی در جو است. مقايسه

قائم با الگوهای ارتفاع ژئوپتانسيلی هماهنگی بين اين دو الگو را 

ها(، حرکت صعودی  ها )پشته  سوی ناوه در جرياندهد.  نشان می

علاوه، سرعت قائم همراه با افزايش  شود. به )نزولی( ديده می

شود.  )کاهش( شيو ارتفاع ژئوپتانسيلی تقويت )تعضيف( می

ش ارتفاع سرعت قائم کاهش رود با افزاي ظار میهمانطور که انت

روش  ،های آن توان روش طيفی را با توجه به ويژگی يابد و می می

 زمينگرد امگا ارزيابی نمود. مناسبی برای حل عددی معادله شبه

 ها مرجع
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 ّای الکتشًٍی اکسیذ تیتاًیَم بشسسی اثش فطاس بش ٍیظگی

  سعیذُ، قاًع َّضوٌذی ؛لی، ع هختاسی
 

 
 دس   ،جشم هَثش الکتشٍى ٍ حفشُ ٌْاّای ًَاسی،پ ،اًشطیّای  هاًٌذ گاف ساختاسی ٍ الکتشًٍیّای  است. ٍیظگی هَسد هغالعِ قشاس گشفتِ، Ti2O3 ،تشکیب اکسیذ تیتاًیَم

ّا  د، ایي کویتسٍ عَس کِ اًتظاس هی ّواى است. هغالعِ ضذُبِ ایي ضاخصِ  ّا ایي کویتساصی اثش فطاس بش ایي ساهاًِ، ٍابستگی  بشسسی ٍ  با ضبیِ ، تقاسًی هسیش چٌذ
 ضًَذ. هی ّای سساًا ًضدیکِ د دس ساهاًتای خَ بِ ّن ٍ کشدُتغییش با افضایص فطاس 

 

study of the effect of pressure on electronical properties of titanium oxide 
Mokhtari,  Ali; Hushmandi Ghane, Saeede  

 

 

Titanium oxide, Ti2O3 , has been studied. Structural and electronical properties such as energy gaps, width of 

bands, effective masses of electrons and holes in a number of symmetrical paths, has been evaluated and with  

simulating the effect of pressure on the system, the dependence of these quantities on this parameter has been 

studied. As it has been expected, all the quantities have changed and approached to the similar ones in  

conducting systems. 

 

PACS No. 
  

  قذهِه
صٌایع الکتشًٍیک ٍ ساخت کاتالیضٍسّا، دس  اکسیذ تیتاًیَم     

 ساصی کاسبشد داسد.  دیَدّا، صٌایع غزایی ٍ داسٍیی، ٍ سشاهیک

گَضِ هتبلَس  گَى ٍ ساست ی لَصی ، دس دٍ ساهاًِایي تشکیب     

است،  گَى کِ دس ایي هقالِ بشسسی ضذُ ی لَصی دس ساهاًِ ضَد.  هی

دسجِ  75/56ی هطخصِ  ٍ صاٍیِ ٍاحذ اتوی 26/10ثابت ضبکِ 

ًطاى دادُ  1. دس ایي ساهاًِ کِ دس ضکل [1]است  گیشی ضذُ اًذاصُ

است، دس ّش یاختِ دٍ هلکَل یا چْاس اتن تیتاًیَم ٍ ضص اتن  ضذُ

 [.2اکسیظى ٍجَد داسًذ ]

دٍ گزاس  سساًا دس دهای بالا، فطاس بالا یا ّش ی ًیوِ ایي هادُ     

 [. 3کٌذ ] تاس بِ حالت فلضی سا تجشبِ هیساخ ّن

 

 
 ی بسیظ؛  یاختِاکسیذ تیتاًیَم دس :  1ضکل

 

    ّای ساختاسی بشسسی ٍیظگی

 ی  ، هقذاس بْیٌِی هحاسباتی کَاًتَم اسپشسَ با استفادُ اص بستِ     

بِ دست  دسجِ 87/57گَى  ی لَصی ی ساهاًِ ی هطخصِ صاٍیِ

 است. آهذُ

، ضًَذ اًجا هی دس دهای ثابتّّا  ساصی یي ضبیِاص آى جا کِ ا     

ِ ٍ بشای ایي تَاى اًشطی سا بِ صَست تابعی اص حجن ًَضت هی

 :، استفادُ کٌیندّذ پیطٌْاد هی هٌظَس اص تابعی کِ هَسًاگاى

(1) 

  
ی فطاس  تَاى بِ سابغِ گیشی اص اًشطی، ًسبت بِ حجن، هی با هطتق

 سسیذ.

(2) 
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، (1ی  )سابغِ اسباتی ٍ بشاصش هَسًاگاىبا تشکیب سٍش هح    

 ستا ٍاحذ اتوی بِ دست آهذُ 266/10 بْیٌِ بشای ثابت ضبکِ هقذاس

 .(2ّای  )ضکل

بشاصش  ٍ هحاسباتی ًتایج بِ دست آهذُ اص دٍ سٍشاص تغابق      

ی حالت هَسًاگاى با تقشیب خَبی  هَسًاگاى، دسهیابین کِ هعادلِ

 .(2ضکل ) کٌذ ایي دستگاُ سا تَصیف هی

 
 : تغابق ًتایج دٍ سٍش هحاسباتی ٍ بشاصش هَسًاگاى. 2ضکل 

 

    ّای الکتشًٍی بشسسی ٍیظگی

ساختاس  Γ-L-B1-Γ، Γ-X-Z-Γ  ٍΓ-B دس هسیشّای تقاسًی     

ًطاى  دس ًوَداس (.4ٍ  3ّای  است )ضکل ًَاسی هحاسبِ ضذُ

 گاف هستقینضذُ،  ، دس تواهی هسیشّای گفت4ِضذُ دس ضکل  دادُ

Γ-Γ ُضَد ٍلت خَاًذُ هی الکتشٍى5/1ی  با اًذاص. 

 

 
ی اکسیذ تیتاًیَم دس  ضذُ، دس یاختِ ًقاط تقاسًی ٍ هسیشّای بشسسی:  3ضکل

 فضای ٍاسٍى.

 

ّای فشعی ٍ پٌْاّای  تَاى اص ًوَداس ساختاس ًَاسی گاف هی     

 (.1ًَاسی سا ًیض استخشاج کشد )جذٍل

سیاس هْن، تقعشّای ًَاسّای دس ساختاس ًَاسی، دٍ کویت ب     

ی خَد  تشیي ٍ بالاتشیي ًقغِ سساًص ٍ ظشفیت بِ تشتیب دس پاییي

ّا،  ٍ با تَجِ بِ ٍاحذّای آىّا  باضٌذ. با استفادُ اص ایي کویت هی

 [:4تَاى جشم هَثش سا هحاسبِ ًوَد ] هی

(3) 
 

 
 ساختاس ًَاسی تشکیب اکسیذ تیتاًیَم.:  4ضکل

 

      

 ضًَذ. ّایی کِ اص ًوَداس ساختاس ًَاسی خَاًذُ هی کویت:  1جذٍل

ضدذُ   ّای خَاًذُ اًشطی کویت

اص ًوَداس ساختاس ًَاسی 

 ٍلت( )الکتشٍى

 ۱۵/۵ گاف اصلی

 ۴۴/۰ پٌْای بالاتشیي ًَاس

 ۸۴/۵ بالاتشیي گاف فشعی

 ۸۲/۴ پٌْای دٍهیي ًَاس

 ۲۰/۵۵ تشیي گاف فشعی پاییي

 ۸۲/۵ تشیي ًَاس پٌْای پاییي
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ی گاها  گاف، دس ًقغِ هسیشّای تقاسًی هَسد هغالعِتواهی دس      

ًسبت جشم هَثش الکتشٍى ٍ حفشُ است؛ بٌابشایي  ضذُهطاّذُ 

 است دس ایي ًقغِ بشسسی گطتِ، ًسبت بِ جشم الکتشٍى آصاد

 (.2)جذٍل

 
ٍ حفشُ بِ جشم الکتشٍى آصاد دس هسیشّای   ًسبت جشم هَثش الکتشٍى:  2جذٍل

 فاٍت.تقاسًی هت

  هسیش
  

 ۳۴/۱ ۰۵/۵ 

 ۱۵/۴ ۵۵/۵۰ 

  ۴۳/۴ ۸۲/۴ 

     ۴۲/۵۰ ۴۰/۵۴ 

   ۵۲/۵ ۵۵/۵۲ 

 

 

    ّای الکتشًٍی بشسسی اثش فطاس بش ٍیظگی

ّواى این.  ساصی کشدُ با کاّص ثابت ضبکِ اثش فطاس سا ضبیِ     

ی حالت هَسًاگاى بِ خَبی  عَس کِ پیص اص ایي اضاسُ ضذ، هعادلِ

کِ هعادل با  کٌذ؛ بٌابشایي دس ّش حجن ایي ساهاًِ سا تَصیف هی

فطاس سا هحاسبِ  2ی  هیضاًی اص ثابت ضبکِ است، با کوک سابغِ

 .این ًوَدُ

ضًَذ،  هی  سا کِ اص ًوَداس ًَاسی خَاًذُ ّایی ٍابستگی کویت     

این  گیگاپاسکال بشسسی ًوَدُ 128تا  0ی  فطاس دس باصُبِ 

 .(8تا  5 ّای )ضکل

 36/1بِ  51/1گاف اصلی، با افضایص فطاس، اص  5دس ضکل      

یابذ. با تَجِ بِ آى کِ با افضایص فطاس ایي  ٍلت کاّص هی الکتشٍى

هَسد اًتظاس ضَد، چٌیي کاّطی  ساهاًِ بِ حالت فلضی ًضدیک هی

 است.

یابٌذ.  افضایص هی پٌْاّای ًَاسی، با افضایص فطاس،  6ضکل  دس     

ّای دس دستشع ٍ  ی اًشطی با تَجِ بِ کاّص گاف اًشطی، هحذٍدُ

یابٌذ.  ّا ٍ دس ًتیجِ پٌْاّای ًَاسی افضایص هی هجاص بشای الکتشٍى

ّا بِ حالت فلضی ٍ  ایي هَسد ًیض دس تغابق با ًضدیکتش ضذى الکتشٍى

تاًسیل بلَس دس ایجاد هحذٍدیت دس کوشًگتش ضذى ًقص پ

 باضذ. ّا هی ّای الکتشٍى اًشطی

 
 ّای اًشطی با افضایص فطاس. تغییشات گاف:  5ضکل     

 
 تغییشات پٌْای ًَاسّا با افضایص فطاس.:  6ضکل     

 
َست کلی، با ضَد، بِ ص هی دیذُ 7ّواى عَس کِ دس ضکل      

ِ جشم الکتشٍى آصاد کاّص الکتشٍى ب م هَثشافضایص فطاس ًسبت جش

ّا دس حالت فلضی بسیاس بِ  . الکتشٍىگشدد هیی یک  یافتِ ٍ اص هشتبِ

ی  ٍ دس ًتیجِ جشم هَثش ًیض کِ ًوایٌذُ بَدُآصاد ًضدیک   الکتشٍى

ًیشٍّای ٍاسد بش رسُ است، بایذ بِ جشم ّوتای آصاد ًضدیک ضَد. 

د ًیض جشم ضَ ی تحت فطاس کِ بِ حالت فلضی ًضدیک هی دس ًوًَِ

 ضَد.  ی آصاد ًضدیک هی ّا بِ جشم رسُ هَثش الکتشٍى
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ضَد، ًسبت جشم هَثش  هی دیذُ  8ّواى عَس کِ دس ضکل      

    ضَد.     ی یک هی ّا بِ جشم الکتشٍى آصاد اص هشتبِ حفشُ

تغییشات ًسبت جشم هَثش الکتشٍى بِ جشم الکتشٍى آصاد،  با افضایص :  7ضکل

 تقاسًی هتفاٍت. فطاس، دس هسیشّای
     

 
تغییشات ًسبت جشم هَثش حفشُ بِ جشم الکتشٍى آصاد،  با افضایص فطاس، :  8ضکل 

 دس هسیشّای تقاسًی هتفاٍت.

 

  ًتیجِ گیشی
ّا بِ  ّا ٍ حفشُ ّای هَثش الکتشٍى با افضایص فطاس ًسبت جشم     

ضذُ، کاّص  جشم الکتشٍى آصاد، دس تواهی هسیشّای تقاسًی بشسسی

کِ با ًضدیکتش ضذى بِ حالت فلضی  ضًَذ هی ی یک اص هشتبِافتِ ٍ ی

یابذ.  اصلی کاّص هی  گافبا افضایص فطاس، . تَجیِ است قابل

تواهی ایي ًتایج هَسد اًتظاس بَدًذ چشاکِ دس فطاسّای بالاتش ایي 

ّا بِ  ساهاًِ بایذ بِ حالت سساًا گزاس کٌذ ٍ دس آى حالت الکتشٍى

ّای ساهاًِ بایذ بِ  یک ضذُ ٍ جشم هَثش الکتشٍىالکتشٍى آصاد ًضد

 .جشم ّوتای آصاد خَد ًضدیک ضَد
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 چكيده

بدين . گرفته است قرارمورد بررسيصفحه يك سر بسته -هاي كربني تحتتأثير نيروهاي كازيمير و الكترواستاتيك براي هندسه استوانهنانولولهناپايداري  ش، رفتاردر اين پژوه
 شده  بكارگرفتهولوله كربنيننانوالكترومكانيكال مبتني بر نا ي انحراف و ناپايداري ناشي از جاذبه الكترواستاتيك و كازيمير سيستميك مدل پيوسته در ابعاد نانو برايمدلسازمنظور

نانوالكترومكانيكال كليد را تحت تاثير  دهد كه نيروي كازيمير ناپايدارينتايج نشان مي.است حل شده با استفاده از روشتجزيه ادومين اصلاح شده ومعادله حاكم بر نانوساختار
 .دهدقرار مي

  
Modeling the instability of nanoswitchunder casimir and electrostatic attraction using 

modified Adomian decomposition method 
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Abstract 

In this paper, effect of Casimir force on the pull-in instability of electrostatically actuated carbon nano-tubes (CNTs) 
for cantilever plate-cylinder geometry is investigated.For modeling deflection and instability of CNT-based 
nanoelectromechanical switches (NEMS) under electrostatic and casimir attraction, A nanoscale continuum model is 
employedto obtain nonlinear constitutive equation of CNT. The governing nonlinear constitutive equations of the 
nanostructures are solved using modified Adomian decomposition method. Results shows that the Casimir force has 
significant effects on instability and deflection of nanostructures. 
 
PACS:
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مقدمه. 1  
 يها هاي نانوالكترومكانيكال به موضوع داغ در پژوهش سالسيستم

هاي نانوالكترومكانيكال مبتني سيستم]1[در. اخير تبديل شده است
گيري انحراف اند و اندازه بر نانولوله كربني ساخته و امتحان شده

در محل اسكن ميكروسكوپ الكتروني تحت  گيردارسوئيچ يك سر
  . تحريك الكتروستاتيك گزارش شده است

نانو /يكروهاي ميكي از اجزاي سازنده سيستم1هاي تيرشكلمحرك
هاي سيستم آستانه ناپايداري رفتار.]3و2[باشندميالكترومكانيكال 

نظر گرفتن الكترومكانيكال بيش از دو دهه بدون در نانو/يكروم
مقيمي و همكارانش از روش .]5و4[شدنيروي كازيمير مطالعه مي

سازي نفوذ انرژي كازيمير روي پارامترهاي  براي شبيه 2المان محدود
رمضاني و .]6[نداهميكروتيرها استفاده كرد آستانه ناپايداري

 Ĥستانه ناپايداريهمكارانش تابع گرين را براي تخمين پارامترهاي
با توجه به نيروي كازيمير بكار  رداريسرگ كيهاي تير شكل محرك

  .]7[نداهبرد
يك اتم و يك سطح صاف بورداگ و همكارانش نيروي كازيمير بين 

صفخه رسانا را  2و همچنين بين  و بين يك اتم و يك استوانه
هاي ، نيروي بين اتماتشانلعدر روند مطا .محاسبه كردند

هاي صفحات گرافيت و همچنين نانولولههيدروژن و ) هاي مولكول(
  .]8[شودچند جداره محاسبه مي

هاي استاتيك محرك آستانه ناپايداريلين و ژائو پارامترهاي 
را با توجه به نيروي كازيمير  چهارگوشبا سطح مقطع  نانومقياس

روي ،آباديان و كنجوري پيشين پژوهش.]10و9[مطالعه كردند
تحت تاثير نيروهاي كازيمير و  نانوكليد سازي ناپايداري مدل

جام شده كه در آن انصفحه - براي هندسه استوانه الكترواستاتيك
متمركز انجام  معادله حاكم بر سيستم با استفاده از روش پارامتر جرم

از آنجايي كه روش مذكور فقط براي نوك تير معتبر  .]11[شده است
لذا انجام پژوهش بر اساس  ،دقت بالايي برخوردار نيست از است و

نانولوله جواب داشته باشد ك روش تحليلي كه براي تمام نقاط ي
در اين پژوهش روش ادومين اصلاح شده به عنوان  .ضروري است

مورد استفاده قرار  ،يك روش تحليلي براي بررسي ناپايداري سيستم
 .گرفته است

  معادله حاكم بر سيستم . 2
                                                            
1beam-type 
2 finite element method 

 1ورت نمادين در شكل وارد بر آن به ص نوكليد و نيروهايناسيستم 
 .نمايش داده شده است

  
  سر بسته و نيروهاي وارد بر آن در حالت تعادل نانوكليد يك. 1شكل 

 در مرجعزيرلايه  و بين نانو لوله و كازيمير الكترواستاتيكنيروهاي 
  :براي حالت تعادل به ترتيب صورت زير محاسبه شده است ]11[

)1    (2 2
0 0

2 2( )arccosh ( ) ( )ln (2 )
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( )768
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Rf ћC
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 شعاعௐܴ،فحهص فاصله اوليه بين نانولوله وD، معادلاتدر اين 
ميزان جابجايي عرضي  uو  ولتاژ اعمال شده v،  نانولوله كربني

ضريب گذردهي خلاء بالاروابطدر .نانولوله از حالت تعادل است
0=8.854×10-12 C2/Nm2،hതبرابر   ൌ 1.055 ൈ 10ିଷସ  Js 

cو2πثابت پلانك تقسيم بر  ൌ 2.998 ൈ ሺ10ሻ଼ m/s سرعت نور
  .ندمي باش

با نيروي  و الكترواستاتيك كازيمير يهانيرو مجموع درحالت تعادل
  :الاستيك برابر است، بنابراين داريم

)3(4

4 elc cas

d U
EI f f

dx
  

ሺ0ሻܷبرابر نانولوله بستهشرايط مرزي براي سر  ൌ
ௗ

ௗ
ൌ وبراي  0

ௗమآن برابرسر آزاد

ௗమ ሺܮሻ ൌ
ௗయ

ௗయ ሺܮሻ ൌ   .دنباشمي 0
ي آن را با استفاده گذاريم و نتيجهمي 6را در معادله  5و 2معادلات 
ݑاز روابط ൌ




ݔ، ൌ




݇و  ൌ



ோೢ
  :بنابراين. كنيمبعد ميبي
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ߚيفاستفاده از تعارا ب ൌ
గఌబమర

ாூమ݂و ൌ
ഥర

଼గாூర  و تغيير متغير
y ൌ 1 െ uدر نتيجهكنيم، را ساده مي 7معادله:  

)5( 
 

4 4

4 72

2

96 ( )( ) 2

d y f

dx ky xy x ln ky x

 
  

  

 

  حل معادله .3
توضيح  ] 12[مرجعدر  3ايده اوليه روش تجزيه ادومين اصلاح شده

با استفاده از روش  8معادله به منظور حل .داده شده است
  .گيريمرا به صورت زير در نظر مي 5معادله MADتحليلي

)6(      4 ,L y x N x y   
L(4)  اپراتور متناظر معكوسدرجه چهار است كه  گيريمشتقاپراتور 
  :شودتعريف مي به صورت زير) گانه4اپراتور انتگرال ( L-(4)آن 

)7(    
  

4

0 0

4   x x
dx...dx....L

 
، تابع غير خطي نياعمال روش تجزيه ادوم ه منظورب

N(x,y)هاي ادوميناييك سري از چندجمله تواندبه صورت مي 
 :نوشته شود

)8      (ܰሺݔ, ሻݕ ൌ ∑ ܰሺݔሻஶ
ୀ  

صورت  بهو  باشدميN تابع غير خطيتقريبي از   Nnكه در آن سري
  :شودزير تعريف مي
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 :آيدادومين به صورت زير بدست مي يهايا بنابراين چندجمله
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گيري از آن قرار داده و با چهار مرتبه انتگرال 6را در معادله  8معادله 
 : داريم

                                                            
3Modified Adomian Decomposition (MAD) 

)11(  2 3 4
n 0 1 2 3 n

n 0 N 0

1 1
y x y (x) C Cx C x C x L N (x)  
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  :داريمx=0در  شرايط مرزي استفاده از با
)12(    0 10 1 , 0 1y C y C    

با حل . رسيممعادله مي 2با اعمال شروط مرزي در انتهاي بسته به 
 بدست c3و  c2مقادير mapleافزار معادله در نرم  2همزمان 

 Uو به دنبال آن yابتداMADبا استفاده از روش  ين ترتيبدب.آيند مي
  .آوريمبدست مي را

نتايج و بحث. 3  
  نانولوله بدون وجود ميدان الكتريكي. 3-1

ߚ(اگر فرض شود هيچ ولتاژي به سيستم اعمال نشود  ൌ وتنها ) 0
با استفاده از حل معادله براي سهم نيروي كازيمير را در نظر بگيريم 

n=5  براي مقادير مختلفf ݑ، مقدار௧  هنگامي كه  ،شدمحاسبه
جواب  c3و  c2از حد بحراني آن گذشت معادله براي fمقدار 

سيستم ناپايدار  شود،*f >f اين بدان معناست كه اگر.حقيقي ندارد
به سطح زيرين  ل هيچ گونه ولتاژي نانولولهبدون اعما شده وحتي

وجود ندارد و  ௧ݑچسبد؛ براي چنين حالتي جوابي براي مي
معرف آن است كه نيروي كازيمير بسيار بيشتر از حد تحمل 

 2در شكل . ناميممي*fرا  fمقدار بحراني . است الاستيك نانولوله
) قله(نقطه بيشينه . آورده شده است utipبر حسب  fمنحني تغييرات 

  .است *fنمودار بيانگر ميزان 
 

  

ߚ با درنظرگرفتن ௧ݑبرحسب  fنمودار .2شكل  ൌ   k=500و  k=100براي 0

  نانولوله با وجود ميدان الكتريكي. 3-2
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، )β(، به ازاي هر ميزان از ولتاژ اعمالي *f <f مقاديربراي كليه 
به ازاي كليه .قابل محاسبه است) utip(ميزان خم شدگي نانولوله 

يابد تا با صفر خميدگي افزايش مي β، با افزايش مقدار fمقادير 
شدن شيب منحني، سازه به ولتاژ ناپايداري برسد و در اثر نيروي 

 .چسبدالكتريكي نانولوله به سطح ب

خميدگي با در نظر -، منحني ولتاژk=100با در نظر گرفتن 
݂(گرفتنمقائير مختلف نيروي كازيمير ൌ

0, 0.2, 0.4, 0.6, چنانكه ديده . رسم شده است 3در شكل )0.7
شود افزايش نيروي كازيمير موجب حركت قله گرافها به سمت مي

كازيمير  ن است كه نيرويآشود و بيانگر پايين و چپ نمودار مي
  .شودموجب كاهش ولتاژ و خميدگي ناپايداري سيستم مي

همچنين توجه شود كه محل تقاطع منحني ها با محور افقي شكل 
شود كه حتي بيانگر آن است كه وجود نيروي كازيمير موجب مي

ولوله يك خميدگي اگر هيچ ولتاژي به سيستم اعمال نشود، باز نان
  . شته باشداوليه در اثر جاذبه كازيمير دا

  
بادر  ௧ݑبرحسب   ߚنمودار  :3شكل 

f୬نظرگرفتن ൌ 0, 0.2, 0.4, 0.6, kبه ازاي  0.7 ൌ 100  

  گيرينتيجه. 4
  ي به سيستم اعمال نشود ولتاژوقتيهيچሺβ ൌ 0ሻ  اگر

بيشتر شود، )  כ݂( از مقدار بحراني) ݂(ر نيروي كازيمي
  .شودنانولوله كربن ناپايدار مي

 ن رابطه بيβ ݑو௧ دهد كه وقتي ولتاژ اعمال نشان مي
شود هيچ راه حلي مي ߚشده بيش از مقدار بحراني 

  .افتدي اتفاق ميداريو ناپاوجود ندارد  ௧ݑبراي
  افزايش فاصله اوليه به نسبت شعاع(k)  سيستم، ولتاژ

تأثير قابل توجهي  kدهد اما آستانه ناپايداري را افزايش مي
 .روي انحراف آستانه ناپايداري ندارد

 محرك مبتني بر نانولوله كربني /اگر هيچ ولتاژي به سوئيچ
اعمال نشود و اگر نيروي كازيمير از مقدار بحراني بيشتر 

 kاگر . تواند به صفحه زيرين بچسبدشود، سيستم مي
 .آيدافزايش يابد اين مقدار بحراني نيز افزايش مي

 MAD يك روش قابل اعتماد براي مطالعه رفتار آستانه
 .باشدناپايداري سوئيچ مبتني بر نانولوله كربني مي
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  الكترود-بنزن-سيستم الكترودتريكي كاثر تغييرات خودانرژي بر رسانش ال
 

  جميله سيديزدي، ؛مطهره ،درويشي ؛راضيه محبي،

   رفسنجان(عج)  ولي عصره دانشگاگروه فيزيك 
  

  چكيده
مربوط به اثر مسيرهاي ضرايب عبور سپس ر گرفته است. بست مورد بررسي قراتنگالكول بنزن با استفاده از تابع گرين در رهيافت والكتريكي م رسانشدر اين مقاله 

ها مورد بررسي قرار /رسانندگي در مورد يكي از اتصالاست. در ضمن اثر خودانرژي بر ضريب عبور شده همحاسب باشدهاي متفاوت ميمختلف كه معرف رسانندگي
 يابد.زايش خودانرژي كاهش ميدهد كه ضريب عبور و در نتيجه رسانندگي با افنشان مي نتايج گرفته است.

  
  

The Effect of Self-Energy on the Conductance of Electrode-Benzene-Electrode System 
 

Mohebbi, Razie; Darvishi, Motahareh; Seyedyazdi, Jamileh 
 

Depatment of Physics, Faculty of Science, Vali-e-Asr University of Rafsanjan 
 
 

Abstract 
 

In this study we investigate electronic properties of benzene molecule using Green’s function method 
considering tight-binding model. Transmission coefficient has been calculated for different pathways. Also we 
investigate the effect of self-energy on transport properties for one path. It is demonstrated that increase in self-
energy, decrease conductance. 
 
  
PACS No.          (73,21)  

   قدمهم
جديدي را براي  يلكولي پنجرهوابزارهاي الكترونيكي تك م     

مينياتوري كردن مدارهاي الكتريكي پيش روي محققان باز كرده 
راتنر و  لكولي را نخستين باروي از يك پل مترابرد الكترون است.
- لكولوميان م از .]1[مورد بررسي قرار دادند  1974در سال  آويرام

هاي به دليل حالتلكول بنزن وته در اين ابزارها مرف كاره هاي ب
اين از اهميت بالايي برخوردار است. اربيتال پي  يشبه جايگزيده

بنزني مي  يبه حلقهاي ويژه الكترونيرسانش  خواص اربيتال 
 دهد.

لكول بين دو وم ،بنزنمولكول الكتروني  رسانش براي بررسي  
در مورد سيستم اخير  يدهه در. الكترود فلزي قرار داده مي شود

اما  .]2[ است گرفتهانجام  الكترود تحقيقات مختلفي-بنزن-الكترود
 ثيري بر رسانشأچه تهاي متفاوت مسيرهاي مختلف و خودانرژي

. شودداده ميپاسخ آن به  تحقيقكه در اين است پرسشي  ،آن دارد
 تتنگابسرهيافت  يپايه برروش تابع گرين  ،روش مورد استفاده

سپس با  و سيستم ، ضريب عبورتابع گرين يپس از محاسبه است.
در  و آيدبه دست ميالكتريكي  رسانش لانداير ياستفاده از رابطه

  .شده استبررسي اثر خودانرژي در يك مسير خاص نهايت 
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  فرمولبندي
 ) با1(شكل  لكول بنزنوم هاي پيميلتوني حاكم بر اربيتالها

همسايگي به  نزديكترين تنگابست تا تقريب استفاده از رهيافت
  :]3[ شكل زير است
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i chcctccEH ..†
0

†
0

        )1(  

در اين رابطه 
0E  انرژي جايگاهي اتم كربن است كه در اينجا صفر

†. در نظر گرفته شده است
ic  عملگر خلق در جايگاهi،ام 

ic)jc(  عملگر نابودي در جايگاهi)jام و( t  انرژي پرش بين
 است. j و iهاي جايگاه

لكول وم خيريأت گرين ،يلتونيهام تابع گرين توليد شده از اين
  دست به  را (بدون اتصال) منزوي

  دهدمي
  

  1
0

 HiEG      )2(
  

 بسيار كوچك است.مثبت  مقدار يك  η انرژي، Eكه در آن 
لكولي و ومشامل يك بخش به سه بخش كه سيستم هاميلتوني كل 

  به صورت زير است شوددو الكترود تقسيم مي
)3    (       

RML HHHH   
  

راسـت  ترود سمت الكلكول و وو مسمت چپ الكترود  هاميلتوني 
 به ترتيب

LH، MH  و
RH 4[ است[.  

  شود گرين وارد ميتابع اثر الكترودها به صورت خود انرژي در 
  

RLGG   1
0

1     )4(
  

L و R اتصال است. لكول در زمانوخود انرژي م 
  به دست تنگابست رهيافت از  هاميلتوني الكترودها نيز

  آيدمي

  





ji

jii
i

i chcctccEH
,

†
0

†'
0 ..         )5(  

 
لي ضريب عبور به تابع گرين -فيشر يرابطهحالا با استفاده از 

  تبط رم
  ]5[ شودمي
  

 †
LRRLRLLR GGTrT       )6(

  
 †

RLL i                        (7) 

 
2

ImIm4)( ijRL GET      )8(  
به شكل زير  بوتيكر-ايرم رسانش با استفاده از فرمول لاندسرانجا

   ]3[شودمحاسبه مي
  

 ET
e

EG


22
)(        )9(

  
  

  بررسي و تحليل نتايج
  مولكول بنزن ساختار مورد بررسي 

آمده  1در شكل باشد كه مسيرهاي مختلف در نظر گرفته شده مي
   است

  

 
بررسي ترابرد الكتروني در مولكول بنزن.مسيرهاي مختلف :  1شكل  
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محاسبه هاي مختلف در ابتدا تابع گرين ساختار در وضعيت اتصال 
ضريب عبور  6ي و با استفاده از رابطه ) 3 و 2هاي شد (شكل

براي مقايسه ). 4محاسبه شد (شكل  ختلفهاي مبراي اتصال
   در يك نمودار آمده است.  ي آنها، همههاي  مختلفوضعيت

  

  
ولت) مربوط به -قسمت حقيقي تابع گرين، بر حسب انرژي (الكترون:  2شكل
(منحني  1-3(منحني خط ممتد، سياه)، مسير  1-4هاي مختلف مسير اتصال
  نقطه، قرمز).(منحني خط 1-2ين، آبي)، مسير چخط

  
  
  

 
ولت) مربوط به -قسمت موهومي تابع گرين، بر حسب انرژي (الكترون:  3شكل
(منحني  1-3(منحني خط ممتد، سياه)، مسير  1-4هاي مختلف مسير اتصال
  نقطه، قرمز).(منحني خط 1-2چين، آبي)، مسير خط
  

  
هاي مربوط به اتصالولت) -(الكترونبر حسب انرژي ضريب عبور :  4شكل

چين، آبي)، (منحني خط 1-3(منحني خط ممتد، سياه)، مسير  1-4مختلف مسير 
  (منحني  1-2مسير 

  نقطه، قرمز).خط
  

هاي (به ازاي اتصالي نمودارها كه همه دهدنشان مي 4شكل 
كه با نتايج ديگران توافق حول انرژي فرمي تقارن دارند. متفاوت) 
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و در نتيجه بيشترين  است 1-4و بيشترين عبور از مسير  ]6[دارد 
   .رسانش از اين مسير است

  
مورد بررسي  1-2ثر خودانرژي بر ضريب عبور اتصال در ادامه ا
شود همان طور كه از نمودار ديده مي. )5(شكل  ه استقرار گرفت

ها /. ارتفاع قله8/. و 6به  4/0با افزايش خودانرژي به ترتيب از 
شود. از ارتباط مستقيم يابد و در كل ميزان عبور كمتر مياهش ميك

آيد كه در اين مورد با افزايش ضريب عبور با رسانندگي به نظر مي
  يابد.خودانرژي رسانندگي كاهش مي

-خود انرژي به صورت يك جمله مختلط در هاميلتوني ظاهر مي 

   .]7[ شود
از افزايش بخش پهن شدگي مشاهده شده در طيف عبوري ناشي 

موهومي خود انرژي است. بنابراين با افزايش اين بخش، ضريب 
 در نهايت منجر به كاهش رسانشكند كه عبور كاهش پيدا مي

  شود.سيستم مي
  
  

  
مسير  ولت) مربوط به اتصال-ضريب عبور بر حسب انرژي (الكترون:  4شكل

-/. خط4چين آبي، خط 6/0خط ممتد سياه،  8/0هاي متفاوت با خودانرژي 2-1

  نقطه، قرمز.
  

  نتيجه گيري
از مسيرهاي  الكتريكي مولكول بنزن به منظور بررسي رسانش     

استفاده از تابع  بابه دست آمده است.  هتابع گرين مربوط مختلف ،
ضرايب عبور مربوط به اثر مسيرهاي مختلف كه معرف  ،گرين

در ضمن اثر  باشد به دست آمده است.هاي متفاوت ميرسانندگي
ها مورد در مورد يكي از اتصال /رسانشخودانرژي بر ضريب عبور
افزايش دهد كه اين بررسي نشان مي بررسي قرار گرفته است.
در نهايت منجر به كاهش  داده وكاهش را خودانرژي، ضريب عبور 

  شود.سيستم مي رسانش
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  Ca3PbOبررسي خواص الاستيكي پيروسكايت معكوس

  1؛كنجوري،فرامرز 1محسنمحمدي،

  ي فيزيك،دانشگاه خوارزمي،خيابان شهيد بهشتي،كرج،ايران دانشكده1

  چكيده

ي  نظريـه چهـارچوب  در  در فاز مكعبي با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته به همراه پتانسيل كامـل Ca3PbOمعكوس خواص الاستيكي پيروسكايت
نواري تارخشـباهت سـا  ..شـده اسـت   ستفادها همبستگي -براي پتانسيل تبادلي(GGA)چنين از تقريب شيب تعميم يافته  هم .بررسي شده استتابعي چگالي 

 براي معرفي به عنوان يكي مناسبي  ، اين ساختار را به گزينهگرافين ي مانندوجود نقاطديراك با ديگر تركيبات جهتازCa3PbOپيروسكايت معكوس انرژي
، مدول برشي، نسـبت  )Cij(هاي الاستيكيهمچنين ثابت. هاي تجربي است آمده در توافق خوبي باداده دست ثابت شبكه به. توپولوژيكيمطرح كرده استعايق 

 .محاسبه  و مورد بررسي قرار گرفته است) A(و ضريب ناهمسانگردي  B/Gنسبتپواسن ،

  

First principle study of elastic properties of inverse perovskite Ca3PbO 

Mohammadi,Mohsen1 ;Kanjouri,Faramarz1 

1Faculty of Physics, Kharazmi University, ShahidBeheshti avenue, Karaj, Iran 

Abstract 

The elastic properties of inverse cubic perovskite Ca3PbO are calculated through the full potential 
linearized augment plane wave method using density functional theory.And using the exchange 
correlation potential is treated by the generalized gradient approximation (GGA).Theband structure 
similarity between Ca3PbO and other material such as graphene in Dirac points makes this choice 
appropriate to using as a topological insulator. The calculated equilibrium lattice constant is in good 
agreement with available experimental result.And elastic constants (Cij) shear module (G), Poisson ratio 
 ..B/G ratioand anisotropy parameter (A) are calculated and then will be analyzed ,(ߪ)
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بـا پيكـان مشـخص     ي شبه ديراكنقطـه Ca3PbOساختار نواري انرژي: 2شكل 
  .شده است

  خواص الاستيكي
ي مسـتقل ضـرايب الاسـتيكي     مولفه ٢١در ساختارهاي مكعبي از 

تـوان   مانند كه مي باقي ميC44و,C11،C12ي غير صفر تنها سه مولفه
خواص مكـانيكي و الاسـتيكي سـاختار كريسـتالي مكعبـي را بـا       

ي  نشـان دهنـده   C11ثابت كشسـاني  ].3[ها شرح داد استفاده از آن
خاصيت كسشاني در طول ماده است،به اين معني كه با اعمال يك 

نيـز  C44وC12هـاي   ثابت.كند تنش در طول ماده مقدار آن تغيير مي
گـذاري   بـا جـاي  .كنند خواص وابسته به شكل بلور را توصيف مي

  :كنيم ضرايب فوق در روابط زير پايداري ماده را بررسي مي

)1  (
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بـا توجـه بـه    Ca3Pboبراي ساختار پيروسكايت معكوس مكعبـي 
كه به ترتيب  براي ضرايب  ۶٠۵/۴٨و  ١٣٨/١٠٠،۴٣٢/٢۶مقادير

چنـين در نظـر    انـدو هـم   دسـت آمـده   بهC44و C12 , C11الاستيكي 
] 5[شـود   ي فشاري كه محاسبات در آن انجام مـي  گرفتن محدوده

بـا  چنين هـم اسـت  برخوردار پايداري ماده از  اينتوان گفت كه  مي
تـوان نـوع پيونـد سـاختار را معـين       توجه به نسبت پواسـون مـي  

 :ي نسبت پواسون از رابطه.كرد

ߪ)2( ൌ
ଷBିE

B
  

به ترتيـب مـدول يانـگ ومـدول حجمـي      BوEآيدكه  دست مي به
 -١.گيـرد  را در بـر مـي   ٥/٠تـا   -١نسبت پواسون مقـادير  .هستند

افتد كـه در مـاده تغييـر شـكل وجـود نـدارد و        هنگامي اتفاق مي
بـراي مـواد بـا    .شود كه حجم تغيير نكند نيز هنگاميحاصل مي٥/٠

اين نسبت براي .است ٢٥/٠پيوند يوني نسبت پواسون نزديك به 
مقدار محاسبه شده نشان ].3[است١/٠ي  مواد كووالانسي از مرتبه

تقريبـا يـك   σ= ٠.١٦٧با پيروسكايت معكوسدهد كه ساختار مي
ــه مــدول Bنســبت مــدول حجمــي. ي كووالانســي اســت مــاده ب

خــواري مــاده را معــين  خاصــيت شــكنندگي يــا چكــشGبرشــي
اسـت كـه بـراي مقـادير      ٧٥/١مقدار مـرزي ايـن نسـبت    .كند مي

تر از آن ماده داراي خاصـيت شـكنندگي و بـراي مقـادير      كوچك
سـاختار   بـراي .داراي خاصيت چكش خواري است٧٥/١بيش از 

اسـت بنـابراين   ١٧/١اين نسـبت   Ca3PbOپيروسكايت معكوس

از Aضريب ناهمسـانگردي ].7و1[شكننده است Ca3PbOساختار 
 :ي رابطه
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و انحـراف آن از واحـد ميـزان ناهمسـانگردي     . آيـد  دسـت مـي   به
دسـت آمـده بـراي     مقـدار بـه  ]. 8[دهـد   را نشان مي كشساني بلور

ــراي نشــان دادن  هــم.باشــد مــي٣/١، Ca3PbOســاختار  چنــين ب
توان از روابط زير كه وابستگي جهتي مدول  ميزانناهمسانگردي مي

 :كنند استفاده كرد يانگ و برشي را بيان مي
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Sij  هاي تن دهي و  ها ثابتli  هـاي هـادي نسـبت بـه      ها كسـينوس
هـاي همسـانگرد     براي سيستم]. 8و7[محورهاي مختصات هستند 

همانگونـه كـه در   ]. 8[منحني در دو بعد بايد به شكل دايره باشد 
وابسـنگي جهتـي   كـه  شود منحني رسـم شـده    مشاهده مي 3شكل

دايره نيست و اين مطلب به خوبي با دهد مادول يانگ را نشان مي
 .در توافق است Aضريب ناهمسانگرد

.

  
  Ca3PbOوابستگي جهتي مدول يانگ:  3شكل 

 
  نتايج

ي نقاط شبه ديراك در  بررسي ساختار نواري انرژي و مشاهده
اين ساختار به يك نامزد ويژه براي عايق  Ca3PbOساختار 

خواص ساختاري و الكتروني .توپولوژيكي تبديل كرده است

بررسي شده و هم چنين ساختار نواري انرژي در شكل شماره ي 
محاسبات انجام شده  .هستند 2در تطابق كامل با نتايج مرجع  2

از نظر  Ca3PbOنشان داد كه ساختار مكعبي پيروسكايت 

چنين اين  هم. ي ساختاري پايدار و كووالانسي استالاستيك
ضريب ناهمسانگردي . باشد ساختار داراي خاصيت شكنندگي مي

محاسبه شد وملاحظه شد كه اين ماده از Ca3PbOبراي ساختار 
چنين وابستگي جهتي  نظر كشساني كاملا همسانگرد نيست هم

 .ردقرار داAضريب يانگ در توافق خوبي با ضريب ناهمسانگردي
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 بر اساس چگالی  ،عوامل موثر بر تفکیک ذرات دانه ای

 دو بعدی با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی
    3سید مهدی، واعظ علایی ؛ 2حنیف پور، مریم ؛ 1نصیرباغبان، احسان

يزيك دانشگا دانشکده3،2،1  نتهراانتهاي خيابان كارگر شمالي ،  ،  ه تهرانف

 

 چکیده
له مهمي در صنايعي پديده تفکيك مواد ه يا چگالي مسا نه اي بر اساس انداز جداسازي مواد . است كه عمدتا با حمل و نقل و بسته بندي اين مواد سر و كار دارند  دا

وانه به وسيله اي دانه ز روش هاي رايج جداسازي اين مواد است هاي چرخان است نه .ا د شده در استوا ر به عوامل متعددي  تفکيك ايجا بستگي دارد كه از هاي دوا

يه سازي . باشد ها سرعت دوران و خواص اصطکاكي بين خود ذرات و همچنين بين ذرات و ديواره مي ترين آن مهم ز شب به منظور درک بهتر اين پديده ما با استفاده ا

لگوي تفکيك ايجاد شده پرداختهديناميك مولکولي به بررسي نقش اصطکاک بين اجزاء و سرعت چرخش استوانه در زمان تفکيك ذرات و همچنين  تايج . ايم ا ن

 .دهد كه مهمترين عامل در  تفکيك ذرات ، اصطکاک بين ذرات با ديواره استوانه است مانشان مي

Investigate the factors affecting of granular particle segregation based on density 

by using Discrete Element Method(2D) 
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Abstract 
 

Segregation of a mixture of granular materials is an important problem in the transport and packaging of 
materials. When a cylindrical container, partially filled with a binary granular mixture of particles that differ in 
size or density, is rotated around its axis, a segregation of the two granular components may occur. In order to 
better understand this phenomenon , we use molecular dynamics simulations to investigate the role of friction 
between the components of the system and speed of rotation of the drum on time and pattern of separation. We 
have shown that the most important element in segregation of grains is the friction between the grains and the 
wall of the cylinder.  
PACS No.        45.70.-n  45.70.Cc, 45.70.Qj, 45.70.Mg 

 

  قدمهم
مواد دانه اي انبوهي از ذرات ماكروسکوپيك جامد و قابل      

ها برخورد غير  رويت هستند كه مکانيك حاكم بر اندركنش آن

اين . است( هاي اصطکاكي اتلافي به خاطر حضور نيرو)الاستيك 

مواد از نظر حضور در صنعت و زندگي روزانه دومين رده از مواد 

رفتاري متفاوت از  ذرات دانه اي. پركاربرد محسوب مي شوند

 در گذشته. ها دارند دسته بندي مرسوم جامدات مايعات و گاز

گرفت و مطالعات  مطالعه اين مواد در حوزه علوم مهندسي قرار مي

دست آوردن  هاي تجربي براي به  بيشتر حول و حوش روش

استعمال اين مواد در صنعت اطلاعات لازم جهت جابجايي و 

در وآيند هاي صنعتي مانند متالورژي پفردر بسياري از  .]3و1[بود

به تناسب اهميت . زي از مواد دانه اي استفاده مي شوداو داروس

كاربردي اين مواد، مطالعه نظري رفتار مکانيکي آن ها نيز اهميت 

 .يافته است

يکي از زمينه هاي حائز اهميت در ديناميك مواد دانه اي، پديده     

لي ذرات يك توده يکنواخت وقتي اندازه يا چگا .جداسازي است
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هم سوي  سبب حركت يارتعاشحركات نوساني و نباشد، وجود

دوران يك نوع از اين حركات  .شودذرات با مشخصات مشابه مي

 .]۵و۴[است كه ممکن است منجر به پديده تفکيك شود نوساني

ذرات و  چگالي ]6[نشان داده كه سايز ذراتتحقيقات 

را در تفکيك ذرات بازي مي  نقش بسيار زيادي ]7و8[اصطکاک

استوانه هاي چرخان يکي از وسايلي است كه از آن كه مي . كنند

فاكتورهاي مختلفي . توان براي تفکيك ذرات دانه اي استفاده كرد

در تفکيك ذرات با اين وسيله مي توانند تاثير گذار باشند كه 

 شامل اصطکاک بين)سيستم اجزاي مهمترين آن ها اصطکاک بين

سرعت چرخش و همچنين  (با هم و ذرات با ديواره استوانه ذرات

در اين مقاله به ]6[.استوانه به دور محور اصلي خود مي باشد

 .بررسي اثر اين پارامترها بر تفکيك مواد دانه اي مي پردازيم

 روش شبیه سازی
به دليل هزينه هاي بالاي آزمايشگاهي در بررسي ديناميك       

روشهايي كارآمد جزو  روشهاي عددي و محاسباتي ،مواد دانه اي

ديناميك مولکولي يك . براي مطالعه اين مواد به شمار مي آيند

روش كاملا شناخته شده براي شبيه سازي سيستم هاي متشکل از 

 لايتس در اين مقاله از .اجزاء زياد همچون مواد دانه اي است

(LIGGGHTS) ر پايه مدل يك نرم افزار ديناميك مولکولي ب كه

 ابتدا هندسه مسئله. استفاده مي شود تالاستيك هرتز بنا شده اس

خواص اساسي مواد بکار رفته در سپس . وارد نرم افزار مي شود

اين خواص شامل ضريب . وارد مي گردد برنامه به صورت مجزا

ين بنابرا. اصطکاک ، ضريب پواسون ، مدول يانگ و چگالي است

اده ماده در شبيه سازي استف، از آن ميتوان با تعريف خواص هر ماده

خروجي لايتس مي توان از برنامه براي مشاهده نتايج . كرد

Paraview وPizza استفاده كرد. 

 طرح مسئله
ذرات درون آن ريخته مي است كه  حلقه محيط كار شامل يك     

تمام . ، شروع به چرخش ميکندحول محور خود شوند و حلقه

ذرات شعاع برابر دارند ولي از نظر چگالي به دو دسته تقسيم مي 

. تعداد كل ذرات در تمام مراحل شبيه سازي يکسان است. شوند

، ذرات شروع به تفکيك حلقهپس از گذشت زماني از چرخش 

شدن براساس چگالي مي كنند وكم كم حوزه هايي تشکيل مي 

. در آن بيشتر است( با يك نوع چگالي)شود كه تراكم يك نوع ذره 

تواند همچنين نوع تفکيك ذرات نيز با توجه به شرايط مسئله مي 

تعيين نوع تفکيك ذرات تغيير كند كه در اين حالت عوامل موثر در 

خلاصه خواص ذرات استفاده  1جدول .بايد مورد بررسي قرار گيرد

   (است SIتمام واحدها . )دهد ه ميئشده را ارا
ر  پارامترهاي مهم شبيه سازي:  1جدول   مقدا

 قطر

 (m)ذرات

 قطر ضريب پواسون (m/s2)جاذبه (pa)مدول يانگ

 (m)حلقه

.0.3 1.6*۵  808 .0۴۵ 10۵ 

 

 بررسی تاثیر اصطکاک بین ذرات 
 آبي رنگ)نوع اول ذرات سبك تر.نوع ذره است3سيستم شامل      

 
 ذرات وقتي كه بين تمام عناصر سيستم اصطکاک داريمتفکيك :1شکل

 

-رنگ زرد)و نوع دوم ذرات سنگين تر( ..3۵با چگالي تيره -

 بررسي اصطکاک شامل  نقش .مي باشد( ...3۵با چگالي  روشن

، اصطکاک ذرات سنگين اصطکاک ذرات سبك با سبك جداگانه

 اصطکاک ذرات سبك با سنگين در تفکيك ذرات،با سنگين  و 

 .است

 
 (زرد)تفکيك ذرات پس از حذف اصطکاک ذرات سنگسن با سنگين:3شکل

 

 قرار داده و پس 03.برابر ابتدا اصطکاک بين تمام عناصر سيستم را 
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 .(1شکل) يه وضعيت سيستم را مشاهده كرديمثان .3۵گذشت از 

عوامل نقش  براي اينکه مشخص شود  اصطکاک بين كدام در ادامه

 .شبيه سازي انجام شد مرحله2، بيشتري در تفکيك دارد

( زرد با زرد)در مرحله اول اصطکاک بين ذرات سنگين با سنگين 

مثل  تقريبا ، تفکيكثانيه .3۵پس از  3مطابق شکل .را حذف كرديم

 .گذشته اتفاق افتاده است

را ( آبي با آبي)اک بين ذرات سبك با سبك در مرحله دوم اصطک

 هيچ ،نشان مي دهد كه پس از گذشت زمان 2شکل .حذف كرديم

  
 (آبي)حالت سيستم بعد از حذف اصطکاک ذرات سبك با سبك:2شکل

 

 .تفکيکي در ذرات رخ نداده است

را ( آبي با زرد)در مرحله آخر اصطکاک بين ذرات سبك و سنگين

تاحدودي  ،مشاهده مي شود ۴همانگونه كه در شکل .ديمحذف كر

نجام شده در مرحله ا 2با توجه به . فکيك شده اندذرات از هم ت

سايز با  ، ميتوان گفت در تفکيك ذرات همبالا و مشاهده نتايج

 
پس از حذف اصطکاک ذرات سبك با سنگين: ۴شکل  (آبي با زرد)تفکيك ذرات 

 

 ر بين اصطکاک بين ذرات،د ،، بيشترين نقش راچگالي متفاوت

 .کاک ذرات سبك با سبك ايفا مي كنداصط

 باذرات در تفکیک حلقهبررسی تاثیر اصطکاک دیواره 

 08.تا 03.را از  حلقهدر مرحله اول اصطکاک تمام ذرات با ديواره 
 ثانيه وضعيت سيستم مطابق شکل  .1۵پس از گذشت  .تغيير داديم

يش اصطکاک شکل تفکيك مشاهده شد، كه نشان مي دهد با افزا ۵

جمع شده  حلقهذرات تغيير كرده و ذرات سنگين كه ابتدا در وسط 

از ذرات  ،حلقهتر به صورت نواري دوره محيط بودند اكنون بيش

 .آبي تفکيك شده اند

ثر افزايش اصطکاک بين  تغيير شکل تفکيك: ۵شکل م حلقهذرات در ا  وتما

 ذرات 

را ثابت  حلقهبا ( سبك)در مرحله دوم اصطکاک بين ذرات آبي     

 08.تا  03.را از  حلقهبا ( سنگين)و تنها اصطکاک بين ذرات زرد

هي در شکل تفکيك ، تغيير قابل توج 6مطابق شکل  .تغيير داديم

 .دذرات مشاهده نش

 
 و ذرات سنگين از افزايش اصطکاک بين ديواره حلقهحالات سيستم پا :6شکل 

 

حلقه را از با ( آبي)در مرحله سوم اصطکاک بين ذرات سبك     

حلقه را اصطکاک بين ذرات سنگين با تغيير داده و  0۴.تا  03.

با افزايش اصطکاک بين ذرات  7مطابق شکل  .ثابت قرار داديم

ه و ذرات سنگين ، شکل تفکيك ذرات تغيير كردسبك با حلقه

 .تراكم بيشتري دارند حلقهدر دور ( زرد)
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يش : 7شکل  ثر افزا ( آبي)اصطکاک بين ذرات سبكتغيير شکل تفکيك ذرات بر ا

 با حلقه

 در تفکیک ذرات حلقهبررسی تاثیر سرعت چرخش 
ثانيه  .6تا  13را از  حلقهچرخش  دوره تناوبدر اين مرحله      

حالت تفکيکي كه )تفکيك حالت تغيير داديم و زمان رسيدن به

همانگونه كه از  .را ثبت كرديم( تقريبا براي تمام مراحل يکسان بود

 حلقهچرخش  دوره تناوبافزايش مشخص است با  1نمودار 

زمان رسيدن به تفکيك افزايش ( معادل كاهش سرعت  چرخش)

 . يافته است
 برحسب زمان رسيدن به تفکيك دوره تناوب چرخش حلقه: 1نمودار

 

 :گیرینتیجه 
ات با سايز ، در تفکيك ذرتوجه به مراحل انجام شده در بالابا       

صطکاک بين ذرات در تاثير ا در بررسي ،يکسان و چگالي متفاوت

، اصطکاک بين ذرات سبك تفکيك، مشاهده شد كه مهمترين عامل

حذف اصطکاک بين ذرات سبك يا سبك،  با سبك است  چراكه با

اصطکاک  همچنين .مشاهده نمي شودات هيچگونه تفکيکي در ذر

ذف زيرا با ح بين ذرات سنگين با سبك از اهميت برخوردار است

از ميزان تفکيك ذرات كاسته  ،اصطکاک بين ذرات سبك با سنگين

 .شده است

 ، اولا مشخصحلقه با ذراتدر بررسي تاثير اصطکاک ديواره      

تفکيك ذرات  ، شکل شد كه با افزايش اصطکاک بين حلقه و ذرات

در وسط حلقه دور هم  تغيير مي كند و ذرات سنگين كه در ابتدا

، بيشتر دور محيط رينگ  جمع مي شدند، اكنون با افزايش اصطکاک

 . و به صورت نواري از ذرات سبك تفکيك مي شوند

يير در ادامه مشخص شد كه آنچه كه نقش اساسي تري در تغ    

( آبي)اک بين ذرات سبك، اصطکشکل  تفکيك ذرات ايفا مي كند

 ين ذرات سبك با حلقه بيشتر ميو هرچه اصطکاک ب است حلقهبا 

تجمع مي  بيشتر در دور محيط حلقه( زرد)نگين، ذرات  سشود

 .كنند

تفکيك ذرات همچنين سرعت چرخش حلقه در سرعت      

زمان رسيدن به تفکيك با دوره . موثر است ،تر از سبك تر سنگين

چرخش نسبت مستقيم دارد و به صورت خطي تغيير مي  تناوب

 .كند

مراحل براي حالتي از سيستم كه لازم به ذكر است كه كليه     

ذرات سنگين بيشتر از ذرات سبك باشند نيز انجام شد ولي نتايج 
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  تحت تاثیر کشش شبکه  InAs فاز ترکیب گذار  بررسی
   میر سید حسنا ،روضاتیان ؛نشیری،  نامجو

   81746 – 73441، خیابان هزار جریب، دانشگاه اصفهان، گروه فیزیک، کد پستی اصفهان   

  
  چکیده

InAs ا گاف صفر با ترتیب به یک نیمرسانا ب شبکهتحت تاثیر کشش در  د کهبنابراین این قابلیت را دار و ترتیب نواري عادي است داراي پهناي گاف بسیار کوچک
- ثابت اولین گام در این مطالعه در شوند،یمهاي توپولوژي نامیده که در واقع عایق وارون ها با ترتیب نواريبا توجه به اهمیت زیاد نیمرسانا واري وارون تبدیل شودن

به   InASدرصد مشاهده میشود که  2/3با بسط هیدرواستاتیک ثابت شبکه در حدود . شودط داده میسب انر یکسدر راستاي محورها بطو InAsترکیب  هاي شبکه
 و بهینه abکشش در صفحه ( هیدرواستاتیک دادن این ترکیب تحت کشش غیردر مرحله بعد با قرار .شودترتیب نواري وارون تبدیل مییک نیمرسانا با گاف صفر و 

نواري وارون ترتیب با نیمرسانا به یک  InAs بهینه شده cو با پارامتر   abدرصدي در پارامتر شبکه در صفحه  6با تغییر ) cه در راستاي محور پارامتر شبککردن 
  . شودتبدیل می

  
Phase Transition of InAs Under a Lattice Expansion 

 
Namjoo, Shirin; Rozatian, Amir S. H.  

 
 Department of Physics, University of Isfahan, Hezar Jarib Street, Isfahan 81746-73441, Iran  

 
Abstract  

 
 InAs has a narrow band gap and normal band order so it has the potential to become a zero band gap 
semiconductor with an inverted band order under a reasonable lattice expansion. Due to the importance of 
semiconductors with inverted band order (topological insulators), the lattice constant of InAs is increased 
equally along all the three axes. For a 3.2% change in the lattice constant InAs is converted into a zero band gap 
semiconductor with an invert band order. A series of calculations of the strain using the lattice expansion in the 
ab-plane by leaving the c-axis free to relax is then performed. It was observed that for a 6% change in the lattice 
expansion in the ab-plane with a relaxed c parameter, InAs is converted into a semiconductor with an inverted 
band order. 
 
PACS No. 70, 71 
 

   قدمهم
نیمرساناها از جالب ترین و مفیدترین گروه جامدها هستند که       

نیمرساناها با توجه به ویژگی  ..فراوانی در صنعت دارند کاربردهاي
هاي فیزیکی و شیمیایی متفاوتشان در گروههایی که رفتارهاي 

بندي بر اساس این طبقه. شوندبندي میمشابهی دارند، طبقه
از جمله . گیردصورت میجدول تناوبی عناصر موقعیت آنها در 

 III-V هاي نیمرسانايتوان به ترکیب هاي نیمرسانا میترکیب 
ها در ساختار مکعبی مرکز سطحی با گروه این ترکیب . اشاره کرد

 III-V هاي نیمرسانايترکیب  .متبلور می شوند           فضایی
هاي ترکیب از یکی InAs  .سولفید روي هستند داراي ساختار

نیمرساناها با . استکوچکی  پهناي گاف با ،III-V نیمرساناي
پهناي گاف کم کاربردهاي فراوانی در صنعت دارند که از جمله 

الکترونیکی فرو سرخ ها می توان به کاربرد در ابزار هاي اپتوآن
جا که از آن .]1[ هاي نوري اشاره کردسازمانند لیزرها و آشکار

ها براي فهم ویژگی هاي بنیادي این نوع از ترکیب ژگیمطالعه وی
ها از اهمیت بالایی ها و بهبود بخشیدن به کارایی آنهاي این ابزار 

43F m
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گیري خوردار است، بنابراین در این مطالعه در گام نخست با بکاربر
براي انرژي تبادلی همبستگی به بررسی  MBJLDAتقریب 
از  .شودحالت طبیعی پرداخته مینواري این نیمرسانا در ساختار

هاي ها با گاف کوچک به تغییر جا که ساختار نواري نیمرساناآن
-و غیر ها از قبیل کشش هیدرواستاتیکیاعمال شده بر آن

بسیار حساس خواهند بود، بنابراین در گام بعد هیدرواستاتیکی 
هیدرواستاتیک و غیر فاز هاي ممکن این ترکیب تحت کشش گذار
این ترکیب تحت تاثیر  .گیردبررسی قرار میمورد رواستاتیک هید

هاي ها تحت عنوان عایقبه سمت گروهی از ترکیب  اتاین تغییر
رسانا بوده ولی بر روي این مواد در درون نا. کندتوپولوژي میل می
-بفرد عایقمنحصراین ویژگی هاي خوبی هستندسطح خود رسانا

ترونیک و همچنین محاسبات در صنعت اسپین يهاي توپولوژ
توجه به کاربرد بسیار زیاد با .شودمیمفید واقع بسیار کوانتومی 

العاده زیاد توان به اهمیت فوقهاي توپولوژي در صنعت، میعایق
هاي توپولوژي پی عادي به عایقترتیب نواري ها با تبدیل ترکیب

  .برد
  روش محاسبات

گالی و روش امواج تخت محاسبات بر پایه نظریه تابعی چ     
و با استفاده از کد  )FP-LAPW(بهساخته خطی با پتانسیل کامل

در این محاسبات . شده است انجام ]WIEN2k2 [کامپیوتري 
 a.u.48/2  هاي ایندیوم و آرسنیدتین براي  اتم -شعاع کره موفین

و بردار موج قطع براي  9 برابر RKmax  پارامتر .انتخاب شده است
 Gmax=۱۲ نسیل و چگالی بار در ناحیه بین جایگاهیبسط پتا

در منطقه  kنقطه  286انتگرال فضاي فاز با استفاده از . انتخاب شد
 براي محاسبه انرژي تبادلی  .کاهش ناپذیر بریلوئن انجام شد

براي . ]3[ استفاده شده است MBJLDAهمبستگی نیز از تقریب 
گرفته ر نیز در نظرمدا -کنش اسپینبررسی ساختار نواري برهم

  .شده است
  

  نتایج
هاي انرژي در مرکز در ترکیبات با ساختار سولفید روي نوار     

تبهگن Γ6 ( هاي ناحیه اول بریلوئن نزدیک سطح فرمی به حالت

-شکافته می) گانهتبهگن دو ( Γ7و ) گانهتبهگن چهارΓ8 (، )گانهدو

ساختار سولفید روي و علت تقارن کریستالی این امر به. ]4[ شوند
ترتیب نواري . دهدرخ میمدار  -همکنش قوي اسپینهمچنین بر

از انرژي بالا به سمت ( رويها با ساختار سولفیددر دسته ترکیب 
این ترتیب نواري . است Γ7و  Γ6، Γ8 صورتبه) انرژي پایین

 . شوددیده می 1مطابق شکل  InAsترکیب نواري عادي در ساختار
در   گاف نواري این ترکیب  MBJLDAگیري تقریب با بکار
که در توافق بسیار است  همحاسبه شدولت الکترون 47/0حدود 

  . ]5[ است ولتالکترون 42/0 خوبی با مقدار تجربی
  
  
  
  
  
  
  

  InASترکیب  ساختار نواري:  1شکل
صورت به Γ7و  Γ6،Γ8هاي مطابق مدل بستگی قوي انرژي حالت

  ] 7و  6[ شودتعریف میزیر 
                                                                                

                                                            (1) 
                                                                                

                                                            (2)               
                                                                                

                                           (3) 
 

εs1,2  وεp1,2  هـاي  انرژي اوربیتـالs  وp    هـا و  مربـوط بـه کـاتیون
-هـاي جفـت  در واقع پتانسیل Vppو  Vss. ها هستندهمچنین آنیون

شدگی اسـپین  قدرت جفت soλ. هستندpp و  ssهاي شدگی پیوند
ها با سـاختار  یک راه براي تغییر ترتیب نواري ترکیب . مدار است

  ]7, 6[ فـوق  وابـط مطابق ر. روي افزایش ثابت شبکه استسولفید
-شدگی میافزایش ثابت شبکه منجر به کاهش پتانسیل هاي جفت

با افزایش ها شود و بنابراین علاوه بر اینکه گاف نواري این ترکیب 
سـمت  هـا بـه   ترکیـب   ایـن  یابد و رفته رفتهکاهش میشبکه ثابت

نـواري در  روند، امکان تغییر ترتیبمیها با گاف صفر پیشنیمرسانا
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بینـی  ها نیز وجود خواهد داشت، بنابراین پیش این دسته از ترکیب
( شـدگی  جفـت  هـاي شود که در این ترکیب با کاهش پتانسـیل می

و زیـر  آیـد  پایین می Γ6گانه ، نوار تبهگن دو)افزایش پارامتر شبکه
بنابراین این امکان وجـود دارد کـه یـک     .گیردسطح فرمی قرار می

ازه کافی بزرگ بروز پیـدا  اندترتیب نواري وارون در ثابت شبکه به
هـاي توپولـوژي داراي ترتیـب نـواري وارون     از آنجا که عایقکند 

 InAsبا تغییر ثابت شبکه هستند بنابراین این امکان وجود دارد که 

از  .کنـد هاي توپولوژي میل ترکیبات موسوم به عایقبه سمت دسته
د خـود  هاي منحصر بفردلیل ویژگیهاي توپولوژي بهآنجا که عایق

توان بـه اهمیـت   بسیار در صنعت حائز اهمیت هستند، بنابراین می
 توجه به آنچه کـه با .پی برد هاعایقاین دسته از گذار فاز به سمت 

 نحت عنوان قـدرت وارونگـی نـواري   توان یک فاکتور ذکر شد می
E گانه این فاکتور اختلاف انرژي نوار تبهگن دو .تعریف کرد   
Γ6 گانه و نوار تبهگن چهارΓ8 ها با ترتیب ترکیب. دهدرا نشان می

ترکیبـات بـا   و  نواري عادي داراي قدرت وارونگی نـواري مثبـت  
-با .نواري وارون داراي قدرت وارونگی نواري منفی هستندترتیب

ایـن امکـان      InAsترکیـب توجه به کوچک بودن گـاف نـواري   
در ایـن ترکیـب   شبکه  با بسط هیدرواستاتیک ثابتوجود دارد که 

تغییـر سـاختار   در این مطالعه بنابراین . ایجاد شودوارونگی نواري 
درصـد  پـنج  از یک درصـد تـا   با افزایش ثابت شبکه  InAsنواري 

مشـخص   2گونه که از شـکل  همان .استگرفته مورد بررسی قرار 
که رفتـه رفتـه   گاف این ترکیب با افزایش ثابـت شـب  پهناي   ،است

ضـمن   ،)a( درصـدي ثابـت شـبکه    3افـزایش  یابد و تا کاهش می
شود تیب نواري عادي حفظ میتر ،کوچک شدن پهناي گاف نواري

-قرار می Γ8 گانهبالاي نوار تبهگن چهار، Γ6گانه و نوار تبهگن دو

وارونگی نواري  2/3شود در درصد گونه که مشاهده میهمان .گیرد
نوار درصد  2/3اندازه شبکه بهمحض افزایش ثابتبه .  دهدمی رخ

-در سـاختار شـود و  به زیر سطح فرمی منتقل مـی   Γ6گانه تبهگن دو

-بنـابراین تحـت بسـط هیـدرو     .شـود نواري وارونگی مشاهده می

بـه یـک    InAsدرصـد ترکیـب    2/3انـدازه  شبکه بهاستاتیک ثابت
. شودتبدیل مینیمرسانا با گاف نواري صفر و ترتیب نواري وارون 

-مشاهده مـی  1در جدول Γ7  و Γ6،Γ8  هايانرژي حالت اتتغییر

شـدگی  دهـد، قـدرت جفـت   نشان می 1گونه که جدول همان. شود

شود با افـزایش  ، نشان داده میEΓ8 - EΓ7مدار که بصورت  -اسپین
-توان ایـن کند، بنابراین میشبکه به مقدار جزئی تغییر پیدا میثابت

وارونگـی  یري کرد کـه عامـل مـوثر در تغییـر قـدرت      گگونه نتیجه
تحـت کشـش     Vppو  Vss شـدگی هاي جفتپتانسیلتغییر نواري 

  .شبکه است
  

  

  

  

 درصد 3، (b)1درصد  2، (a)درصد1 با InASترکیب ساختار نواري :  2شکل
(c)  درصد 2/3و (d)  ثابت شبکهاستاتیک هیدرو بسط  

تحت بسط هیدرواستاتیکی ثابت  Γ7و  Γ6،Γ8 هاي تغییر انرژي حالت:  1جدول
  درصد 5تا  0از  شبکه

   
         ( %a )             EΓ6 - EΓ8(eV)                 EΓ8 - EΓ7(eV) 

 
1                                 0.30449                       0.29329 

2                                 0.15628                        0.29014 

    3                                 0.00043                        0.28739 

 3.2                              -0.04771                         0 .2873     

           4                                -0.14121                       0.28451 

           5                              - 0.29508                         0.28201 

ثابت استاتیک ، تحت تاثیر بسط هیدرو)2(چه مطابق شکل اگر
شود اما نواري عادي به ترتیب نواري وارون تبدیل میترتیب ،شبکه

تیک براي ایجاد یگ گاف نواري در استاهیدروهنوز یک بسط غیر
در شبکه  هايثابت ،هیدرواستاتیکبسط غیردر . نیاز استΓ نقطه 

با  cشبکه در راستاي محور  و ثابتد نشوداده میبسط  abصفحه 
-هماندر این حالت . شودبهینه می Wu- Cohen تابعیاستفاده از 

رن مکعبی علت از بین رفتن تقابهدهد نشان می) 3(گونه که شکل 
. روداز بین می Γ8گانه روي، تبهگنی چهارتار سولفیدخمربوط به سا

شود یک حفظ مینواري  وه بر اینکه وارونگی علااین شکل  مطابق
ایجاد رسانش نوار  کمینهنوار ظرفیت و  بیشینهگاف نواري نیز بین 
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 abدر صفحه  شبکههايثابتتا افزایش)  3(مطابق شکل . شودمی
اما  .شودحفظ مینواري با ترتیب عادي درصد  ساختار 4زه به اندا

 درصد 6 به اندازه abهاي شبکه در صفحه افزایش پارامتردر 
یرا مطابق ز ،شوددیده میInAs ترکیب وارونگی در ساختار نواري 

. به زیر سطح فرمی منتقل شده است Γ6گانه نوار تبهگن دو 3شکل 
نشان داده شده  3پیکان در شکل قدرت وارونگی نواري با  اندازه
بهینه شده و قدرت وارونگی نواري  cمقدار پارامتر همچنین . است

  . آورده شده است 2در جدول 
  

  

  

  

هاي پارامتر  وبهینه شده  cبکه ش ثابت با InASترکیب  ساختار نواري :  3شکل
و  (c) رصدد 4، (b)درصد  2، (a)درصد0اندازه به  افزایش یافته  bو  aشبکه 

   (d) درصد6
غیر بهینه شده و همچنین قدرت وارونگی نواري براي بسط  cپارامتر :  1جدول
   درصد  6و 0،2،4به اندازه  InAs شبکه استاتیکهیدرو

   0 0

0

% , 0, 2, 4, 6a x a x
a




         E (eV)           0c (A°)  

1                                                0.5323                          6.05 

  1.02                                           0.3428                          5.95 

1.04                                           0.077                            5.84 

  1.06                                       - 0.2877                         5.68 

در صفحه  ثابت شبکه با بسطدهد نشان می 3گونه که شکل همان
ab در راستاي محور شبکه ثابت کردن و بهینهc  حالتی مشاهده
 یک بلکهوجود دارد  در آننواري  وارونگی که  نه تنهاشود می

نوار  کمینهنوار ظرفیت و  بیشینهاف نواري بسیار کوچک بین گ
  . شودایجاد می Γرسانش در نقطه 

  
  گیرينتیجه

در   بهساخته خطی با پتانسیل کامل، روش امواج تخت ستفاده ازابا 
با استفاده از  InAsنواري ، ساختار تابعی چگالی چارچوب نظریه

مورد بررسی   براي انرژي تبادلی همبستگی MBJLDA  تابعی
یک نیمرسانا با  InAsکه دهد میمحاسبات نشان . قرار گرفت

 ولتالکترون 47/0ترتیب نواري عادي و پهناي گافی به اندازه 
-الکترون 42/0که این مقدار در توافق خوبی با مقدار تجربی است 

درصد  2/3شبکه به اندازه ثابتاستاتیک با بسط هیدرو .است ولت
ایجاد شد و در این درصد  InAsساختار نواري در یک وارونگی 

در بسط . شودمیعایق توپولوژي تبدیل به یک  InAs ،از بسط
 6به اندازه  abشبکه در صفحه استاتیک با بسط ثابتهیدروغیر

ایجاد  بر،علاوه  cکردن ثابت شبکه در راستاي محور درصد و بهینه
م نوار ظرفیت و یک وارونگی در ساختار نواري بین ماکسیمشدن 

در  این امر . شودهمچنین مینیمم نوار رسانش یگ گاف ایجاد می
لایه با ثابت شبکه بزرگتر ایجاد با رشد نمونه روي یک زیرتجربه 

در هاي توپولوژي عایقتوجه به کاربرد بسیار زیاد با .شودمی
ترتیب ها با العاده زیاد تبدیل ترکیبتوان به اهمیت فوقصنعت، می

  .پی برد هاي توپولوژيعایقعادي به واري ن
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  ناتا-هاي زيگلرنحوه عملكرد پروموتورهاي ارگانوهاليدي در افزايش فعاليت كاتاليست سازيشبيه
    نعيمه بحري لاله
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  چكيده
عليرغم نقش مهم اين دسته از مواد در  .دارندناتا -هاي زيگلرافزايش فعاليت كاتاليست نقش مهمي درارگانوهاليدي پروموتورهاي 

در اين مطالعه براي بررسي نحوه تاثير اين مواد، استفاده از . پليمريزاسيون الفينها، ساز و كار تاثير اين مواد هنوز به درستي مشخص نيست
كه ( Ti+2اكسايش مركز حاوي  )n=1- 4(ها كلرومتان- nه از نحوه كار به اين صورت بوده كه با استفاد. باشدمدلسازي مولكولي مد نظر مي

افزايشي مورد مطالعه قرار -هاي راديكالي و اكسايشيبه ترتيب توسط مكانيسم Ti+4و  Ti+3به ) دارد Ti+3فعاليت كمتري نسبت به تيتانيم 
هاي اكسيداسيوني اتم مركزي روي توزيع حالتتاثير ارگانوهاليدها بر  سازي،سپس براي اثبات صحت نتايج بدست آمده از شبيه. گرفت

   .بود سازيشبيهنتايج فوق همراستا با نتايج بدست آمده از . بررسي گرديد به روش تيتراسيون 2MgCl)نوع اتوكسيدي/(4TiClدر كاتاليست 
  

Investigation on the Activity Improvement of Ziegler-Natta Catalysts by Organohalide 

Promoters 

Naeimeh Bahri-Laleh  
Iran Polymer and Petrochemical Institute, Polymerization Engineering Department, P.O. Box 14965/115, Tehran, Iran 

 
Abstract  

It is well known that in Ziegler-Natta catalyzed olefin polymerization productivity can be increased if 
halogenated organic compounds are added during the polymerization reaction. To shed light on possible 
activation mechanisms of this effect, density functional theory (DFT) molecular modeling studies were 
undertaken. The DFT calculations were carried out using the Gaussian03 package, and the B3LYP hybrid GGA 
functional was adopted. Studies was focused on Ti species octahedrally coordinated to the (110) lateral cut of 
MgCl2 with formula TiCl2/(MgCl2)3. The mechanism of reactivation of catalyst species by CH4-nCln (n=1-4) 
molecules was studied via radical and oxidative-addition mechanisms. Results suggest that organohalides 
reproduce catalyst centre by preferential oxidation of Ti+2 to Ti+4 rather than Ti+3 species and Cl rich 
organohalides have more impact in restoring active centre. Then to evaluate information obtained from 
calculation, effect of promoters on the Ti oxidation state distribution was studied using titration method. The 
results were in accordance with the data obtained from DFT calculation.  
PACS No.           
 

  قدمهم
ها براي ترين نوع كاتاليستناتا متداول-هاي زيگلركاتاليست      

هاي متفاوت و در ميان نگهدارنده. باشدها ميپليمريزاسيون الفين
ناتا مورد استفاده  -هاي زيگلرزيادي كه براي ساخت كاتاليست

به عنوان بهترين آنها شناخته   كلرايدمنيزيمتا كنون   اندقرار گرفته
پيشرفته ترين نوع  4TiCl/2MgClده است و سيستم كاتاليستي ش

 مطالعات انجام. . 1رودكاتاليست در كاربردهاي صنعتي به شمار مي
-دهند كه با عمل آمادهها نشان ميشده در زمينه شناسايي كاتاليست

و نيمه ) 104(كلرايد، صفحات پايدار سازي نگهدارنده منيزيم
يونهاي منيزيم موجود  و بر روي . 2,3شوندتشكيل مي) 110(پايدار 

  . افتدتتراكلرايد اتفاق ميدر اين صفحات، جذب تيتانيم
تتراكلرايد روي دهد كه كوئورديناسيون تيتانيممحاسبات نشان مي

كه ضعيف و حتي ناپايدار است در حالي) 104(صفحه 
-از لحاظ انرژي مطلوب مي) 110(كوئورديناسيون بر روي صفحه 

به همين دليل اتم تيتانيم هشت وجهي كه بر روي صفحه . باشد
  . استمدل مناسبي براي نشان دادن سايت فعال  جذب شده) 110(
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از سوي ديگر، همانطور كه گزارش شده، در پليمريزاسيون اتيلن و 
ناتا، تيتانيم در سه حالت اكسيداسيوني - پروپيلن به روش زيگلر

از بين اين سه حالت اكسيداسيوني، . شوديافت مي+ 4و + 3، +2
3+Ti تتراكلرايد اوليه حاصل گونه فعال بوده كه از كاهش تيتانيم

شود كه در مي Ti+2كاهش بيشتر اين ماده منجر به تشكيل . شودمي
پليمريزاسيون پروپيلن غير فعال و در پليمريزاسيون اتيلن به 

ترين روش براي شناخته شده. . 4صورت جزئي فعال است
- استفاده از تركيبات ارگانوهاليد مانند كربن Ti+2اكسيداسيون دوباه 

باشد كلرواتان، و يا حتي مولكول كلر ميتتراكلرايد، كلروفرم، دي
بعد . . 5گيرندفاده قرار ميكننده مورد استكه به عنوان تركيب اكسيد

ليستي بازيابي شده و دوباره از عمل اكسيد شدن، مراكز فعال كاتا
 . گردندفعال شده و وارد چرخه پليمريزاسيون مي

، در تئوري تابعيت چگاليدر اين مقاله با استفاده از مطالعات 
مكانيسم اكسايش مركز حاوي  )n=1- 4(ها كلرومتان- nحضور 

2+Ti  3به+Ti  4و+Ti بررسي شد . 

  جزئيات محاسباتي و مدل مورد استفاده
كلرايد نشانده شده بر يك شبكه كلاستري كاملا دينيممدل تيتا

ها مورد استفاده قرار سازيدر شبيه) 2MgCl(3منعطف با فرمول 
باشند در مورد ساختارهايي كه به صورت راديكال مي. گرفت

تئوري  محاسبات. محاسبات لايه باز مورد استفاده قرار گرفت
 . B3LYP 7 تابعيبا  . 6افزار گوسين با استفاده نرم تابعيت چگالي
ها از سري پايه براي تشريح ساختار الكتروني اتم. انجام گرفت

TZVP 8 . استفاده گرديد.  
  اندازه گيري حالت هاي اكسيداسيوني تيتانيوم

توزيع حالتهاي  ارگانوهاليدها بر رويگيري تاثير براي اندازه
كاهشي پيشنهاد - روش تيتراسيون اكسايشاز اكسيداسيوني تيتانيم 

   .. 9 شد شده توسط شين استفاده
  نتايج و بحث

ترين فعال Ti+3همانطور كه قبلا هم گفته شد حالت اكسيداسيوني 
بنابراين كاهش فعاليت  . 10باشدها ميالفين حالت در پليمريزاسيون

تواند مربوط به كاهش جزء كاتاليست در پليمريزاسيون اتيلن مي
هاي فعال يكي از روش. باشد Ti+2فوق به حالت اكسيداسيوني 

استفاده از تركيبات ارگانوهاليدي به منظور  Ti+2ره كردن دوبا
به همين دليل در اين بخش اكسايش . باشداكسايش مركز فوق مي

  . توسط ارگانوهاليدهاي مختلف مورد مطالعه قرار گرفت Ti+2مركز 
هاي مختلف مربوط به منظور حذف اثرات مربوط به كانفورماسيون

ها كلرومتان- nايش توسط تر، فقط اكسبه ارگانوهاليدهاي بزرگ
)4 -1=n (براي واكنش اكسايشي فوق دو مسير . بررسي شد

افزايشي جديد طراحي و انرژي مراحل مختلف مربوط - اكسايشي
  :عبارتند از فوقهاي واكنش. گيري گرديدبه آنها اندازه

به وسيله افزايش مجزاي اتم كلر  Ti+4به  Ti+2اكسايش  - 1
 ؛)اكسايشي-سم افزايشيمكاني( و بخش آلي به مركز فوق

از طريق افزايش راديكالي اتم كلر  Ti+3به  Ti+2اكسايش  - 2
مانده از ارگانوهاليد به مركز فوق و دور شدن بخش باقي

 .مركز فعال به صورت راديكال

 1در جدول  Ti+4به  Ti+2هاي محاسبه شده براي اكسايش انرژي
انرژي آزاد شده براي شود همانطور كه ديده مي. آورده شده است

 kcal·mol-1كوئورديناسيون ارگانوهاليدهاي مورد مطالعه مابين 

در اين قسمت رويه مناسبي براي افزايش انرژي . باشدمي 11- 16
هاي كلر موجود در ارگانوهاليد كوئورديناسيون با كاهش تعداد اتم

 وجود دارد و كوئورديناسيون كربن تتراكلريد از نظر ترموديناميكي
  .باشدتر از بقيه مينامطلوب

 -انرژي مربوط به مراحل مختلف مكانيسم اكسايشي -1جدول 
  ). kcal·mol-1(افزايشي

ΔECoord واكنش                                         
1 ΔEOxAdd

2 ΔETot
3 

1 [Mg]/TiCl2 + CH3Cl → 
[Mg]/TiCl3CH3 9/15- 2/16- 1/32- 

2 [Mg]/TiCl2 + CH2Cl2 → 
Mg]/TiCl3CH2Cl 6/15- 6/18- 2/34- 

3 [Mg]/TiCl2 + CHCl3 → 
[Mg]/TiCl3CHCl2 7/13- 9/20- 6/34- 

4 [Mg]/TiCl2 + CCl4 → 
[Mg]/TiCl3CCl3

 8/11- 2/25- 0/37- 

انرژي محصول -انرژي مواد اوليه( 1) 1با توجه به مكانيسم نشان داده شده در شكل (
انرژي حالت -انرژي مواد اوليه( 2 ؛ΔECoord)=حاصل از كوئورديناسيون

  .ΔEOxAdd + ΔECoord=(ΔETot( 3و  ،ΔEOxAdd)=مياني
براي ارگانوهاليدهاي داراي بيش از يك اتم محاسبات نشان داد 

دهد به كلر، كوئورديناسيون از طريق دو تا از كلرهاي آن رخ مي
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رديناسيون طوريكه كوئورديناسيون اطراف تيتانيم تقريبا به كوئو
  .  )را ببينيد 1شكل ( شودوجهي نزديك ميهشت

  

  .تتراكلريدتوسط كربن Ti+2مكانيسم مربوط به اكسايش مركز  -1شكل 
هاي فوق مرحله بعدي افزايش اكسايشي بنابراين براي سيستم

در اين قسمت با افزايش تعداد . ارگانوهاليد كوئوردينه شده است
- تر ميفزايشي مطلوبا- هاي كلر ارگانوهاليد مرحله اكسايشياتم

طوريكه ؛ به)را مقايسه كنيد 1هاي جدول  ΔEOxAdd(شود 
ΔEOxAdd  4در صورت استفاده ازCCl  برابرkcal mol-1 2/25 -  و
  . باشدمي -kcal mol-1 2/16برابر  Cl3CHدر مورد 

مطابق با رويه انرژي براي تجزيه  ΔEOxAddرويه مشاهده شده براي 
انرژي لازم براي شكستن پيوند فوق . است C―Clپيوند  همجور

، 6/58ترتيب برابر به Cl3CH، و 4CCl ،3CHCl ،2Cl2CHدر 
به عبارت ديگر بالاتر . باشدمي kcal mol-1  6/80، و 3/74، 1/67

به  Cl3CHدر مقايسه با  4CClبودن ميزان انرژي بدست آمده در 
  . شودمربوط مي 4CClدر  C―Clتر بودن پيوند ضعيف
 ) ΔETot(براين؛ رويه مشاهده شده براي انرژي كلي واكنش علاوه

است با اين تفاوت كه در  ΔEOxAddهمانند رويه مشاهده شده در 
ها در حضور ارگانوهاليدهاي مختلف كمتر اينجا تفاوت بين انرژي

در مورد كلرومتان كه حاوي يك اتم كلر بوده، حالت گذاري . است
در . دهدا به محصولات ارتباط ميشود كه مواد اوليه رمشاهده مي

شود و پيوند به طور جزئي شكسته مي C―Clحالت گذرا پيوند 
C―Ti 2شكل ( به طور جزئي تشكيل شده است.(  

  
  
  
  

  
  . كلرومتان با Ti+2افزايشي مربوط به برهمكنش -واكنش اكسايشي -2شكل 

باشد كه مربوط به مكانيسم دوم يك مكانيسم راديكالي مي
از طريق اتم كلرشان  Ti+2ها با مركز كلرومتان- nاسيون كوئوردين

است كه با دور شدن بخش آلي به صورت راديكال، به تشكيل 
3+Ti هاي در اين تحقيق ترموديناميك مربوط به واكنش. انجامدمي

ترموديناميك مربوط به  -2جدول فوق بررسي شد و نتايج در 
-n (n=0-3( براي تشكيل Ti+3به  Ti+2اكسايش 

3CHnCl3[Mg]/TiCl  واحد انرژي ،kcal·mol-1    
ΔEProducts واكنش                                                           

1

1 [Mg]/TiCl2 + CH3Cl → [Mg]/TiCl3• + CH3•
 2/2 

2 [Mg]/TiCl2 + CH2Cl2 → [Mg]/TiCl3• + CH2Cl• 3/4- 

3 [Mg]/TiCl2 + CHCl3 → [Mg]/TiCl3• + CHCl2•
 4/11- 

4 [Mg]/TiCl2 + CCl4 → [Mg]/TiCl3• + CCl3•
 8/19- 

ΔEProducts)=انرژي محصولات-انرژي مواد اوليه( 1
  

  

ئورديناسيون ارگانوهاليدها به مركز كو .گردآوري شده است 

2Mg/TiCl  همانند مكانيسم اول است كه قبلا در مورد آن به طور
در اين قسمت فرض بر اين است كه بعد از . مفصل بحث شد

اي طولاني به اندازه C―Clكوئورديناسيون ارگانوهاليدها، پيوند 
سبه انرژي محا. سازدپذير ميشود كه حذف بخش آلي را امكانمي

 2Cl2CHو  Cl3CHشده براي اين مكانيسم در صورت استفاده از 
بنابراين تركيبات . باشدمي -kcal·mol-1 3/4و  2/2به ترتيب برابر 

از . كنندنمي Ti+3به  Ti+2فوق كمك چنداني به مكانيسم افزايشي 
-kcal·molو - 4/11برابر با  ΔETotبا  4CClو  3CHClسوي ديگر 

توسط مكانيسم  Ti+3به  Ti+2سيد كردن توانايي اك - 8/19 1
  .  راديكالي را دارند

 براي تشكيل Ti+3به  Ti+2ترموديناميك مربوط به اكسايش  -2جدول 
)3-0=n (n-3CHnCl3[Mg]/TiCl  واحد انرژي ،kcal·mol-1    

ΔEProducts واكنش                                                           
1

1 [Mg]/TiCl2 + CH3Cl → [Mg]/TiCl3• + CH3•
 2/2 

2 [Mg]/TiCl2 + CH2Cl2 → [Mg]/TiCl3• + CH2Cl• 3/4- 

3 [Mg]/TiCl2 + CHCl3 → [Mg]/TiCl3• + CHCl2•
 4/11- 

4 [Mg]/TiCl2 + CCl4 → [Mg]/TiCl3• + CCl3•
 8/19- 

ΔEProducts)=انرژي محصولات-انرژي مواد اوليه( 1
  

  

- توان اينمي 2و  1زارش شده در جداول هاي گبا مقايسه انرژي

از لحاظ ترموديناميكي  Ti+4به  Ti+2طور نتيجه گرفت كه اكسايش 

Cl Ti Cl

Cl MgMg

Mg Cl

ClCl

Cl

Cl Ti Cl

Cl Cl

Cl MgMg

Mg Cl

ClCl

Cl

Cl Ti Cl

Cl CCl3

Cl MgMg

Mg Cl

ClCl

Cl

C

Cl Cl

Ecoord EOxAdd

+CCl4
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- از طريق مكانيسم راديكالي مي Ti+3تر از اكسايش آن به مطلوب

  . باشد زيرا انرژي آزاد شده در مكانيسم فوق بيشتر است
يوني اتم هاي اكسيداسبراي مطالعه تاثير ارگانوهاليدها بر حالت

كلرومتان و كلروفرم انتخاب و تيتانيم، سه ارگانوهاليد كلرومتان، دي
تيتراسيون در به روش هاي اكسيداسيوني اتم تيتانيم حالتتوزيع 

گردآوري  3نتايج در جدول . انجام شدو در غياب آنها حضور آنها 
  . شده است

  
  

  .سيداسيوني فلز تيتانيمهاي اكتاثير ارگانوهاليدها بر روي توزيع حالت -3جدول 
نوع 

  ارگانوهاليد
  دما

)°C(  
نسبت 
مولي 
Al/Ti  

 نسبت مولي
ارگانوهاليد به 

Ti  

2+Ti  
(%)  

3+Ti  
(%)  

4+Ti  
(%)  

- 83  180  - 46 39 15 
Cl3CH 83  180  20  40  43  17  

2Cl2CH 83  180  54/0 33 48 19 
3CHCl  83  180  033/0  27  50  23  

ارگانوهاليدهاي مورد استفاده  شود در حضورهمانطور كه ديده مي
به عنوان مثال مقدار . يابندهر دو افزايش مي Ti+3و  Ti+4مقادير 

4+Ti  و مقدار %  23و  19، 17در نمونه بدون پروموتور به %  15از
3+Ti  به ترتيب در حضور كلرومتان، %  50و  48، 43به %  39از

 . رسندكلرومتان و كلروفرم ميدي

اندكي  Ti+3ير ارگانوهاليدها در افزايش مقدار اين مطلب كه تاث
-در اثر تري Ti+4تواند به دليل كاهش باشد، ميمي Ti+4بيشتر از 

اما چيزي كه در اينجا حائز . باشدنيز مازاد در محيط  آلومينيوماتيل
در حضور  Ti+4اهميت است وجود اين افزايش مقدار 

- سم اكسايشيارگانوهاليدها است كه شاهد محكمي بر مكاني
  . باشدسازي ميافزايشي ارائه شده در بخش شبيه

هاي كلر در ارگانوهاليدها مقدار براين با افزايش تعداد اتمعلاوه
4+Ti  3و+Ti يابد كه به كمتر بودن  توليد شده نيز افزايش مي

ΔEOxAdd تر بودن و يا به منفيΔEProducts  بدست آمده در قسمت
   .شودمدلسازي مربوط مي

  نتايج - 6
تاثير پروموتورهاي  تئوري حالت چگالي با استفاده از مطالعات

ناتا توسط دو مكانيسم - ارگانوهاليدي بر روي كاتاليست زيگلر
 Ti+2محاسبات انرژي واكنش براي اكسايش . مختلف بررسي شد

از لحاظ  Ti+4به  Ti+2نشان داد كه اكسايش  Ti+4و  Ti+3به 
از طريق مكانيسم  Ti+3اكسايش آن به  تر ازترموديناميكي مطلوب

گيري توزيع حالت اكسيداسيوني اتم اندازه. باشدراديكالي مي
ن وبا استفاده از تيتراسي) =1n-3(ها كلرومتان- nتيتانيم در حضور 

% 43- 50در محيط بدون پروموتور به % 39از  Ti+3نشان از افزايش 
  . ها دادكلرومتان- nدر حضور % 17- 23به % 15از  Ti+4و 
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تفاضل محدودبا روشياغهیتراکتور کیدر مرکز یمحاسبه شار نوترون
یمجتب، محمدیان کهل؛ديهنصري نصر آبادي، م

اصفهانب،یهزار جرابانیخ،ياهستهیدانشگاه اصفهان، گروه مهندسنینويهايدانشکده علوم و فناور

دهیچک
به شکلیمربعياغهیتراکتور یکمرکزدريریتأخيهابدون حضور نوترونیحرارتوعیسرطیفشاملا براي دو گروه از نوترون هبر حسب زماننوترونی شار

با وبازتابندهبدون ، يراکتور دو بعدیک بر اساس محاسبات. محاسبه شده استکلسونین- کرانکروش تفاضل محدود و یعنی روش محاسبات عدديدو روش
.نشان دادرا یدو روش مذکور تطابق خوبيبرابدست آمد و متلب افزارنرمتوسط جینتااین . انجام گرفتمگن هکلهیریديمرزطیشرالحاظ کردن 

Neutron Flux Calculation in the Center of a Slab Reactor by Finite Difference Method

Nasri Nasrabadi, Mehdi; Mohammadian Kohol, Mojtaba

Department of Nuclear Engineering, Faculty of advanced Sciences and Technologies, University of Isfahan, Isfahan, Iran

Abstract

The flux as a function of time for two neutron groups, including fast and thermal without considering delayed
neutrons has been calculated in the center of a slab reactor (square-shaped) using two numerical methods:
finite difference method (FDM) and Crank-Nicolson method. Calculations have been done based upon
considering the reactor as two-dimensional, without reflector and using homogeneous Dirichlet boundary
conditions. The results obtained by MATLAB software and showed a good agreement for these two mentioned
methods.

PACS No. 28, 2

قدمهم
به شدت احساس يبه منابع انرژانسان ازیندیدر عصر جد

عنوانبهياشکافت هستهواکنش امروزه لیدلنیبه همشودیم
با کنترل دقیق یستیو باقرارگرفتهمورد توجه يانرژیکی از منابع

از آن در تامین انرژي بتوان این واکنش در رآکتورهاي هسته اي 
توسط يحل عدديهااستفاده از روشدر این راستا . استفاده نمود

هانوترونتعداد عیتا بتوان توزدهدیمامکان را به ما نیاافزارنرم
.ا در هر کدام از نقاط مختلف قلب راکتور محاسبه کردر

راکتور با حل معادله ترابرد نوترون قلبدر هانوترونعیتوز
یو زمانییفضا،ياهیزاو،يانرژعیمعادله توزنیا. دیآیمدستبه

همیلیمعادله خاین حل با اینحال . می کندفیرا توصهانوترون

و ستمیسکوچک براي گرفتن ابعاد در نظربا و ستیراحت ن
سیستم .]1[نمودمعادله را حل توانیمیفرضطیاعمال شرا
یجزئيهامشتقصورتبهپخش نوترون در قلب راکتور معادلات 

دو روش یمعادلات به طور کلگونهنیاحل يبرا. شودیمانیب
تابع پاسخ یلیتحليهادر روش. وجود دارديو عددیلیتحل
صورتبهيعدديهاروشازحاصل یخروجیولدیآیمدستبه

جمله از کلسونین-روش تفاضل محدود و کرانک. باشدیمعدد 
در . هستندلیفرانسیمعادلات دیبیحل تقريبرايعدديهاروش

وشدهزدهبیمشتق  توابع با تفاضلات معادل آنها تقرهاروشنیا
زدن بیتقريبرانه،یمناسب و بهيهابا گاميتکرارندیفرآکی

.ردیپذیمتابع مورد نظر انجام 
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یراحتبهاز موارد ياریدر بسیلیتحليهاروشيریکارگبه
يهااز حالات خاص و اعمال فرضینبوده و فقط در برخسریم

بیترتنیبد. سازندیمسریرا مییبه حل نهایابیساده کننده، دست
هاوتریکامپیتوان محاسباتشیو افزايعدديهاروششرفتیبا پ
حل و ،يعدديهااستفاده از روش،یباتمحاسيهاافزارنرمو 
لذا در این . کرده استریپذامکانرا یمهندسدهیچیمسائل پلیتحل

رفتار فیتوصياز روش تفاضل محدود برامیبنا دارتحقیق 
یبررس. میاستفاده کنيراکتور دو بعدکیدر داخل قلب هانوترون

از آهنگ وقوع یهآگالینوترون در راکتور به دلعیتوزیگونگچ
-يهارهیزنجيداریمختلف و قضاوت در مورد پايهااندر کنش

با نوترون عیتوزیراکتور بررسکیدر . پذیردمیشکافت صورت 
معادله حرکت نیدر ااست وامکان پذیر معادله ترابردبکارگیري 

اف قلب راکتور در نظر گرفته در اطریانیجرصورتبههانوترون
هااتميهستهاز یدر حال پراکندگوستهیپهانوتروننیا. شودیم
به خارج از قلب راکتور ایشوندیمجذب تاًینهانکهیتا اباشندیم

شامل است که یمعادله خطکیمعادله ترابرد نوترون . کنندیمفرار 
مکان، زاویه، شاملمستقلهاي ریو متغ) شار(وابسته ریمتغیک 

.]2[می باشد انرژي و زمان
ــه ــرمازآنجاک ــروزه ن ــايام ــهافزاره ــرانویســی برنام حــل يب

ابتـدا معادلـه   بایسـتی ، رونـد یمکاربهيمعادلات جبريهادستگاه
که شودلیتبدانهیرايبرافهمقابليمعادلات جبرصورتبهترابرد 

. ردیگیمصورت وستهیپيهاریمتغيعمل با انجام گسسته سازنیا
 ـمتغيسازبا استفاده از گسستهبیترتنیبد  ـزاوری  ـ،ياهی و يرژان

به شار ياهیزاویبا بسط دادن وابستگ. شودیمترسادهمکان معادله 
و قرار دادن در معادله ترابرد يکرويهانوترون بر حسب هماهنگ

نیو همچن ـشـوند یمحاصل يوابسته به انرژPnنوترون معادلات 
يرا بـه تعـداد  هـا نوترونيانرژ،يانرژریمتغيگسسته سازيبرا

 ـگانتگـرال سـپس بـا   . میکن ـیميبندمیتقسيانرژيهاگروه از يری
یچنـد گروه ـ Pnمعـادلات  ،يهـر گـروه انـرژ   يروPnمعادلات 

ياز جملات سریبا در نظر گرفتن تعداد متناه. حاصل خواهد شد
 ـتـوان یم ـگسسته ییفضايهاشبکهدر نظر گرفتن نیو همچن کی

. در نظـر گرفـت  يافزارنرممحاسباتجهت يمعادلات جبريسر
معادله ترابرد نوترون، رويساده کننده بر يهااعمال فرضپس از 

يهـا بـدون حضـور نـوترون   یچنـد گروه ـ نوترونمعادله پخش 
.]2[خواهد آمددستبهgيانرژيهاگروهيبرايریتأخ
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تیکفايدو گروه انرژیحرارتيهاراکتوريبرامعمولاً
شار یو زمانیمکانراتییتغتعیین یحرارتيدر راکتورها. کندیم

معادله هاي کاربردجمله قلب از یاندازه بحرانهمچنین و نوترون
.]1[باشدیمپخش 

تفاضل محدودمحاسباتی روش 
يبرايعدديهاروشاز یکی(FDM)روش تفاضل محدود 

روش مشتق توابع با نیدر ا. استلیفرانسیمعادلات دیبیحل تقر
ازمحاسباتو خطايشودیزده مبیتفاضلات معادل آنها تقر

)(مرتبه  tO 2و)( xO هورقیک ،روشنیدر ا.]3[باشدیم
20در 20منظميهاشبکهبه را متریسانت200ابعاده بشکل مربعی 
کیشبکه نیارأسهر به شکلی که کنیممیمیتقسمتريسانتی

حاکم بر لیفرانسیمعادلات دکین تکنیبا ا. دهدیملیگره را تشک
یمعادلات تفاضليسرکیتوسط يمرزطیرفتار نوترون و شرا

محاسبه شار یعنییحل مسئله اصلرونیااز. شودیمنیگزیجا
يمعادلات جبريهادستگاه، به حل همزمان هنوترون در مرکز ورق

که با حل شودیمهر گره داخل صفحه منجر يبراشدهنوشته
شار در هر گره است را یر دامجهولات ما که همان مق،هادستگاه

مقدار شار در مرکز یسربه برتحقیق نیدر ا.دهدیمدستبه
شار یلیدر ابتدا حل تحل. رداخته شده استراکتور بر حسب زمان پ

را انجام داده و يمرزطیشکل با شرای مربعهورقنوترون در مرکز
يخطايهامرتبهمعادله ترابرد بر اساس يسپس در ادامه حل عدد

با استفاده معادلات حاصلحل عددي . شده استیسر، برذکر شده
شار تیب ترنیو بدد اجرا شمتلب افزارنرمتوسط شدهنوشتهکد از 

و آمد دستبهزمان کیتمام نودها در ينوترون در دو بعد برا
. گردیددوباره محاسبات تکرار يبعدهاي زمانيبرا

و هامقطع، سطح کنواختیو همگن یبا در نظر گرفتن محیط
.تابع مکان نیستنددیگر Dgهاگروهضریب پخش نوترونی 
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براي دو گروه انرژيشدهاستفادههايمقادیر عددي پارامتر: 1جدول
مقادیر پارامترها)سریع(1گروه )حرارتی(2گروه 

08/135/1D(cm)
0054869/0001382/0)( 1cma


41/241/2υ (neutron)
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) 2(از زمان قبلش، دو رابطه يبعديهامحاسبه شار در زمانيبرا
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. انـد متفاوتثابت هستند و براي دو گروه انرژي cو bو aمقادیر 
هاي زمـانی بایـد بـا شـرط     بازه ر در یغیتدر روش تفاضل محدود 

در شـرط پایـداري   بـراي برقـراري   .ودعادلـه انجـام ش ـ  پایداري م
a1, a2)مثبت باشندaباید مقادیر )5(و )4(ت معادلا > 0).

یسینوبرنامهو تمیالگور
)4(ت معادلاصورتبهمعادله ترابرد نوترونيسازسادهاز پس

روش تفاضل بر اساسرا مورد نظرتمیالگورتوان یم)5(و 
یسینوبرنامهزبان کیکرد و سپس با استفاده از يسازادهیپمحدود 

برنامه مطلوب را نوشته و ،قواعد و دستورات آن زبانتیو رعا
متلبیمحاسباتافزارنرممحاسبه از نیدر ا. توسعه داد

(MATLAB)يافزارهانرمجزء افزارنرمنیا. شده استاستفاده
بکار یسینوبرنامهدر راتمیالگور.استکیسمبلیسینوبرنامهيقو

با روش نیادر.]4[را اعمال می کنیمشرایط مرزي آنگاه و گرفته 
شار در مرزها ،  متریسانت20با ابعاد يهابندي از مشاستفاده 

در نظر ریبا مقدار زتابعیبصورت ، در هر نقطههیصفر و شار اول
:گرفته شد

)6 ()
200

()
200

(229.2)0,,()0,,(
21

ySinxSinyxyx  

) 1(شکل در روش تفاضل محدود ا استفاده از خروجی برنامه ب
.آمده است

FDMدر مرکز بر حسب زمان به روش سریعهاي شار نوترون: 1شکل

FDMحرارتی در مرکز بر حسب زمان به روش هاي شار نوترون: 2شکل
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کلسونین-کرانکمحاسباتیروش
پرکاربرد در حل معادلات دیفرانسیل است هاي از روشاین روش

بـودن روش و  یضمنباوجودیعنیپایداري نداردشرطبهنیازي و
امکـان یجـواب در هـر گـام زمـان    نییتعيبه حل دستگاه براازین

موجـب  تیکه در نهاباشدیمممکن تربزرگیگام زمانازه استفاد
فقـط بـراي   تحقیقدر این .شودیمیمحاسباتنهیکاهش زمان و هز

از ایـن روش  عـددي تفاضـل محـدود    حـل  روش راستی آزمـایی  
بسـتگی  Δtایـن روش بـه   دقت ،Δxبا ثابت بودن . استفاده کردیم

.]5[شـود یمترخطا هم کم،ابدیاین مقدار کاهش قدر هر چ.دارد
0005/0هـاي زمـانی   خروجی برنامه براي گامنمودارهاي زیر،در 

.ثانیه رسم شده است

بر حسب زمان به روش رآکتور سریع در مرکز هاي شار نوترون: 3شکل
نیکلسون-کرانک

بر حسب زمان به روش رآکتور حرارتی در مرکزهاي شار نوترون: 4شکل
نیکلسون-کرانک

يریگجهینت
برحسب زمان با روش تفاضل در مرکز راکتورشار نوترون

- روش کرانکاز جهت راستی آزمایی محدود محاسبه و
ي دو همان طور که از خروجی برنامه برا.نیکلسون استفاده شد

- کرانکروش و تفاضل محدودی شامل روش روش محاسبات
-شکلو براي شار نوترون سریع)3(و ) 1(هاي نیکلسون در شکل

شار ، شودیممشاهدهحرارتی نوترونبراي شار ) 4(و ) 2(هاي 
.گردیداي یک هزارم محاسبه نوترونی براي دو گروه با خط
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Ab-initio study of ferromagnetic system of  
Cr xCd 1-xTe (x=0/0625, 0/125, 0/25) 

Nikzad,  Somayeh; Izadifard, Morteza; Ghazi, Mohammad Ebrahim . 
Department of Physics, Shahrood  University, Shahrood 

Abstract 
In this paper, electronic and magnetic properties of Cr-doped CdTe for various Cr concentrations using density 
functional theory (DFT) and full potential linearized augmented plane wave method, have been investigated. 
The results showed that increasing the concentration of dopant atom decreases lattice constant .It is also 
observbed that in all compounds, the local magnetic moments of Cr has reduced from it’s elemental value 
(4µB)due to the strong hybridization between Cr-d and Te-p states. 
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 تًسیع اوزصی الکتزين َا در پلاسمای چىد مًلفٍ ای درگپ میلٍ سًخت َستٍ ای بزرسی

 2؛گلیان، فزشت1ٍعلیپذیزودٌ،

 داًطکذُ فیضیک داًطگبُ تْشاى، اًتْبی خیبثبى کبسگش ضوبلی، تْشاى1

 داًطگبُ پیبم ًَس تْشاى، خیبثبى دیجبجی ضوبلی، تْشاى تحصیلات تکویلی2

 چکیدٌ

ثَضْش هی پشداصین. دس   VVER-1000پلاًک ثِ ثشسسی تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى ّب دس گپ هیلِ سَخت دس ساکتَس ّستِ ای  -دس ایي هقبلِ، ثب استفبدُ اص هؼبدلِ فَکش

بی ػجَسی اص هحیظ جبرة گپ سا تحلیل هی کٌین. پلاًک سا حل کشدُ ٍ سفتبس غیش تؼبدلی الکتشٍى ّ -کَتب هؼبدلِ فَکش -ایي ساستب، ثب استفبدُ اص سٍش حل ػذدی سًٍظ

، ٍاکٌص ضکبفت ّستِ ای دس هیلِ سَخت ضجیِ GEANT4استفبدُ کشدُ این. ّوچٌیي ثب ثِ کبسگیشی کذ هًَت کبسلَ     ثشای ثبلا ثشدى دقت کبساص صثبى ثشًبهِ ًَیسی 

آى ثذست آهذ. ًتبیج ًطبى هی دٌّذ کِ اغلت الکتشٍى ّب دس ایي ًبحیِ حشاستی ّستٌذ ٍ  سبصی ضذ ٍ تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى ّبدس گپ ثیي سَخت ّستِ ای ٍ غلاف

 تبثغ تَصیغ اًشطی آًْب اص تبثغ تَصیغ هبکسَل دٍس است.

Investigation on electron energy distribution in multi component plasma in nuclear 

fuel rod gap 

Pazirande, Ali
1
; Golian, Fereshteh

2 

Department of Physics, University of Tehran, Tehran 
1

 

Tehran PNU Graduate Center, North Dibaji Ave, Tehran
2 

Abstract 

In this paper, by using the Fokker- Planck  equation, the electron energy distribution function in fuel rod gap of 

Busheher’s VVER-1000 reactor was investigated. In this regard, the Fokker-Planck equation was solved by 

utilizing the Runge-Kutta numerical method, and the non-equilibrium behavior of electrons passing through the 

gap as an absorbing medium was analyzed. The programming language     was employed to acquire 

high accuracy. Besides, by utilizing the Monte Carlo GEANT4 code, the fission reaction in the fuel rod was 

simulated and the energy distribution of electrons was calculated. Furthermore, it was found that most of the 

electrons are essentially thermal in the fuel rod gap and the electron energy distribution is far from Maxwellian 

distribution. 

 مقدمٍ

ِ ای دس استجبط ثب سَخت ّستدس ػصش حبضش تحقیقبت ثسیبسی    

دس ٍ ٍاکٌص ضکبفت دس ساکتَسّبی ّستِ ای اًجبم گشفتِ است.

 ایي صهیٌِ هحصَلات ضکبفت تَلیذ ضذُ دس هیلِ سَخت اص اّویت 

 

ثسضایی ثشخَسداس ّستٌذ. ایي هحصَلات پس اص تَلیذ دس سَخت 

ثِ دٍ دستِ تقسین هی ضًَذ، تؼذادی اص آًْب دس سَخت حل ضذُ 

ٍلی ثشخی اص هحصَلات گبصی ٍ دس ثستش سَخت ثبقی هی هبًٌذ، 

هبًٌذ صًَى ٍ کشیپتَى ٍ یب هحصَلات فشاس ّوچَى یذ، سضیَم ٍ 
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سٍثیذین دس سَخت ًبهحلَل ّستٌذ ٍتحت حشکبت تصبدفی اص 

 سَخت خبسج هی ضًَذ.

فضبی گپ ثیي سَخت ٍ غلاف دس اثتذای کبس ساکتَس ثب گبص     

ّلیَم پش ضذُ ٍهحصَلات ضکبفت پس اص خشٍج اص سَخت ٍاسد 

ایي فضب هی ضًَذ ٍ تطکیل یک پلاسوبی چٌذ هَلفِ ای سا هی 

 22-22دٌّذ کِ داسای یًَْبیی ثب دسجِ یًَیضاسیَى ثبلا)حذٍد 

، رسات ثتبی پش اًشطی ٍ (. اص عشف دیگش الکتشٍى ّب1هشتجِ( است)

پشتَّبی گبهب ًیض ٍاسد گپ هی ضًَذ ٍ هحیغی ثب گشادیبى دهبیی ٍ 

 فطبس ثَجَد هی آٍسدکِ سجت ایجبد هقبٍهت دهبیی هی گشدد. 

یکی اص ًکبت هْن دس سلاهت ساکتَس ّستِ ای، پبییي ثَدى دهبی    

یغ هیلِ سَخت هی ثبضذ. اص ایي سٍ دس ایي هقبلِ ثِ ثشسسی تبثغ تَص

اًشطی الکتشٍى ّب دس گپ ثیي سَخت ٍ غلاف هی پشداصین کِ دس 

اًتقبل دهبی سَخت هَثش است. دس ٍاقغ ثِ ثشسسی هسئلِ ػجَس 

 رسات ثبسداس سجک اص  یک هحیظ جبرة هی پشداصین. 

دس ایي صهیٌِ چٌذ تحقیق دس استجبط ثب هحبسجِ تبثغ تَصیغ اًشطی    

ي تحقیقبت تبثغ تَصیغ اًشطی (. دس ای2-4الکتشٍى اًجبم ضذُ است)

الکتشٍى دس پلاسوبی تک هَلفِ ای هحبسجِ ضذُ است. دس ایي 

پلاًک تَصیغ اًشطی الکتشًٍْب سا دس  -هقبلِ ثب استفبدُ اص هؼبدلِ فَکش

ثَضْش ثب ثِ  VVER-10000گپ هیلِ سَخت ّستِ ای ساکتَس 

کَتب ثذست آٍسدُ این. ایي  -کبس گیشی سٍش حل ػذدی سًٍظ

ِ فشم سبدُ ای اص هؼبدلِ تشاثشد ثَلتضهي هی ثبضذ کِ اثضاس هؼبدل

هٌبسجی ثشای پذیذُ تشاثشد رسُ دسٍى سیستن ّبی داسای گشادیبى 

 داًسیتِ ٍ دهب هی ثبضذ.

    ثِ هٌظَس ثبلا ثشدى دقت هحبسجبت اص صثبى ثشًبهِ ًَیسی      

 GEANT4استفبدُ کشدین. ّوچٌیي ثب استفبدُ اص کذ هًَت کبسلَ 

ٍ  سفتبس تصبدفی الکتشٍى ّب دسٍى ایي پلاسوب سا ضجیِ سبصی کشدین

پلاًک سا ثب ًتبیج کذ هقبیسِ  -ًتبیج حبصل اص حل هؼبدلِ فَکش

رکش است کِ ًتبیج  ضبیبى ًوَدین کِ تَافق خَثی هطبّذُ هی ضَد.

آهذُ دس ایي تحقیق ثب ًتبیج تحقیقبت قجلی قبثل هقبیسِ هی  ثذست

 ثبضذ.

 پلاوک -معادلٍ فًکز

هؼبدلِ ثَلتضهي تَصیف کٌٌذُ سفتبس غیش تؼبدلی رسات دس یک    

هحیظ جبرة است. دس ایي ساستب هی تَاى هؼبدلِ صیش سا دس هَسد 

پذیذُ تشاثشد رسات دس سیستن ّبیی کِ داسای گشادیبى داًسیتِ ٍ دهب 

 ( :5ّستٌذ ثِ کبس ثشد)

(
 

  
      

 ( )

 
  )  (     )  (

  

  
)
    
       ( ) 

 ثِ تشتیت گشادیبى ًسجت ثِ دهب ٍ هَقؼیت ّستٌذ.    ٍ    کِ 

ثب دس ًظش گشفتي پشاکٌذگی ّبی صاٍیِ کَچک دس ثشّن کٌص    

پلاًک هی سسین.  -ّبی کَلٌی اص هؼبدلِ ثَلتضهي ثِ هؼبدلِ فَکش

پلاًک یک هؼبدلِ پخص ثب هطتقبت هشتجِ دٍم است  -هؼبدلِ فَکش

ًبهیذُ   Kolmogrove Equationکِ دس سیبضیبت تحت ػٌَاى 

هَیبل ثذست  -هی ضَد ٍ هی تَاى آى سا اص ثسظ هؼبدلِ کشاهشص

 (:5آٍسد)

  

  
     

 ( 
 

  
)
 
  ( )                                      (2) 

ٍ دس ایي  صفش فشض هی ضًَذ    ثشای  ( )  ضشایت 

پلاًک تجذیل هی ضَد.  -هَیبل ثِ هؼبدلِ فَکش -حبلت ثسظ کشاهشص

دس ایي هقبلِ هب اص ایي هؼبدلِ ثشای تؼییي تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى 

-VVERّب دس گپ هیلِ سَخت ّستِ ای دس ساکتَس ّستِ ای 

ییي ثِ هٌظَس حل ایي هؼبدلِ ثِ تؼ ثَضْش استفبدُ کشدُ این. 1000

ضشایت پخص ٍ ساًص ًیبص داسین. دس ایي تحقیق ضشیت ساًص سا ثشاثش 

تَاى تَقف ثتِ دس ًظش گشفتین کِ دس ساستبی حشکت رسات ثبسداس اص یک 

هحیظ ٍ ثشّوکٌص آًْب ثب هحیظ هی ثبضذ. الکتشٍى ّب دس حیي ػجَس اص 

 یک هحیظ هی تَاًٌذ ٍاکٌص ّبی صیش سا اًجبم دٌّذ:
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 (6)ثشّوکٌطْبی الکتشٍى ثب هبدُ: عجقِ ثٌذی 1جذٍل

Reacting 

Constituent 

Charges in 

Radiation 

Charges in 

Medium 

Shell Electrons Slowing-down, 

Absorption 

Excitation, 

ionization, 

transition 

radiation, 

Cherenkov 

radiation, 

chemical changes 

Coulomb field 

of the nucleus  

Scattering, 

slowing-down, 

absorption 

Nuclear reaction, 

chemical changes 

تئَسی ثتِ ثِ تَصیف فشایٌذ کٌذ ضذى الکتشٍى اص عشیق فشایٌذ ثشخَسد   

 (: 6ٍ تبثص) یًَیضاسیَى ٍ تبثص تشهضی( هی پشداصد ٍ داسین)

  

  
 (

  

  
)
   
 (
  

  
)
     

                                        ( )  

دس ًظش گشفتین کِ الکتشٍى ّبی ثب اًشطی غیش ًسجیتی داسای اتلاف 

اًشطی ثِ صَست یًَیضاسیَى ّستٌذ کِ ثب ساثغِ صیش دادُ هی 

 (:7ضَد)

 (
  

  
)
 
 (

  

    
)
 
      

      
[  

 (     )
 
  

      
 

(    )  ( √         )    

 

 
(  √    )

 
]                                                         ( )  

الکتشٍى ّبی ثب اًشطی ًسجیتی ػلاٍُ ثش اتلافبت ثشخَسدی داسای 

 اتلاف ثِ ضکل تبثص ًیض ّستٌذ:

 (
  

  
)    (

  

    
) 
   

  (     )

        
*   

 (     )

   
 

 

 
+                                                                               ( )  

  ،  ،   هؼشف اًشطی جٌجطی الکتشٍى ّباست.    دس ایي ساثغِ 

ًیض ػذد اتوی، ٍصى اتوی، داًسیتِ هبدُ ٍ اًشطی ثش اًگیختگی    ٍ

 هیبًگیي سا ًطبى هی دٌّذ.

 

 

 

 

 

 تجشیٍ ي تحلیل محاسباتی

پلاوک در تعییه تًسیع اوزصی  -استفادٌ اس معادلٍ فًکز

 الکتزين َا

پلاًک ثشای الکتشٍى ّبی ػجَسی  -ضکل پیطٌْبدی هؼبدلِ فَکش  

 اص هحیظ جبرة گپ سا ثِ صَست صیش هؼشفی هی کٌین:

  (    )

  
 * 

 

  
{
 

  
(
  

  
) (    )}

 
 

  
  

   
{
   

 
 (    )}+           ( ) 

ّوبى گًَِ کِ اضبسُ ضذ، ضشیت ساًص سا ثشاثش تَاى تَقف ٍ  

   ضشیت پخص سا ثشاثش 

 
ی دس ًظش گشفتین. ثبصُ اًشطی الکتشٍى ّب 

تقسین هی کٌین ٍ تقشیت دسٍى گپ سا ثِ دٍ ًبحیِ کلاسیک ٍ ًسجیتی 

هی گیشین. ثشای هحبسجِ ضشیت پخص کٌذ ضذى پیَستِ سا دس ًظش 

 (:8ثِ صهبى ٍاّلص ًیبص داسین کِ اص ساثغِ صیش استفبدُ کشدین)

  
 

(  
 
  
)    

  (   )
                                          ( )   

جشم رسات صهیٌِ است ٍ     جشم رسات ٍسٍدی ٍ mدس ایي ساثغِ 

 ًیض ثبثت پخص است کِ ثب ساثغِ صیش دادُ هی ضَد:    

   
    

        

  
            (     )                           ( ) 

 U.S.NRCلگبسیتن کَلٌی است. دس هحبسجبت اص      

Regulatory Guide No.1.183 (9 استفبدُ کشدین. ثشای حل )

ُ کشدین ٍ ثِ هٌظَس ثبلا کَتب استفبد -هؼبدلِ اص سٍش ػذدی سًٍظ

ًَضتین. حبلت پبیب سا     ثشدى دقت هحبسجبت ثشًبهِ ای ثِ صثبى 

 دس ًظش گشفتِ ٍ هؼبدلِ سا حل کشدین. 

در تعییه تًسیع اوزصی  GEANT4استفادٌ اس کد 

 الکتزين َا

، یک اثضاس ضجیِ سبصی آضکبس سبص  GEANT4کذ هًَت کبسلَ    

ًَضتِ هی ضَد ٍ دس ایي     است کِ ثِ صثبى ثشًبهِ ًَیسی 

تحقیق ثِ هٌظَس ضجیِ سبصی سفتبس تصبدفی الکتشٍى ّب هَسد 
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استفبدُ قشاس گشفتِ است. ضکل صیش ًتبیج حبصل اص حل ػذدی 

کَتب )خظ تیشُ  -پلاًک ثب ثکبس گیشی سٍش سًٍظ -هؼبدلِ فَکش

)خظ پش( سا ًوبیص هی دّذ ٍ اص ًَاس  GEANT4( ٍ کذ  فبصلِ

خغبی استبًذاسد ثشای هقبیسِ ًتبیج ثذست آهذُ استفبدُ کشدین کِ 

 تَافق سضبیت ثخطی هطبّذُ هی ضَد:

 

کَتب )خظ تیشُ  -(: هقبیسِ تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى ّب اص عشیق سًٍظ1ضکل)

 )خظ پش(. GEANT4فبصلِ( ٍ کذ 

 وتیجٍ گیزی

پلاًک ثذست  -تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى تَسظ هؼبدلِ فَکش   

حل  4کَتب هشتجِ  -آهذ ٍ هؼبدلِ پیطٌْبدی سا ثب سٍش ػذدی سًٍظ

    کشدین ٍ ثشای ثبلا ثشدى دقت هحبسجبت ثشًبهِ ای ثِ صثبى 

سفتبس  GEANT4ًَضتین. ّوچٌیي ثب کوک کذ هًَت کبسلَ 

الکتشٍى ّب دسٍى گپ هیلِ سَخت ّستِ ای سا ضجیِ سبصی ًوَدین 

( ًوبیص دادین. ّوچٌبًکِ اص 1ٍ ًتبیج ثذست آهذُ سا دس ضکل )

( هطبّذُ هی ضَد، دس عیف اًشطی، اغلت الکتشٍى ّب 1ضکل)

داسای اًشطی پبییٌی ّستٌذ ٍ ایي هَضَع ثِ ػلت ثشّوکٌص 

کِ ثبػث اص دست دادى اًشطی  الکتشٍى ّب ثب هبدُ جبرة هی ثبضذ

آًْب هی گشدد. هلا حظبت دقیق ػذدی  ٍ ضجیِ سبصی ًطبى هی 

دّذ کِ تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى ّب اص تبثغ هبکسَلی دٍس است ، 

 اهب ثسیبسی اص الکتشٍى ّب حشاستی ّستٌذ. 

اص عشف دیگش ، دسهَسد صحت تحقیق اًجبم ضذُ، هحبسجبتی دس   

ٍ  Desseصیغ اًشطی الکتشٍى ّب تَسظ هَسد تؼییي تبثغ تَ

Hassan (4 ِاًجبم ضذُ است کِ ثب ًتبیج هٌتج اص ایي هقبل )

ّوخَاًی داسد. دس آصهبیص آًْب تبثغ تَصیغ اًشطی الکتشٍى ّب دس 

لَلِ ای کِ ثب هَاد ضکبفت پزیش پَضص دادُ ضذُ ثَد، هحبسجِ ضذُ 

 است.
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  طراحي مفهومي و پايه ي يك راكتور كوچك مولد نوترون و برق
  2محمد علي زاده ، تابان؛ 1پذيرنده ، علي

  تهرانانتهاي خيابان اشرفي اصفهاني ،  ،  ه آزاد اسلامي واحد علوم و تحقيقات تهراندانشگا دانشكده مهندسي هسته اي

  
  چكيده

پيشنهادي از لحاظ  جديد طرح ت كه يك راكتور كوچك سريع با خنك كننده ي سديم و سوخت فلزي مي باشد.استفاده شده اس  4S در شبيه سازي از طرح راكتور
 اندازه از شده طراحي قلب اندازه به طور كلي كنترلي با طرح مرجع متفاوت است و هاي و تعداد قسمت تعداد مجتمع هاي سوخت،تعداد ميله سوخت،غناي سوخت

سپس محاسبات بحراني،محاسبه راكتيويته قلب  انجام گرفت و MCNPX2.6.0اي  با استفاده از كد شبيه ساز هسته راحياين ط.باشد مي تر كوچك اصلي
  براي اين راكتور انجام شد.قلب ،محاسبات شار نوتروني در قلب،محاسبه ضريب قله شار و محاسبه ي توان حرارتي 

  
Conceptual and basic design of a small fast reactor, generating neutron flux and 

electricity 
 

Pazirandeh, Ali 1 ; Mohamad alizadeh,  taban2 

Department of Science and Research branch, Islamic Azad university, Tehran, Iran 
 

Abstract 
Toshiba 4S(super-safe ,small and simple)reactor design used in the simulation that is the small fast reactor with 
sodium coolant and the metallic fuel. The proposed new design ,is different from the reference design in terms 
of the number of fuel assemblies, number of fuel rods, enrichment and number of control parts, and in general, 
the size of core design is smaller than original size and less fuel is used to start. this design was done using 
MCNPX2.6.0 nuclear simulator code. then, critical calculations, calculation of core reactivity, calculation of 
neutron flux in the core, calculating peaking factor, and reactor core thermal power calculation was done to 
this reactor.  
  

  قدمهم
 كيبا  ياتم يها روگاهيبرق حاصل ازن يرويحاضر ن طيدر شرا

ها در  تيفعال هيمواجه است وآن متمركز بودن كل يمشكل اساس
است از جمله اثرات  يمتعدد يها يمكان كه باعث دشوار كي
 انايهاواح ستميافراد وس ،تجمعيانرژ ،انتقالمحيطي ستيز

صدد  رد شرفتهيپ ياز كشورها يبعض ليدل نيحرارت.به هم
بتوان آنها را  يهستند در ابعاد كوچك كه حت ييساخت راكتور ها

 يكاربردها،كوچك هايراكتورانتقال داد. گريبه مكان د ياز مكان
و حرارت  تهيسيالكتر ديها تول زوتوپيا ويراد دياز جمله تول ياديز

مورد  يگرما توانند برق و يمهمچنين د.نكاربردها را دار ريو سا
را از شبكه برق كرده و آن ها  نيارخانجات را در محل تأمك ازين

تواند در مناطق دوردست و  يم نيهمچن.كنند ازين يب يسراسر
انتقال برق مورد استفاده قرار  شرفتهيپ يها رساختيبدون ز

 تيراكتورها قابل نيراكتورها كوچك است.ا ني.ابعاد قلب در ارديگ
كاهش و مختلف يااز جمله استفاده از سوخت ه ياديز يها
و سيكل كاري آن ها طولاني باشند  يرا دارا م يهسته ا عاتيضا

  رراكتو كار ازطرح آغازي براتر از راكتور هاي حرارتي است.

TOSHIBA 4S 4 راكتور.شدبه عنوان مبنا استفادهs،راكتور  كي
 يم U-Pu-Zr يو سوخت فلز ميسد يبا خنك كننده  عيسر

 يبا همكار صنعت برق يمركز تقايموسسه تحقكه توسط  باشد
 يراكتور هسته ا كيبه  دنيمنظور تحقق بخشبه  بايشركت توش

 يجهان يبه منابع قدرت پراكنده در بازارها ازين نيتام يبرا كوچك
  .طراحي شده استچند منظوره  يو راكتورها
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 روش كار

ابتدا بايد هندسه و همچنين مواد  MCNPX2.6.0در مدلسازي با 
براي كد تعريف شود .قلب اين راكتور از يك سري  ساختاري قلب

مجتمع هاي سوخت هگزاگونال تشكيل شده است . هر كدام از 
ميله ي سوخت مي باشد.قطر ميله  37مجتمع هاي سوخت داراي 

و ضخامت غلاف  cm01/0،ضخامت گپ    cm  1سوخت
مي باشد. در طراحي اين قلب از سوخت با سه  cm05/0 سوخت 

استفاده شده است .قلب طراحي شده شامل سه غناي مختلف 
قسمت دروني ، مياني و خارجي است . قسمت دروني از شش 

% ، قسمت دروني از هشت مجتمع 14مجتمع سوخت با غناي 
مجتمع سوخت با  18% و قسمت خارجي از 15سوخت با غناي 

مجتمع  32% تشكيل شده است و به طور كلي داراي 16غناي 
بتداي بهره برداري راكتور سوخت هاي با سوخت مي باشد.در ا

غناي بالاتر را در لايه هاي كناري قلب مي گذاريم تا توزيع قدرت 
است.قلب  cm  55مسطحي داشته باشيم.قطر قلب در اين مدل

 راكتور شامل پنج مجتمع كنترلي است كه شامل دو قسمت جاذب

  و ميله خاموشي مي باشد .
در نده و محفظه مركزي است .قسمت هاي ديگر قلب شامل بازتاب

 شكل قلب شبيه سازي شده نمايش داده شده است. 3و2شكل 

 
در نماي   MCNPXكد  از نمايش قلب شبيه سازي شده بااستفاده .2 شكل
 افقي

 
در نماي   MCNPXكد از نمايش قلب شبيه سازي شده بااستفاده. 3 شكل

  عمودي
 

  محاسبه ي ضريب تكثير موثر
راكتور هسته اي بحراني است.با انتخاب يك هدف اوليه،طراحي 

تركيب مادوي و پيكر بندي خاص براي راكتور،ضريب تكثير 
 محاسبه شده است.با تغييرات غناي سوخت و محاسبه ي مكرر 

keff   در نهايت وضعيت بحراني مورد نظر حاصل شد.ضريب
وني كه تكثير براي قلب راكتور با سه قسمت دروني ،مياني و بير

% 16% و 15%،14شامل مجتمع هاي سوخت با سه غناي متفاوت 
 KCODEبا اجراي دستور  MCNPX2.6.0است،توسط كد 

  محاسبه شد.خروجي كد اين مقدار را نشان داد:
   keff = 1.04907  

ضريب تكثير قلب طي بهره برداري،در نتيجه ي فرايند هاي نظير 
از اين  ندمصرف سوخت تغيير مي كتوليد فراورده ي شكافت و 

راكتور هسته اي بايد ابتدا با مقدار بيشتري سوخت بارگذاري رو 
اين راكتيويته ي مثبت اضافي همچنين براي جبران راكتيويته شود.

مقدار واكنش .ي منفي ناشي از تغييرات دمايي و قدرت لازم است
ه شده پذيري قلب هنگامي كه تمامي ميله هاي كنترل بيرون كشيد

  باشد،به اين صورت محاسبه شد:
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ρex =0.0467  
بزرگ تر باشد عمر قلب طولاني تر خواهد بود.براي   ρexهر چه

كنترل واكنش پذيري و رساندن قلب به حالت بحراني قسمت هاي 
 keffداخل قلب قرار داده مي شود. در اين حالت  cm130 جاذب 

مي شود و راكتور بحراني است.همچنين حاشيه خاموش  1ر براب
سازي و واكنش پذيري منفي موجود در قلب هنگامي كه تمام ميله 

ابتدا .هاي كنترل به صورت كامل وارد قلب شده اند،محاسبه گرديد
دستور واجراي  ميله هاي كنترل داخل قلب تمامي باقراردادن

KCODE ، keff :محاسبه شد  
Keff = 0.91119 

  
 ρsm= -0.0974 

  MCNPX2.6.0محاسبه شارحجمي درقلب با كد 
كد به منظور محاسبه ي شار براي همه ي مجتمع هاي سوخت با 

جي را براي ،شار خرو4.شكل هر سه غنا به طور جداگانه اجرا شد
  كل قلب نشان مي دهد.

 

 
  xقلب در راستاي محور  . نمايش شار خروجي4شكل 

  
اين مقدار كه از خروجي كد بدست آمد،در اين قلب متوسط شار 

  مي باشد :

= 1.26E+14 ( ) (Φfuel)ave 

  محاسبه ي ضريب قله ي شار
براي محاسبه ي ضريب قله،ابتدا  شار حداكثر و شار متوسط به 
صورت مجزا براي هر يك از مجتمع هاي سوخت از خروجي كد 

و در هر مجتمع سوخت مشخص شد كه شار خروجي محاسبه شد 
  است:نتايج بدست آمده به شرح زير چقدر مي باشد.

1.063=(Peaking factor)14% =    

(Peaking factor)15% =  = 1.177  

(Peaking factor)16% =  = 1.344  
مجتمع هاي سوخت و اجراي  همچنين با در نظر گرفتن همه ي

كد،شار متوسط و شار بيشينه محاسبه شد و ضريب قله را براي كل 
قلب بدست آمد.ميله ي سوخت با بيشترين شار خروجي در 

  قسمت مركزي قلب قرار دارد.
(Peaking factor)total =  = 1.27  

 

  محاسبه ي توان حرارتي قلب
و چگالي  4Sميله ي سوخت به كار رفته در  با توجه به ابعاد

قدرت بدست آمده،قدرت پيش بيني شده براي قلب شبيه سازي 
 :شده را بدست آمد

P=11.70  MWth   
براي همه ي  F7براي اطمينان از نتايج محاسبات انجام شده،تالي 

شده و كد اجرا گرديد و ميزان  ميله هاي سوخت قلب نوشته
شكافت در ميله هاي سوخت بدست ي حاصل از خروجي انرژ

 آمد:

Ptotal = 11 MWth 
به اين صورت توان حرارتي قلب يك بار به صورت تئوري و با 

بدست آمد و در مرحله بعد ،از خروجي كد  توجه به طرح مرجع
MCNPX2.6 .استفاده شد 

 محاسبه مدت زمان سيكل راكتور

تيويته ي موجود در روز بهره برداري از راكتور،راك 420پس از 
قلب خنثي شده و راكتور به حالت بحراني مي رسد،به اين طريق 

 keffتغييرات  4مدت زمان سيكل راكتور محاسبه مي شود.در شكل 
 در طول سيكل مشاهده مي شود.
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  در طول سيكل keff. تغييرات 5شكل 

 

تغييرات ضريب قله در طول سيكل به اين  5همچنين در شكل 
  اده شده است:صورت نشان د

 
 . تغييرات ضريب قله در طول سيكل 6شكل 

  بحث و نتيجه گيري
 هاي مجتمع ابعاد،تعداد لحاظ از پيشنهادي جديد طرح

 و قلب رفته در كار به سوخت سوخت،غناي ميله سوخت،تعداد
 طور وبه است متفاوت مرجع طرح با كنترلي هاي قسمت تعداد
 مي تر كوچك اصلي اندازه از طراحي شده قلب اندازه كلي

باشد.غناي سوخت به كار رفته در طرح جديد كمتر از طرح مرجع 
وطرح جديد است  قسمت كنترليمي باشد.طرح مرجع داراي يك 

است كه از لحاظ ايمني بهتر پيشنهادي داراي پنج قسمت كنترلي 
 اي هسته ساز شبيه كد از استفاده با طراحي مي باشد.اين

MCNPX2.6.0 اين كد كاربردهاي زيادي در .گرفت انجام
از آنجا كه مدلسازي قلب راكتور حتي در فشار و دماي بالا دارد.

بايد مقداري راكتيويته ي اضافي در قلب راكتور براي شروع كار 
موجود باشد،مقدار بهره تكثير بدست آمده براي قلب يك راكتور 

دار سريع مناسب مي باشد.با توجه به نتايج بدست آمده،بيشترين مق
شار در مجتمع هاي قسمت مركزي قلب وجود دارد و شكل شار 

مقادير باشد. مي شد،متقارن مي بيني پيش كه همانطور در كل قلب
 قدرت بدست آمده براي ضريب قله قابل قبول مي باشد. مقدار

 توسط شده محاسبه قدرت مقدار با تئوري صورت به شده محاسبه
 غناي به مربوط تفاوت اين.است اندكي متفاوت ميزان به كد

كار رفته  به شده سازي شبيه قلب در كه است كمتري سوخت
با بررسي نتايج مشاهده مي شود كه ضريب قله و ضريب .است

تكثير موثر در طول سيكل روند كاهشي دارند.مي توان نتيجه 
گرفت كه با گذشت زمان در طول سيكل و مصرف شدن 

شده و ضريب قله سوخت،شار متوسط به شار حداكثر نزديك 
  كاهش ميابد.
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  دأغبٖ ،ٜ دأغبٖدا٘ؾٍب ،فيشيه دا٘ؾىذٜ

 

چكیده
ٞبی ٔؾبٞذاتی حبفُ  دادٜ تٛا٘ذ ثٝ ػّت پيؾزفت ٔٙبثغ ٔحبعجبتی ٚ وٝ ٔی اعت بفتٝي ؼيافشا یزيٌ ثٝ عٛر چؾٓ یا عتبرٜ ؼيپ یٞب لزؿی  ٞبی اخيز ٔغبِؼٝ در عبَ

ارائٝ  فيتٛف در ٔذَ ٔٛرد ٔغبِؼٝ، .ٓيلزاردادٔٛرد ٔغبِؼٝ  یا برٜيع ؼيپ یٞب را ثز لزؿ ؼيٚ عزٔب خٛد ٌزا٘ؼاثزات  پضٚٞؼ ٗيدر ا .ٞبيی ثبؽذ اس چٙيٗ عيغتٓ
ايٓ. ثزای ثزرعی  را اػٕبَ ٕ٘ٛدٜ یٌبٔ تٛعظ ؽذٜ ارائٝ ٔذَ ،ی اثز عزٔبيؼ ايٓ. ٕٞچٙيٗ ثزای ٔغبِؼٝ ضزيت عيٕٙبتيه ٚيغىٛسيتٝ ثىبر ثزدٜ یثزا را α  ی ؽذٜ

 .وٙذ ثزای ٔب ثيبٖ ٔیرا  براتيع ٌيزی ؽىُ تيٞب ٚ در ٟ٘ب وپٝ ُيآٖ تؾى ثٝ د٘جبَتىٝ ؽذٖ لزؿ ٚ  احتٕبَ تىٝايٓ وٝ  اعتفبدٜ ٕ٘ٛدٜتٛٔزٜ  پبرأتز ٌزا٘ؾی اس یذاريپب

اس  ٚثبؽذ  یٔی ميتغج ا٘ذاسٜ ٌبْ یٞب رٚػ وٝ اس ثٝ فٛرت ػذدی حُ ٕ٘ٛديٓ فّجزي -وٛتب -ا ثٝ رٚػ راً٘ر ، ٔؼبدلات ديفزا٘غيُ حبفُٔذَ ػذدیثزای ثزرعی 

 .ٌزدد یٔحغٛة ٔ ٔٙبعت ی٘ظز دلت ٚ رٚؽ

 

 

The numerical study of cooling effects on self-gravitating protoplanetary disks 
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Abstract 
 

In recent years, the study on the protostellar disks has a significant progress which can be due to the 

developments of computational resources and observational data of such systems. In this paper, we study 

cooling and self-gravity effects on protoplanetary disk. Here, the α-prescription is used for viscosity kinematic 

coefficient. To study the cooling influences, we use Gammie's model. The gravitational instability of disk is 

considered through use of  Tomere parameter, which denotes to probability of  formation of  fragments and 

clump in the disk. For numerical study of present  model, we solved the governing ordinary differential equation 

through use of Runge-Kutta-Fehlferg method, which is an adaptive step size method and shows sufficient 

accuracy in the numerical integration. 

PACS No. 98  

قدمهم
ٞبی خٛد ٌزا٘ؾی ثٝ  لزؿ ی ٞبی اخيز، إٞيت ٔغبِؼٝ در عبَ

ٞبی  ٞبيی وٝ در ٞغتٝ ای ٚ لزؿ پيؼ عتبرٜ ٞبی ٚيضٜ در لزؿ

ٍيزی افشايؼ يبفتٝ ٌيز٘ذ ثٝ عٛر چؾٕ وٟىؾب٘ی ؽىُ ٔیفؼبَ 

ٔذارن ٚ ؽٛاٞذ اس عزيك ٔؾبٞذات آٚری  جٕغ عجتاعت وٝ ثٝ 

. اعت ٞب لزؿايٗ  رد یٔؤيذ إٞيت خٛد ٌزا٘ؾ خٛد اعت وٝ

ٔٙبثغ ٔحبعجبتی ٘يش ٘مؼ ٔؤثزی در  تٛعؼٝ ٚ پيؾزفتٕٞچٙيٗ  

 ػذدی یٞب یعبسٝ يؽجاس عزيك  ٞبی خٛد ٌزا٘ؾی ی لزؿ ٔغبِؼٝ

 اعت. داؽتٝ

ٔؤثز ثٛدٖ خٛد ٌزا٘ؾی در يه لزؿ پز    (1978) یٙغىيپبس 

ثٝ ؽزط ٚجٛد عزٔبيؼ ٘بؽی اس تبثؼ در ا٘تمبَ ا٘ذاسٜ را جزْ 

 . [1] ای ٚ ثزافشايؼ را ٔٛرد ٔغبِؼٝ لزارداد يٝحزوت ساٚ

] ی پبرأتز ثب ارائٝ  (1964) تٛٔزٜ ]Toomre sQ c G    پبيذاری

اٚ دريبفت  . [2] ٌيزی وزد خغی يه لزؿ ٘بسن ٔتمبرٖ را ا٘ذاسٜ

دٞذ  رخ ٔی Q≲1ٞبی ٔتمبرٖ در  وٝ ٘بپبيذاری ثزای رؽذ آؽفتٍی

 ≳5/1Q-7/1 در حذٚد ٔتمبرٖ زيغٞبی  ریثزای ٘بپبيذا وٝ ايٗ ٔمذار

 ِذا ٘يغت، ؽذٖ وبفی تىٝ وپٝ ٚ يب تىٝ؛ أب ايٗ ؽزايظ ثزای  اعت

دريبفت لزؿ ثزافشايؾی وٝ اس ٘ظز ٌزا٘ؾی ٘بپبيذار  (2001) ٌبٔی

تؾىيُ ؽٛ٘ذ تٟٙب ٞب در آٖ  ٚ وپٝؽٛد تىٝ  تٛا٘ذ تىٝ ؽذٜ اعت ٔی
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عزد ثٝ عزػت ، ؽذٌٜزْ  ٘بپبيذاری ٌزا٘ؾی ػّتثٝ  ی وٝلزف اٌز

٘ؾبٖ داد وٝ اٌز ثتٛاٖ ٔميبط سٔب٘ی عزٔبيؼ را  ٕٞچٙيٗ اٚؽٛد. 

رخ  تٟٙب سٔب٘ی تىٝ ؽذٖ ٘ٛؽت آٍ٘بٜ تىٝ τcool=β/Ω ثٝ فٛرت 

ای لزؿ  عزػت ساٚيٝ βcrit~3  ٚΩوٝ در آٖ   β≲βcrit وٝدٞذ  ٔی

 .[3] يب ػىظ ٔميبط سٔب٘ی ديٙبٔيىی اعت

فزك عتٛراِؼُٕ فٛق ٚ ثب ثب اعتفبدٜ اس د  (2012)فبلؼی 

ٔؼبدلات حبوٓ ثز ايٗ  ػذدیٌزٔبيؼ ٚ عزٔبيؼ ٚ حُ  تؼبدَ ثيٗ

ثٝ ايٗ تبثغ عزٔبيؼ  ٔذَ دريبفت وٝ عبختبر لزؿ ثٝ ؽذت

 ثغتٍی دارد.

 یٞب ٞبی خٛد ٌزا٘ؾی اس عزيك رٚػ عبختبر ٚ تحَٛ لزؿ

. ٔٛرد ٔغبِؼٝ لزار ٌزفتٝ اعت ٞب یعبسٝ يٚ ؽج یّيتحّ ٕٝي٘، تحّيّی

ای خٛد  ٞبی پيؼ عيبرٜ لزؿ ٘يٕٝ تحّيّیٔغبِؼبت آ٘جبيی وٝ  اس

در ايٗ  يه ثؼذی اعت، ثٝ عٛرػٕذتبً  ٚ عزٔبيؾی ٌزا٘ؼ

ٞبی پيؼ  پضٚٞؼ در ٘ظز داريٓ وٝ ٘مؼ خٛد ٌزا٘ؼ را در لزؿ

  در دٚ ثؼذ، (2012)ؽذٜ تٛعظ فبلؼی  وبرٞبی ارائٝ ثب راٜ، ای عيبرٜ

 ٔٛرد ٔغبِؼٝ لزار دٞيٓ.

 ساسیمعادلاتا

) در ايٗ ٔذَ اس دعتٍبٜ ٔختقبت وزٚی , ,r   ثزای  (

ثزرعی لزؿ اعتفبدٜ خٛاٞيٓ وزد وٝ ٔزوش آٖ ثز رٚی جغٓ 

ثذيٗ ٔٙظٛر اس فزضيبت سيز ثٟزٜ خٛاٞيٓ  ظٔزوشی خٛاٞذ ثٛد. پ

 ثزد:

تمبرٖ ٔحٛری در ٘ظز  ثب در حبِت پبيب ٚٔٛرد ٔغبِؼٝ ی  ؽبرٜ .1

)ؼٙی ي اعت ؽذٜ ٌزفتٝ 0t     ، ثٙبثزايٗ تٕبْ (

 ٞغتٙذ. r  ٚθعيغتٓ تٛاثؼی اس ٔتغيزٞبی 

تز   وٛچه بريثغعزػت ؽؼبػی  وٙيٓ وٝ ٔی ٔب ٕٞچٙيٗ فزك .2

 (.vr≪vφ) .عزػت عٕتی اعت اس

*اثزات ٌزا٘ؼ جزْ ٔزوشی ثٝ فٛرت  .3 /GM r   در

 ؽٛد. ٘ظز ٌزفتٝ ٔی

ايٗ فزضيبت ٚ ٔؼبدلات ٞيذرٚديٙبٔيه،  حبَ ثب تٛجٝ ثٝ

وٙيٓ.  ٔی یثٙذ فزَٔٛسيز ثٝ فٛرت حبوٓ ثز ايٗ ٔذَ را  ٔؼبدلات

ثزای  αٌزفتٗ تٛفيف  در ٘ظزٚ ثب ی ا٘زصی  اثتذا ثزای ٔؼبدِٝ

 خٛاٞيٓ داؽت:اتلاف ٚيغىٛسيتٝ 
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 فؾبر ٌبس Pثزدار عزػت، vچٍبِی جزٔی، وٝ در ايٗ ٔؼبدِٝ 

 ٚe  .ا٘زصی درٚ٘ی را ثٝ فٛرت ا٘زصی درٚ٘ی ٞغتٙذ

 1e p    وٝ در ايٗ راثغٝ  ٘ٛيغيٓ ٔی  ٖ٘غجت ٕٞب

ی عٕت راعت  ٗ جّٕٝاِٚي اعت. ی ٌبس ٌزٔبٞبی ٚيضٜضزيت 

ی دْٚ  جّٕٝ .اعتاتلافی در عيغتٓ ی ا٘زصی ثيبٍ٘ز ا٘زصی  ٔؼبدِٝ

  اعت. عزٔبيؼاس عٕت راعت ايٗ ٔؼبدِٝ ٘يش ثيبٍ٘ز 
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 ی پٛاعٖٛ را ثٝ فزْ سيز خٛاٞيٓ داؽت: ٚ در ا٘تٟب ٔؼبدِٝ
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حلخودمشابهیراه
 در ديٙبٔيه عيبلات، يه راٜ ثزای حُ چٙيٗ رٚاثغی

ثزای ثيبٖ  رٚػاٌزچٝ ايٗ  اعت. یخٛد ٔؾبثٟ یٞب حُ راٜ

أب يه درن فيشيىی ٔٙبعت اس ٔذَ  ،جشئيبت ٔذَ ٔٙبعت ٘يغت

را ثٝ فٛرت  ٔغئّٝوٕيبت فيشيىی اثتذا  حبَ . عبسد را ٕٔىٗ ٔی

 :ٌيزيٓ ٔی در ٘ظزسيز 
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 :يبثيٓ ٔیدر ٔؼبدلات  rٞبی  ٞب را ثب ثزاثز لزار دادٖ تٛاiٖٔمبديز 
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 رعٓ ؽذٜ اعت.

ٞب در ٔؼبدلات اعبعی تٕبْ ٔؼبدلات تٟٙب iٔمبديز ثب جبٌذاری 

ٔؼبدِٝ ديفزا٘غيُ دٚ عبسی ٔؼبدلات ثٝ  عبدٜ داؽتٝ ٚ ثب( θ) تبثؼيت

 رعيٓ: سيز ٔی
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 :داريٓ وٝ در ايٗ ٔؼبدلات 
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نتایجعددی
ثٝ ی ديفزا٘غيُ حبوٓ ثز عيغتٓ را  لجُ دٚ ٔؼبدِٝ در ثخؼ

 ُيثٝ دِٚ  ُ،يفزا٘غئؼبدلات د ٗيدر ٔٛاجٟٝ ثب ا .آٚرديٓ دعت

 یا وبر عبدٜ كيٚ دل یّيحُ تحّ هي بفتٗيثٛدٖ ٔؼبدلات  یزخغيغ

ػذدی حُ ؽٛ٘ذ. ثذيٗ  ٝ فٛرتثثبيغتی  ثٙبثزايٗ ٔی ٚ غتي٘

ايٗ  د ٘يبس اعت.ؽزايظ ٔزسی ٔٙبعت ٔٛر ٞب ثزای حُ آٖ ٔٙظٛر

 ذ ثٛد:ٙؽزايظ ٔزسی ثٝ فٛرت سيز خٛاٞ
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2
0  

 ُيفزا٘غيحُ ٔؼبدلات د یثزا فّجزي-وٛتب-راً٘رٚػ 

ثب  یٞب رٚػ اس یىي ثبؽذ وٝ ٔی ٝياِٚ یٔزس ظيثب ؽزا ٔؼِٕٛی

ٔحغٛة  ٙٝيٟث یثبؽذ وٝ اس ٘ظز دلت رٚؽ یٔی ميتغج ی ٌبْ ا٘ذاسٜ

ٞبی حُ ٔؼبدلات  . ٔشيت ايٗ رٚػ ثٝ عبيز رٚػٌزدد یٔ

ٞبی وٕتز آٖ ثزای رعيذٖ ثٝ  ديفزا٘غيُ ػلاٜٚ ثز دلت، تؼذاد ٌبْ

حذالُ  تٛا٘ذ ٔی ٞبی تبثغ ؼذاد ارسيبثیت جٛاة اعت وٝ ثزای ٔثبَ

 .بثذي وبٞؼ  وٛتب -ٞبی دِخٛاٜ راً٘ رٚػ٘غجت ثٝ % 40

 فٛرتثٝ  فّجزي-وٛتب-اً٘ررٚػ  ٝث را حبَ ٔؼبدلاتٕبٖ

٘ؾبٖ  2ٚ 1ٞبی  در ؽىُ ٕ٘ٛدارٞبی ٔزثٛعٝ وٙيٓ ٚ ػذدی حُ ٔی

  .ا٘ذ ؽذٜ دادٜ
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 یسٔب٘ بطئم ٓيچٙب٘چٝ ا٘تظبر دار βپبرأتز  ؼيثب افشا

 ٗيوٝ چٙ بثذي یٔ ؼيدٔب افشا ٗيٚ ثٙبثزا بثذي یٔ ؼيافشا ؼيعزٔب

 .ؽٛد یٔ ذٜيد 1دٔب در ؽىُ یٞبٝ يٕ٘ب یثزا یتيخقٛف

 جٝيٚ در ٘ت بفتٝي ؼيافشا یٌزا٘ؾ یٞب یذاريدٔب ٘بپب ؼيافشا ثب

 ؼيوٝ ٔٙجز ثٝ افشا بثذي یٔ ؼيافشا تٝيغىٛسيٚ یٞب تلاعٓ

 ؽٛد یلزؿ ٔ ی( ٚ وبٞؼ عزػت دٚرا٘ی)عزػت ؽؼبػ ؼيثزافشا

 .ؽٛ٘ذ یٔ ذٜيد یٚ ؽؼبػ یدٚرا٘ یٞب عزػت یٞبٝ يوٝ در ٕ٘ب

 يیاعتٛا ی ففحٝثٝ  هي٘شد یثشري در ٘ٛاح یٞبβ یثزا ٗيٕٞچٙ

 .بثذي یٔ ؼيثب ػزك ثبلاتز افشا یوبٞؼ ٚ در ٘ٛاح یجزٔ یچٍبِ

پبرأتز  ٗيؽذ، ا بٖيپبرأتز تٛٔزٜ وٝ در ٔمذٔٝ ث ی تٛجٝ ثٝ راثغٝ ثب

(Q٘ثب ٔجذٚر عزػت دٚرا )ی راثغٝ یٚ ثب چٍبِ ٓئغتم ی راثغٝ ی 

 ٕٞبٖ عٛر يیاعتٛا ی ثٝ ففحٝ هي٘شد یػىظ دارد ِذا در ٘ٛاح

  ≳1Q ٙىٝيثبثت ٚ ثٝ ػّت ا جبًئؾخـ اعت تمز 2ر ؽىُوٝ د

ثب ػزك ثبلاتز  یاعت. در ٘ٛاح ذاري٘بپب یاعت اس ِحبػ ٌزا٘ؾ

 یذاري٘بپب ؼيافشا جٝيثبػث وبٞؼ پبرأتز تٛٔزٜ ٚ در ٘ت β ؼيافشا

 .ؽٛد یٔ ذٜيثٝ ٚضٛح د 2وٝ در ؽىُ ؽٛد یٔ یٌزا٘ؾ

یریگجهینت
 یخٛدٌزا٘ؾ یا برٜيع ؼيلزؿ پ هيپضٚٞؼ عبختبر  ٗيدر ا

 ی. ثزآيلزارداد یرا در دٚ ثؼذ ٔٛرد ثزرع ؼيدر حضٛر تبثغ عزٔب

وبر را ثٝ  هيٙبٔيذرٚديلزؿ، ٔؼبدلات ٞ ٗيعبختبر ا یثزرع

ثٟزٜ  ٞب آٖاس   2012 در عبَ  یوٝ فبلؼ يیوبرٞب . عپظ اس راٜايٓ ثزدٜ

ی دٚثؼذ ثٝ عٛرثب ايٗ تفبٚت وٝ ٔغئّٝ را  ٓيثزدٜ ثٛد اعتفبدٜ وزد

 ػّت ثٝ یاٝ يا٘تمبَ تىب٘ٝ ساٚجب ٙي. در آيلزاردادٔٛرد ثزرعی 

 تيضز بٖيث یثزا α  فياعت ٚ اس تٛف یتلاعٕ یٚؽىغب٘

 ؼيعزٔب یثزا یاس رٚػ ٌبٔ. ٓياعتفبدٜ وزد یٚؽىغب٘ هيٕٙبتيع

اعتفبدٜ وزدٜ تب حبفُ را  ی ٌزا٘ؾیذاري٘بپب یٚ اس رٚػ تٛٔزٜ ثزا

حُ ٔؼبدلات حبوٓ  ثٝ ٔٙظٛر. ٓيوٙ یاعت ثزرع براتيع ُيوٝ تؾى

در حضٛر  یخٛدٌزا٘ؾ یؾيثزافشا یٞب ٘ٛع اس لزؿ ٗيثز رفتبر ا

 .ٓياعتفبدٜ وزد یٔؾبثٟ-اس رٚػ خٛد ؼ،يعزٔب

حبفّٝ  یٕ٘ٛدارٞب ی،ٌبٔ ؼيپبرأتز عزٔب یرٚ یاس ثزرع

پبرأتز در لزؿ  ٗيا ؼيوٝ اٚلاً ثب افشا دٞٙذ ٘ؾبٖ ٔی ٗيچٙ

خٛد ثبػث  ٗيوٝ ا بثذي یٔ ؼيفشادر لزؿ ا ؼيعزٔب یثٙذ سٔبٖ

دٔب ثبػث وبٞؼ  ؼيافشا ٗي. دٚٔبً اؽٛد یدٔب در لزؿ ٔ ؼيافشا

ٚ  یعزػت ؽؼبػ ؼيٚ ثٝ عجت آٖ افشا لزؿدر  یاٝ يعزػت ساٚ

ثٝ اعتٛا  هي٘شد یدر ٘ٛاح ی. عٛٔبً چٍبِؽٛد یٔ ؼيثزافشا ؼيافشا

 ٞبی ػزكاعت وٝ در  یدر حبِ ٗيٚ ا دٞذ یوبٞؼ را ٘ؾبٖ ٔ

. پظ يبثذ افشايؼ ٔیپبرأتز  ٗياثب افشايؼ  یچٍبِ ٗيتز اس اعتٛا اثبلا

 ٗيٚ لزؿ در ا بفتٝي وبٞؼ β  ؼيافشا بپبرأتز تٛٔزٜ ث ی٘ٛاح ٗيدر ا

  .ؽٛد یٔ تزذاري٘بپب یاس ِحبػ ٌزا٘ؾ ی٘ٛاح

 
ٚ ٘مغٝ خظ ثٝ تزتيت ثزای  ٗيچ ٘مغٝدر ايٗ ؽىُ خظ ٕٔتذ، خظ چيٗ،  :2ؽىُ

β 6 ،β 7 ،β 8  ٚβ α/ثب پبرأتزٞبی ٚرٚدی  10 0 2  ٚ

γ 5 / رعٓ ؽذٜ اعت. 3
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تصویر برداري سطح مقطعی نوريبازسازي تصویر در  
  محمدسید  ،متولی ؛، امیرپایانی

  مازندران دانشگاه هسته اي، دانشکده علوم پایه، گروه فیزیک
  

  چکیده
بر همکنش پراکندگی، برهمکنش غالب می باشد محاسبه توزیع نور در  که آنجااز  .می شود  پراکندگی جذب و  برهمکنش  دو بدن دچار در بافت پس از نفوذ NIRنور    

شبیه  این .شده است ارائه نوري تصویر برداري سطح مقطعیشبیه سازي یک سیستم  نتایج در این مقاله .ایب جذب  و پراکندگی مشکل می شودضر تصویر بافت و بازسازي
. که با حل معادله تقریب پخش در حالت مانا توسط روش المان محدود انجام گرفته است) یا نفوذ نور در بافت(شبیه سازي مساله مستقیم ) الف (:سازي شامل دو مرحله است

بازسازي ن روش ای .انجام گرفته است Broyden Quasi Newtonبهینه سازي موسوم به  الگوریتمکه با استفاده از ) بازسازي تصویر(شبیه سازي مساله معکوس ) ب(
  .باشد می Levenberg - Marquardtو  Newton - Raphson  روش هاي بازسازي مانندسایر داراي سرعت خیلی بیشتري نسبت به تصویر 

  

Image Reconstruction in Optical Tomography 
Payani,Amir ; Motavalli, Seyed Mohammad 

 
Department of Nuclear Physics, Faculty of Science, University of Mazandran 

  
Abstract  

NIR light has two interactions involving absorption and scattering when penetrates in the tissue. Since scattering is 
predominant interaction, the calculation of light distribution in tissue and image reconstruction of absorption and 
scattering coefficients are complicate. In this paper the results of simulation of an optical tomography system is 
presented. This simulation involves two stages: (a) Simulation of forward problem (or light penetration in the tissue) 
which is performed by solving the diffusion approximation equation in stationary state using FEM. (b) Simulation of 
inverse problem (or image reconstruction) which is performed by optimization algorithm is called “Broyden Quasi- 
Newton”. This method of image reconstruction has more speed comparing with other methods such as Newton - 
Raphson and Levenberg – Marquardt. 
 
PACS No.87,89 

 
  :  مقدمه

  روال هاي  اساسی در  بخش  یک  امروزه تصویربرداري پزشکی
تصویربرداري متداول روشهاي  از  برخی. تشخیص پزشکی می باشد 

، تصویربرداري تشدید مغناطیسی  xرادیوگرافی اشعه :عبارتند از
(MRI)ویربرداري سطحی مقطعی کامپیوتري ص، ت(CT)  ،

رزولوشن بالا از  بااکثر این روشها تصاویر  .التراسونوگرافی
 ساختارهاي داخلی بدن بدست می دهند اما داراي اشکالاتی نیز می

باشند ، مثلاً نمی توان از آنها در ثبت بلادرنگ وضعیت بیمار استفاده 

ل نمی باشند و نیز بسیار گران همچنین بیشتر آنها قابل حمل و نق. کرد
نیز از  CTعلاوه بر این دستگاههاي رادیوگرافی و . قیمت هستند

. استفاده می کنند که براي بدن زیان بار می باشد X پرتوهاي
در . توموگرافی نوري از این جهت ها داراي مزیت نسبی می باشد

ک که ی) زیر قرمز مریی(  NIRتوموگرافی نوري چون از پرتو نور 
و براي بدن مضر نمی باشد  استفاده می شود   پرتو غیریونساز است

 .شوداستفاده  دبراي ثبت بلادرنگ و پیوسته وضعیت بیمار می توان
تاکنون کاربردهاي گوناگونی از تصویربرداري نوري گزارش شده 
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مطالعه فعالیت هاي : که برخی از مهمترین آنها عبارتند از  ستا
اي  مغزي، تصویربرداري سطح مقطعی مغز، مطالعه دیستروفی ماهیچه

در طب ورزشی، تشخیص سرطان سینه زنان، تشخیص سرطان 
پوست، تشخیص رماتیسم مفصلی، تشخیص آلزایمر، تشخیص 

   ]1[ .ساختار چشم پوسیدگی دندان و بیماریهاي لثه، تصویربرداري از
  

  : خواص نوري بافت 
نور در  .در برهمکنش با بافت پراکنده  و یا جذب می شود IRنور 
NIR ) طول موج هايnm1300-700 (  جذب پراکندگی بربرهمکنش  
 .شود تقریب پخش مدل سازي می  نور توسط  و انتشار است غالب
که تمام برخوردهاي فوتونی  شود میفرض   پخش  تقریبدر 

و در آنها هیچ انرژي از دست نمی رود و فوتون در  می باشدالاستیک 
 نور در بافتپراکندگی  همچنین .هر برخورد تنها تغییر جهت می دهد

تغییر ضریب شکست نور در مرزهاي میکروسکوپی و ناشی از 
 بطورکلی خواص نوري در بافت با چهار.ماکروسکوپی بافت می باشد

ضریب جذب  ، (n )  هوا و محیط بافتپارامتر ضریب شکست نسبی 
)( aµ  ضریب پراکندگی ،)( sµ  بافت  و عامل ناهمسانگردي(g) 

  ]1[ .بیان می شوند
  

  :مدل پخش فوتونی 

براي توصیف انتقال فوتون هایی که پراکندگی الاستیک دارند، معادله 
حل این معادله . تک سرعته استفاده می شود RTE)  (تابشانتقال 

 .مشکل است و تاکنون فقط براي حالت هاي خاص حل شده است
در حالتی که . بنابراین بایستی تقریب هایی براي حل مساله انجام گیرد

ضریب جذب در محیط در مقایسه با ضریب پراکندگی کاهش یافته 
  :که بصورت زیر تعریف می شود 

)1         (                )1( gss −=′ µµ 

asخیلی کوچک باشد یعنی  µµ باشد می توان تقریب پخش  ′<<
(Diffusion) در اکثر بافت هاي بدن شرط   از آنجا که .را بکار برد

فوق برقرار است  تقریب پخش براي مساله نفوذ نور در بافت تقریب 

پخش در حالت وابسته به زمان به صورت زیر  تقریب .مناسبی است
  :بیان می شود 

)2                (
),(),()(

 ),()( .
 

),(1

trStrUr                        

trUrD
t

trU
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∂
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µ
  

باشد که  ضریب پخش می Dچگالی فوتونی و  U(r)که در آن 
  : بصورت زیر تعریف می شود 

)3(                       
] )()([ 3

1)(
rr

rD
sa
′+

=
µµ

  

می  rتوزیع منبع نور در مکان  Sسرعت نور در محیط و  Cهمچنین 
sµباشد وضریب پراکندگی کاهش یافته،  ، اثر پراکندگی ′
براي حل ]. 2و6[کند  غیرهمسانگرد را در تقریب پخش وارد می

معادله دیفرانسیل تقریب پخش معمولاً روش هاي عددي مانند روش 
 ]2. [المان محدود بکار می رود

  

  :المان محدود روال فرمول بندي 
در اینجا چون مساله را در حالت مانا حل می کنیم لذا فرض می کنیم 

),(0، ) 2(که در معادله 
=

∂
∂

t
trφ   باشد بنابراین در حالت دو بعدي

   :  یک معادله بیضی به شکل زیر خواهیم داشت
)4   (      ),(),()( ),()( . trStrUrtrUrD a =+∇−∇ µ 

 باقیمانده وزن دار ، روش FEMبراي فرمول بندي مساله به روش 

 در نظراستفاده شده است که تابع گالرکین به عنوان تابع وزنی آن 
بر روي هر  شکل ضعیف معادله پخشبا انتگرالگیري از  .است شده
 سیستم معادلات ماتریسی ،ها معادلات المان  اسمبل کردن و  المان

bKU بصورت ماتریس  ،چپ معادلهطرف که  بدست می آید =
 و هاي پخش المان و طرف راست آن شامل بردارهاي منبع می باشد

 آن توسط،  Uبردار چگالی فوتونی نور خروجی در گره هاي مش،  
    ]2و  6[ .قابل محاسبه است

  

   BQN:   روشاستفاده از با  تصویر يبازساز 
 غیر خطی یک روش بهینه سازي  Broyden Quasi Newton روش

براي ساختن  .است که مبتنی بر محاسبه ماتریس ژاکوبین است
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ماتریس ژاکوبین بایستی 
jaiU µ∂∂ jiو / DU ∂∂ را محاسبه کنیم  /

که شدت نور خروجی در آن اندازه گیري  شماره گره مرزي i که  
تکرار  در این روش  .]3و6[ است مش شماره گره   jو می شود بوده

از یک روش استقرائی براي محاسبه معکوس ماتریس ژاکوبین در هر 
 :اگر.شود می استفادهمرحله نسبت به مرحله قبلی 

)5          (           mUpFG −= )(       

)6          (               iii GG −= +1γ 

)7         (                iii ppp −=∆ +1 

اختلاف بین شدت نور محاسبه شده در روي مرز ،G  باشد که در آن
)( pF، و شدت نور اندازه گیري شده روي مرز ،mU  بوده و ،P 

 یک روش تکرار بر اساس رابطه .بردار خواص نوري بافت باشد
  :شود استفاده میزیر

)8          (                       iiii GHpp −=+1 

1H. باشــد تقریبــی از معکــوس مـاتریس ژاکــوبین مــی iHدر آن کـه 

کنـیم و سـپس طبـق فرمـول      مـی  محاسـبه  1pرا به ازاي حـدس اولیـه  
ــر ــدي را      زی ــاي بع ــوبین تکراره ــاتریس ژاک ــوس م ــتمعک  بدس

                  ] :5و4و3[آوریم می

 )9(             
ii

iiii
ii H

HHpHH
γ

γ
T
i

T
i

1 p
p )(

∆
∆−∆

−=+  

همانگونه که ذکر شد چون در روش فوق فقط در یک مرحله از 
شود واضح است که  معکوس کردن ماتریس ژاکوبین استفاده می

دیگر  هاي تکرار سرعت به جواب رسیدن این روش نسبت به روش
   .بهتر استرفسون -نیوتون مانند

 

  :نوري  سطح مقطعیسیستم  يشبیه ساز
: شبیه سازي سیستم توموگرافی نوري شامل دو بخش می شود

حل مساله  )2)  (یا نفوذ نور در بافت( حل مساله مستقیم)1(
بازسازي تصویر سطح مقطع بافت با استفاده از شدت هاي (معکوس

   ).نور ثبت شده در روي مرز
. استفاده شده است محدودالمان  ز روشابراي حل  مسأله مستقیم 

با  قرار دادن  و هاي با المان هاي مثلثی ایجاد شد دایره فانتومیک 

مشخصه هاي جذب و پراکندگی و منابع نور فرودي در المانهاي 
هاي   در گره در حالت مانا، معادله پخش فوتون  فانتوم مش بندي شده

      هاي مرزي بدست  مش حل شده و شدت نور خروجی در گره
  .می آیند

ها  انتخاب تعداد المان ها ، مسأله مهمی است زیرا هر چه تعداد المان
کیفیت تصویرافزایش می  تر  و بهتري داریم و بیشتر باشد جواب دقیق

بنابر این باید بین این  .یابد ، ولی زمان محاسبات نیز  افزایش می یابد
باتوجه به نکات فوق در . دو پارامتر یک انتخاب بهینه صورت گیرد

 128وداراي  cm 10شعاع  یک مش  دایره اي بهاین شبیه سازي 
 .گره براي انجام شبیه سازي  انتخاب شد  81المان و 

روي مرز را  در وضعیت قرار گرفتن آشکار سازها) 1(شکلدر 
گیرند که  مرزقرار میروي نقطه  32منابع نوردر  .مشاهده می کنیم

  هاي شدت مرز  نقطه  متوالی روي 32درو باشند ر میبا منبع لیز معادل
دو نوع ضریب جذب و  ضریب  .شوند گیري می نور خروجی اندازه

جسم داخل هاي  براي المانمتفاوت جهت ایجاد تمایز پراکندگی 
  .فته شدندگرفانتوم درنظر فانتوم و المانهاي زمینه 

  
  در روي مرز و منابع نور نحوه قرار گرفتن آشکارسازها -1شکل

  

  
 ) جسم با رنگ قرمز مشخص شده است(فانتوم مدلسازي شده -2شکل
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  یب جذب اصلی و بازسازي شدهانمایش کانتوري تصاویرضر  )بالا( -3شکل

  یب پراکندگی اصلی و بازسازي شدهانمایش کانتوري تصاویرضر )پایین( 
  

  

  
محور هاي متعامد  شده در امتدادمنحنی جذب در تصاویر اصلی وبازسازي -4شکل

    در امتدادمحور افقی) ایینپ(در امتدادمحور عمودي ) بالا(از مرکز جسم  گذرنده
  

  :نتایج شبیه سازي
نتایج  در آن که ندا آورده شده) 3(نتایج شبیه سازي فانتوم در شکل  

در  يرکانتونمایش بصورت  ضرایب جذب و پراکندگی بازسازي
همچنین براي مقایسه . شده است هئراا ویر هموار سازي شدهاتص

اصلی و بازسازي شده  در امتداد دو خط  کمی نتایج ، ضرایب جذب
  .  رسم شده اند 4شکل در متعامد گذرنده از مرکز جسم در فانتوم

  : نتیجه گیري
ماتریس ژاکوبین که در حل مساله معکوس در  سیستم هاي    -

به المان هاي نزیک به مرکز  نسبت توموگرافی نوري نقش مهمی دارد
حساسیت کمی دارد، لذا براي  اجسام نزدیک به مرکز نتایج بازسازي  
دقت کمی دارند اما جواب ها براي اجسام چسپیده به مرز  مطلوب 

  .می باشند
در روش بازسازي بکار گرفته شده  ، تصاویر مطلوب با تعداد   -

  .بار بدست آمدند   30تکرار حدود  
، فقط نتایج بازسازي ضرایب جذب  تصویر سازيروش بازدر این  -

باشد ونتایج بازسازي ضرایب پراکندگی فقط وقتی که  قابل قبول می
  .اندازه اجسام در فانتوم بزرگ باشد تصویر قابل قبولی می سازند

ضرایب جذب و پراکندگی بازسازي شده دقیق نمی باشند و  مقادیر -
زمینه و جسم است که  در تصاویر بازسازي شده ،کنتراست بین 

همچنین در بازسازي ضرایب .محدوده جسم در زمینه نشان می دهد 
جذب اندازه تصویر بازسازي شده جسم ومحل قرار گرفتن آن در 
محیط زمینه  فانتوم در مقایسه با تصویر اصلی فانتوم از دقت مناسبی 

  .برخوردار است
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پرتابون به کمک حل معادله شرودینگر به روش عددی تمحاسبه ی انرژی بستگی دوترون وتری  

1رحمت آبادی ثانی، جواد ؛ رجبی ، علی اکبر  

 دانشکده فیزیک ، دانشگاه شاهرود ، شاهرود

 چکیده

شرودینگر مورد مطالعه قرار داده ایم. معادله ی شعاعی مربوط به شعاعی و فوق شعاعی  در این مقاله، دو سیستم هسته ای دو و سه ذره ای را به وسیله ی معادلات

ساکسون به طور جداگانه حل شده است. در مورد تریتون، باید معادله ی شرودینگر فوق شعاعی در فضای فوق  -دوترون در حضور هریک از پتانسیل های یوکاوا و وودز

شرح داده ایم، روش عددی پرتاب است که خود مبتنی بر روش های   م داده ایم. روش حل که آن را در ادامهکروی حل گردد که این کار را برای پتانسیل یوکاوا انجا

سب ثابت های پتانسیل های عددی رانگه کوتا و نیوتون رافسن است. نتایج در سازگاری بسیار خوب با داده های تجربی و انتظارات فیزیکی هستند و به ازای مقادیر منا

 ساکسون ارائه و تابع موج های شعاعی برای حالت پایه رسم شده اند. -زیوکاوا و وود

Calculation of Deuteron and Triton binding energies by solving the Schrödinger equation 

using the shooting numerical method 

Rahmatabadi Sani, Javad ; Rajabi, Ali Akbar
1 

Department of physics, University of Shahrood, Shahrood
 

Abstract 

In this paper, we have studied two and three body nuclear systems by using the radial and hyperradial Schrödinger 

equations. The radial equation for Deuteron has been solved separately in the Presence of Yukawa and Woods-

Saxon potentials. For Triton, the heperradial Schrödinger equation in hyperspherical space must be solve that we 

have done this work in the presence of Yukawa potential.The solving method,which we have described it in the 

following, is the shooting numerical method that is based on Runge-Kutta and Newton-Raphson numerical 

algorithms. The results are in good agreement whit experimental data and physical expectations and have been 

presented for some suitable constants of Yukawa and Woods-Saxon potentials. Also, the radial wave functions of 

ground state have been plotted. 

PACS No.3, 21,27 

 

 مقدمه 

2از آنجا که دوترون 

1( H)  ساده ترین حالت مقید نوکلئون ها به

شمار می آید، بررسی آن نخستین گام در جهت شناخت نیروی 

نوکلئون و ارائه ی پتانسیل های پدیده شناختی برای این -نوکلئون

 51نیرو خواهد بود. سرعت نوکلئون ها در هسته فقط در حدود 

ات نسبیتی در بررسی حرکت درصد سرعت نور است بنابراین اثر

[  و ما می توانیم معادله ی شرودینگر 5نوکلئون ها اهمیتی ندارند ]

که یک معادله ی غیرنسبیتی است را برای بررسی سیستم های 

شامل نوکلئون ها به کار بریم. دوترون تنها یک حالت مقید دارد که 

با حل معادله ی شرودینگر شعاعی دوجسمی می توان انرژی آن 

رابه دست آورد. اما بررسی دوترون به تنهایی برای شناخت نیروی 

 –هسته ای کافی نیست. هرچند بخش عمده ی نیروی نوکلئون 

نوکلئون از نوع نیروی دوجسمی است اما سهم نیروهای سه 

جسمی بین نوکلئون ها که در دوترون امکان بررسی آنها وجود 

 راه شناخت این نیروها ندارد نیز قابل صرف نظر نمی باشد. بهترین

3مطالعه ی سیستم های هسته ای سه جسمی مانند تریتون 

1( H)

برای حل معادله ی شرودینگر روش های تحلیلی زیادی . است
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د، نارائه شده است اما می دانیم که اکثر پتانسیل ها حل تحلیلی ندار

نمایی همراه  همچنین اغلب پاسخ های تحلیلی برای پتانسیل های

 ز این رو ما تصمیم داریم معادلۀبا اعمال تقریب هستند. ا

( که روشی مناسب shooting)شرودینگر را با روش عددی پرتاب 

 [ حل کنیم.2برای رویارویی با مسائل مقدار مرزی است ]

 معادله ی شرودینگر برای دوترون و تریتون

ت مقید که برای محاسبه ی حالینگر معادله ی شعاعی شرود

 [3است ]زیر دوترون مورد استفاده قرار می دهیم به شکل 

(5) 
2

2 2 2

2 ( 1) 2
( ) ( ) ( )

d d l l
R r E V r R r

dr r dr r

 
     

 
 

جرم کاهش یافتۀ  نکانه ی زاویه ای مداری و  lکه در آن 

)یر وتون و نوترون است. با تغییر متغسیستم پر ) ( ) /R r u r r 

(2)                
2

2 2 2

( 1) 2
( ) ( ) ( )

d l l
u r E V r u r

dr r

 
    

 
 

)که در آن  )u r  تابع موج شعاعی است. حالت مقید دوترون

0lترکیبی از حالات    2وl   ( است اما دوترون اکثر اوقات

0lدرصد ( را در حالت  69حدود   .به سر می برد 

در مورد تریتون وضعیت پیچیده تر است زیرا اصطلاحاً با یک 

( برای آن 2سیستم چند ذره ای سرو کار داریم که دیگر معادله ی )

از میان روش های مختلف حل مسألۀ چند جسمی، صادق نیست. 

است های فوق کروی به طور ویژه مورد توجه روش بسط هماهنگ

 این روش به شکلدر بعدی  D[. لاپلاسی سیستم در فضای 4]

(3)                            
2

2

2 2

( 1) ( 2)d D d l l D

dr r dr r

  
    

2در می آید که در آن  2 2

12 23 31

1
( )

3
r r r r   فوق شعاع(

ij i jr r r  فاصله نسبی بین ذراتi  وj 3،(است 3D A  

عدد  lتعداد ذرات سیستم و  Aابعاد فضای فوق کروی، 

 داری بزرگ است. بنابراین معادله یزاویه ای مکوانتومی تکانه 

 بعدی به صورت Dشرودینگر فوق شعاعی در فضای 

 
2

2 2 2

1 ( 2) 2
( ) ( ) ( )

d D d l l D
R r E V r R r

dr r dr r

   
     

 

(4) 

)[. در اینجا1است ] )V r  پتانسیل وابسته به فاصله ی نسبی ذرات

با قرار  است.جرم کاهش یافته ی دستگاه پروتون و نوترون  و 

6Dدادن  ( 4در معادله ی )به معادله ی شرودینگر سه جسمی 

(1) 
2

2 2 2

5 ( 4) 2
( ) ( ) ( )

d d l l
R r E V r R r

dr r dr r

 
     

 
 

5ی تریتون می رسیم. با تغییر متغیربرا 2( ) ( )R r u r r داریم 

(9) 
2

2 2 2

15 4 ( 4) 2
( ) ( ) ( )

4

d l l
u r E V r u r

dr r

  
    

 
 

)که  )u r  تابع موج فوق شعاعی است. تریتون نیز در حالت پایه

0lترکیبی از حالت های    2وl   است اما مانند دوترون سهم

0l  و ما برای محاسبه ی انرژی بستگی  [6]بسیار بیشتر است

تریتون این مقدار را به کار خواهیم برد. یکاها باید از مرتبه ی  

ازبرای فاصله(. fm،برای انرژی MeVیکاهای هسته ای باشند )
2469.463MeV c 197.329و .c MeV fm داریم 

(7                                           )1 2

2
0.0120 .MeV fm

   

 ساکسون  -پتانسیل های یوکاوا و وودز 

 یوکاوا به صورت زیر است فرم عمومی پتانسیل

(8                                                       )0

exp( )
( )

kr
V r V

r


  

فاصله ی نسبی ذرات،  rکه 
0Vسیل وپتان قدرتk پارامتر

این پتانسیل بر اساس نظریه ی مزونی یوکاوا ارائه  است.پوششی 

 . نسیل های بین نوکلئونی استو از معروف ترین پتا شده

 ( نیز Woods-Saxonساکسون ) -فرم عمومی پتانسیل وودز

(6                                                    )0( )

1 exp( )

V
V r

r R

a
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1فاصله از مرکز هسته،  rمی باشد که در آن  31.25R A  شعاع

0.524aمیانگین،  fm  ضخامت پوسته و
0V  عمق چاه پتانسیل

 [.3است ] 50MeVو از مرتبه ی 

 روش رانگه کوتا با اندازه ی گام قابل کنترل

)  Nنخستین مرحله در برخورد با یک معادله دیفرانسیل مرتبه 

 معادلۀ دیفرانسیل مرتبه اول  N بزرگتر از یک ( تبدیل آن به

(51                         )1( , , , ), 1, ,i
i n

dy
f x y y i N

dx
  

برای توابع 
iy  توابع استکه در آن

if  .برای برای ما مشخص اند

پیشروی در این معادله از روش رانگه کوتای مرتبه پنجم استفاده 

 بار سنجش تابع سمت راست معادله ی می کنیم که نیازمند شش

( است. ترکیب دیگری از شش تابع به یک فرمول مرتبه چهارم 51)

منجر می شود که آن را فرمول جایگزین شده می نامیم. هریک از 

)این دو تخمینی از  )y x h (h  ارائه می )اندازه ی گام است

در نظر می گیریم. فرمول  دهند که اختلاف آنها را به عنوان خطا

 [7کلی روش رانگه کوتای مرتبه پنجم به شکل زیر است ]

1 ( , )n nk hf x y 

(55                                         )2 2 21 1( , )n nk hf x a h y b k  
 

6 6 61 1 65 5( , )n nk hf x a h y b k b k     

6

1 1 1 2 2 3 3 4 4 5 5 6 6 ( )n ny y c k c k c k c k c k c k o h        

 

 مرتبه چهارم عبارتست ازفرمول روش جایگزین شده ی و 

* * * * * * * 5

1 1 1 2 2 3 3 4 4 5 5 6 6 ( )n ny y c k c k c k c k c k c k o h         

(52) 

, عددیکه در آنها ضرایب  ,i ij ic b a  و*

ic به ضرایبcash-karp 

 برآورد خطا به صورت  پسآمده اند. [7رجع]معروفند و در م

(53  )                               
6

* *

1 1

1

( )n n i i i

i

y y c c k 



     

است. با یافتن یک رابطه میان خطا و اندازه گام می توانیم اندازه ی 

است.  5hاز مرتبه ی  گام را در جهت کاهش خطا کنترل کنیم.

پس اگر ما در گام 
1h خطای

1  را تولید کنیم،آنگاه اندازه گام
0h 

که خطای 
0 عبارت است ازرا تولید می کند ، 

(54)                                                                  
0.2

0
0 1

1

h h





 

0  در واقع دقت مورد نظر ماست. اگر
1 0   باشد باید اندازۀ 

فعلی تکرار شود اما اگر  ( کاهش یابد و مرحلۀ54ق رابطه )گام طب

1 0   بعدی افزایش یابد.  ، باید اندازۀ گام برای مرحلۀباشد 

 روش پرتاب

( نوعی از معادلات دو مقدار مرزی )یعنی  9( و )2ت )معادلا

معادلاتی که باید شرایط مرزی را در دو نقطه برآورده کنند( به نام 

معادلات ویژه مقداری هستند . در چنین معادلاتی طرف راست 

 است ( وابسته به یک پارامتر مانند 51رابطه ی )

(51 )              1

( )
( , , , , ) 1, ,i

i N

dy x
f x y y i N

dx
  

1Nاین معادلات شامل   مقدار اولیه برای
1n  شرط مرزی در

نقطه ی ابتدایی 
1x و

2 11n N n    شرط مرزی در نقطه ی

انتهایی 
2x با معرفی یک متغیر و افزودن یک معادله جدید . هستند 

1
1 , 0N

N

dy
y

dx
 

  
                                                   

(59)  

در نقطۀبه شکل استاندارد می رسیم. قبلی،  معادلۀ Nبه 
1x تعداد

2 11n N n   اختیاری وجود دارد که مربوط به ۀ مقدار اولی

حدس های اولیه برای ویژه مقادیر است. حال فرض می کنیم این 

مقادیر اختیاری مؤلفه های یک آرایۀ 
2nمثل مؤلفه ایVباشند 

21 1 1( ) ( , , , ) 1, ,i i ny x y x V V i N   (57)                   

ادامه ی کار تبدیل به حل یک مسأله ی  Vبا دادن یک مقدار برای 

مقدار اولیه می شود که در آن 
1( )y x  با پیشروی در معادله ی

دیفرانسیل ) به روش شرح داده شده در بخش قبل ( به
2( )y x
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انطباق می شود.  تبدیل
2( )y x ی بدست آمده با شرایط مرزی در

2x  را با معرفی یک آرایه ی
2n مؤلفه ایF می کنیم تحقیق 

2 1( , , , ),k k NF B x y y   21, ,k n                        (58)  

که در آن 
kBکه باید شرایط مرزی در  دها توابعی هستن

2x  را

تأمین کنند و می توان آنها را به گونه ای به برنامه داد که تنها وقتی 

را  Fصفر شوند. صفر شدن  Fشرایط را تأمین کنند که مؤلفه های 

روش ریشه یابی نیوتون رافسن بررسی می کند، به این ترتیب که 

، تصحیحی را 2xدرهر مرحله در صورت ارضا نشدن شرایط در 

در ویژه مقدار حدسی انجام می دهد تا نهایتاً ویژه مقداری که 

[. 7راصفر می کند، حاصل شود ] Fشرایط مرزی را برآورده و 

 (  یعنی:9( و )2گفتیم برای معادلات )تا کنون آنچه 

1 2 3

( )
( ), ,

du r
u u r u u E

dr
                                     

(56)  

1 22, 2, 1N n n   

1V 1انرژی و  حدس اولیۀF 2مقدار( )u x از پیشروی  حاصلی

درعددی در معادله است. شرایط مرزی 
1 0.001r fm  و

2r  عبارتند از 

(21)                    1
1 2

( )
( ) , 1000, ( ) 0

du r
u r cte u r

dr
   

 .( آمده اند5و شکل ) نتایج در جدول

 حاصل از روش پرتابانرژی بستگی دوترون و تریتون  مقادیر : 5جدول

3تریتون

1( H) 2دوترون

1( H) 

 پتانسیل یوکاوا
1( 0.01 )k fm 

 w-sپتانسیل
 پتانسیل یوکاوا

1( 0.15 )k fm 

/E MeV

 
0 /V MeV

 

/E MeV

 
0 /V MeV

 

/E MeV

 
0 /V MeV

 
85417- 6858 25549- 1151 25579- 3151 

85471- 6856 25598- 1159 25568- 3159 

85463- 6651 25561- 1157 25225- 3157 

85155- 6655 25252- 1158 25243- 3158 

85126- 6652 25231- 1156 25299- 3156 

 تجربی -25224 -85482

 

0برای پتانسیل یوکاوا با )  دوترونشعاعی :تابع موج  5شکل 30.7V  و 

0با  w-sپتانسیل  50.9V  ) 0و تریتون( 98.9)V  

 نتیجه گیری

حل معادله ی در این مقاله انرژی بستگی دوترون و تریتون را با 

شرودینگر با استفاده از روش عددی پرتاب برای پتانسیل های 

هسته ای مناسب محاسبه کردیم که نتایج به دست آمده برای انرژی 

های بستگی در توافق بسیار خوبی با داده های تجربی هستند. 

تاری متناسب با منطق فهمچنین توابع موج شعاعی حاصل شده ر

روی هسته ای را ارائه می دهند که نشانه فیزیکی و ویژگی های نی

ی دقت و کارایی روش های عددی در حل مسائل کوانتومی و 

ساکسون  –همچنین توصیف مناسب پتانسیل های یوکاوا و وودز 

 از ماهیت نیروی هسته ای می باشد.
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 نوار انرژي نانو ريبون هاي گرافين
  

  3فرد يطاها صلوات، 2سيدجعفر نظام دوست، 1وحدت رفيعي

  تهران، ايران 19395-3697 عضو علمي، گروه فيزيك، دانشگاه پيام نور، صندوق پستي 1
  يدانشگاهجهاد  2

  يرانا،تهران، شهيد بهشتيك، دانشگاه يزيگروه ف 3
  :دهيچك

به بررسي نوار انرژي نانو ريبون هاي گرافين مي پردازيم و نتايج بدست آمده از  "نظريه تابعي چگالي"و  "تايت بايندينگ"از روش هاي در اين مقاله، با استفاده 
پس از . ئيمهمسايه اول به همسايه سوم ارتقا داده و خواص را مجدداً محاسبه مي نماتقريب سپس روش تايت بايندينگ را از . محاسبات را با هم مقايسه مي كنيم

   .مقايسه با نتايج حاصل از نظريه تابع چگالي نشان مي دهيم نتايج حاصل از تقريب همسايه سوم قابل قبول مي باشد
  

Sub-band structure of Graphene Nanoribbons 
 

Rafee, vahdat 1,Nezamdoost, seyd jafar2;  Salavati-fard, Taha3 

1Department of Physics, payame Noor University, Po Box19395-3697, Tehran, Iran 
2Iranian Academic for Education, Culture and Research(ACECR)     

3
 Department of Physics and Astronomy, University of shahid  behshti,Tehran, Iran 

 
Abstract 

In this paper, we use both tight binding model and Density Functional Theory to analyze the properties of sub 
band structure of graphene nanoribbons, and compare the results form both methods. Then we extend our TB 
method from nearest neighbor up to third nearest neighbor and found that some properties have been changed. 
The results from this tight binding model are found to be reliable in some condition by comparing with results 
from Density functional theory (DFT). 
 
PACS No: 01.55.+b, 01.65.+g  
 

   :مقدمه
     مطالعات بر روي گرافين روز به روز وسيعتر و جامع تر 

علت اين امر را ميتوان در خواص فوق العاده اين . مي شود

بسياري بر اين باورند كه . ]1[ساختار بر پايه كربن جستجو كرد
. گرافين اصلي ترين جزء دنياي نانو الكترونيك خواهد بود

گرافين ساختاري دو بعدي از اتم هاي كربن است كه بصورت 
به يكديگر متصل  شبكه اي شش ضلعي با پيوند هاي كوالانسي

از منظر ديگر مي توان گرافين را تك لايه اي از . اند شده
  .يت دانستفگرا

در بخش بعد، ابتدا معرفي مقدماتي از تئوري تايت بايندينگ 
(Tight-Binding)  ارائه خواهد شد و با استفاده از آن به

بررسي خواص مختلف ناريبونهاي زيگ زاگ و آرم چير در 
 –سپس با افزودن اثرات اسپين. ي پردازيمپهناهاي مختلف م

        مدار و همسايه هاي سوم به تئوري، محاسبات را بهبود 
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بخش نهايي به مقاسيه نتايج حاصل از اين تئوري با . مي بخشيم

  . ]2[اختصاص دارد )DFT( نتايج محاسبات نظريه تابع چگالي

 : تئوري

ايندينگ است و در اين مقاله، محاسبات بر پايه تئوري تايت ب
. همسايه هاي اول در محاسبات در نظر گرفته مي شوند

  : هاميلتوني سيستم به صورت زير است
† †

i i i i j
i ij

H V C C t C C
 

  1  

اين . در رابطه بالا، جمله اول پتانسيل هر سايت را نشان مي دهد
جمله در غياب ناخالصي مي تواند برابر صفر در نظر گرفته 

توابع موج سايت هاي مجاور را  جمله دوم هم پوشاني. شود
هاميلتونين فوق . نشان مي دهد و به جمله هاپينگ معروف است

را مي توان بصورت ماتريس بدست آورد كه بعد اين ماتريس 
با . به تعداد اتم هاي موجود در نانوريبون گرافين بستگي دارد

استفاده از خواص تقارني سيستم مي توان كل ماتريس هاميلتوني 
اين بخش . آن تشكيل داد از استفاده از بخش كوچكي را با

اينجا مي توان از نظريه بلاخ بهره . كوچك سلول ويژه نام دارد
)expفاز هاي  برد و )ikb  را براي همسايه هاي اول كه

با استفاده از . بيرون از سلول ويژه قرار دارند در نظر گرفت
در . س هاميلتوني را قطري نمودروش هاي عددي مي توان ماتري

اين وضعيت هر مقدار ويژه متناظر يكي از نوار هاي مجاز انرژي 
  .مي باشد

  
سلول ويژه كه با تكرار آن مي توان كل نانو ريبون ): 1(شكل 

  .گرافين را باز توليد نمود
  
  

 : نتايج

  :ساختار نوار انرژي نانو گرافين آرم چير) الف
انرژي نانوريبون گرافين آرم چير با  در اين بخش ساختار نوار

,سه پهناي متفاوت ,aN  4 5 در تقريب همسايه اول  30
  .ارائه گرديده است) 2(نتايج در شكل . محاسبه شده است

با مشاهده نتايج مي توان دريافت كه نانو ريبون آرم چير با 
انش و رفتاري شبيه فلزات رسانا دارد چرا كه نوار رس 5پهناي 

رفتاري شبيه  4پهناي . نوار ظرفيت يكديگر را لمس مي كنند
 2.1عايق خواهد داشت زيرا گاف انرژي بزرگي معادل 

نانو ريبون گرافين آرم چير با پهناي . الكترون ولت وجود دارد
اين نكته را مي توان . ، رفتاري شبيه نيم رسانا خواهد داشت 30

رسانش و نوار ظرفيت  از گاف انرژي كوچك موجود بين نوار
  .مي توان دريافت

ساختار نوار انرژي نانو ريبون گرافين زيگ ) ب
  :زاگ

با استفاده از تقريب همسايه اول و در نظر گرفتن 
/ ( )t eV1 2 موجود در هر سايت، نوار   zPو تك اوربيتال7

,انرژي ساختار ها با پهناي ,zN  4 5 مورد محاسبه قرار  30
كه نماينگر نتايج محاسبات ) 3(با توجه به شكل . گرفته است

است مي توان دريافت كه در هر سه حالت رفتار ساختار انرژي 
نوار انرژي  2نكته جالب اينجاست كه . شبيه باقي مي ماند

  .مستقيم بين نقطه ديراك و لبه هاي ناحيه بريلوئن وجود دارد

  
  4،5،30ساختار انرژي حالت آرم چير براي پهنا هاي ): 2(شكل 
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ساختار انرژي حالت زيگ زاگ براي پهنا هاي ): 3(شكل 

4،5،30  
  

ساختار نوار انرژي آرم چير و زيگ زاگ محاسبه ) ج
  :شده در تقريب همسايه سوم

در اين قسمت محاسبات را در تقريب همسايه سوم 
aNبراي  5،zN  تكرار مي كنيم پارامتر هاي  5

/هاپينگ ( )t eV1 2 7،, / ( )t eV2 0 20 / ( )t eV3 0 18  
با نگاهي به نتايج محاسبات چند تغيير جالب به چشم مي . است
ه و در حالت زيگ زاگ خواص رسانشي اوليه نا پديد شد. رسد

در حالتيكه در حالت آرم . گاف انرژي كوچكي پديد آمده است
چير، نزديك لبه هاي ناحيه بريلوئن نوار هاي مستقيم اندكي 

علاوه بر اينها، براي هر دو حالت شكل كلي . منحني شده اند
  .ديگر نسبت به انرژي صفر متقارن نيست

  

  
  .محالت آرم چير و زيگ زاگ در تقريب همسايه سو) 4(شكل 

  
ساختار انرژي نانو ريبون ها در دماي كمتر از ) د
  :كلوين و عايق هاي هندسي 5/0

 –در دما هاي پائين گاف انرژي ناشي از جفت شدگي اسپين 
اين گونه سيستم ها كه . مدار بايد در آزمايش قابل مشاهده باشد

به عايق هندسي معروفند داراي ويژگي تقارن زماني بوده و 

براي . انرژي در ناحيه بريلوئن پديد مي آيد تقاطع نوار هاي
  :چنين سيستم هايي هميلتوني زير مورد استفاده قرار مي گيرد

† † .( )TI i j so i kj ik j
ij ij

i
H t C C t C d d C

   

   
  

1
2
3

 

 

†كه عملگر هاي خلق الكتروني † †,i i i
C C C

 
 
 
 

 و بردار

ماتريس هاي پائولي است.  

 
 مدار –ين جفت شدگي اسپ): 5(شكل 

  
/در اين قسمت با فرض ( )t eV1 2 sot/و 7 t 10 ساختار   03

zNنوار انرژي براي حالت زيگ زاگ با پهناي  محاسبه   30
مدار در نظر  –در مقايسه با حالتي كه اثرات اسپين . شده است

. نرژي بزرگتر شده استگرفته نمي شود، مي بينيم كه گاف ا
مدار از تبهندگي سيستم  –همچنين حالت جفت شدگي اسپين 

  .مي كاهد
 

  
 مدار –گاف انرژي حاصل از اسپين ): 6(شكل 
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با استفاده  ساختار انرژي نانو ريبون هاي گرافين )ـ ه
  :از نظريه تابع چگالي

به محاسبه ساختار نوار  SIESTAدر اين بخش با استفاده از 
aNژي حالت هايانر  5  ،zN  پرداخته ايم و نتايج را  5

همانطوركه مشاهده مي شود . مقايسه مي كنيم) ج(با قسمت 
قابل مقايسه  DFTنتايج حاصل از همسايه تقريب سوم با نتايج 

تقريب همسايه  TB، هم DFTدر حالت زيگ زاگ هم . است
ري تقريباً مسطح را در نزديكي لبه هاي منطقه بريلوئن سوم رفتا

. تفاوت عمده در انرژي فرمي دو سيستم است. نشان مي دهند
شبيه هم  TBو  DFTدر حالت آرم چير نيز نتايج حاصل از 

  .هستند

  
zNساختار انرژي حالت زيگ زاگ با پهناي  ): 7(شكل   5 

  DFTمحاسبه شده با 

aNساختار انرژي حالت آرم چير با پهناي): 8(شكل   5   
  DFTمحاسبه شده با 

  

  :نتيجه گيري
در اين تحقيق نشان داده ايم كه نانو ريبون هاي گرافين با لبه 
هاي آرم چير و زيگ زاگ بسياري از خواص متفاوت را در 

شدت تبهگن  حالت آرم چير به. ساختار انرژي شان دارا هستند
. و حالت زيگ زاگ به پهناي نانو ريبون بسيار حساس است
 –همچنين با افزودن اثرات تا همسايگي سوم و اثرات اسپين 
  . مدار تغييرات پديد آمده در ساختار نوار انرژي نمايش داده شد

مقايسه شد و نتيجه DFT با نتايج   TBنهايتاً نتايج حاصل از
با تقريب همسايه سوم به خوبي  TBاين مقايسه اين است كه 

  .نوار انرژي سيستم را تشريح مي كند
  

  : هامرجع
[1] A. Cresti, N. Nemec, B. Biel, G.Niebler, 
F.Triozon, G. Cuniberti, and S. Roche, Charge 
transport in disordered graphene-based low-
dimensional materials, Nano Research 1, 361 
(2008). 
 
[2] C. K. Kane and E. J. Mele, Quantum spin 
Hall e_ect in graphene, Phys. Rev. Le tt. 95, 
226801 (2005).  
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 -با در نظر گرفتن برهمكنش اسپين ايد و آنتيموان تلورايدبيسموت تلور الكتروني خواصبررسي 

 مدار با استفاده از محاسبات اصول اوليه

 ١محمود، رضايي ركن آبادي؛ ١راضيه،  كارگر
  مشهد فردوسي هدانشگا علوم هددانشك١

  

  چكيده
بنابراين بررسي . به دليل داشتن نوار ممنوعه انرژي باريك به عنوان بهترين مواد ترموالكتريك شناخته شده تا كنون مي باشند ايدو آنتيموان تلور اريدبيسموت تلو

رهمكنش اسپين در اين مقاله با تكيه بر نظريه تابعي چگالي به محاسبه ساختار الكتروني اين مواد بدون در نظر گرفتن ب.ساختار و خواص اين مواد اهميت بالايي دارد
اين برهمكنش نقش بسزايي در ساختار نواري الكتروني و سطح انرژي اين مواد دارد كه در اين تحقيق به بحث .مدار و با در نظر گرفتن اين اثر پرداخته شده است –

  .و  بررسي مي پردازيم
  
  

First-principles calculations of electronic properties of   and with spin-
orbit interaction  

 
Razie, Kargar1; Rezaei roknabadi, Mahmood1 

 
1Department of Science, Ferdowsi University of Mashhad 

 
Abstract 

 
Bismuth telluride ( ) and antimony telluride ( ) because of having narrow band gap are known as 
best thermoelectric materials today. Therefore studying structure and properties of this material is very 
important. In this article density functional theory has been applied and we calculated electron band structure 
with and without spin- orbit interaction. This interaction has important role in band structure and energy of 
system that we discuss about them.  
 
PACS NO (71) 
 

  مقدمه
در دهه هاي اخير روي مواد ترموالكتريك تحقيقات زيادي انجام 

تلافي را توانند انرژي گرمايي ا مواد ترموالكتريك مي. شده است
بهره وري . بدون هيج قسمت متحركي تبديل به الكتريسيته نمايند

مي  تعيين ZTمواد ترموالكتريك توسط مشخصه ضريب ارزشي

شود  تعريف مي  گردد، كه اين ضريب توسط فرمول
رسانندگي   Kرسانندگي الكتريكي ، ضريب سيبك ،  sكه 

 جمله رسانندگي گرمايي الكتريكي وگرمايي كه شامل هر دو 
 ]٢[و]١[. دماي مطلق مي باشد Tنوسانات شبكه بوده و 

و همچنين آلياژهاي آنها به عنوان  و مواد 
 بهترين مواد ترموالكتريك شناخته شده مي باشند كه در دماي اتاق 

ZT مواد به  در دهه اخير بهبود بهره وري اين. حدود يك دارند
 ]١[.وسيله فناوري نانو حاصل شده است

پرداخته و  در اين مقاله ابتدا به بررسي ساختار 
كه اساس آن نظريه تابعي  اصول اوليهمي شود و سپس با استفاده از 
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چگالي است به محاسبه ساختار نواري الكتروني با در نظر گرفتن 
بدون در نظر گرفتن آن  پرداخته و به مدار و -برهمكنش اسپين

 .بررسي و تحليل نتايج مي پردازيم
  

 ساختار كريستالي

 با ساختار  متعلق به گروه  ساختار فضايي 
 شبكه هگزاگونال بوده كه نظم ساختاري آن به صورت لايه اي بوده

ترتيب شامل  لايه هاي آن به .اتمي تشكيل شده است لايه ١٥و از 
د كه تشكيل يك نمي باش Te1-Bi/Sb-Te2-Bi/Sb-Te1اتم هاي

دهند، بلوك ها توسط نيروهاي ضعيف واندروالسي به  بلوك مي
. بلوك مي باشد ٣يكديگر متصل شده اند كه هر ساختار شامل 

ساختار اين ماده اغلب در محاسبات توسط سلول واحد 
وهدرال سلول واحد در حالت رومب. رومبوهدرال توصيف مي شود

 :باشد كه در مكان هاي اتم مي ٥اوليه آن شامل 

Te1=±(u,u,u)وBi=±(v,v,v)وTe2=(0,0,0) ٢[.اند قرارگرفته[ 

 .نشان داده شده است ١ختار در جدولثابت هاي شبكه سا. ]٣[و

  

  

 ]٨[و]٥[و]٤[  ثابت هاي شبكه ساختار :١جدول
    اگونالساختار هگز  ساختار رومبوهدرال
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 روش انجام محاسبات
نظريه تابعي  اصول اوليه و در اين تحقيق محاسبات بر اساس    

 گالي موضعي محاسبات با تقرب چ. چگالي انجام گرفته است
(LDA) و تقريب شيب تعميم يافته(GGA)   انجام شد و اين

نتيجه حاصل شد كه براي اين مواد شبه پتانسيل هايي كه بر اساس 
در اين . دنتقريب شيب تعميم يافته بدست آمده مناسب مي باش

كه نوع   scalar relativisticتحقيق از شبه پتانسيل هايي از نوع
مي باشد،  Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) تابعي آن
سلول واحد اوليه به صورت رومبوهدرال و با ثابت . كرديماستفاده 

در نظر گرفته شد و انرژي جنبشي  ١هاي شبكه مطابق باجدول 
ريلكس سازي و . ريدبرگ قرار داديم ٤٠قطع صفحات موجي را 

محاسبات خود سازگار با استفاده از نفاط شبكه وارون با ابعاد 
ساختار نواري الكتروني بدست آمده . صورت گرفت١١×١١×١١

  .ب  نشان داده شده است- ٢الف و- ٢در شكل 
مدار از شبه  -در مرحله بعد براي در نظر گرفتن برهمكنش اسپين 

استفاده كرده و  fully relativisticپتانسيل هايي از نوع 
. مدار را اضافه نموديم - پارامترهاي مربوط به برهمكنش اسپين

مدار  - ساختار نواري الكتروني با در نظر گرفتن برهمكنش اسپين
  .د نشان داده شده است- ٢ج و - ٢در شكل 

  
  
  
  
  

ــال و  ســاختار كريســتالي:١شــكل ــد هگزاگون ــلول واح ــا س ب
 رومبوهدرال و شبكه وارون در حالت رومبوهدرال
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  تحليل و بررسي نتايج و نمودار ها
كه سيستم داراي تقارن  يمحاسبه ساختار الكتروني در راستاي

 .مي باشد Г-Z-F-Г-Lراستاي  شامل بالاست صورت گرفته كه
بدون در نظر گرفتن مشاهده مي شود،  ٢همانطور كه در شكل
در راستاي گاما نوارهاي انرژي داراي بيشينه  برهمكنش اسپين مدار

مقدار مربوط به الكترون هاي ظرفيت و كمينه مقدار مربوط به 
مي باشند و در اين راستا نوار ممنوعه مستقيم  الكترون هاي رسانش

قاط مختلفي از اين نوارها تبهگني در ن علاوه بر آن در. داريم
 .مشاهده مي شود

مدار كه نياز به محاسبات  –با در نظر گرفتن برهمكنش اسپين 
  طولاني تر داشته و حافظه بيشتري از كامپيوتر را نياز دارد، 

  

  

  

و  ج- ٢روني تغيير كرد كه در شكل هاي ساختارهاي نواري الكت
 .د نشان داده شده است- ٢

نقش عمده اي در خواص الكتروني  مدار- اسپين اين برهمكنشبنابر
. وبه تبع در خواص فونوني و ترموالكتريكي اين مواد ايفا مي كند

در واقع اين اثر مربوط به برهمكنش ميدان مغناطيسي هسته با 
  .ميدان مغناطيسي ناشي از حركت الكترون ها مي باشد

 ن طور كه در شكلبا اضافه كردن اين برهمكنش به محاسبات هما

ها مشاهده مي شود، فاصله نوارهاي انرژي از يكديگر بيشتر شده 
علاوه بر آن در اين . وتبهگني ها تا حد زيادي از بين مي رود

داده هاي  .حالت مكان و پهناي نوار ممنوعه نيز تغيير مي كند
 .نشان داده شده است ٢مربوطه در جدول 
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مـدار  –با در نظر گرفتن برهمكنش اسپين )ب(مدار  –در نظر گرفتن برهمكنش اسپين بدون ) الف(ساختار نواري الكتروني: ٢كلش
  مدار–با در نظر گرفتن برهمكنش اسپين )د(مدار  –در نظر گرفتن برهمكنش اسپين بدون ) ج(
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مدار   -افزودن اثر اسپينبا كه  توجه به داده ها مشاهده مي شود با
  .پهناي نوار ممنوعه به مقادير تجربي نزديك تر مي شود

  
  

  پهناي نوار ممنوعه و انرژي فرمي : ٢جدول
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  روش محاسبات
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 نتيجه گيري
اصول اوليه در اين تحقيق به بررسي ساختار الكتروني با استفاده 

با استفاده از اين روش  .پرداخته شده استونظزيه تابعي چگالي 
وليه آن را كه سلول واحد ا ساختار نواري الكتروني

به صورت ساختار رومبوهدرال در نظر گرفته شد، با در نظر گرفتن 
نشان  ٢هاي  برهمكنش اسپين مدار بدست آورديم كه در شكل

 Bi,Te,Sbاين اثر به دليل جرم اتمي بزرگ عناصر . داده شده است
 در نظر گرفتن برهمكنشبا . در اين محاسبات تاثير بسزايي دارد

مي  جمله برهمكنشي اضافه  لتونين سيستمبه هامي مدار - اسپين 
و فاصله نوارهاي انرژي از شود كه انرژي سيستم را تغيير داده 

در . و تبهگني سيستم را كاهش مي دهد يكديگر بيشتر مي گردد
 و ممنوعه مي گردد نوارباعث كاهش پهناي اين اثر  مورد 

به  بدون اسپين جا علاوه بر آن مكان نوار ممنوعه نسبت به حالت
 در مورد . قرار مي گيرد F-Z تقارني و در راستاي جا شده

و مكان  شدهنوار ممنوعه  برهمكنش باعث افزايش پهناي 
  .آن را تغيير مي دهد

  

  
  سپاسگزاري

ندس علي داوري عدالت پناه و آقاي مهبا تشكر از راهنمايي هاي صميمانه 
دانشجويان آزمايشگاه لايه نازك آنگستروم دانشگاه  سركار خانم تكتم مرشدلو و

  فردوسي مشهد
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  TbCu3Fe4O12 يالكتريكي و مغناطيس خواصجايگاهي و -بررسي ابتدا به ساكن انتقال بار بين
  1هادي،  اكبرزاده ؛ 1سيدجواد،  فرهاشمي ؛  2ريوتارو ،آريتا ؛ 1نفيسه،  رضائي

  ايران ،  صنعتي اصفهانه دانشگا، فيزيك دانشكده1
  ژاپن ، توكيودانشگاه ، دانشكده فيزيك كاربردي  2

  

  هچكيد
در ساختار پروسكايت دوگانه  جايگاهي-و انتقال بار بين يمغناطيس ،الكتريكي هايبا استفاده از محاسبات ابتدا به ساكن بر پايه نظريه تابعي چگالي به بررسي ويژگي

TbCu3Fe4O12 تا حد  كاهش دما دهد كهج تجربي نشان ميينتا .پردازيمميK235 انتقال بار از  منجر بهCu  بهFe  نشان  محاسباتي ما نتايج .شودميدر اين تركيب
5975.059انتقال بار دارد و انتقال بار به صورت  اين  نقش مهمي در هااربيتال مي دهد كه هيبريدشدگي 4)(3)(43 dLdLdd ) كه در آنL  دهنده حفره نشان

  .شوديعايق م-مغناطيس همراه با گذار فلزوفرپاد حالت ناطيس بهمغفري حالت گذار فاز از اين انتقال بار منجر به  .گيردانجام مي) ليگاند است
  

First-principles Investigation of Intersite Charge Transfer and Electrical and Magnetic 
Properties in TbCu3Fe4O12  

 

Rezaei,  Nafise1; Arita, Ryotaro2; Hashemifar, S. Javad1; Akbarzadeh, Hadi1 
 

1 Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan, Iran  
2 Department of Applied Physics, University of Tokyo, Tokyo, Japan 

 

Abstract  
 

We study the electrical and magnetic properties and A-B intersite charge transfer in TbCu3Fe4O12 double 
perovskite by using first-principle calculations based on density functional theory. Experimental observations 
show an intersite charge transfer from Cu to Fe at reduced temperature of about Tc≈235K. Our findings reveal 
that the orbital hybridization plays an important role in this charge transfer and the charge transfer is 
happened as 5975.059 4)(3)(43 dLdLdd  (L indicates the ligand hole). This intersite charge transfer leads to a 
ferrimagnetism-to-antiferomagnetism along with metal-to-insulator isostructural phase transition.  
  
PACS No.           
 

   قدمهم
 AA’3B4O12 شيمياييبا فرمول دوگانه پروسكايت  ساختارهاي    

هاي فيزيكي متنوع هاي ساختاري خاص و ويژگيبه دليل نظم
 تركيباتدر اين . ]1،2[اندبه خود جلب كردهزيادي را  توجه
يك ساختار  Aدر مكان  3:1به نسبت  ’Aو  Aهاي كاتيون

در يك  Aبر خلاف مكان  .قرار دارند )ABO3(ي پروسكايت ساده
قليايي خاكي  ،با عناصر فلزات قليايي پروسكايت ساده كه معمولاً

- مي ’Aدسته از مواد در اين ، شودهاي نادر اشغال ميو يا خاك

اشغال  Mn+3و  Cu+2هاي فلز واسطه از قبيل تواند توسط كاتيون
علاوه بر   A’-Bو’A’-A هاي جديدبنابراين برهمكنش. شود

به عنوان . د كردنهاي جديدي را ايجاد خواهويژگي B-Bهمكنش 

 در مغناطومقاومت بزرگ تحت ميدان مغناطيسي ضعيف مثال 
- پادبرهمكنش  ناشي از La/BiCu3Mn4O12 هايتركيب

 B در مكان  Mnو ’Aدر مكان  Cuهاي فرومغناطيس بين اسپين
كشف شده  +Fe4اكسيد  كه اولين CaCu3Fe4O12. ]3،4[است
مغناطيس با يك گذار فاز به يك حالت فري ، با كاهش دمااست

)2(بار نامتوازنتسهيم  534   FeFeFe  در دمايK210  نشان
ايي از مواد دسته ]6[اخيراً يامادا و همكارانش   .]5[دهدمي

LnCu3Fe4O12 )Ln = اندرا مورد بررسي قرار داده  )لانتانيد .
دهد كه تمامي ساختارها در دماي بالا به ها نشان مينتايج آن
+Ln3+Cu2صورت 

3Fe3.75+
4O

2-
 در با كاهش دما. هستند 12

 )Ln=La, Pr, Nd, Sm, Eu, Cd, Tb(تركيبات با يون بزرگ 
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يك انتقال بار   3375.32 4343 FeCuFeCu دهدمي رخ. 
كلوين درجه  240تا  360از  Lnبا كاهش اندازه يون دماي گذار 
 , ,Ln=Dy, Ho, Er)در تركيبات با يون كوچك  .يابدكاهش مي

Yb, Lu) بار  نامتوازنتسهيم  3375.3 358 FeFeFe بين اتم -

 4/1 تغييرجه است كه تنها با جالب تو .گيردهاي آهن صورت مي
هاي ساختاري و ويژگي يك پروسكايت سادهدر  Aمكان هاي اتم

بار در  نامتوازنتسهيم   .آيدمغناطيسي كاملاً متفاوتي به دست مي
-همراه با گذار فلز به نيم ،كلويندرجه  260تا  250دماهاي بين 

گروه  دركه حال آن. است مغناطيسپارامغناطيس به فريو  رسانا
- پادپارامغناطيس به  و انتقال بار همراه با گذار فلز به عايق ،اول

از مواد ساختار اين گروه ين بما از . فرومغناطيس است
TbCu3Fe4O12  با دماي گذار حدودK235  را براي بررسي

   .ايمالكتريكي و انتقال بار انتخاب كرده ،هاي مغناطيسيويژگي
  روش محاسبات

محاسباتي  افزارنرمبا استفاده از حالت پايه ات تمامي محاسب     
VASP ]7[ و روش شبه پتانسيل تابعي چگالي بر پايه نظريه و 

 وبراي بسط موج تخت  eV500انرژي قطع  .صورت گرفته است
. همبستگي انتخاب شده است- براي انرژي تبادلي PBEتابعي 

-تقسيم11×11×11پك -بندي منخرستمنطقه بريلوئن با يك مش

 هايالكترونبراي توصيف دقيق همبستگي قوي  .بندي شده است
3d  روش ازGGA+U و مقادير UFe=4eV وUCu=7eV استفاده 

 .شده است

  نتايج
تمامي محاسبات بر روي دو ساختار تجربي يكي در دماي 

انجام   T>Tc(K300(در دماي بالاي و ديگري  K100)T<Tc(پائين
براي  .هستند Im-3ارن مكعبيتق هر دو ساختار داراي .گرفته است

 پيكربنديهر يك از ساختارها چندين ي تعيين حالت پايه
علاوه به ، حالت غيرمغناطيسي :گرفتمورد بررسي قرار  مغناطيسي

و حالات  Cu-Feهاي بين اتم مغناطيسحالت فرومغناطيس و فري
  پايدارترين  .Fe-Feهاي بين اتم Gو  A ،C فرومغناطيس نوع پاد

  
در   TbCu3Fe4O12 ساختار دماي بالاچگالي حالات كل و جزئي براي :  1لشك

  مغناطيس پيكربندي فري
 GGA+Uو  GGAدر هر دو تقريب دماي بالا  ساختار حالت
چگالي حالات كلي و  1شكل .  باشدمي مغناطيسفري حالت

را نمايش  GGA+Uمغناطيس در تقريب جزئي پيكربندي فري
اسپيني بالا  در كانال .است فلزن پيكربندي نيمسيستم در اي. دهدمي

ولي در كانال  ،وجود ندارد در انرژي فرمي هيچ چگالي حالتي
در كانال اسپيني  .كنداسپيني پائين سيستم به صورت فلزي رفتار مي

قرار  eV1تا  - eV 7اتم آهن در محدوده انرژي 3dپائين ترازهاي 
به علت . است +Fe3.75 اين رفتار سازگار با حالت يوني. دارند

 يكانال اسپين در ،Feو  Cuهاي فرومغناطيس بين اتمپادبرهمكنش 
در كه در حالي. انداشغال شده Cu 3dتقريباً تمامي حالات  بالا

 ي انرژيدر محدوده Cu 3dحالات تعدادي از پائين كانال اسپيني 
eV 6 - تا eV  1 -  از حالات  بخشيقرار دارند وCu 3d  بالاي
 +Cu2يون  d9اين شكل سازگار با پيكربندي . راز فرمي قرار دارندت

دهد كه حالات اسپين نشان ميجزئي تحليل چگالي حالات  .است
 است و بالاترين Cu 3dxy مشخصهاشغال نشده داراي  پائين

 Cuهاي اربيتالال شده عمدتاً ناشي از سهم غحالت اسپيني اش

3dxy يك الكترون از اتم در نتيجه اگر. )الف 2شكل(تاس Cu 
بايد از بالاترين حالت اشغال  ،انتقال يابد Feبخواهد به 

تر از انرژي از انرژي پائين اربيتالجدا شود و اين  )3dxy(شده
علاوه بر اين . يابدميفرمي به حالات بالاي انرژي فرمي انتقال 

ريداسيون بين بهي نمايش داده شده است يك 1چنانچه در شكل 
 eVتا   -eV7در محدوده انرژي  Cu 3dو  O 2pهاي اتم اربيتال

  ي در محدوده  Oو  Feهاي اتم چگالي حالات .وجود دارد 5/2
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در  GGA+Uدر تقريب Cu 3dxyو  Cu 3dچگالي حالات اربيتال :  2شكل

  TbCu3Fe4O12 براي Gفرومغناطيس نوع پاد) مغناطيس بفري)پيكربندي الف
هاي هيبريدي ي برهمكنشدهندهنشانيكساني هستند كه انرژي 

 - Bµ86/3ي ممان مغناطيسي آهن به اندازه. كووالانسي قوي است
كه هر دو مقداري كوچكتر از . است Bµ64/0به اندازه  و اتم مس

اين امر ، كه است +Cu2و براي +Fe3.75مقادير مورد انتظاربراي 
حضور  .باشدمي Oبا اتم  Fe(Cu) اتم ناشي از هيبريداسيون بين

برروي اتم اكسيژن نيز  -Bµ04/0يك ممان مغناطيسي كوچك 
  .مويد اين مطلب است

مغناطيس به اندازه حالت فري GGAتقريب در ،در دماي پائين
eV/F.U. 634 پايدارتر از حالت پادفرومغناطيس نوع A اين  .است

-فرومغناطيس مشاهده شده در تجربه مي پادنتيجه در تضاد با نظم 

 )GGA+U(با در نظر گرفتن اثرات همبستگي الكتروني. باشد
تر از پايدار meV/F.U.421به ميزان  G فرومغناطيس نوعپادحالت 

بستگي الكتروني نقش بنابراين هم. شودميمغناطيس حالت فري
ي صحيح اين سيستم دست آوردن حالت پايهمهمي را در به 

  TbCu3Fe4O12  ،تنشان داده شده اس 3چنانچه در شكل .داراست

است كه  فلز GGAقريب تدر  G فرومغناطيس نوعپاد حالتدر 
-گونه مشاهده شده در تجربه ميدر تضاد با رفتار عايقاين رفتار 

 اين سيستم يك عايق باگاف GGA+U تقريب درحال آنكه . باشد

 
 تركيب Gفرومغناطيس نوع كلي و جزئي حالت پاد چگالي حالات:  3شكل

TbCu3Fe4O12  در تقريب الف (GGA ب(GGA+U   

 3dهاي اربيتالت در محاسبا ،Uبا اعمال . است eV65/0انرژي  
هاي انرژي فرمي قرار داشتند به انرژيپائين كه در  Cuو  Fe اتم

كه بالاي انرژي  هايياربيتالدر حالي كه . يابدتر انتقال ميپائين
در . شوندمي منتقل هاي بالاتربه انرژي Uبا اعمال  ،فرمي هستند

حالت كلي دو مكانيزم موجب به وجود آمدن جايگزيدگي 
-گذار مات، كه در آن برهمكنش الكترون: گرددها ميالكترون

 كه در آن ،و گذار اندرسون شودميعايق - گذار فلزموجب الكترون 
ها در يك سيستم الكتروني بدون نظميعايق ناشي از بي-گذار فلز

يك  TbCu3Fe4O12كه  گيريمنتيجه مي راينبناب. برهمكنش است
الكترون نقش مهمي -عايق مات است كه در آن برهمكنش الكترون

بنابر نتايج . دكنيم ايفاگونه دست آوردن حالت پايه عايقه را در ب
با همراه عايق - يك گذار فلز TbCu3Fe4O12 توان گفتمي بالا

ومغناطيس نشان فرپادمغناطيس به تغيير حالت مغناطيسي از فري
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 مي دهد كه در آن همبستگي الكتروني براي به دست آوردن ويژگي
در  Cuتوان ديد اتم گونه كه ميهمان.  الكتروني صحيح لازم است

به صورت غير مغناطيسي  Gپادفرومغناطيس نوع  پيكربندي
در  Cu 3dهاي اربيتالچگالي حالات جزئي ). ب3شكل (است

در دو كانال  دهد كهب نشان مي2شكل . رسم شده است 2شكل 
و بالاتر از انرژي فرمي قرار  Cu 3dxy اربيتالاسپيني بالا و پائين 

 يون در مقايسه با. است +Cu3يون  d8 اين سازگار با پيكربندي
Cu2+  3توان گفت كه اربيتال مغناطيس ميحالت فريدرdxy 

الاتر هاي بژيتر از انرژي فرمي به انرهاي پائيناسپين بالا از انرژي
فرومغناطيس پادبه علت برهمكنش . انداز انرژي فرمي انتقال يافته

براي . دو نوع اتم آهن در سيستم وجود دارد Feهاي بين اتم
تمامي ترازهاي . دهيمبررسي قرار ميرا مورد  Fe1سادگي تنها اتم 

 در كانالدر حالي كه . زير انرژي فرمي قرار دارند Fe1 پائيناسپين 
اين . )ب3شكل (بالاي انرژي فرمي هستند بالا تمامي حالاتسپين ا

در مقايسه . است d5به صورت  Feدهد كه پيكربندي اتم نشان مي
 Fe هايي به اتم، الكتروندر حالت فاز دماي بالا d4.25 با پيكربندي 
كانال  از ترازهاي يد كه سهميتوان ددر شكل مي. يابندشارش مي

ي قابل نكته. اندتر انتقال يافتهپائين هايانرژي به Fe پائيناسپين 
از نظر انرژي  Oو  Feهاي توجه آن است كه چگالي حالات اتم

-دهند، كه اين نشانهاي يكساني را نمايش مياند و شكلتبهگن

 .ستا قوي بين آنها يهاي هيبريدي كووالانسي برهمكنشدهنده
دهد كه غناطيس نشان ميميها در پيكربندي فراتمحالت هيبريدي 

 به جاي d5L0.75پيكربندي الكتروني بايد به صورت  +Fe3.75اتم 
d4.25 چنين يون باشد و همCu3+  بايد به صورت پيكربندي

توان گفت، در مي. نظر گرفته شود در d8 به جاي d9Lالكتروني 
TbCu3Fe4O12 هاي آهنهاي مس و يونانتقال بار يون 

)  3375.32 4343 FeCuFeCu(بايد به صورت 

5975.059 4)(3)(43 dLdLdd  كه از طريق  در نظر گرفته شود  
 Cu-Oبه پيوندهاي  Fe-Oهاي ليگاند از پيوند توزيع حفره باز

، كه اين حالت مشابه اتفاقي است كه در گيردصورت مي
LaCu3Fe4O12 ]8،9[ ممان مغناطيسي اتم . دهدرخ ميFe1  برابر با

Bµ1/4 - قدار مورد انتظار است كه از مBµ5  برايd5  به دليل اثرات
  توان نتيجه مي طور كليبه .تر استهيبريداسيون با اكسيژن كوچك

  
 GGA+Uدر تقريب    TbCu3Fe4O12اختلاف چگالي بار سه بعدي :  4شكل
 مغناطيسفري)ب Gفرومغناطيس نوعپاد) حالت مغناطيسي الفدو براي 

 O 2p هاياربيتالاز طريق  Feو  Cu گرفت كه انتقال بار اتم
گيرد و هيبريداسيون نقش مهمي را در اين فرآيند بازي صورت مي

 را در دو سه بعدياسپيني اختلاف چگالي بار  4شكل . كندمي
هاي رنگ. دهدفرومغناطيس نشان ميپادمغناطيس و حالت فري

. دهدكانال اسپيني بالا و پائين را نشان ميبه ترتيب آبي قرمز و 
گونه كه در شكل مي توان ديد در حالت پادفرومغناطيس نوع همان

G  هيچ چگالي اسپيني بر روي اتمCu در حالي كه  ،وجود ندارد
بر روي  در كانال اسپين بالا مغناطيس بارهاي اضافيدر حالت فري

ي انتقال بار دهندهاين دو شكل نشان مقايسه .وجود داردرا  Cuاتم 
  .ر دماي بالاستدر ساختاCuبه اتم 

  نتيجه گيري
با محاسبات ابتدا به ساكن نشان داديم كه همبستگي قوي الكتروني 

 TbCu3Fe4O12 دماي پائين تركيباثر مهمي در تعيين حالت پايه 

- آنتي پايه دماي پائين كنيم كه حالتبيني ميما پيش. دارد

تر در هاي دقيقبررسي نيازمندكه  ،باشد Gفرومغناطيس از نوع
از طريق  Feبه  Cuاز اتم جايگاهي- انتقال بار بين. باشدجربه ميت

و اين انتقال بار به   گيردصورت مي Oاتم 
5975.059صورت 4)(3)(43 dLdLdd   و همراه با گذار فلز به
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Abstract  
 

The optical properties of Mn doped SnO2 with three concentrations: 6.25%, 12.5% and 18.75% were 
investigated using WIEN2k code. The Imaginary part of dielectric function, the optical absorption spectrum and 
extinction coefficient show that with increasing of dopant concentration, the energy levels of impurity near the 
Fermi level increase, that results in reduction of optical band gap and appearance of red shift. Which the 
increase of Mn concentration lead to increase in absorption, reflectivity and refractive index in low energy 
region of spectrum and reduction in high energy regions. 
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 تهي جانقص  داراي گرافينهاي وارن گرمايي در نانو ندگيرسان بررسي

  
  1كماني، داود؛ 2مزيناني، سعيده؛ 1ثابت وند، روزبه

  دانشكده مهندسي انرژي و فيزيك دانشگاه صنعتي اميركبير، خيابان حافظ، تهران 1
  ، تهرانانشگاه صنعتي اميركبير، خيابان وليعصرپژوهشكده نانو فناوري د 2

    
  كيدهچ

نوار طول نانو  درصد نقص ونوع لبه، برحسب  در شبكه تهي جا نقص داراي گرافينهاي نانو نوار در گرمايي ندگيرسان به بررسي سعي شده است تا در اين كار
  كه صورت پذيرفته است نانومتر 20ا ت 10و طولي متغيير بين  3ي به عرض هايبر روي نمونه كولي لوديناميك مشبيه سازي سي با استفاده از اين برر. شود پرداخته

ر وابستگي نتايج بدست آمده نشانگ همچنين. مي باشد نش گرمايي بالا در اين نانو ساختارهانمايانگر رسا كوبو -صورت پذيرفته به كمك روش گرين  محاسبات
 .و طول نمونه مي باشد نقصنوع لبه، درصد نوار گرافيني به رسانندگي گرمايي نانو 

 
 

 
The Study of Thermal Conductivity in Graphene Nanoribbons with Vacancy 

Defect  
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Abstract  

 
In this work we study thermal conductivity of graphene nanoribbons in two conditions: with regular lattice and 
with vacancy defect. By the help of Molecular Dynamic simulation (MD), we simulated nanoribbons with 3 nm 
width and 10-20 nm lengths. Our results with green-kubo approach show high thermal conductivity for these 
nano-structures and demonstrate thermal conductivity dependence to kind of graphene edge, defect rate and 
length of sample.  
  
PACS: 73.22.Pr 
 

  مقدمه
گرافين يك ساختار تك لايه از اتم هاي كربن مي باشد كه      

به وسيله ي  هدرآن اتم ها در يك شبكه ي لانه زنبوري شش گوش
اين ساختار  براي اولين بار در . استقرار يافته اند كووالانسيپيوند 
و از  [1]توليد شددانشگاه منچستر  پژوهشگرانتوسط  2004سال 

 و اپتيكي گرمايي ،بليت هاي الكتريكي، مكانيكيآن پس به دليل قا
از  .[2]قرار گرفت پژوهشگرانتوجه بسياري از مورد  بمناس

طرفي بدين دليل كه تكنولوژي روز دنيا به سمت طراحي هاي 

اتلاف گرمايي در اينگونه  پديده ،نانومتريك حركت مي كند
ن كه گرافي [3]طراحي ها يك چالش قابل توجه به شمار مي رود

مي تواند به عنوان يك ماده ي اميدبخش اين چالش را مرتفع 
مين رو بررسي بيشتر و دقيقتر رسانندگي گرمايي اين از ه. سازد

  .ساختار منحصربفرد امري لازم و ضروري به نظر مي رسد
، در اين زمينه با توجه به كارهاي قبلي صورت پذيرفته     

بسيار  و بدون نقص ه آلگرافيني ايد نوارنانو رسانندگي گرمايي 
مواد رايج مورد استفاده ساير و  سيليكون همچون بالاتر از موادي
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 روش هايامروزه از طرفي  .مي باشددنيا  در تكنولوژي روز
براي توليد گرافين وجود دارد كه در اين ميان مي توان  پرشماري

، تجزيه ي [1]گرافيتمانند ورقه ورقه كردن توده  به روش هايي
با اين وجود از . اشاره كرد... و  SiC ،[5]CVD[4]ي گرماي

مسئله ي نقص و ناخالصي هاي  ه،زميناهميت در اين  داراينكات 
با توجه به . موجود در ساختار گرافين هاي توليدي مي باشد

كه  [6] تهي جانقص  از قبيل  ناكاملي هاييگزارشات ارائه شده 
تار نمونه هاي نوعي نقص نقطه اي به شمار مي رود در ساخ

 اتبررسي تاثير به همين دليلگرافيني توليد شده ديده مي شود، 
. به نظر مي رسد مناسباين نوع نقص در رسانش گرمايي گرافين 

 نانودر  كاتوره ايما نيز در اين مقاله اين نوع نقص را به صورت 
و به مطالعه تاثيرات آن در  مورد بررسي وارد كرده نوار گرافين
 و طول آن نوع لبه به صورت تابعي از نمونهگرمايي  رسانندگي
  .پرداخته ايم

  
  شبيه سازي و روش محاسباتي

با استفاده از بسته ي  نوارهاي گرافين اين مقاله نانودر      
 كولي غيرتعادليلوو روش ديناميك م LAMMPSمحاسباتي 

 300در دماي ساختارهاي توليدي نانو سپس  شبيه سازي شده و
براي توصيف ما  .رسيده اندبه حالت تعادل لوين درجه ي ك

، كه يك Tersoff[7]اندركنش بين اتم هاي كربن از پتانسيل 
 -ه و از روش گرين كردپتانسيل سه ذره اي مي باشد، استفاده 

نانو نوارهاي گرافيني بهره  رسانندگي گرمايي دربرآورد كوبو براي 
تم ورله سرعتي براي ز الگوريشبيه سازي ها اتمام در . ايم جسته

   .محاسبه ي عددي معادلات استفاده شده است
   

 بحث و بررسي

 
  نانو نوار گرافيني ايده آل

نمونه    LAMMPSدر ابتدا با استفاده از بسته ي محاسباتي      
شبيه سازي كرده  و سپس  1گرافيني ايده آل را مطابق با شكل 

  . تعادل در مي آوريم التبه حاتاق  را در دماي يساختار توليدنانو

  
گرافين ايده آل شبيه سازي شده به كمك بسته ي محاسباتي نانو نوار :  1شكل

LAMMPS.  
       
سپس براي محاسبه ي رسانندگي گرمايي در ساختار شبيه      

 2كوبو بهره مي گيريم كه شكل  - سازي شده از روش گرين
ر لبه هاي نشانگر نتايج بدست آمده براي رسانندگي گرمايي د

زيگزاگ و آرمچير نمونه گرافيني ايده آل بر حسب تابعي از طول 
  .نانو نوار مي باشد

 

 
  
  
 

 
) بر حسب طول نانو نوار در لبه هاي الف گرمايي رسانندگي تغييرات : 2شكل

   .ايده آل گرافين آرمچير) بزيگزاگ 
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رسانندگي براي  از شبيه سازي هاي ما بدست آمده نتايج     
تجربي اي  بدون نقص، با نتايجآل و ايده  نوار گرافيني نانويي گرما
تطابقي  ارائه شدهتوسط گروههاي پژوهشي ديگر  پيش از اينكه 

 3679در حدود ( نسبتا بالايي گرمايي اشته و رسانندگيمناسب  د
كه با توجه به طول نمونه متغيير مي  كلوين - متر/وات 4081تا 

 .[8,9]بيني مي نمايدپيش  هابراي اين نانوساختار ) باشد

مي  ايده آل در نانو نوار گرافينيبالا  اين رسانندگي گرمايي     
بر خلاف  نسبت داده شود چرا كه در گرافين تواند به فونون ها

فونون ها  مي باشند، شارش گرما مسئولفلزات، كه الكترون ها 
مي  مناسب رسانشاين در نتيجه مسئول رسانش گرمايي بوده و 

 گرافين تواند از بالا بودن مقدار مسير آزاد ميانگين فونون ها در
  . نشأت گرفته باشد

مشخص است  2 شماره ي شكل نمودارهاي همانگونه كه از     
لبه هاي زيگزاگ  در گرماييرسانندگي نمونه مقدار افزايش طول با 

از . دافزايش مي ياببه صورت نمايي  ينيگرافنانو نوار و آرمچير 
لبه  ي  در گرماييرسانندگي  در اين نانو ساختار ميزاني طرف

تفاوت در ميزان ي باشد كه اين آرمچير ماز لبه ي  زيگزاگ بيشتر
يكي از مواردي مي باشد كه  رسانندگي گرمايي در اين دو نوع لبه

مهم بسيار  نانو نوار گرافينياز ي در كاربردهاي عملمي تواند 
  .بشمار رود

   
 ي داراي نقص تهي جاينانو نوار گرافن

در  شروع به افزودن نقص تهي جا شبيه سازير اين مرحله از د     
ما اين نوع نقص را به صورت . مي كنيمگرافيني  نانو نوارساختار 

از تعداد  %1.00و  %0.10، %0.05و به ميزان   كاتوره ايكاملا 
كرده و سپس  واردبه نمونه  گرافين شبكهكل اتم هاي موجود در 

كمينه سازي نيروهاي تعديل و را با  شبيه سازي شده ساختار
نموده به حالت تعادل رسانده و پايدار  اعمالي بين اتم هاي كربن

نانوساختارهاي شبيه سازي نمونه اي از اين  3شماره  شكلدر . ايم
و در دماي اتاق به حال تعادل  بوده شده كه داراي نقص در شبكه

 ص هايدر اين تصوير نق( .ه استنمايش داده شدرسيده اند، 
موجود در شبكه اتمي به كمك دواير سفيد رنگ مشخص شده 

  ).اند

 
  .نقص تهي جاداراي  يگرافيننانو نوار :  3شكل

  
كوبو محاسبات  -  با استفاده از روش گرين مورد قبل،مانند      

مربوط به رسانش گرمايي در لبه هاي زيگزاگ و آرمچير نانو نوار 
نمايش  4 شكلانجام شده و نتايج آن در  داراي تهي جا فينگرا

  .داده شده است
   

 
  
  
 

  

) بر حسب طول نانو نوار در لبه هاي الف گرمايي رسانندگي تغييرات:  4شكل
 .درصد نقص بصورت تابعي از داراي تهي جا گرافين آرمچير) بزيگزاگ 

به  ننانو نوار گرافي بستگي رسانندگي گرماييدر شكل بالا      
ديده مي به خوبي شبيه سازي شده درصد نقص موجود در نمونه 
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در نمونه ميزان رسانندگي  نقصبه طوري كه با افزايش ميزان  شود
كاهش، در ساختارهاي  كه اين پديده گرمايي آن كاهش مي يابد

گزارش گرافين نيز مشاهده شده و توسط گروه پژوهشي ديگري 
نين گفت كه حذف اتم هاي بنابرين مي توان چ. [10]شده است

در رسانش  مخربيك عامل  يكربن از ساختار نانو نوار گرافين
اين كاهش در نتيجه گرفت كه مي توان  گرمايي اين ماده بوده و

نقص  ي وسيله به ها فونون پراكندگي ازسانندگي گرمايي ميزان ر
هاي  موجود در شبكه و در نتيجه كاهش ميزان مسير آزاد ميانگين 

  .استپديد آمده  يگرافيننانو نوار ن ها در فونو
  

  نتيجه گيري
 داراي نانو نوار و ايده آل  گرافيني نانو نوار سازي شبيه با ما     

 به غيرتعادلي كوليمول ديناميك روش كمك به جا هينقص ت
 پرداختيمتك لايه  هاينانو ساختار اين گرمايي رسانندگي بررسي

آنها  براي بسيار مناسببالا و  اييرسانندگي گرم نشانگر نتايج كه
به گونه اي كه رسانندگي گرمايي لبه ي زيگزاگ بيشتر از  بود

 آمده بدست نتايج طرفي از. رسانندگي لبه ي آرمچير برآورد گرديد
 نقص  درصد و نانو نوار به طول گرمايي رسانندگي وابستگي
 از چشمپوشي بامشخص كرده و  را نمونه ساختار در موجود

 نتيجه چنين توان مي آمده بدست هاي داده در جزيي اناتنوس
رسانش نمايي افزايش طول نانو نوار موجب افزايش  كه گرفت
 در جا تهينقص  ميزان يشهمچنين با افزا. است شده گرمايي
 مي كاهش دچار آن در گرمايي رسانندگي مقدار نمونه، ساختار

در نتيجه كاهش گردد كه اين امر به دليل پراكندگي فونون ها و 
 .باشدمي  نوار گرافيني نانومسير آزاد ميانگين فونون ها در 
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 چكيده

  SP2كه با يكديگر پيوند (يكي از آلوتروپ هاي دو بعدي كربن مي باشد، كه ساختار آن شامل ورقه هاي مسطح با ضخامت يك اتم مي باشد كه از اتم هاي كربن گرافين

انرژي يك مدل  مختلف اثرات موج هاي اعمال شده روي جملات مقاله در اين. جمع شده اندلانه زنبوري  كريستالي  و به طور فشرده در يك شبكه تشكيل شده )ندردا
ي گرافين بستگي انرژي يك صفحه وهاي انرژي مختلف روي گرافين موج دار بررسي شده مد. مطالعه شده است)ترسف -پتانسيل وسيلي(ميدان نيروي اخيرا معرفي شده
در ادامه از روش تندترين كاهش ، نقاطي كه سيستم در آن وضعيت، مينيمم انرژي را دارد و حالت پايدار سيستم . شرح داده شده استموج دار به دامنه و طول موج 

) 2. شود و برعكساعمال شده به گرافين بيشتر باشد، انرژي آن بيشتر مي ي موجهرچه دامنه) 1:.از انجام اين تحقيق نتايج زير حاصل شده است. شوداست، يافت مي
 . باشد، حالت تخت آن مي)انرژي مينيمم(حالت پايدار گرافين) 4. شود و برعكسهرچه طول موج اعمال شده به گرافين بيشتر باشد، انرژي آن كمتر مي

 كولي، ميدان نيروي والانس، پتانسيل وسيلي و ترسفگرافين موجدار شده، شبيه سازي مكانيك مول: هاي كليديواژه

 

Study of mechanicalproperties of graphene using Vasili-Tersoffvalence force field 
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Abstract 
 
Graphene is a two-dimensional allotrope of carbon, whose structure is one-atom-tick planar sheets of SP2 –bonded 
carbon atoms that are densely packed in a honey comb crystal lattice which is not exactly flat. The effects of 
induced ripples on different energy contributions of a recently introduced valence force field model(vasili-Tersoff 
Potential) is studied. Different energy modes are investigated for the rippled graphene. The effects of amplitude 
and wavelength of the created ripples on different energy modes is studied. The Steepest Descent method is also 
used to test the minimum energy configurations We found that: i) the larger amplitude results in a larger energy 
modes, ii) the longer the wavelengths the smaller the energies, and iii) the Stepest Descent method, as one expects, 
yields a flat graphene as the minimum energy configuration. 
 
PACS No.65,1365,1359-m, 59,1014sm 

  

  مقدمه)1
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برابـر   200دهد كه گرافين مقاومت در برابـر شكسـت   ها نشان مي
ي گـرافين،  دار كردن لايههدف از موج.] 4و3[بيش از فولاد را دارد

                                                 
1-Graphene 

هـا روي  اين است كـه دري بـراي تحقيـق سيسـتماتيك اثـر مـوج      
هاي دستگاه) ي كرنشبر پايه(و مهندسي خواص الكتريكي گرافين 

-ن يك نانو ماده است در نتيجه بـا روش يگراف.]5[گرافيني باز شود

ز روش توان به بررسي آن پرداخت به اين دلـيلا هاي كلاسيك نمي
ذره  Nهـاي  براي انجام محاسبات براي دسـتگاه  2مكانيك مولكولي

                                                 
2-Molecular Mechanics 
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 MCNPXبا اکتیویته بالا در درمان تومور مغزي بوسیله کد  125- زیمتري چشمه یدومحاسبات د

  2حسین پوربیگی ،2زاده، فلامرز ترك1،سعید حمیدي1*سید مصطفی سلیمی
  گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه اراك، اراك، ایران. 1

  ، تهران، ایراناي، سازمان انرژي اتمیپژوهشگاه علوم و فنون هسته. 2
 

  چکیده
 .بعد از جراحی  استفاده می شود ي مغزيدرمان تومورهابراي   GliaSiteبه شکل چشمه براکی تراپی مایع در داخل سیستم بالونی  125-ید رادیوایزوتوپ

   .ل بسیار حائز اهمیت استزیمتري براي بیمار و پرسنودمحاسبات و  استفاده می شود اکتیویته در محدوده چند صد میلی کوريدراین روش ، 
در ابتدا . بهره گرفته می شود 125-یدو بالون حاوي مایع  VIPبراي شبیه سازي فانتوم نیم تنه  MCNPXاز روش مونت کارلو و کد محاسباتی  تحقیقدر این 

زیمتري وو سپس محاسبات د مورد ارزیابی قرار گرفت فانتومرادیواکتیو در فواصل مختلف از  125- سازي ویال حاوي محلول یدشبیهز کارکنان بوسیله وتخمین د
  . انجام گرفت تومور و بافت حساس اطراف توموربراي 

روز در داخل بالون تعبیه شده در داخل تومور  8براي مدت زمان حدود  mCi 200با اکتیویته  125- بایستی محلول ید Gy60ز ونتایج نشان می داد که براي اعمال د
  . قرار گیرد

  

Dosimetry calculation of high activity I-125 source in the treatment of brain tumours 
using MCNPX code 

 
Salimi. Seyed Mostafa1:Hamidi, Saeed1:, Torkzadeh, Falamarz2: Poorbaygi, Hosein2 

 
1 Department of Physics, University of Arak, Sardasht, Arak, Iran 

2 Nuclear Science and Technology Research Institute, Tehran, Iran 
 

Abstract 
 

   I-125 radioisotope in form liquid brachtherapy source in the GliaSite balloon system for the treatment of 
brain tumors is used after surgery. In this method, several hundred mCi of activity are used and the calculation 
of dosimetry for patients and staff is very important. In this research, Monte Carlo method and MCNPX code 
are used for simulation of torso phantom (VIP) and balloon containing I-125 liquid. At first, dose estimation for 
personnel were evaluated using simulation  of vials containing iodine-125 solution at different distances from 
phantom and then the dosimetry calculations for tumor and the sensitive tissue was performed. Results showed 
that for delivery a recommended dose of 60 Gy, iodine-125 solutions with activity 200 mCi should be about 8 
days for the duration of the balloon is placed inside the tumor.  
 
 

  قدمهم
از روش رادیوتراپی که شامل درمان موضعی با استفاده امروزه 

براي  چشمه پرتوزا می باشد و معروف به روش براکی تراپی است،
بخصـوص تومورهـاي مغـزي توسـعه روز      تومورهـا انـواع   درمان

در این روش باید چشمه پرتـوزا در درون  . افزونی پیدا کرده است

گامـا  بتا، هاي گسیلنده گیرد و از ایزوتوپمی یا مجاور تومور قرار 
. [1]شوداستفاده می 125Iو  192Irو  103Pdو ایکس کم انرژي نظیر 

125I گسـیلنده گامـاهی کـم     روز می باشد و 4/59ر داراي نیمه عم
اسـت و جـزء مهمتـرین    ) کیلو الکتـرون ولـت    30 حدود( انرژي 
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هـاي درمـان   یکـی از روش  .هاي درمانی مـی باشـد  رادیوایزوتوپ
تومورهاي بدخیم واقع در سر استفاده از براکی تراپـی بـا دسـتگاه    

GliaSite [2]است .  

  
  مورد استفاده در براکی تراپی مغز Glia Siteکاتتر و بالون  : 1شکل 

که عبارتنـد از   هاي مختلف تشکیل یافته استاز قسمت وسیلهاین 
پورت تزریق، بالون با قابلیت متورم شدن، کاتتر که بالون و پـورت  

در این روش درمانی پس از تعیـین  . کندتزریق را به هم متصل می
و اعصاب  موقعیت تومور، قسمتی از حجم تومور توسط جراح مغز

سپس بالون قابل تورم که متصل به کاتتر است در . شودبرداشته می
پورت تزریق متصل به . گیردحفره ایجاد شده داخل تومور قرار می

بالون، زیر پوست جمجمه قرار گرفته و براي تزریـق یـد مـایع بـه     
  . شودبالون و خالی کردن مایع از آن استفاده می

مورد استفاده در محدوده  125-یددر این روش درمانی فعالیت 
 125-باشد و زمان حضور بالون حاوي یدکوري میچند صد میلی

. است روز 7تا  4در تومور بسته به اکتیویته و حجم تومور حدود 
تعدادي بیمار این نتیجه درمانی روي این روش  مانجا به عنوان مثال

  : [3]را داشت
زمان ماندن دستگاه حاوي  mCi724 تا  97هاي بین اکتیویتهبراي  

تـا   1/4از راي درمان بیماران براي رسیدن به دز تجـویزي  محلول ب
  .روز محاسبه شده است 3/6
ــالون  1در عمــق  ز تجــویز شــدهود ــانتیمتر از ســطح ب         Gy60س

توان مدت تومور می برايز دریافتی وبا تعیین آهنگ د .[3]باشدمی
راي رسیدن دز تجـویز شـده بـه    بالون در سر را بزمان قرار گرفتن 

ویـال  در ظروفـی بـه نـام      125-محلـول یـد  . تومور بدسـت آورد 
فواصـل   ز  دریـافتی در  وآهنـگ  د  بـا  تعیـین  . شودنگهداري  می

توان مـدت  رادیواکتیو،  می 125-مختلف از ویال حاوي محلول ید
زمان مجاز براي افراد درگیر بـا ایـن روش درمـانی را در فواصـل     

  . ویال، بدست آوردمشخص از 

  هامواد و روش
تواند ضریب اطمینان کار بـا مـواد و   سازي می استفاده از شبیه

در آغاز هـر طراحـی تجربـی     .اي را افزایش دهد هاي هستهدستگاه
کـد  . باشـد  سـازي کـامپیوتري مفیـد و قابـل توجـه مـی       یک شـبیه 
از جمله کدهاي بسیار قوي براي کـار روي   MCNPX محاسباتی

   سـازي از کـد  در کلیـه مراحـل شـبیه   . [4]باشـد ترابرد  مـی  معادله
استفاده شده  VIPسازي نیم تنه بدن انسان تحت عنوان فانتوم شبیه

 latticeدر کدنویســی ایــن فــانتوم از دســتورات      .[5]اســت
در کدنویســی بــه روش  . اســتفاده شــده اســت    universeو

MCNPX   فـت ، پرتوگیري در دو مرحله مـورد بررسـی قـرار گر :
  زیمتري براي تومور و بافت حساسوپرتوگیري خارجی و د

  پرتوگیري خارجی -الف
هدف از انجام این قسمت بررسی پرتوگیري افراد در اتاق بیمار    

با اکتیویتـه   125-یدمحلول که در اینجا . قبل از شروع درمان است
mCi200    از . در ویال با ابعاد مشخص در نظر گرفتـه شـده اسـت

کنند و در می  گاهی اوقات براي بررسی ویال به آن نگاه آنجایی که
این حالت کمترین فاصـله نسـبت بـه بـدن پرسـنل وجـود دارد و       

    هـاي نزدیـک بـه چشـمه دریافـت     ز توسط انداموبیشترین مقدار د
 .نشان داده شده اسـت  2در شکل   سازي شدهتصویر شبیه .شودمی

 و cm40 و cm30 و  cm20در ایــن قســمت ویــال در فواصــل 
cm50 هـاي  توسط اندام ز دریافتی از آنواند و داز بدن قرار گرفته

اند مورد ک سلول تعریف شدهمختلف بدن که هرکدام به صورت ی
  . قرار گرفته است بررسی

  
  گیري خارجیسازي شده پرتوتصویر شبیه: 2شکل 
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 زیمتري براي تومور و بافت حساسود -ب

توسط خود بیمار درمانی ز وهدف از انجام این قسمت بررسی د   
ز دریـافتی تومـور و نـواحی    ودر طول دوره درمان است و در آن د

  )3شکل ( اطراف تومور مورد بررسی قرار گرفته است
  

  
  فانتوم نیم تنه و چشمه تعبیه شده در تومورسازي شده شبیهتصویر : 3شکل 
  
محلـول رادیواکتیـو بـا     125-سازي این قسمت، یـد در شبیه  

یک مکعـب بـا   (مکعب کنار هم  27به صورت  mCi200اکتیویته 
قرار گرفته و تومور به صورت یک لایـه اطـراف آن   ) cm2/1ابعاد 

  . قرار دارد

    سازي بررسی صحت شبیه - ج
 یـک آزمـایش    مقایسه نتایج حاصـل از صحت شبیه سازي بوسیله 

 deGuzmanایج مربوط به گروه نتبا  و مقایسه آنهاي سازيشبیه
سـازي،  شـبیه در ایـن  . [3] و همکارانش مورد بررسی قرار گرفـت 

 1در فاصله ) معادل بافت( TLDاز جنس  cm2یک کره به شعاع 
ر تومـور قـرار   هنگامی که بالون حاوي یـد مـایع د  (متري از بیمار 

  ). 4شکل (  دهیمقرار می) دارد

  
  ا متري از بیمارکره معادل بافت در فاصله : 4شکل

  گیري تیجهن
  پرتوگیري خارجی  -الف

در  mCi200بـا اکتیویتـه    125-در پرتوگیري خارجی محلـول یـد  
هاي ویال با ابعاد مشخص در نظـر گرفتـه شـده اسـت و در     ظرف

. از بیمار قرار گرفته است cm50و  cm20 ،cm30 ،cm40فاصله 
آمـده   1دول ج ـدر سازي این شبیهز دریافتی در ودنتایج حاصل از 

  . اندبا هم مقایسه شده 1 ستونینمودار است و در 
  ها در فواصل مختلفز دریافتی انداموحاصل از د نتایج: 1جدول

  
  

  
  از ویال ز دریافتی در هر ساعت در فواصل مختلفومقایسه د: 1نمودار ستونی 

  
سازي پرتوگیري خارجی از با توجه به نتایج بدست آمده از شبیه  

مشاهده کردیم که در هر فاصله از ویـال،   ،ر فواصل مختلفویال د
کنند سپس غده تیروئید و بعـد  ز را دریافت میوها بیشترین دچشم

  .توده مغز
شـود  مـی   ها دریافتز توسط چشموبا توجه به اینکه بیشترین د  

از آنجـا کـه   . کنـیم مـی  حد مجاز را با توجه به این قسمت بررسی
 mSv1پرتوگیري شغلی در طول یک هفتـه  ز مجاز در وبیشترین د

، حداکثر زمان مجاز کار با ویال حاوي یـد رادیواکتیـو در   ]6[است
 2 سـتونی نمـودار   بـرآورد کـرد کـه در   توان فواصل مختلف را می

  .آورده شده است
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فواصل  حداکثر زمان مجاز کار با ویال حاوي ید رادیواکتیو در :2نمودار ستونی

  برحسب ساعت مختلف

 زیمتري براي تومور و بافت حساسودنتایج  -ب

سـازي در مقـاطع   نمودارهاي ایزودوزي بدست آمده توسط شـبیه   
  .اندنشان داده شده 6و  5در شکل  VIPمختلف فانتوم 

  

  
  زي در مقطعی که تومور واقع شدهونمودار ایزود: 5شکل 

  

  
  ها در آن واقع شدهزي در مقطعی که چشمونمودار ایزود: 6شکل 

  
بـه   براي تومور و بافـت اطـراف   ز دریافتیوآهنگ د 2در جدول   

بـا انجـام    .لیست شده اسـت میلی کوري  200ازاي تزریق اکتیویته 
ز تجـویزي  وبراي رسیدن د بدست آمدهمدت زمان  ،]6[محاسبات 

، است بدست آمده روز mCi 200، 44/8به تومور با ید با اکتیویته 

دست آمده است کـه در مقدمـه ذکـر    که در تطابق خوبی با نتایج ب
  .گردید

به ازاي  VIPهاي فانتوم سازي پرتوگیري تومور و اندامنتایج شبیه: 2جدول 
mCi200  

  
  

  نتایج ارزیابی صحت محاسبات  -ج
 مطرح شد با شـبیه سـازي   هاج مواد و روشهمانطور که در بخش 

 1در فاصله ) معادل بافت( TLDاز جنس  cm2یک کره به شعاع 
ز دریافتی توسط این کره بـه  وآهنگ د. دهیمقرار می متري از بیمار
از %  3/8با خطاي  mCi.Sv/hµ 011/0مقدار  mCi1ازاي اکتیویته 

انجام شده توسـط   در کار تجربی. سازي بدست آمدمحاسبات شبیه
ز دریـافتی در  وآهنـگ د مقـادیر   و همکارانش deGuzmanگروه 

ــله  ــار  1فاصـ ــر از بیمـ ــه ازايمتـ ــین هـــر میلـــی بـ        کـــوري بـ
mCi.Sv/hµ 0045/0  تاmCi.Sv/hµ 098/0 [3]است .  

در سـازي  کنیم مقدار بدست آمده از شـبیه همانطور که مشاهده می
توان به نتایج بنابراین تا حد زیادي می. استمقادیر تجربی تطابق با 

  .سازي اتکا کردحاصل از شبیه
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 چکیده
های تواند ديناميك قرصمی و های نوترونی استشدگی هال مکانيسم مهمی در پلاسمای در حال برافزايش اطراف ستارهکه پخش با اين فرض، در اين مقاله

برای حل عددی . ممی پردازي شدگی هالدر حضور پخش های نوترونیی پيرامون ستارههای برافزايشقرص یديناميکتحولات  ، به مطالعهفزايشی را تغيير دهدبرا
استفاده نموده ايم که دقت و کارايی بالايی را فراهم می آورد. اندازه گام در اين روش تطبيقی است و با  فلبرگ-کوتا-از طريق روش رانگمعادلات حاکم بر سيستم 

 و های نوترونی، موجب انحرافميدان مغناطيسی قوی ستاره ،در نواحی داخلی دهد کهنشان می بدست آمده عددینتايج  .گرددتوجه به خطای مورد نظر تعيين می
 يابد، اين در حالی است کهبيشتری میقرص کاهش  ایسرعت زاويه ،شدگی هالپخشافزايش با  اما گردد.از مقدار کپلری می قرص مشخصه چرخشی کاهش
 .افزايش سرعت قرص برافزايشی در نواحی داخلی خواهد شدباعث  مقاومت افزايش
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Abstract  
 

In this paper, we assume that the Hall diffusion is an importance mechanism in accreting plasma around 

neutron stars and can be modified the dynamics of the accretion discs. Thus, we study the dynamics evolution of 
accretion discs around neutron stars in presence of the Hall diffusion. For numerical solving of system 

equations, we use Runge-Kutta-Fehlberg method, which provides high accuracy and performance. The step size 

in this method is adaptive and determine by especified error. We found that the strong magnetic field of Neutron 
stars departs the rotation profile from the Keplerian value at the inner disc regions. We also found the Hall 

diffusion reduces rotational velocity of the disc. However, the disc rotates faster for larger resistivity. 

  

  همقدم
باشند که میزايشی های برافقرصصی از اجرام نجومی گروه خا    

، xهای پرتوهای اخترفيزيکی شبيه دوتايیبسياری از سيستم پيرامون

ی هاای چون ستارهو اجرام فشرده های فعال کهکشانیهسته

های فراوان برای شناخت با وجود تلاش .شوندمشاهده می نوترونی

های برافزايشی هنوز مجهولات بسياری وجود بهتر ماهيت قرص

تحت تأثير عوامل فيزيکی  که هاديناميك قرصمله دارد، از ج

های اخير، مطالعات بسياری بر روی طی سال مختلفی قرار دارد.

ها صورت قرص اطراف آن های مغناطيسی وکنش بين ستارهبرهم

های مغناطيسی نقش مهمی را دهد ميدانکه نشان می گرفته است

های انکنش بين ميدبرهم :کنندهای اخترفيزيکی ايفا میستمدر سي

حول اسپينی طور قابل توجهی بر تو قرص به مغناطيسی ستاره

ای بين ستاره باعث انتقال تکانه زاويه چنينهم گذاردستاره تأثير می

 هایدهد که ميداننتايج بسياری نيز نشان می .[1]گرددو قرص می

 .[2]دهدهای برافزايشی را تغيير ار قرصساختتواند می مغناطيسی

 ازجمله عوامل ناشی از ميدان مغناطيسیشدگی هال نيز پخش    

های مجزا عنوان سيالها بهها و نوترونها، الکترون. اگر يوناست

ها به وسيله ميدان الکترونزمانی که چنين در نظر گرفته شوند، هم

هال شدگی پخشتأثيرات  در سطح قرص انباشته شوند،مغناطيسی 
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های نجومی شبيه در بعضی سيستم .گيردمیمورد بحث قرار 

اين های برافزايشی های نوترونی و قرص، ستارههای سفيدکوتوله

 د.نمورد توجه بيشتری قرار گيرممکن است تأثيرات 

و ستاره نوترونی  برافزايشی کنش بين قرصدر اين مقاله، برهم    

-های هال بررسی شده است که اهميت پخشدر حضور جريان

اطراف  های برافزايشیقرص بر ديناميك چرخشی هال یشدگ

 .را روشن خواهد ساخت های نوترونیستاره

 معادلات اساسی
وشکسان و تقارن  ی برافزايشی نازکِهاقرص به منظور مطالعه

را آل مغناطوهيدروديناميك غيرايده ، معادلاتپايا محور در حالت

عادله ماين حالت در  بررسی خواهيم کرد.ای در مختصات استوانه

 :باشدبه صورت زير میپيوستگی 

(1)     0,r zr v r v
r z

 
 

 
 

    

 ، آهنگعمودی رابطه فوق انتگرالاز است.  چگالی قرصکه

2تربرافزايش به صو rr vM 


   آيدست میبه د .Σ چگالی 

به صورت  (H≪r) ضخامت قرصنيم در فاصلهسطحی است و 

2 H شود.تعريف می 

 :دشونصورت زير بيان میزا بهطور مجتکانه به های معادلهؤلفهم    
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، و p ضريب پتانسيل گرانشی جسم مرکزی،ترتيب  به 

 شعاعی گراديان فشار. باشندو فشار قرص می جنبشی ويسکوزيته

-پوشی میبه علت فرض تقريب قرص نازک، چشم( 2) در معادله

 کنيمفرض می فوق تر شدن معادلاتبرای ساده چنينشود. هم
 

zB≪B  و
zB≪

rB،  گيری عمودی در نتيجه انتگرالکه

-میتکانه را  های شعاعی و عمودی معادلهمؤلفه جملات غالب،

 :[3]به صورت زير نوشتتوان 
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= که v r +ای،زاويه سرعت 

φBوr

+B مؤلفه های سمتی و 

 .هستند سطح قرصعاعی ميدان مغناطيسی روی ش

3

* /K GM r  
  و/sc p  

  سرعت ترتيب نيز به

  باشند. سرعت صوت گاز میو ای کپلری زاويه

سمتی معادله تکانه  مؤلفه های برافزايشی،در بررسی ديناميك قرص

با در  شرايط مطرح شده در  بنابراين، .خواهد داشت ترینقش مهم

 داريم:نظر گرفتن جملات غالب، 
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گيری عمودی آن با استفاده از هندسه متقارن که حاصل انتگرال

ميدان مغناطيسی و آهنگ برافزايش جرم به صورت زير به دست 

 خواهد آمد:

(8) 
2 3 22 .z
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M r r r B B

dr dr



 

    
 

  

های ميدان مغناطيسی ( بدون داشتن مؤلفه8) از آنجا که حل معادله

ها به بررسی معادله القا در برای تعيين آنغيرممکن خواهد بود، 

 پردازيم:شدگی هال و مقاومت میخشحضور پ

(9) 
44 ˆ ,HB

V B J J B
t c c




       
         

  

V وJ  باشند، پارامترهای می چگالی جريانسرعت و به ترتيب 

η و H شدگی شی مقاومت و پخشدگپخش عنوان ضرايبنيز به

 معادله القا بهشعاعی و سمتی های مؤلفهاگر  .شوندهال معرفی می

 شوند:صورت زير تعريف  ترتيب به

(11) 

0,

r z
r z

r r z
H H H

B B
rv B r r

z r

B BB B B
B r r

B r B z B
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توان دو معادله فوق را به شکل می با در نظرگرفتن جملات غالب،

 نوشت: زير

(12) 0,r r z H z
z

Bv B B B
B

z r z B



 

 
   
  

  

(13) 0.z r
z H

B B B
rB

z z z B z z


 
      

     
      

  

 :( داريم12يری معادله )گبا انتگرال

(11) ,H z
r R z

B
B B B

B







    

1Hکه
R r

     
 

 باشد.ثابتی از مرتبه واحد می 

های متفاوتی زی دارای سرعتزمانی که قرص و ميدان مرک    

و مؤلفه  قرصکنش بين حرکت پلاسمای باشند، در نتيجه برهم

ای ای چنبرهقطبيده ميدان مغناطيسی مرکزی منجر به توليد مؤلفه

 گيرینتگرالا با گردد.برای ميدان مغناطيسی در سطح قرص می

ا ام، توان اين مؤلفه ميدان را به دست آوردمی (13معادله ) عمودی

/در ابتدا بايد z  ای يم. از آنجا که سرعت زاويهرا محاسبه کن

کند اين بين مقدار سرعت قرص ميانی و سرعت ستاره تغيير می

Ω*توان به صورتکميت را می / z | | /H     ،نوشت 

ε در نتيجه   .[3]فاکتور برشی کاهشی و کوچکتر از واحد است

 شود:( به صورت زير تبديل می13)معادله 

(15) * ,z
z H r

B
r HB B B

B
        

*و ستاره نوترونی و پلاسمای ای های زاويهسرعت به ترتيب

ايجاد ای ميدان مغناطيسی توان مؤلفه چنبرهحال می باشند.ستاره می

 را به دست آورد: قرصدر سطح شده 

(11)  * ,H z
z r

BH
B r B B

B





 

      

مغناطيسی نفوذ  مؤلفه عمودی ميدان به محاسبه رابطه فوقبرای 

3 کرده در قرص

*zB s r   که  نياز است ،
*  تکانه مغناطيسی

-هم ضريب ثابتی کوچکتر از واحد می باشند. sستاره نوترونی و

و چنين تعيين دو پارامتر
H  .کنيماگر فرض ضروری است 

B∽zB ،داريم:( 6)و( 5) حل دو رابطه از 

(17)                     Hrc Ks

22  

 10فاکتوری بدون بعد است و  [3]. مدل  با توجه بهα 

2به صورت مقاومت مغناطيسی

0 /s Kc   شود که تعريف می

ضريب  يل خواهد کرد.تری تبدآن را به شکل ساده (18رابطه )

هال نيز به صورت
H H AL v  که  شودتعريف می

HL  طول هال

و
Av از اطلاعات  استفاده اکنون با. [2]معرف سرعت آلفن است

مؤلفه  (،11( و )14وحل دستگاه معادلاتی شامل دو ابطه ) فوق

 د:به شکل زير به دست خواهد آم در سطح قرصميدان ای چنبره

(18)

 
2

1 * *
* 3 3

1
2 2

*

3
1 ,

H
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H

B s s
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s
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 شدگیضرايب پخش ترتيببه Hوپارامترهای بدون بعد

باشند که به صورتشدگی هال میاهمی و پخش 0/    

 و 0/H R H A sL v Hc     
/اگر شوند.تعريف می inx r r  

و،باشد *( ) / ( )
* K inx r  و ( ) / ( )K inx r   بهرا-

معرفی  ستاره نوترونی و قرص ای بدون بعدسرعت زاويهترتيب 

 :دست آوردبه بدون بعدحالت در را  (8) معادلهتوان می کنيم،
(19)

 

 

2 3

1
2 2

5/2 7

* 3

2
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3

1 ,H
H

R

d d
x f x x
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s
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)که ) 3 /f x M
 

   
بعد بدون سکوزيته در حالت تابع وي 

3،است 7/2( / )H H A ins r r    2و 7/2( / )A ins r r      نيز

هايی از مرتبه واحد وثابت 
2/7

1/74/7

* *Ar M GM


 
 
  

شعاع 
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در  ای کپلریدر نهايت با قراردادن سرعت زاويه باشند.آلفن می

 آيد:ويسکوزيته به دست میز تابع شکلی ديگر ا (21معادله )
(21)

  1/2 5/2 7

*

1
2 2

3

( ) ( ) 1

1 .

out

x

out H
x

H

R

f x f x x x x

s
dx

x

   



  



     

    
         



 و شرايط مرزی زير اکنون با استفاده از اين تابع ويسکوزيته

(21)      1.5

*; ; 1,out in outx x x f x      

می توان معادله مربوط به سرعت چرخشی را با استفاده از روش  

 بطور عددی محاسبه نمود. فلبرگ-کوتا-رانگ

 نتیجه گیری
يلی غيرخطی است و يافتن يك معادلات ديفرانس که از آنجايی    

منظور از روش ای نيست، به همينحل تحليلی برای آن کار ساده

کنيم. دقت بالای فلبرگ استفاده می-کوتا-انتگرالگيری عددی رانگ

شود کنترل خطاها آسان گردد که نتيجه آن اين روش باعث می

سازی اندازه گام در مراحل مختلف محاسبات خواهد بود، و بهينه

-های انطباقی است. اندازه گام در روش رانگين از مزايای روشا

کوتای -و رانگ 4کوتای مرتبه -فلبرگ از طريق ترکيب رانگ-کوتا

  گردد.با توجه به خطای مطلوب تعيين می و 5مرتبه 

-علت کاهش قابلدهد که بهآمده نشان میدستنتايج عددی به    

-واحی داخلی قرصتوجه ويسکوزيته و غلبه فشار مغناطيسی در ن

ای قرص در اين ناحيه ازمقدار های برافزايشی، سرعت زاويه

شدگی هال ، افزايش پخش1مطابق شکلشود. کپلری منحرف می

ای و در نتيجه انحراف بيشتر آن از نيز باعث کاهش سرعت زاويه

حالی که در نواحی بيرونی در د.گردای کپلری میسرعت زاويه

 ودار کپلری منطبق خواهد بود.مشخصات چرخشی قرص بر نم

شود در حضور پخشمشاهده می 2طور که در شکلهمان    

شدگی هال، مقاومت نيز نقش مهمی در نفوذ ميدان مغناطيسی در 

مقاومت کاهش ترمز قرص وتغيير ساختار آن دارد. افزايش 

دنبال خواهد داشت و اين کاهش نيز سبب انحراف مغناطيسی را به

گردد. اما با افزايش ای کپلری میسرعت زاويهای از سرعت زاويه

ای قرص برافزايشی در نواحی داخلی مقاومت سرعت زاويه

 تر خواهد چرخيد.يابد و قرص سريعافزايش می

 
1H،  5، 11  ای به ازایتغييرات شعاعی سرعت زاويه : 1شکل    و مقادیر

1Rs تثاب     8و  1.5و*  . 

 
H 7و  11، 12ای به ازای تغييرات شعاعی سرعت زاويه : 2شکل   و مقادير

1Rsت ثاب      1و H  1.5 و * .   
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با  Cmcmنابار و در فازهای بلندروی، سی GaPبررسی خواص ساختاری و الکترونی ترکیب 

 استفاده از روش شبه پتانسیل
  امیری، پیمان؛ مخاوات، شیوا؛ ایزدی، زینب  صالحی، حمداله؛

 اهواز دانشگاه شهید چمران،گروه فیزیک، 

 

 چکیده
با محاسبات . مورد بررسی قرار گرفته است Cmcmدر فاز بلندروی و فازهای فشار بالا سینابار و  GaPهای ساختاری و الکترونی ترکیب  ن مقاله ویژگیایدر 

 های منحنی .انجام شده استی تابعی چگالی و تکنیک شبه پتانسیل است،  ی نظریه که بر پایه Quantum Espresso/PWSCFمحاسباتی ی  بسته استفاده از
نمودار ساختار  ی مطالعه .شود  می تشکیل Cmcmفشار از فاز فشار بالای کاهش  تواند به صورت یک فاز شبه پایدار با ابار مید که فاز سیننده حجم نشان می-انرژی

رسانا بودن فاز سینابار  همچنین نمودار ساختار نواری نیم. یک فلز است Cmcmا و در فاز نرسا و سینابار نیم در فاز بلندروی GaPنواری بیانگر این است که ترکیب 

 .کند تأیید میاین ترکیب  را در  Cmcmو فلز بودن فاز 
 

Investigation of structural and electronic properties of GaP in zincblend, cinnabar and 

Cmcm phases by using psudopotential method 

 
Salehi, Hmadollah; Amiri, Peiman; Mokhavat, Shiva; Izadi, Zeinab  

 

Department of Physics, Shahid Chamran University, Ahwaz 

 

Abstract  
 

In this paper the structural and electronic properties of GaP in the zincblend phase and related high pressure 

phases, cinnabar and Cmcm, have been investigated. The calculations were performed by using the QUANTUM 

ESPRESSO/PWSCF package, which is based on the density functional theory, and pseudopotential technique. 

Energy-Volume curves indicate that cinnabar phase could be formed as a metastable phase by releasing 

pressure from the high pressure Cmcm phase. The GaP band structure investigations show that this compound 

in zincblend and cinnabar phases is a semiconductor and in Cmcm phase is a metal.   

PACS No.70          
 

  قدمهم
 گرروه  )گالیم فسفید یک ترکیب دوتایی از عنصررهای گرالیم        

III )  و فسفر( گروهV) رسرانا از گرروه    این ترکیب یک نریم . است

III-V گرالیم فسرفید بردلیل داشرتن گرار نرواری پهرن       . باشد می، 

 بسریار الکترونیرک  صنعت در فراوان  و کاربردبالا پایداری گرمایی 

ایرن ترکیرب در   [. 2و1]اسرت   و بررسی  قرار گرفتره  همطالعمورد 

 کوتراه  هرای ی طرو  مرو    که در محدوده نوریالکتروهای  دستگاه

در دمرای اتراو و    GaP[. 3]کاربرد دارد ،کنند مرئی عمل می ناحیه

در شرایط محیط در سراختار مکعبری بلنردروی برا گرروه ف رایی       

تروان بره    ساختار بلندروی را می[. 4]شود متبلور می       (212)

ی یرک   که نسربت بره یکردیگر بره انردازه      fccصورت دو ساختار 

در این ساختار در . اند در نظر گرفت جا شده چهارم قطر اصلی جابه

ی پایه دو اتم وجود دارد که مختصات مربوط به هریک از  هر نقطه

 )و ( 0 0 0)ه صورت بها  آن

 
 
 

 
  

 
در فشار کمی برالاتر از  . است( 

GPa22  فاز فشار پایین بلندرویGaP  دستخوش یک گذار به فاز

برا کراهش   هگزاگونرا  سرینابار نیرز     فاز[. 5]شود می Cmcmفلزی 
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آید و هنگامی که فشرار   بدست می Cmcmفشار از فاز فشار بالای 

چرون گرذار   . شرود  مری  تشکیلساختار بلندروی بیشتر کاهش یابد 

 این است، نشده دیده مستقیم از ساختار بلندروی به ساختار سینابار

متعلر   ( P3121با گروه ف ایی )ساختار سینابار  .است ناپایدار فاز

و دو پارامتر  cو  aی  گوشی است و با دو ثابت شبکه سیستم سه به

برا افرزایش             اگرر  . شرود  توصیف مری  u2و  u1داخلی 

-تبردیل مری   P6422 بره  P3121 گرروه ف رایی  سراختار  در تقارن 

مبیرک  رووارتدارای سراختار   Cmcmفاز در GaPترکیب  .[2]شود

base-centerd  هرای از اترم  دو جفتدر هر سلو  واحد است که 

Ga-P از ساختار نمک طعرام اسرت   یاین فاز واپیچش. قرار دارند .

و دو پرارامتر   cو  a ،b ی مسرتقل   سه ثابرت شربکه  این ساختار با 

  [.5]شود توصیف می y2و    y1داخلی 

 افزار نرم از استفاده با فاز سه هر در GaPترکیب  بلوری ساختار 

xcrysden نمایش داده شده است 1 شکل در و شده رسم.  

 

سینابار، : ببلندروی، : در فازهای الف GaP بلوری ترکیب ساختار :1 شکل

 .Cmcm: پ

 روش انجام محاسبات

و با  1DFTمحاسبات در چارچوب نظریه تابعی چگالی      

                                                      
1Density Functional Theory 

شبه . [7]انجام شده است PWscfی محاسباتی  استفاده از بسته

پتانسیل مورد استفاده به روش بار پایسته ساخته شده است و تابعی 

پس از انجام . باشد می GGAهمبستگی آن از نوع -تبادلی

و  Ry42های همگرایی انرژی قطع بسط تابع مو  تخت،  تست

نقطه در ف ای وارون  7×7×7و  7×7×5، 7×7×7مش یکنواخت 

به ترتیب برای یلوئن انبوهه به منظور انتگرا  گیری در ناحیه او  بر

-شبهدر . انتخاب گردید Cmcmبلندروی، سینابار و فازهای 

 واتم گالیم  p4و  s4 هایحالت ،های بکار گرفته شدهپتانسیل

 نظر در ظرفیت های حالت عنوان بهاتم فسفر  p3و  s3های حالت

  اندشده گرفته

  نتایج و بحث

 رهای ساختاریتپارام

برای هر سه فاز بلندروی، بهینه شده پارامترهای ساختاری      

نیز و با نتایج دیگران گزارش  1در جدو   Cmcmسینابار و 

انرژی کل هر سه ساختار به صورت تابعی از . مقایسه شده است

 ی محاسبهبا  .نشان داده شده است 2در شکل  وشده حجم محاسبه 

حجم مربوط به  -انرژی هایمنحنیفاز در مشترک بین دو  شیب

 (. 2شکل )توان فشار گذار فازی را بدست آورد  فازهای مختلف می

  ترکیرب  Cmcm بلنردروی، سرینابار و  پارامترهای ساختاری سره فراز   : 1 جدو 

GaP و مقایسه با نتایج دیگران. 

B’ B (GPa)      
   a (Ao) فازها 

 

292/3 

292/4 

---- 

 

122/88 

823/72 

222/91 

 

222/1 

222/1 

222/1 

 

222/1 

222/1 

222/1 

 

457/5 

512/5 

452/5 

 بلندروی

 کارحاضر 

 [8]کارنظری 

 [9]تجربیکار

 

582/3 

---- 

---- 

 

222/95 

---- 

---- 

 

223/2 

223/2 

---- 

 

222/1 

222/1 

---- 

 

892/3 

844/3 

---- 

 سینابار

 کارحاضر 

 [2]1کارنظری

 کارتجربی 

 

152/4 

252/4 

---- 

 

522/115 

842/83 

---- 

 

987/2 

972/2 

---- 

 

925/2 

25/1 

---- 

 

513/5 

142/5 

---- 

Cmcm 
 کارحاضر 

  [2]کارنظری 

 کارتجربی 

که نزدیک به  GaAsبه دلیل عدم کار تجربی و نظری در این فاز ثابت شبکه ترکیب : 1

 .ایم است را بهینه کرده GaPترکیب 
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 .GaP ترکیب Cmcm و سینابار ندروی،لب فازی گذار های منحنی: 2 شکل

ایرن ترکیرب در سره فراز     ( 2شرکل  )حجرم  -های انررژی  از منحنی

 ،Cmcmبرره فرراز  بلنرردرویفرراز گررذار از  فشرراریررابیم کرره  درمرری

GPa9/22    و از فرراز بلنرردروی برره سررینابار ،GPa24 از  .اسررت

تر است در ابتردا   کم Cmcmجایی که فشار گذار از بلندروی به  آن

سراختار بلنردروی    با افرزایش فشرار ترکیرب در   ( Cmcm)این فاز 

دهرد کره    منحنی انرژی بر حسب حجرم نشران مری   . گیرد شکل می

تری نسربت بره فراز سرینابار      حجم کم Cmcmساختار بهینه در فاز 

بره سرینابار    Cmcmاین بدان معنی است که برای گذار از فاز . دارد

باید حجم سیستم را افزایش دهیم، این افزایش حجم معاد  کاهش 

بررای گرذار مسرتقیم از فراز بلنردروی بره        .اسرت  (GPa17) فشار

سینابار نیاز به افزایش بیشتر فشار در سیستم است و این بیانگر این 

گیرد و گرذار مسرتقیم    شکل می Cmcmاست که در ابتدا فاز میانی 

 .از بلندروی به سینابار وجود ندارد و این فاز ناپایدار است

 

 خواص الکترونی 

ساختار نواری در  ،GaPترکیب برای بررسی خواص الکترونی 

. شده است  رسمو  بریلوئن ای  راستایی با بیشترین تقارن در منطقه

نمایش های کلی نیز  چگالی حالت ،برای تحقی  بیشتر گار نواری

 .است انرژی صفرسطح فرمی منطب  بر . داده شده است

 فاز بلندروی

در  GaPترکیب ( TDos)های کلی  ساختار نواری و چگالی حالت

وجود  این شکل. نمایش داده شده است 3در شکل فاز بلندروی 

Γ→ در را  eV242/1ی  اندازهیک گار نواری غیرمستقیم به       

دارد و اختلار eV352/2 [9 ]مقدار تجربی  ادهد که ب ینشان مرا 

ی  این اختلار ناشی از ناتوانی نظریه تابعی چگالی در محاسبه

وجود این گار تأییدی بر  .است ی تبادلی همبستگی دقی  جمله

 .در فاز بلندروی است GaPرسانایی ترکیب  خاصیت نیم

 
 (سمت راست) های کلی و چگالی حالت( سمت چپ)ساختار نواری : 3 شکل

 .GaPفاز بلندروی ترکیب 

ظرفیرت از  نروار   یبرالای  بخشدر  ها ی چگالی حالت عمده قسمت

 sو  pهای  به همراه سهم کوچکی از حالت اتم فسفر p های حالت

به طرور عمرده از    ظرفیتمینیمم نوار . تشکیل شده است اتم گالیم

اتم گرالیم و   sهای  حالت. اتم فسفر تشکیل شده است sهای  حالت

p  و این منجر  دارنددر مینیمم نوار رسانش را   سهم عمدهاتم فسفر

 pهرای   هرا و حالرت   به شکل گیری گار نواری میران ایرن حالرت   

  .شود م و فسفر مییهای گال اتم

 

 فاز سینابار

نشران   4برای فاز سینابار در شرکل   TDosساختار نواری و نمودار 

 eV5/2ی  هبه انداز مستقیمیرغیک گار  نموداراین . داده شده است

 .دهد نشان می Kو  ᴦ ی بین دو نقطهرا 
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( سمت راسرت )های کلی  و چگالی حالت( سمت چپ)ساختار نواری : 4 شکل

 .GaPفاز سینابار ترکیب 
 و اتم فسرفر  sهای  مربوط به حالت -eV42/12پیک در ترین  پایین

مربروط  در نوار رسرانش   eV13/2در پیک قابل تشخیص بلندترین 

ماکزیمم نوار ظرفیرت   .است گالیم و فسفرهای  اتم pهای  به اربیتا 

اترم فسرفر و    pهرای   و مینیمم نوار رسانش هر دو ترکیبی از حالت

 .شود ها تشکیل می گالیم هستند بنابراین گار نواری بین این حالت

 

 Cmcmفاز 

کلی برای  های ساختار نواری و چگالی حالتنمودار  5در شکل 

این شکل بیانگر این واقعیت است که . شده استرسم  Cmcmفاز 

است زیرا نوارهای انرژی از سطح فرمی فلز  Cmcm فاز ساختاری

 .کنند عبور می

 
 (سمت راست) های کلی و چگالی حالت( سمت چپ)ساختار نواری : 5 شکل

 .Cmcmفاز 

با توجه به اینکه هیچگونه گزارش قبلی در مورد خواص اپتیکی دو 

تواند موجب  وجود ندارد، این محاسبات می Cmcmفاز سینابار و 

 .های اپتیکی در مورد این ترکیب شود غنای دانسته

           

    

 نتیجه گیری
فازهای مختلف حجم  -های انرژی محاسبات مربوط به منحنی     

 فاز بلندروی بهبیانگر این است که در ابتدا یک گذار از فاز 

Cmcm (GPa29/22 )فاز از سپس با کاهش فشار و دهد  رخ می

Cmcm (GPa17) برای گذار مستقیم از  .رسیم می سینابار فاز به

در  (GPa24) فاز بلندروی به سینابار نیاز به افزایش بیشتر فشار

 Cmcmسیستم است و این بیانگر این است که در ابتدا فاز میانی 

گیرد و گذار مستقیم از بلندروی به سینابار وجود ندارد و  شکل می

بیانگر محاسبات مربوط به ساختار نواری . این فاز ناپایدار است

فازهای بلندروی و سینابار و در  GaPیی ترکیب رسانا نیمخاصیت 

  .است  Cmcmفاز رکیب دری این تفلزخاصیت 
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ي تابعي نظريهبا استفاده از  HgTeتركيب  فازهاي فشار بالاي هاي ساختاري و الكترونيويژگي
  چگالي

 مخاوات، شيوا ؛ ايزدي، زينب ؛ اميري، پيمان ؛ حمداله،  صالحي
   اهواز دانشگاه شهيد چمران،گروه فيزيك،                                                                                            

  چكيده
. گيردقرار مي و مقايسه بررسيمورد  رتورومبيكهگزاگونال و ا و فازهاي فشار بالاي در فاز بلندروي يد جيوهاتلور اين مقاله خواص ساختاري و الكتروني تركيب در

حجم –هاي  انرژي  منحني .افزار كوانتوم اسپرسو صورت گرفته استي تابعي چگالي و با استفاده از نرمپتانسيل در چارچوب نظريهمحاسبات با استفاده از روش شبه
تركيب به  فشارافزايش بيشتر سپس با  به فاز ساختاري سينابار گذار كرده و) بلندروي(افزايش فشار ابتدا از فاز ساختاري پايدار  با HgTeدهد كه تركيب  نشان مي

  .است  Cmcm فازتركيب در خاصيت فلزي و سينابار فاز  تركيب دررسانايي خاصيت نيم يدهندهنشانساختار نواري  نتايج .كندگذار مي  Cmcmفاز ساختاري 
  

Structural and electronic properties of high pressure phases of HgTe: Using 
Density Functional Theory 

 
Salehi, Hamdollah; Amiri, Peiman; Izadi, Zeinab; Mokhavat,Shiva, 

  
                                                  Department of Physics, Shahid Chamran University, Ahwaz 
  

 
Abstract  

In this paper,the structural and electroic properties of Mercury Telluride (HgTe) in zincblend phase and related 
high pressure phases hexagonal and orthorhombic have been studied. The calculations have been performed 
with pseudopotantial method in density functional theory framework by using Quantum-Espresso package. 
Energy-Volume curves indicate that the HgTe compound makes transition from stable (ZincBlend) phase to 
cinnabar phase, as the pressure increased. Further increase in pressure leads to a transition to the Cmcm 
structural phase. It can be seen from band structure calculation that the cinnabar phase has semiconducting 
property , whereas the cmcm phase exhibit metallic property. 
PACS No.70 

   قدمهم
 IV-II رساناي متعلق به گروه يوه يكي از مواد نيمجيداتلورتركيب  

داشتن  دليلرساناها به هاي اخير اين دسته از نيمدر سال. باشدمي
گسيل نور در دماي اتاق مورد توجه  تواناييگاف نواري مستقيم و 

 از قبيل، هادر بسياري از زمينهاين تركيبات  .اندبسياري واقع شده
هاي يك، سلولحالت جامد، ابزارهاي فوتوولتائزر ابزارهاي لي

نازك،  هايهاي كنترل از راه دور، فيلمخورشيدي، سيستم

غيره  و هاي تصويربرداريسيستمآشكارسازها، ترانزيستورها، 
فاز مكعبي  ايدار ياين تركيب در فشار معمول .كاربرد فراوان دارند

در اين فاز تركيب داراي . باشدمي و ساختار بلندروي مركزسطحي
 .]3- 1[ است )با گاف نواري صفر ييرسانانيم(فلزي شبهخاصيت 
 Xپراش پرتو  يبه وسيلهيدجيوه اتجربي بر روي تلور مطالعات

مرتبه اول از ساختار بلندروي به ساختار هگزاگونال فاز يك گذار 
و سپس به ساختار  گيگا پاسكال 25/1را در فشار  )رسانانيم(سينابار

 .]4[دهندمينشان  گيگاپاسكال 8در فشار  )فلز( نمك طعام
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-ساختاري نام ارهايديگر نتايج تجربي  ضمن تأييد گذهمچنين 

- رتورومبيك به دنبال فاز نمك طعام را پيشبرده، حضور يك فاز ا

نمك طعام به فاز  فشار گذار تجربي از فاز .]5[كنندبيني مي
به صورت  1شكل  .]6[باشدگيگا پاسكال مي 11اورتورومبيك 

بلندروي، ساختاري سه فاز  را درجيوه تلورايدشماتيك تركيب 
نشان معادل رتورومبيك به همراه فشارهاي گذار تجربي سينابار و ا

  .دهدمي

  
: ، پساختار هگزاگونال: ساختار بلندروي، ب: الف:  :1شكل 

  .Cmcm اورتورومبيكساختار 

  انجام محاسبات روش

ي تابعي چگالي و با استفاده از محاسبات در چارچوب نظريه     
ي بسته در اين  .ي محاسباتي كوانتوم اسپرسو انجام شده استبسته

-با استفاده از روش شبه شم -ي كوهنذرهمحاسباتي معادلات تك

هاي ظرفيت بر حسب امواج تابع موج الكترونپتانسيل و بسط 
هاي ساخته شده پتانسيلدر محاسبات از شبه .گرددتخت حل مي

 (GGA)يافته ي تقريب شيب تعميمپايسته بر پايه باربه روش 
  Hgهاي ظرفيت در اين تركيب براي اتم اربيتال. استفاده شده است

d5 و s6 ،  و براي اتمTe، s5 وp5 هاي از انجام تست پس .باشدمي
 Ry50همگرايي لازم، مقدار انرژي قطع تابع موج تخت برابر با 

ي اول  بريلوئن، با گيري بر روي ناحيهانتگرال. انتخاب گرديد
به ترتيب  8×8×8و  8×8×6،  8×8×8استفاده از مش يكنواخت 

  .براي فازهاي بلندروي، سينابار و ارتورومبيك انجام گرديد

  تايجن

  تاريخواص ساخ
- مي يومجيوه و تلورسلول واحد شامل دو اتم  ساختار بلندرويدر 

) 25/0، 25/0، 25/0(و ) 0،0،0(هاي جايگاهدر ترتيب كه به  باشد
 453/6ن ساختار ي تجربي براي ايپارامتر شبكه .قرار دارند

فازهاي  HgTeفشار بالاي تركيب  هايفاز .دباشآنگستروم مي
كه در فشارهاي بالا پايدار   فاز سينابار. هستند Cmcmو سينابار 
 .ي هگزاگونال در نظر گرفتبه عنوان يك شبكه توانمي است را

 vو uو دو پارامتر داخلي  ،cوa ي پارامتر شبكهاين فاز توسط دو 
در اين ساختار كه از تقارن كمتري نسبت به  .شودتعريف مي

هاي مكاندر  Hgهاي ساختار بلندروي برخوردار است اتم
)333/0،0 ،u (هاي و اتمTe  هاي مكاندر)833/0،0 ،v (قرار دارند .
u وv مي 562/0و 641/0ب برابر با براي اين تركيب به ترتي -

   .]8و7[باشند

در اين فاز . است Cmcmديگر فاز فشار بالاي مطالعه شده فاز 
  چهار اتم در سلول واحدبا  ساختار ارتورومبيكتلورايدجيوه داراي 

 a ،bي مستقل سه ثابت شبكه توسطارتورومبيك ساختار . است
در اين  ].8[ دشوعرفي ميم vو uو دو پارامتر داخلي بدون بعد ، cو

 در Teهاي و اتم) u،0،25/0(هاي موقعيتدر  Hgهاي اتم فاز
براي اين فاز به  vو uاند و واقع شده) v،0،25/0( هايموقعيت

  .]6[باشدمي 152/0و  624/0ترتيب برابر با 

انرژي كل بر حسب حجم براي سه فاز  هايمنحني 2شكل در 
معادله حالت برازش  از هامنحنياين . نمايش داده شده است

هاي مختلف بدست هاي محاسبه شده در حجمبه انرژيمورناگون 
توان فشار فاز مي هاي دوشترك منحنيي شيب مبا محاسبه .اندآمده
انرژي حجم  هاياز منحني .دست آورده را بها ميان آنار گذ

فشار گذار از فاز بلندروي به سينابار در حدود م كه يابيدرمي
 21گيگا پاسكال و از فاز بلندروي به فاز ارتورومبيك 8/1

بنابراين فشار گذار از فاز بلندروي به سينابار  .باشدميگيگاپاسكال 
ترتيب  بوده وكمتر از فشار گذار از فاز بلند روي به ارتورومبيك 
  :باشدگذارهاي فازي براي اين ساختار به صورت زير مي

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۳۰۵



  

  
 

 ZincBlend ՜ Cinnabar ՜ Cmcm                   
                

و  بلندروي به فاز سيناباراين بدان معناست كه براي گذار از فاز 
بايستي حجم سيستم را كاهش داد، كه اين  سپس به ارتورومبيك

باشد و اين در كاهش حجم در سيستم معادل با افزايش فشار مي
  ].6[باشدتوافق با ترتيب فاز تجربي مي

  
بلنـدروي،  هاي گذار فازي تركيب تلورايدجيوه در  سـاختارهاي  منحني: 2شكل 

  .رومبيكوسينابار و ارت
حجمي، مشتق مدول حجمي و  مقادير ثابت شبكه، مدول
 1در جدول  براي هر سه ساختارشده پارامترهاي داخلي محاسبه 

  .گزارش و با نتايج ديگران نيز مقايسه شده است
  

  در حالت تعادل HgTeهاي ساختاري سه فاز ويژگي:1جدول 
فازها a (Ao) B (GPa)  B’ 

  بلندروي
  كارحاضر
  ]7[كارنظري
  ]9[كارتجربي

 
480/6  

486/6  

453/6  
 
 

 
000/1  

000/1  

000/1  

 

 
000/1  

000/1  

000/1  

 

 
4/41  

4/48  

3/42  

 
12/6  

  سينابار
  كارحاضر
  ]7[كارنظري
  ]10[كارتجربي

 
482/4  

382/4  

483/4  

 
000/1  

000/1  
000/1  

 
235/2  

235/2  

288/2  

 
9/52  

7/57  

 

 
22/5  

  ارتورومبيك
  كارحاضر
  ]7[كارنظري
 ]11[كارتجربي
     

 
720/5  

612/5  

563/5  

 

 
08/1  

103/1  

105/1  

 
902/0  

909/0  

903/0  

 
3/151  

124 
 

 
52/2  

 

  خواص الكتروني

  :فاز بلندروي
منحني انرژي بر حسب بردار موج الكتروني در  3شكل       

براي هاي كلي منحني چگالي حالت وراستاي خطوط تقارني 
نوار هاي دروني حالت. دهدنمايش ميدر فاز بلندروي را تركيب 
ترين و منطبق بر پاييناتم تلوريوم  sناشي از حالت عمدتاً ظرفيت 

ي نوار بخش دوم در ميانه. باشدنوار در نمودار ساختار نواري مي
  d5به حالت  مربوطولت الكترون  - 6  تا -8ظرفيت حول انرژي 

بوده  متناظر با پنج نوار ظرفيت در شكلاين بخش . باشدجيوه مي
ه كه نمودار ساختار نواري گونهمان. اندكه با هم همپوشاني كرده

 هايبوده و بنابراين چگالي حالت صافدهد، اين نوارها مينشان 
 بالاي نوار. ي ترازها بيشتر استها نسبت به بقيهمربوط به آن

ناشي از مي به همراه سهاتم تلوريوم  p هاياز حالت ظرفيت
ترين نوار نپايي .تشكيل شده استاتم جيوه  dوp هاي حالت

تلوريوم  p وجيوه  sهاي تركيبي از حالت Γي رسانش در نقطه
مينيمم نوار رسانش و ماكزيمم  نوار ظرفيت در اين نقطه . است

 يبه  صفر شدن اندازهكنند كه اين امر منجر  همديگر را لمس مي
فلزي تلورايد اين نتيجه بيانگر خصوصيت شبه. شودمي نواري گاف

است و با نتايج بدست آمده توسط ديگران  فاز اين جيوه در
   ].7[سازگار است 

  
 )راست( هاي كليبه همراه چگالي حالت  )چپ( منحني ساختار نواري :3شكل 

  .HgTeبراي فاز بلندروي 
  :فاز سينابار

هاي كلي براي ساختار سينابار در ساختار نواري و چگالي حالت   
  .رسم شده است 4شكل 
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 ) راست( هاي كليبه همراه چگالي حالت  )چپ( منحني ساختار نواري: 4شكل 

  .HgTe سيناباربراي فاز 
 ولـت الكترون -12ترين قسمت نوار ظرفيت در اطراف انرژي پايين

ي نـوار ظرفيـت و   در ميانه .تلوريوم است هاياتم sناشي از حالت 
مربـوط بـه   بلنـدترين قلـه   ولت الكترون -6 تا -8در اطراف انرژي 

-بالاي نوار ظرفيـت از حالـت  . باشدجيوه مي هاياتم dهاي حالت

تشـكيل   جيـوه  هاياتم dو  pهاي و حالت تلوريوم هاياتم pهاي 
 sهـاي  پايين نوار رسانش تركيبي از حالـت شده است در حالي كه 

يك گاف  Γي در نقطه .باشدمي تلوريومهاي اتم pو  جيوههاي اتم
كه ايـن  . شودالكترون ولت ديده مي 18/0ه بزرگي نواري مستقيم ب

جيوه در ايـن فـاز   رسانايي تركيب تلورايدنتيجه بيانگر خاصيت نيم
  .باشدمي
  ارتورومبيك فاز

تلورايد جيوه را هاي و منحني چگالي حالتساختار نواري  5شكل 
ايـن فـاز بـه دليـل اينكـه       در .دهـد در فاز اورتورومبيك نشان مـي 

نوارهاي انرژي بالاي نوار ظرفيت از سطح فرمي عبور و به سـمت  
كنند، يك سـاختار فلـزي   انرژي صفر الكترون ولت شيفت پيدا مي

   .شودمشاهده مي

  
) راسـت (هاي كلي به همراه چگالي حالت )چپ( منحني ساختار نواري: 5شكل 

  .HgTe ارتورومبيكبراي فاز 

  نتيجه گيري
محاسبات مربوط به نمودار انرژي حجم فازهاي مختلف با توجه به 

گيگا پاسـكال   8/1بلندروي به فاز سينابار برابر با فشار گذار از فاز 
تخمين زده گيگاپاسكال  Cmcm   21و فشار گذار از فاز سينابار به 

. است Cmcmكه بيانگر ناپايداري سيستم در فازهاي سينابار و شد، 
شـبه  خاصيت بيانگر هاي كلي ساختار نواري و چگالي حالت نتايج
رسـانايي  نيمخاصيت  بلند روي و فازدر  تلورايدجيوه تركيب يفلز

بـراي سـاختار    همچنين نتايج اين محاسـبه  .استفاز سينابار آن در 
 . دهدمي نشانارتورومبيك يك فاز فلزي را 
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خواصالکترونیوساختاریترکیبسلنیدجیوهدرفازسینابار یهمحاسب
 ؛شیوا،مخاواتفیروزه،؛انیسحسینی...حمدا،صالحی

 اهواز دانشگاه شهید چمران،گروه فیزیک،   



چکیده
مشتق آن، تراکم پذیری، حجم بهینه، انرژی کل بهینه، الکترونی ترکیب سلنید جیوه از جمله ثابت شبکه بهینه، مدول حجمی و ساختاری و خواص  در این مقاله

محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل در . چگالی حالت ها، چگالی ابر الکترونی و ساختار نوارهای انرژی این ترکیب در فاز سینابار مورد بررسی قرار می گیرد

نتایج به دست آمده با نتایج موجود در مورد ترکیبات مشابه در . ر کوانتوم اسپرسو انجام گرفته استتابعی چگالی اختلالی و با استفاده از نرم افزا ی هچارچوب نظری
 .توافق است
 .شبه پتانسیل، کوانتوم اسپرسو فاز سینابار، سلنید جیوه، خواص الکترونی، پارامترهای ساختاری،: کلیدی کلمات

 

Calculation of structural and electronic properties of HgSe in cinnabar phase 

  
Salehi,  Hamdollah; Anis Hosseini, Firoozeh; Mokhavat, Shiva 

  

 

Department of Physics, Shahid Chamran University, Ahwaz 

 

Abstract  
 

In this paper structural and electronic properties of mercury selenide such as lattice constant, bulk modulus and 

its derivative, compressibility, optimized volume optimized , total energy, density of states, charge density and 

band structure in the cinnabar phase have been studied. The calculations have been performed using 

pseudopotential method in the framework of perturbated density functional theory by Quantum Espresso 

package. The obtained results have been agreement with the available results for similar compounds. 
  
Keyword: structural properties, electronic properties, mercury selenide, cinnabar phase, pseudopotential, quantum 

espresso. 

  

PACS No. 70          
قدمهم

میی بیا    II-VIسلنید جیوه متعلق به ترکیبات نیم رسانای گروه      

در فشار معمیول دارای سیاختار بلنیدروی و در فشیارهای     [. 1]شد

 cinnabar (GPa57/0) ،rocksaltبالاتر بیه ترتییب بیه فازهیای     

(GPa11) و تتراگونال (GPa82) فاز سینابار این [. 8]گذار می کند

اسیت، کیه دارای   P3121 (178)ترکیب متعلیق بیه گیروه فییایی    

فیاز  . میی باشید  1، هماننید شیکل  (لیا هگزاگونا)ساختار تریگونال 

رسانای تبهگن با گاف صفر  بلندروی سلنید جیوه به عنوان یک نیم

 17/1تیا 4/0)یا یک نیمه فلز شناخته شده، که تحت فشارهای بیالا  

به یک ساختار سینابار نیم رسیانا بیا گیاف کوچیک     ( گیگا پاسکال

سیاختار  از سلنید جیوه برای تولید میواد نیانو   [. 3-4]گذار می کند

مصنوعی قابل استفاده در آشکارسازها و تابش کننیده هیای میادون    

قابل تنظیم، کولرهای ترمو الکتریکی، دسیتگاه هیای   لیزرهای  قرمز،

 [.7-5]استفاده می شود... مایکروویو و 
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روشمحاسبات

بتیدا بیه سیاکن بیر     ا محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل     

 اسپرسو انجام گرفته استحسب امواج تخت، توسط کد محاسباتی 

بیار  در محاسبات از شبه پتانسیل های ساخته شیده بیه روش   [. 2]

. استفاده کیرده اییم   (LDA)تقریب چگالی موضعی ی هبر پای پایسته

به ترتییب عبارتنید از   سلنیم وجیوه  های ظرفیت برای عنصر اربیتال

p1، s1 ،d7 و p4 ،s4  .ثابت شبکه های a  وc  که در محاسبات از

 a.u. 18/12و  a.u. 28/5 برابر با ها استفاده کرده ایم به ترتیب آن

 در فاز سیینابار  های اتمی ترکیب سلنید جیوه جایگاه. [8]دنمی باش

شیامل سیه جایگیاه     Hgبیرای   هیای وایکیوف،   بر اساس جایگیاه 

(u,0,1/3)  و(0,u,2/3)  و(-u,-u,0) رای و بییSe  نیییز شییامل سییه

می باشند که مقدار  (v,-v,1/2-)و  (v,1/6,0)و  (v,0,5/6)جایگاه 

u و مقدار 118/0برای جیوه عبارتست ازv  میی   740/0برای سیلنیم

 رییدبر  انتخیاب   82انرژی قطع را برای توابع موج پایه  [.3]باشد

7نمونه ای بیا ابعیاد  برابر با  ها k-point، و تعداد کرده ایم 7 3 

کیه بیه ریور اتوماتییک توسیط       در منطقۀ اول بریلوئن میی باشیند  

رایی را بر همگ .پک تولید شده اند-اسپرسو و به روش مونخورست

 10-5چرخیه و بیا دقیت     7 تولیید کیه بیا    مبنای انرژی قرار دادییم 

 .ریدبر  به همگرایی رسیدیم

 پارامترهایساختاری

این ثابت . ساختاری مهم ثابت شبکه می باشدیکی از پارامترهای    

به صورت تجربی اندازه گیری شده و در دسترس می باشد، با این 

ییرات تغ. وجود برای تأیید نظری مسئله مجدداً محاسبه می شود

انرژی کل بر حسب حجم از رریق معادله ی حالت مورناگون و 

 [:10]به شکل زیر به دست می آید
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انرژی حالت پایه در دما  E0حجم سلول اولیه،  V0که در این رابطه 

بیا اسیتفاده از   . است مشتق آن 'Bمدول حجمی و  B0و فشار صفر، 

رسیم   رااین معادله می توان نمودار انرژی کیل بیر حسیب حجیم     

همیان  ( E0)، که حجم مربوط به مینییمم انیرژی کیل   (8شکل )کرد

 . می باشد( V0)حجم بهینه

 
نمودار انرژی کل بر حسب حجم سلول واحد سلنید جیوه با استفاده از : 1 شکل

 .در فاز سینابار LDAتقریب 

از سیلنید جییوه   پارامترهای ساختاری محاسبه شده بیرای ترکییب   

 ...و  آن ، حجم بهینه ، میدول حجمیی  ، مشیتق    هجمله ثابت شبک

 (1)چگالی موضیعی در جیدول   ز سینابار و به کمک تقریببرای فا

 .اندآورده شده 
 پارامترهایساختاریمحاسبهشدهدرکارحاضر: :1جدول

 کمیت محاسبه شده کار حاضر [8]مقدار تجربی

28/5 22/5 a (a.u.) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 18/0 -

18/12 87/15 c (a.u.) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 38/1 -

- 3/852 V (a.u.)3 

- 174 B (kbar) 

- 54/4 B' 

- 3-10*1.73 K (kbar)-1 

- 304.12738- E(Ry) 

 

حالتهاوساختارنواریچگالی

انیرژی  بر حسیب   سلنید جیوهنمودار چگالی حالت های کل 

همزمیان بیا    ( 3)الکتیرون ولیت در شیکل     1تیا   -14 ی هدر گستر

    ساختار 

در این نمیودار مقییاس انیرژی    . رسم شده استنواری این ترکیب 

مکان تراز فرمی است که با خیط عمیود نشیان     ی هصفر نشان دهند

در این شکل مقدار گاف غیر مستقیم مشاهده شده  .شده استداده 
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رسیانا   نییم  ی هالکترون ولت می باشد که نشان دهنید  744/0برابر با

 .بودن این فاز می باشد

 
ساختار نواری و چگالی حالت های کل ترکیب  سلنید جیوه در فاز : 8 شکل

 .سینابار



چگالیابرالکترونی

توزیع باردر اریراف   ی هابر الکترونی یا چگالی بار نحوچگالی      

تیراکم زییاد الکتیرون بیین دو اتیم نشیان       . دهد اتم ها را نشان می

قوی بودن پیوند بین آنهاست و تراکم کمتر الکتیرون بیین    ی هدهند

چگیالی ابیر    .دو اتم پیوند ضعیف تری را بین آن ها نشان می دهد

رسم شیده  4در شکلنید جیوه سلبرای ( 044)ی هالکترونی در صفح

دیده می شود که پیوندهای قوی بین اتم های جیوه و سلنیم . است

سلنیم برقرار -جیوه و سلنیم-وپیوندهای ضعیفی بین اتم های جیوه

 .است

 
در  سلنیدجیوه برای ترکیب( 044)توزیع چگالی بار در صفحه : 3 شکل

 .فاز سینابار

 



 

 



گیرینتیجه
ساختار نواری و ، چگالی حالت ها، پارامترهای ساختاری     

با استفاده از روش  چگالی ابر الکترونی سلنید جیوه در فاز سینابار

تابعی چگالی اختلالی مورد  ی هشبه پتانسیل در چارچوب نظری

 ی هبه دست آمده نشان دهند نتایج. مطالعه قرار گرفته است

سازگاری خوبی با داده های  می باشد و رسانا بودن این فاز نیم
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درفازآناتاس2TiOهایساختاریوتراکمپذیرییویژگیمحاسبه
؛ایزدی،زینب...حمدا،صالحی

 اهواز دانشگاه شهید چمران،گروه فیزیک، 



چكيده
محاسبات . اندمورد بررسی و محاسبه قرار گرفتهمدول حجمی و تراکم پذیری ،  ثابت شبکه  مانند 2TiOترکیب ویژگی های ساختاری  و تراکم پذیری در این مقاله 

محاسبه شده برای  مدول بالک. صورت گرفته است کوانتوم اسپرسو تابعی چگالی و با استفاده از بسته محاسباتی ۀچارچوب نظری درشبه پتانسیل  با استفاده از روش
دهد که با افزایش فشار پارامترهای شبکه کاهش مینتایج نشان  . باشدی سختی این ترکیب میین مقدار نشان دهندها گیگاپاسکال بوده و 091ر این کار این کمیت د

 .یابدمی
 

Calculation of structural  and compressibility properties TiO2 in anatase phase   

 
Salehi, Hamdollah; Izadi, Zeinab 

 

  Department of Physics, Shahid Chamran University, Ahwaz 

 

 

Abstract 
In this paper, the structural and compressibility properties of TiO2 compound such as, lattice constant, bulk 

mudol and compressibility have been studied. The calculations have been performed by pseudopotantial method 

in density functional theory framework by using Quantum-Espresso package. The calculated bulk moduls in 

thise work is 190 GPa and thise shows the hardness of this compound.The results shows that as the pressure 

increase, the lattice parameters decrease.  

PACS No. 70         
 

قدمهم
دی اکسید تیتانیوم دارای سه ساختار رایج بروکیت، آناتاس و 

 است که هر سه، خواص شیمیایی کمابیش یکسانی داشته روتیل

ترین  طوری که پایدار ولی خواص بلوری آنها متفاوت است به

 شکل این ماده روتیل بوده و سایر حالات در دمای به خصوصی به

شوند، همچنین آناتاس بالاترین مصرف  این حالت تبدیل می

به صورت معدنی خالص وجود  تجاری را داشته اما به ندرت

 داشتن کاربردهای علت  ترکیبات دی اکسید تیتانیوم به  .[2؛0]دارد

 باشند این می محققین از بسیاری توجه مورد صنعت، در فراوان

 و ساختاری خواص محاسبۀ و بررسی اهمیت خوبی به مسئله،

دی اکسید تیتانیوم  . می سازد آشکار دی اکسید تیتانیوم را  الکترونی

به علت ضریب شکست به عنوان رنگدانه سفید در صنعت استفاده 

همچنین می تواند به عنوان جاذب نور فرابنفش در کرم . می شود

دو خاصیت مهم دیگر این ماده  .های ضد آفتاب استفاده می شود

که آن را در زندگی بسیار کارآمد و مفید می سازد، خواص 

ای نازک  میزکنی آن است به همین دلیل لایهفوتوکاتالیستی و خود ت

ضی ظروف می نشانند از این ماده را روی سطح شیشه، کاشی و بع

فاز آناتاس متعلق به گروه فضایی  .تا مانع از کثیف شدن آن شوند

نشان داده شده  0آن در شکل سلول واحد. می باشد        

 [.3]است
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 .سلول واحد برای ساختار آناتاس: 0 شکل

 

روشمحاسبات
پتانسیل در چارچوب  ریب شبه با استفاده از تق محاسبات      

انجام   Espressoتابعی چگالی و با استفاده از  نرم افزار  ینظریه

ین محاسبات  با استفاده از تقریب شبه پتانسیل ا .[4]می گیرد

انرژی , پارامترهای شبکه  ی هصورت گرفته است که شامل محاسب

کمینه حجم می  و  آن مشتقمدول حجمی و ,کل تعادلی ترکیب 

های  از شبه پتانسیل TiO2  ی انجام محاسبات مربوط بهبرا.باشد

های تیتانیوم و اکسیژن  استفاده نمودیم و  برای اتم بارپایسته

و برای اتم اکسیژن  d3و s4همچنین برای اتم تیتانیوم حالت های 

 .را به عنوان حالت های ظرفیت در نظر گرفتیم p2حالت های 

 

   نتایج

 پارامترهای ساختاری: الف

  یکی از پارامتر هایی که در شروع کار باید بهینه شود ، انرژی قطع 

 نمایش دادهتغییرات انرژی برحسب انرژی قطع  2شکل در . است 

، مقدار انرژی قطع بهینه همان طور که مشاهده می شود. است  شده

  .ریدبرگ است 33برای بلوردی اکسید تیتانیوم در فاز  آناتاس

 
 .نمودار تغییرات انرژی بر حسب انرژی قطع برای ساختار آناتاس: 2 شکل

 

ژی انر  3برای یافتن پارامترهای ساختاری بهینه ؛منحنی های شکل 

 .بر حسب حجم را نمایش می دهند

 
 .نمودار تغییرات انرژی بر حسب حجم  برای ساختار آناتاس: 3 شکل

حالت مورنااگون   ی هبر حسب حجم از طریق معادل تغییرات انرژی

 ی هتعادلی با اساتفاده از کمینا   ی هپارامتر شبک  .[5]به دست می آید

منحنی انرژی بر حسب پارامتر شبکه به دست آمد که برای نمونه ، 

نمودار انرژی بر حسب حجم به ازای انرژی قطع بهینه بدون بارهم  

بنابراین حجم تعادلی ، انرژی  .آمده است 2کنش اسپینی در شکل  

های شبکه از طریاق   پذیری و پارامتر تعادلی ، مدول حجمی ، تراکم

. به دست می آیند(  3شکل ) مینیمم منحنی انرژی بر حسب حجم 

نتایج تجربی و نظری دیگاران باا نتاایج کاار حاضار در       ی همقایس

ر که  از این جادول مشااهده   همان طو. استآورده شده  0جدول 

، نتایج محاسبات انجام شده سازگاری نسبتاً خوبی با نتاایج  شود می

کند و درصد اختلاف بیاانگر ساازگاری    نظری و تجربی را بیان می

 .خوب این روش با نتایج به دست آمده توسط دیگران می باشد
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گررا پارامترهایساختاریمحاسبهشدهدراینکارومقایسهبادی:1جدول

 .برایفازآناتاس

 کارحاضر کاردیگران

  رکارحاض نظری نظری نظری تجربی

484/3 828/3 435/3 487/3 402/3 a(A0) 

 

 --- 

 

 

07/0 

 

29/0 

 

15/1 

 

9/0 

درصاادخطا 

نساابت بااه 

مقاااااادار 

 تجربی

505/9 480/9 534/9 434/9 402/9 c(A0) 

 

 --- 

 

4/2 

 

09/1 

 

3/2 

 

18/0 

درصاادخطا 

نساابت بااه 

 مقاااااادار

 تجربی

537/2 555/2 552/2 540/2 559/2 c/a 

02/033 40/043 033 57/039 50/029 V(Å
3

) 

 

 --- 

 

4/4 

 

4/0 

 

8/4 

 

4/2 

درصاادخطا 

نساابت بااه 

مقاااااادار 

 تجربی

081 048 099 047 091 B(GPa) 

 

 --- 

 

0/0 

 

55/01 

 

2/2 

 

5/5 

در صاااااد 

خطا نسبت 

بااه مقاادار  

 تجربی

 

یا انرژی لازم برای ایجاد یک مدول حجمی معیاری از سختی بلور 

 :تغییر شکل معین در آن است و از رابطۀ زیر به دست می آید 

 
(0) 

    
  

  
 

                                                    

چااون . فشااار وارد باار آن اساات   Pحجاام بلااور و  Vکااه در آن 

. می گیرد لذا آنتروپی ثابت است  محاسبات در دمای صفر صورت

 dVتغییر انرژی ناشی از تغییر حجم dU)         بنابراین

 :، پس خواهیم داشت ( است 

(2) 
  

   

   
 

 

                                                       

هرچه این کمیت بیشتر باشد ، بلور ساخت تار و خاصایت تاراکم     

ی  هپذیری آن کمتر است و انتظار مای رود کاه  اتام هاا در فاصال     

با توجه به آن چه در بخاش قبال گفتاه    . دورتری از هم قرار گیرند

مقادار   عکس تراکم پذیری تعریف می شاود و  شد ، مدول حجمی

 اسات و GPa 091محاسبه شده برای ایان کمیات در کاار حاضار     

همان طور که گفته شد از سختی نسبی ترکیب دی اکساید تیتاانیوم   

 .حکایت دارد

بررسیتأثيرفشار

 فااز آناتااس  در TiO2برای بررسی اثر تغییرات فشار روی ساختار 

دست حالت مورناگون به  ی هرا از معادل وابستگی حجم به فشار نیز

گیاریم و   فوق نسبت به حجم مشتق مای  ی هآورده و سپس از معادل

وابساتگی    dE = -P dVترمودیناامیکی   ی هسپس با توجه به رابطا 

نماودار وابساتگی حجام باه     . آوریم  حجم به فشار را به دست می

فااز آناتااس  نشاان مای دهاد کاه باا        در TiO2فشار برای ترکیب 

چنین با استفاده هم. یابد  افزایش فشار حجم سلول واحد کاهش می

 ی هتوان تغییرات پارامترهای شابک حالت مورناگون، می ی همعادلاز 

نمودار این تغییرات برای  . تعادلی را بر حسب فشار به دست آورد 

. ه اسات  رسام شاد   4بر حسب فشار در شاکل    cو aپارامترهای 

در یاک شاکل     c/c0و    a/a0برای مقایسۀ بهتر ، منحنی تغییرات  

شاود باا    همان طور که در این نماودار مشااهده مای   . اند  رسم شده

این کاهش در . های شبکه نیز کاهش می یابند  افزایش فشار، پارامتر

 . بسیار نزدیک به هم می باشد  cو  a  هر دو جهت

 .در فاز  آناتاس TiO2 ر تغییرات حجم سلول واحد ترکیبنمودا: 4 شکل
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 .در فاز  آناتاس  TiO2نمودار تغییرات حجم سلول واحد ترکیب   :5 شکل

حجام  , نمودارهای فوق نشان  دهنده آن هستند که با افزایش فشار

امر با واقعیات  سلول واحد و پارامتر شبکه کاهش می یابند که این 

 .موجود سازگار ی دارد

تراکمپذیری

پاذیری باه     ، تاراکم ه پیش از این نیز به آن اشاره شاد همان طور ک

شاود و مادول حجمای     صورت عکس مدول حجمی تعریاف مای  

هر چه مدول حجمای بیشاتر باشاد،    . ست نمایانگر استحکام بلور ا

پاذیری   در این تحقیق ، مقدار تاراکم . استحکام بلور نیز بیشتر است

به دست آمده  برای ترکیب دی اکسید تیتانیم در فاز آناتااس برابار   

GPa-1 1152/1 مقدار مدول حجمی در ترکیب دی اکسید  .باشد می

تیتانیوم در فاز آناتاس نشان می دهد که ایان  ترکیاب  نارم تار از     

بت باه روتیال   روتیل می باشد  برای تغییر شکل انرژی کمتری نسا 

 .لازم دارد

محاسبه شاد نتاایج    cو  aپذیری خطی در راستای محورهای  تراکم

 .آورده شده است ( 2)پذیری حجمی وخطی در جدول  تراکم

 
 .در فاز آناتاس  TiO2مقادیر تراکم پذیری بلور : 2 جدول

  تقریب شبه پتانسیل

5500/5 )( 1GpaKV 
5500/5 )( 1GpaKc 
5500/5 )( 1GpaKa 

 

بیشتر از  cهمان گونه که مشاهده می شود تراکم پذیری در راستای 

a گر ناهمسانگردی ترکیب دی  ی باشد و این نتایج به خوبی نشانم

در مورد نتایج به دسات  همچنین .است اکسید تیتانیم در فاز آناتاس

ترکیب دی اکسید تیتاانیوم  پذیری حجمی و خطی  آمده برای تراکم

-، از آن جا که بر طبق اطلاعات فعلی ما هناوز داده در فاز آناتاس 

اناد کاه مقایساه انجاام      های تجربی برای این کمیات گزارش نشده

 .گیرد

نتيجهگيری

افزار کوانتوم  محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل و نرم

نتایج .لی انجام شده استتابعی چگا ی هاسپرسو در چارچوب نظری

محاسبات بیانگر این است که پارامترهای ساختاری  حاصل از

محاسبه شده نسبت به باقی تقریب ها ، در توافق بهتری در مقایسه 

همچنین در نظر گرفتن اثرات جفت . باشند با نتایج تجربی می

، تغییراتی جزیی در ساختار نواری ، چگالی  مدار -شدگی اسپین

علاوه .شود  تعادلی این ترکیب ایجاد می هها و پارامتر شبک حالت

کاهش  TiO2 ی  هبراین با افزایش فشار ، حجم سلول واحد اولی

در تمامی جهات  TiO2 ی ههای شبک اثر فشار بر روی پارامتر.یابد می

تیتانیوم در این فاز بلوری یکسان نمی باشد و بلور دی اکسید 

 .ناهمسانگرد است
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 يك نانوقطره بر روي يك سطح نانوساختارگرفتن ي قرار هاي توپولوژيك بر نحوهاثر ناهمگني

 
 جميله، سيديزدي

 وليعصر (عج) رفسنجانه دانشگا گروه فيزيك

  
  هچكيد

سطحي با  ،. در اين پژوهشر دادتغييي قرار گرفتن يك نانوقطره را بر روي سطح توان نحوهها و جزئيات ساختاري يك سطح نانوساختار ميبسته به ويژگي
محيط فصل مشترك دهند كه تنها هاي توپولوژيك ايجاد شده و نحوه قرار گرفتن يك نانوقطره بر روي آن مورد بررسي قرار گرفته است. نتايج نشان ميناهمگني

در اين نانوقطره زير  رواقع شده دو جزئيات ساختاري سطح تماس ويژگي  در حالي كهسطح تأثير دارد  بر رويتماس نانوقطره  ي، در تعيين زاويهنانوقطره و سطح
  خصوص نقشي ندارد.

  
The Effect of Topological Heterogeneity on the Way that a Nanodrop Sits on a 

Nanostructured Surface 
 

Seyedyazdi, Jamileh 
 

Department of Physics, Faculty of Science, Vali-e-Asr University of Rafsanjan, Iran. 
 

Abstract 
 

Depends on properties and structural details of a nanostructured surface, one can change the equilibrium 
situation of having a nanodrop on the surface. In this study we designed a surface with topological 
heterogeneity and investigate the equilibrium situation of a nanodrop on the surface. Our results show that it is 
only the drop perimeter that affects the contact angle and not the area beneath the drop.  
  
PACS No.      89           
 

  قدمهم
اهميت از  ،قياس نانومي ترشوندگي در درك دقيق پديده     

  بخصوصي در علوم مختلف از جمله شيمي، فيزيك،
شناسي و مهندسي سطح برخوردار است.  شناسي، زيستمينز

ي تماس را يانگ در ترموديناميك ماكروسكوپيك، زاويه يمعادله
 )1 يد (معادلهدهبه انرژي آزاد فصل مشترك دو محيط ارتباط مي

انرژي آزاد فصل مشترك  SVي تماس، زاويه  كه در آن
 LVجامد/مايع، انرژي آزاد فصل مشترك  SLجامد/بخار، 

  ]١باشد [می بخار/مايع انرژي آزاد فصل مشترك
)1  (                      

LV

SLSV


 

cos  

(ناهمگن) يانگ را به سطوح مركب  يكاسي و بكستر معادله  
 ifكه در آن  ارائه كردندي جديدي را معادله تعميم دادند و

. باشدی سطح میسهم مربوط به هر مؤلفه
1  و

2 2[ باشدمربوط به هر سطح مجزا مي ي تماسهاويهزا[.  
  

)2                  (
2211 coscoscos  ff   

  
هاي ناهمگني در مقياسفرض صريح اين معادله اين است كه  

  ي قطره اتفاق كوچك در مقايسه با اندازه
قطره ماكروسكوپيك در در اين رابطه يك افتد و بدين ترتيب مي

-ه است. ولي در تحقيقات جديد بيشتر به وضعيتنظر گرفته شد
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ي قطره و ناهمگني سطحي از شود كه اندازههايي پرداخته مي
كستر بخواهد ب-ي كاسيبنابراين اگر معادلهي يكديگر باشند. مرتبه

رود كه بايد در مقياس نانو با تقريب خوبي صادق باشد، انتظار مي
را به كار برد. در  "بكستر-ي موضعي كاسيمعادله" آن در عوض

و در  تعميماين سازي مولكولي براي آزمودن اين پژوهش از شبيه
استفاده  كل بررسي وضعيت نانوقطره بر روي يك سطح نانوساختار

   شده است.
      

  سازيجزئيات شبيه
افزار لمپس سازي انجام شده با استفاده از نرمشبيه     

)LAMMPSكلوين انجام  300 ) در آنسامبل كانونيك در دماي
 ،الكترواستاتيكبلندبرد هاي برهمكنشعلاوه بر شده است. 

آنگستروم  14جونز تا فاصله -هاي اتمي به صورت لناردبرهمكنش
. آمده است 1و پارامترهاي مربوطه در جدول  انددر نظر گرفته شده

سطح  مولكول آب در نظر گرفته شده است. 2000نانوقطره شامل 
هاي يكسان در با سه لايه از اتمشبيه گرافين حي سطنانوساختار 

-ايجاد فرورفتگيهاي سطح با ناهمواري و نظر گرفته شده است

(تصوير سمت چپ  ه استي دوم و سوم ايجاد شدهاهايي در لايه
ي متفاوت از لحاظ ساختاري ). سپس با رشد دادن يك لايه1شكل 

. اين ه استدشايجاد ر ظمورد ندر مركز سطح موجود ناهمگني 
ي مركزي انجام در شعاع لايه يآنگستروم 5رشد دادن با تغييرات 

در هر مورد نانوقطره را در مركز سطح قرار داده و شده است. 
 يمحاسبه .ه استي تماس در حالت تعادل قطره محاسبه شدزاويه
] 3تماس هم با استفاده از روش ارائه شده توسط راجتر [ يزاويه

بعد از به تعادل رسيدن سيستم، . به اين ترتيب كه انجام شده است
برازش  بهترينبا نانوقطره،  مربوط به يپروفايل به دست آمده

 ي تماس محاسبهشود و از روي آن زاويهتطبيق داده مي دايروي
آمده  2يك بررسي نوعي از نتايج به دست آمده در شكل  .شودمي

   است.
  
  
  
  

  
  شبيه سازي انجام شده.  در جونز استفاده شده-ناردلپارامترهاي : 1جدول

  
١٢٠/٠CO  ١۵۵/٠OO  ٠٩٢/٠CC  Kcal/mol  
١٩٠/٣CO  ٢١۴/٣CC  ٢١۴/٣CC  )Å(  

 
    

 
ي متفاوت. شكل سمت چپ، قبل از رشد لايهوح نانوساختار طس:  1شكل

آنگستروم. شكل  30ي مركزي با شعاع مركزي. شكل وسط، بعد از رشد لايه
-نحوه .(رديف بالا) ي مركزي با شعاع خيلي زيادسمت راست، بعد از رشد لايه

    ي قرار گرفتن نانوقطره بر روي سطح (رديف پايين).
  
  
  رسي و تحليل نتايجبر

ي كه با رشد دادن يك لايهتوپولوژيك با ايجاد ناهمگني      
در مركز سطح دوستي، با خاصيت آب ،متفاوت از لحاظ ساختاري

  با خاصيت  اوليه
انجام تماس  يزاويه يحاسبهم به وجود آمده است، گريزي،آب
ي دهد كه زاويهنشان ميكلي اين بررسي  ياولين نتيجه . شد

محيط سطح در نزديكي نانوساختاريِ ي خواص تماس به وسيله
گونه و هيچ شودكنترل مي ،فصل مشترك نانوقطره و سطح

اين  سطح زير نانوقطره ندارد.نانوساختاريِ وابستگي به خواص 
مربوط به قرار گرفتن  موردنتايج به دست آمده در ها با يافته

ناهمگني شيميايي كه تنها  نانوقطره بر روي يك سطح نانوساختار با
  ]. 4[در توافق است نيز ، ها تشكيل شده استيك لايه از اتم از
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و از روي  شدهپروفايل نانوقطره، با بهترين برازش دايروي تطبيق داده :  2شكل

  شده است.  محاسبه ي تماسآن زاويه
 

ي دهد كه با تغيير شعاع لايهها نشان ميبررسي ،علاوه بر اين
-كند. در واقع با افزايش شعاع لايهي تماس تغيير ميي، زاويهمركز

را آن دوستي گريزي سطح به آبي مركزي، نانوقطره گذار از آب
  ).3كند (شكلتجربه مي

  
  

 
 2000ي تشكيل شده از ي تماس محاسبه شده براي يك نانوقطرهزاويه:  3شكل

ت آمده است، بر حسب سازي انجام شده به دسمولكول آب، كه از نتايج شبيه
  ي مركزي.شعاع لايه

   
جامد در دو -ي پيوندهاي هيدروژني در فصل مشترك مايعمحاسبه

دوست حالت حدي انجام شده است و براي مورد كاملاً آب
پيوند هيدروژني به  6/2±3/0گريز و براي مورد كاملاً آب 1/0±1/3

ان در است كه با نتايج ديگر محاسبه شدهازاي هر مولكول آب 
  توافق 

   ].5باشد[مي
د آزمون و كروي بودن نانوقطره هم مورتحقيق همچنين در اين 

بررسي قرار گرفته است. بدين صورت كه با فرض كروي بودن، 
محاسبه  نانوساختارشعاع فصل مشرك دايروي نانوقطره و سطح

سازي مقايسه شده است. اين شده و با نتايج به دست آمده از شبيه
آمده است و  توافق خوب نمودارها نشان  4ر شكل مقايسه د

-ي اين است كه انحراف نانوقطره از كروي بودن ناچيز ميدهنده

  باشد.
  

 
ي شعاع محيط فصل مشترك نانوقطره و سطح نانوساختار مقايسه:  4شكل

  نتايج  مربوط به
 ي انجام شده. سازي و محاسبهشبيه

  
        

  نتيجه گيري
ي قرار گرفتن يك نانوقطره بر روي يك يق نحوهدر اين تحق     

سطح نانوساختار مورد بررسي قرار گرفت. نتايج حاكي از اين 
ي خواص نانوساختاريِ سطح در ي تماس به وسيلهاست كه زاويه
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شود و ، كنترل ميمحيط فصل مشترك نانوقطره و سطحنزديكي 
وقطره گونه وابستگي به خواص نانوساختاريِ سطح زير نانهيچ
بكستر در مقياس نانو، بايد به -ي كاسيهمچنين معادله .ندارد

  بكستر به كار رود.-ي موضعي كاسيصورت معادله
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  با باریکه یونی سنگینهمجوشی در  پوسته ايهاي هدف در  احتراق و بهره انرژي بالاشبیه سازي 
 سهیل، خوشبین فر ؛ مهران، شمس علی

  دامغاندانشگاه ، فیزیک دانشکده
  
  چکیده

تریتیوم، شرایط بهینه -مولار سوخت دوتریومبر سطح هدف پوسته اي چند لایه حاوي ترکیب هم  209-در این تحقیق با تابش متقارن باریکه یونی سنگین بیسموث
نشان داده شد که هنگام مرحله  ،DEIRA v.4 همجوشی محصور شده لختی با باریکه یونیبا استفاده از کد شبیه سازي بهره انرژي هدف مورد مطالعه قرار گرفت. 

مقدار متوسط به پایان مرحله انفجار درونی می رسد و  ns 04/34زمان  هدف دررا تجربه می کند.  cm.s 710×31/1-1سوخت شتابان سرعت  لایه ،انفجار درونی
لاگرانژي سلول  16لکه داغی با گستردگی  لحظه،در این  .می گردد g.cm 69/2-2در پایان مرحله انفجار درونی بالغ بر ، >R>ρر چگالی ناحیه اي سوخت پارامت

استفاده از لایه نازك طلا به با انفجار و تلاشی هدف همراه می گردد.  پس از آن،می یابد که  تداوم ns 17/34فرایند احتراق و اشتعال تا لحظه تشکیل می گردد. 
  می رسد. 483هدف تک پوسته اي به مقدار  لذا، بهره انرژي می گردد. و رشد کسر مصرف سوخت، موجب افزایش راندمان حرارتی سوخت μm 12ضخامت 

  
Simulation of Heavy Ion Beam Fusion of Shell Targets for Ignition and High Energy Gain 

Shams-Ali, Mehran; Khoshbinfar, Soheil 

School of Physics, Damghan University 
 

Abstract  
 

In this research, symmetrical illumination of Bi-209 ion of the surface of single multi-layered shell DT target is 
investigated to examine the optimum condition of highest target gain. By using DEIRA-version 4 code, it has 
been shown that during implosion phase, fuel layer experience average implosion velocity ~1.31×107 cm.s-1. 
Implosion phase finished at 34.04 ns. At the stagnation phase, average areal density of fuel arrive to 2.69 g.cm-2 
which the produced hot-spot region extend up to 16 Lagrangian cells. Ignition and burn propagation continues 
until 34.17 ns where rapid explosion destroy whole target. The calculated target energy gain of the current 
design would be G=483. Employment of a thin gold layer, ~ 12 μm thickness, yields much more heating of fuel 
layer in the course of burn propagation phase and increasing the burn fraction. 
 
PACS No.  52.28.Hm, 52.57.Bc, 52.65.-y, 28.52.Cx   
 

  مقدمه
دستیابی به منبع انرژي پایدار و مطمئن جهت بهـره بـرداري در      

ر و پیشبرد فرایند هاي توسعه و تحقیق علوم و مهندسی زندگی بش
هـاي شـکافت  ررِاکتـوامري اجتناب ناپـذیر مـی باشـد. بـرخلاف 

 ايهـهسته کنونی، در نوع متناظر که انرژي ناشی از جوش خوردن 
میزان نسبی آلایندگی محیط زیست و متعاقب  ؛سبک آزاد می گردد

دهه اخیر با شیبی فزاینده،  آن ایمنی بالاتر در کنترل فرایند کلی، در
از گزینه است.  شدهمواجهه  جهانیموجب اقبال گسترده در عرصه 

و ) D(، ایزوتوپ هاي هیدروژن یعنی دوتریوم سوخت هاي اصلی

هستند که در شرایط برابر به عنوان سـوخت نخسـتین  )T( تریتیوم
  :هاي گداخت عنوان می گردند اکتوررِ
)1(  17.6D T n MeVα+ → + +   

هـا، از میـان  هشـتاب دهنـدبا توجه به گسترش فناوري در عرصـه 
 محصورشـدگیبـه روش  روشهاي پیشنهادي، گـداخت هسـته اي

زات رقباي دیگـر توسـعه یافتـه راه انداز یونی به مواکمک با  لختی
. اسـتفاده از باریکـه هـاي یـونی سـبک و سـنگین داراي ]1[ است

مزایاي عمومی همچون انتقال موثر انرژي و تکانه به حجم هـدف، 
 تنهِشـمطلوب با رد رابُشرایط مطلوب تولید باریکه هاي کانونی، تَ

کـه با توجه به مزایاي اشاره شـده باری. ]2[انرژي موضعی دارا است
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هندسه مرسوم میان باریکه خـارجی و هـدف لایـه اي،  ،هاي یونی
 چرخـه گـداختاستاندارد سازوکار روش تابش مستقیم می باشد. 

در پیکربندي باریکه خارجی و هـدف بـه طـور خلاصـه  هسته اي
بر سطح خارجی هدف، پرتوان شامل موارد کلی الف) تابش باریکه 

موج درونـی، فشـرده  هب) گرمایش لایه هاي سطحی و ایجاد ضرب
فروریـزش لایـه هـاي ، DTمخلـوط  سازي لایـه سـوخت اصـلی

سوخت در مرکز و رسیدن بـه شـرایط آغـاز زنجیـره گـداخت در 
آن در گسـتره سـوخت  اسـتمرار) و مرکزي سوخت(فرایند احتراق
به دلیل عوامـل مهـم اتلافـی نظیـر ). انتشارو  اطراف(فرایند اشتعال

خود  يدما، الکترونی، انبساط پلاسماتابش ترمزي، هدایت گرمایی 
افـزایش  keV 10به حـدود  keV 3/4مقدار ایده آل  نگهداري از
به منظور مطالعه جامع کل فرایند از لحظه تابش باریکه . ]3[می یابد

فرودي تا انفجار و تلاشی هدف در انتها، می توان فیزیک مسئله را 
 نهِشت ورد رابُبه چند بخش تقسیم نمود. مرحله نخست سازوکار تَ

انرژي باریکه فرودي در پلاسماي داغ هدف، هیدرودینامیک هدف 
و سرایت شرایط تداوم احتـراق بـه  احِتراقیلایه اي، تشکیل ناحیه 

سراسر حجم. در شبیه سازي فرایند احتراق و اشتعال هدف کـروي 
این . ]4[ استفاده شده است DEIRA v.4لایه اي از کد شبیه سازي 

بیه سازي فرایند همجوشی محصور شـده لختـی هـدف کد براي ش
ـ بعدي 1در این کد هاي تابیده شده با باریکه یونی به کار می رود. 

معـادلات گنجانده شـده اسـت. سازوکار فرایند هاي فیزیکی اصلی 
شـامل تـک بقاي تکانه، انـرژي و پیوسـتگی جـرم هیدرودینامیکی 

. واکـنش هـاي شاره با سه دماي یـونی، الکترونـی و تـابش اسـت
نیز به اِزاي اغِناي شرایط فیزیکی لکه داغ و  DTگداخت هسته اي 

-g.cm 4/0-2و keV10سوخت سـرد محـاط بـا دمـاي فراتـر از 
2/0~DTRρ نظر گرفته می شود. همچنین در فرایند هـاي  در

گرمایشی سهم ذرات آلفا و شار نوترون هاي سریع تولیدي نیـز در 
 هاي زمینه پلاسـماي سـوخت لحـاظ مـی گـردد. کنش با یوناندر

) مواد در شرایط پلاسـماي داغ بـه صـورت EOSمعادلات حالت(
)توابــع تحلیلــی منــتج از پایگــاه داده هــا ),e eP V T،( ),i iP V T ،

( ),e eV Tε، ( ),i iV Tε شود که در آنبیان میi e i, , ,eP P ε ε  به
الکترونی و یونی فشار، انرژي ویژه الکترونی و یـونی  مؤلفهترتیب 

 .  ]3[هستند Zبراي مواد با عدد اتمی 

  روش کار
امروزه طراحی سوخت در هدف هاي همجوشی به صورت      

لایه اي و شامل مواد مختلف در هر لایه جهت ارضاي شرایطی 
مارده می شود. طراحی عمومی در هدف هاي باریکه یونی بکار گ

لایه به ترتیب از بخش بیرونی به به جز سوخت اصلی شامل سه 
وظیفه سمت درونی هدف محافظ، جاذب و هل دهنده می باشد. 

بالا تشکیل می گردد جهت  Zلایه محافظ که عموماً از مواد با 
فرایند مراقبت و جلوگیري از هم گسیختگی سوخت در حین 

لایه جاذب وظیفه افزایش راندمان جذب دینامیکی بکار می رود. 
 Zانرژي و تبدیل آن به تکانه را بر عهده دارد که عموماً از مواد با 

پایین انتخاب می گردد و لایه هل دهنده که به همراه لایه محافظ 
ناحیه جاذب را در بر می گیرند در افزایش راندمان حرکت انفجار 

یه ها و افزایش بهره هیدرودینامیکی هدف نقش بسزایی درونی لا
بالا و ماده  Zدر این شبیه سازي از ماده طلا در لایه هاي با دارند. 

ترکیب سوخت . ]3[پایین استفاده شده است Zبریلیوم در لایه با 
DT  بوده و درونی ترین لایه  50-50حاوي درصد وزنی برابر

نیل به سرعت انفجار  است. جهت DTشامل گاز بسیار رقیق 
لایه هاي هدف، بخش درونی تهی  cm/s 710درونی از مرتبه 

نجمادي هدف هاي همجوشی، هدف هاي اِانتخاب می گردد. 
در نظر  K 4هستند و دماي هدف پیش از آغاز فرایند حدود 

گرفته می شود که در نتیجه آن آنتروپی اولیه سوخت در شرایط 
ستاندارد هدف هاي همجوشی هسته طراحی اکمینه قرار می گیرد. 

سند جامعی است که  HIBALLاي با باریکه یونی تحت قالب 
گداخت با باریکه ذرات  رشرایط سوخت، باریکه و طراحی رِاکتو

. لذا، در اینجا نیز فراهم گشتن طراحی ]5[ را مستند کرده است
در  به عنوان هدف شبیه سازي 100هدف با بهره انرژي فراتر از 

در طراحی مورد مطالعه در این شبیه سازي رفته شده است. نظر گ
زیر  ترکیب ، ساختار لایه اي هدف به صورت1مطابق شکل 

ضخامت لایه هاي مختلف مواد و متعاقب  انتخاب گردیده است.
می باشد. همواره در طرح  1جرم در نظر گرفته شده مطابق جدول 

رکیب ضخامتی لایه هاي پیشنهادي این گزینه مد نظر است که ت
لایه هاي مختلف با توجه به اثرات هیدرودینامیکی شان در مرحله 
  انفجار درونی، در نهایت منجر به وضعیت بهره انرژي بالاتر گردند.
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  .DT طرحواره ساختار هدف لایه اي حاوي سوخت : 1شکل

ذرات، طیف زمانی تابش و  هدر این میان، انتخاب نوع باریک
همچنین زمان تابش از جایگاه ویژه اي برخوردار است که به همراه 
طرح پیشنهادي چینش لایه هاي مختلف منجر به تحقق هدف 

 سنگین یونپیشین می گردد. مشخصات راه انداز یونی شامل ذرات 
Bi209  با توان باریکهTW700 انرژي هر ذره ،GeV10  و زمان

  نتخاب گردید. ا ns10تابش 
  : مشخصات هندسی و فیزیک لایه هاي هدف1جدول

  ).cmg-3چگالی(  )mmشعاع(  لایه
   DT 280/4-0  5-10×2/3گاز 
DT 225/0  280/4-500/4  جامد  
  5/19  500/4-512/4 طلا
  9/1  512/4-822/4  بریلیوم
  5/19  822/4-912/4  طلا

  نتایج شبیه سازي 
بر حسب هیدردینامیکی لات در شبیه سازي صورت گرفته معاد     

و تعقیب می گردد. راستاي شعاعی  مختصه لاگرانژي بازنویسی
برگیرنده  که در 2جدول سلول با ترکیب  200هدف کروي به 

نتایج  می باشد تقسیم بندي گردید. سوخت اهمیت ترَابُرد در لایه
بر  209-حاصل از تابش متقارن باریکه یونی سنگین بیسموث

 3 و 2مطابق شکل هاي  1ییات مشروح جدول هدف لایه با جز
نکته حائز اهمیت در تحول زمانی فرایند تابش  ارائه می گردد.

باریکه یونی، ایجاد شرایط فشردگی، افزایش دما در ناحیه مرکزي 
و به دنبال آن ایجاد لکه داغ مرکزي براي شروع زنجیره فرایند 

ي ناحیه لکه داغ مرکز گداخت در مقیاس سراسري سوخت است.
با تداوم موج ضربه متراکم اي با دما بالاتر و چگالی کمتر است. 

، در حین فرایند DTRρ، کمیت چگالی ناحیه اي سوختکننده
  انفجار درونی به تدریج افزایش می یابد.

  رد در هر لایه ساختار پوسته اي هدفرابُ: تعداد سلول ت2َجدول 
  طلا  بریلیوم  طلا DTسوخت   DTگاز   ماده لایه
  30  30  40  75  25  تعداد سلول

با نزدیک شدن به لحظات پایانی مرحله انفجار درونی، حفره 
ماده ) بسته می شود و از این پس DT(گاز  درونی ترین لایه

ماده با  شتابان به تدریج با فروریزش در مرکز سوخت و انباشت
ناحیه رمایش گتبدیل انرژي جنبشی به انرژي درونی موجب 

بیشینه ، شبیه سازي وروديزاي پارامترهاي به اِ .می گردد مرکزي
گردد می  cm.s 710×31/1-1 بالغ برسرعت انفجار درونی سوخت 

که با چنین سرعتی، شرایط اِحتراقی در تحریک مستقیم هدف 
با تدوام فرایند انباشت سوخت و در  .خواهد شدپوسته اي فراهم 

ضربه موج در مرکز کره، می بایست  اي ظهبحرانی مکث لح مرحله
رصد شرایط اِحتراقی فراهم باشد تا مرحله اشتعال شکل گیرد. 

با زمان نشان می دهد که در لحظه زمانی  DTRρتغییرات کمیت
ns 04/34 مصادف با افزایش دماي ناحیه مرکزي فراتر از ،

keV10 سلول گسترش می  16ا ت در آن ناحیه داغکه  می باشد
 g.cm-2در این لحظه نخستین مقدار بیشینه یابد.
69/2DTRρ )، ns 10/34لحظاتی پس از آن( بالغ می گردد. =

سوخت  ps 130 در کسر کوتاهی از زمان در حدود 2مطابق شکل 
لحظه اتمام فرایند  با اتمام فرایند انفجار کاملاً متلاشی می گردد.

تعال سوخت سرد محاط، مقارن با ظهور قله دوم در تحول اش
است که ناشی از انباشت سوخت شتابان و DTRρزمانی کمیت

خت طلا می باشد. پیش از انفجار و تلاشی  مواجهه آن با لایه لَ
، با رسیدن موج اشتعالی و ضربه موج ns 17/34هدف، در لحظه 

، دما و چگالی لایه طلا ناگهان 3و  2ل حاصل از آن، مطابق شک
با توجه به اینکه فرایند احتراق و  رشد محسوسی را تجربه می کند.

اشتعال در سناریوي مدل همفشار دنبال می شود، پایداري فشار در 
حین فرایند اشتعال و تا اتمام آن در حجم لایه سوخت مشاهده می 

پارامترهاي باریکه  راندمان هیدرودینامیکی سوخت به اِزاي شود.
24/0Hηیونی برابر با  لذا، با احتساب بهره  گردید. محاسبه=

در  bf=64/0کسر مصرف سوخت  محاسبههیدرودینامیکی اخیر و 
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خواهد  TG= 483، بهره انرژي هدف به مقدار پایان فرایند اشتعال
  رسید.
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  تحول زمانی دماي یونی در حجم هدف.: 2شکل
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  تحول زمانی چگالی در حجم هدف.: 3شکل

 ،تک بعدي بهینه سازي شده نتیجه اخیر بر مبناي شبیه سازي 
در حالت ایده آل و بدون در نظر جهت بهینه سازي طراحی، 

در مقایسه با آمده است. گرفتن ناپایداري هیدرودینامیکی بدست 
تحقیقات مشابه، از تفاوت هاي اساسی که در نتیجه نهایی نمایان 
می گردد می توان به عواملی چون طراحی هدف در مقیاس 
نیروگاهی، وجود لایه تهی بزرگتر، نقش تقویتی لایه نازك طلا 

جذب کننده و تابش باریکه با برش زمانی ـ میان سوخت 
، مشاهده می شود 3مطابق جدول . اره نمودثابت(تپ جعبه اي) اش

که در حالت تک ـ بعدي، به اِزاي باریکه هاي یونی یا لیزري، با 
نتیجه بهره انرژي تحقیق اخیر فاصله زیادي دارند. در مقابل در 
 حالات دوـ بعدي، مقادیر بهره انرژي عموماً کاهش محسوسی

تیجه بهره احتساب ن باتوزیع شده است.  100داشته و پیرامون 
انرژي گرما هسته اي بالا، به شدت تابع نوع طراحی بوده که به 

- بعدي تحت تاثیر ناپایداري هیدرو ـنوبه خود در مطالعات دو
   دینامیکی قرار می گیرد.

  مقایسه بهره انرژي در طراحی هاي متفاوت.: 3جدول

  بهره انرژي  کد نام   باریکهنوع   تیم تحقیقاتی
1-D 2-D 

S. Koseki, et al. [6] یونی OK 2 -  223  

D.A. Callahan-Miller [7] یونی  LASNEX -  133  

J.W. Bates, et al. [8] لیزري  HYDRO 200>  - 

   گیري نتیجه
در این تحقیق با تکیه بر شرایط بهینه طراحی سوخت لایه با      

راه انداز یونی، شرایط مطلوب بهره انرژي بیشینه که قابل طرح در 
هاي در مقیاس نیروگاهی است، مورد مطالعه قرار گرفت. هدف 

هندسی لذا، نشان داده شد که با توجه به انتخاب پارامتر هاي 
)، ضخامت مناسب لایه DTسوخت از جمله شعاع ناحیه تهی(گاز 

 mm 5حدود  اولیه با شعاعبزرگ طلا در بخش هل دهنده، هدفی 
ژي فراتر در مقایسه می توان در حالت ایده آل، به سقف بهره انر
   با هدف هاي یونی یا لیزري رقیب دست یافت.
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 چکیذٌ
تا  APW+lo)هَضعی ) لْای تعلاٍُ اٍرتیتاتِ رٍش اهَاج تخت تْثَد یافتِ  ی ًظریِ تاتعی چگالی تر پایِ BiNCa3 ٍیصگی ّای الىترًٍی ٍ ساختاری ترویة

تذٍى  وویت ّوچٌیي ضریة سیثه ٍ ،گرهاییرساًٌذگی  هثلٍاتستِ تِ دها  ٍیصگی ّای تراردی ایي تحمیك در .اًذ هغالعِ ضذُ WIEN2k هحاسثاتی وذاستفادُ از 

 .هَرد تررسی لرار دادُ این را ترحسة دها  ْاآً ٍ تغییراتهحاسثِ وردُ  BoltzTraPاز وذ  ٍسیلِ ًظریِ ًیوِ ولاسیىی تَلتسهي تا استفادُِ ترا  (ZT)تعذ تْرُ ٍری
تَاًذ در دهاّای پاییي تِ  دٌّذ وِ ایي تلَر هی دارای رساًٌذگی گرهایی پاییي است. ًتایح ًطاى هیK  500دٌّذ وِ ایي ترویة در دهاّای زیر  هحاسثات ها ًطاى هی

 ًسدیه است. 1ایي ترویة در دهاّای پاییي  تِ عذد  ZT، زیرا ترعثك ًتایح هحاسثاتی ها وویت رد استفادُ لرار گیردعٌَاى یه هادُ ترهَالىتریىی هٌاسة هَ
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Abstract  
 
 

Structural and electronic properties of  BiNCa3 compound are calculated based on the density functional theory 

employing the WIEN2k code using the full-potential augmented plane waves plus local orbital (FP-APW+lo) 

method. We have calculated temperature-dependent transport properties such as thermal conductivity, seebeck 

coefficient and dimensionless figure of merit (ZT) by the semi-classical Boltzmann theory using the BoltzTraP 

code and investigated their variations versus temperature. The compound under question shows low thermal 

conductivity below 500 K. The results show that this crystal can be used as a suitable thermoelectric material, 

because according to our computational results the figure of merit of this compound is close to 1 at low 

temperatures.     
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  قذمٍم
تَاًایی آى ّا در تثذیل هستمین گرها تِ  هَاد ترهَالىتریه تِ علت

اًتظار  . [1]تر عىس هَرد تَخِ لرار گرفتِ اًذ الىتریسیتِ یا

وِ در آى گرهای تلف ضذُ تِ  ترهَالىتریه فٌاٍریرٍد وِ  هی

ّای  چالصحل الىتریسیتِ تثذیل هی ضَد، ًمص هْوی را در 

اثر تخطی هَاد ترهَالىتریه تَسظ . [2] زًذگی اهرٍز تازی وٌذ

                                                            وویت تذٍى تعذ تْرُ ٍری 

 تِ ترتیة ضریة سیثه ،  κوS،σ،T ضَد وِ در آى  هی تعییي

ٍ رساًٌذگی گرهایی هغلك رساًٌذگی الىتریىی، دهای 

تِ هَادی فت اًرشی از گرهای تلف ضذُ ترای تازیا. [2,5]تاضٌذ هی

همذار  K 500ّا در دهای زیر  آى ZTاحتیاج دارین وِ همذار 

زیرا وارایی تثذیل اًرشی در هَلذّای ترهَالىتریىی  ،تسرگی تاضذ

یاتذ ٍ ّوچٌیي تیطتر گرهای  افسایص هی ZT تا افسایص همذار 

اخیراً  [3]. ضَد آزاد هی K 500 ضذُ در هحیظ در دهای زیر  تلف

،  تالا هثل  ZTچٌذیي ترویة تا 

Ag   ٍ   تِ عٌَاى ًسل خذیذ

اها ایي ترویثات ضاهل  هَالىتریه پیطرفتِ ایداد ضذُ اًذهَاد تر

سلٌین، سٌگیي ٍگراى لیوت هثل تلَرین، سرب،  ،عٌاصر وویاب

ها ًیاز تِ هَادی دارین وِ  تٌاترایي[1,3].  آًتیوَاى ٍ تالین ّستٌذ

تالا تاضٌذ وِ ضاهل عٌاصر ارزاى ٍ دٍستذار هحیظ   ZTدارای همذار

دلیل دارا  تِ ، BiNCa3ترویة  وِ رسذ تِ ًظر هی .[3] زیست ّستٌذ

هَرد هٌاسثی ترای ایي دستِ از ، 500Kدر زیر  1حذٍد   ZTتَدى

 هَاد تاضذ. ایي ترویة ًین رساًایی تا گاف ًَاری ًازن

ّای الىتریىی  ٍیصگی در ایي همالِ ها لصذ دارین وِ .[5]تاضذ هی

ّوچٌیي ٍیصگی ّای گرهایی هثل ٍ  s ضریة سیثه هثل

را تا استفادُ از وذ  BiNCa3رساًٌذگی گرهایی ترویة 

BoltzTraP از هعادلِ تراترد تَلتسهي ٍ ایي وذ  .دست آٍرینِ ت

ای تراتردی را ّ وٌذ تا ٍیصگی تمریة زهاى ٍاّلص استفادُ هی

ی ًَارّای  تر هثٌای ترازش فَریِایي تستِ هحاسثاتی  هحاسثِ وٌذ.

وٌذ ٍ از اعلاعات ساختار ًَاری تَلیذ ضذُ تَسظ  اًرشی وار هی

 .[9] وٌذ استفادُ هی WIEN2kوذ 

تاًسَرّای رساًٌذگی گرهایی ٍ ضریة سیثه تِ عٌَاى تاتعی از 

 [1]ضًَذ:  ى هیدها ٍ پتاًسیل ضیویایی تِ صَرت زیر تیا

 

 

 
 

 
 :وِ در آى

                                 

                                               

 جسئیات محاسباتی               

 
در   FP-LAPWبا ريش BiNCa3هحاسثات ساختار الىترًٍی 

اوجام  WIEN2kچارچًب وظریٍ تابعی چگالی ي استفادٌ از کذ 

– LDA,GGAَای ثابت شبکٍ با استفادٌ از ريش اوذ.شذٌ 

mBJ  وEV-GGA  ٌاورشی جذاسازی بیه  اوذ.محاسبٍ شذ

    در وظر گرفتٍ شذٌ است.  6Ry-َای يالاوس ي َستٍ  حالت

7 =RMT Kmax  يGmax=14 (Ry)
گرٍُ فضایی ایي  .تاضٌذ هی  1/2

 .[6] است a = 9.23 Åٍ ثاتت ضثىِ آى  pm-3mترویة 

ًظریِ را در چارچَب تراترد ٍاتستِ تِ دها ّای  ٍیصگی در ایٌدا ها

ترای هحاسثِ ساختار  این. ًیوِ ولاسیىی تَلتسهي هحاسثِ وردُ

استفادُ وردین  Kًمغِ  2322از  WIEN2kالىترًٍی تا استفادُ از 

ترای اًدام هحسثات تراترد تِ ساختار ًَاری تا دلت تالا  چَى ،اها

 ،تسیار تالا احتیاج دارد Kتعذاد ًماط ًیاز است وِ تِ ًَتِ خَد تِ 

تِ تِ هٌظَر افسایص دلت هحاسثات تراترد ایي ًماط را تعذاد 

  دادین. افسایص  02222
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 وتایج ي بحث                          
 S ضریة سیثه

 
تا رٍش حالت پایذار تَسظ  عَر تدرتیِ ت ضریة سیثه

گیری ٍلتاش ترهَالىتریىی وِ از گرادیاى دهایی دادُ ضذُ در  اًذازُ

 ضَد. آیذ، تعییي هی دست هی یه وَرُ تِ

 
 : ضریة سیثه تر حسة دها 1ضىل                     

 

ّای ًسدیه سغح  ًوَدار ضریة سیثه تر حسة دها در اًرشی

هثثت تَدى ضریة  ُ است.( ًطاى دادُ ضذ1فرهی در ضىل )

ّای  وٌذ وِ حاهل دهایی ًطاى دادُ ضذُ هطخص هی تازُسیثه در 

همذار ضریة  تیطیٌِّستٌذ.  pّای ًَع  حاهل ،تار غالة در تراترد

وِ ایي همذار تا افسایص  ،در صفر هغلك است µV/K 200سیثه 

در حذٍد  K 50یاتذ ٍدر دهای تالاتر از  دها تِ ضذت واّص هی

300 µV/K  هاًذ. هی تالی ثاتت 

 

 

 (κ)  رساوىذگی گرمایی
 

رساًٌذگی گرهایی تر حسة دها رسن ضذُ است.  2در ضىل 

رساًٌذگی گرهایی ول، هدوَع رساًٌذگی گرهایی ضثىِ ای ٍ 

فراًتس -رساًٌذگی گرهایی الىترًٍی از لاًَى ٍیذهيالىترًٍی است. 

 وٌذ: تثعیت هی

                 
 

 ذٌتاض عذد لَرًتس هی  هماٍهت ٍیصُ الىتریىی ٍ  وِ در آى 

.[4] 

 W  

 

 
 . ٍاتستگی دهایی رساًٌذگی گرهایی هحاسثِ ضذ2ُضىل           

 

ّای دهای  در ًسدیىی .تاضذ رساًٌذگی گرهایی الىترًٍی وَچه هی

ٍ تِ تذریح تا افسایص دها ترر  تاضذ  اتاق رساًٌذگی گرهایی پاییي هی

 ضَد  همذار آى افسٍدُ هی

                                          

 ( ZTکمیت بذين بعذ بُرٌ يری)       

 
تر حسة دها رسن  ) ZTوویت تذٍى تعذ تْرُ ٍری ) 3در ضىل 

یه هادُ ترهَالىتریه تِ یه ًسدیىتر تاضذ  ZTّرچِ  ضذُ است.

ضَد  ّواًغَر وِ در ضىل هطاّذُ هی تر است.وارایی آى هادُ تالا

در ًسدیىی صفر هغلك تِ دلیل ٍخَد رساًٌذگی گرهایی پاییي ٍ 

یعٌی تیطتریي ضَد،  هی 1تمریثاً تراتر  ZTضریة سیثه تالا همذار 

 تْرُ ٍری در ایي دها ٍخَد دارد.

(4) 
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 . وویت تذٍى تعذ تْرُ ٍری ترحسة دها3ضىل              

 

 

 ّن ایي همذار تسیار تِ یه ًسدیه است. 500Kزیر  در دهاّای

را خس هَاد ترهَالىتریه تمریثاً هٌاسة تِ  BiNCa3تَاى  پس هی

 حساب آٍرد.

 

 وتیجٍ گیری :
 FP-LAPWرا تا استفادُ از رٍش  BiNCa3 ها ساختار الىترًٍی

ایي هحاسثات در چارچَب ًظریِ تاتعی چگالی تا  هحاسثِ وردین.

دست آٍردى ِ . ترای تاًذ اًدام ضذُ WIEN2Kاستفادُ از وذ 

استفادُ  BoltzTraPّای تراتردی ٍاتستِ تِ دها از وذ  گیٍیص

 وٌذ. وردین وِ ایي وذ از ًظریِ ًیوِ ولاسیىی تَلتسهي پیرٍی هی

در دهاّای زیر  BiNCa3ترویة تِ ًتایح تِ دست آهذُ، تا تَخِ 

500K   ٍ دارای رساًٌذگی گرهایی پاییيZT از ذتاض هیی تالای .

ًسدیه  1ایي ترویة در دهاّای پاییي تِ همذار  ZTآًدایی وِ 

تَاًذ تِ عٌَاى  تَاى ًتیدِ گرفت وِ چٌیي ترویثی هی است پس هی

 .هَرد استفادُ لرار گیردیه هادُ ترهَالىتریىی خَب 
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  بررسي تحليلي :مدهاي طيف رامان بلور كوارتز
  ملك فر، رسول ؛ احسان، طالبيان

  تهران، تربيت مدرس ه دانشگا علوم پايه دانشكدهگروه فيزيك اتمي مولكولي، بخش فيزيك، 
  

  چكيده
ه خود را بر روي مدهاي فعال رامان معطوف كنيم. مدهاي در اين مقاله قصد داريم براي اعمال تغييراتي در مسير محاسبات با هدف استنتاج جوابي راضي كننده، توج

، شانهستند، مي باشد. اين مدها به دليل حركات cm–1كه همگي بر حسب  128و  206، 263، 354، 464، 797، 1083تحت بررسي در اين مقاله در فركانس هاي 
مطالعات انجام شده در اين پژوهش  رامان محسوب مي شود. جذب و نشر فوتون در تغييرات قطبش پذيري در ساختار ايجاد مي كنند كه عامل اصلي ايجاد پديده ي

  اند جهت استفاده دقيق تر مورد استفاده قرار بگيرد.نكه قبلا گزارش شده اند و مي توگام در جهت بهبود نتايج قبلي بوده  يك
  

Raman spectra modes of quartz: The analytical study 
 

Talebian, Ehsan; Malekfar. Rasoul 
 

Atomic and Molecular Physics Department, Division of Physics, Faculty of Basic Science, Tarbiat Modares University, 
Tehran 

 
Abstract 

 
In this paper, we are going to pay more attention to active Raman modes for applying changes in calculations, 
in order to obtain an acceptable result. The studied modes in this paper are in frequencies of: 1083, 797, 464, 
354, 263, 206 and 128 (cm–1). These modes create polarizability changes because of their movement which is 
the main reason of photon absorption and emission phenomenon in Raman. The investigations in this research 
are a step towards improving the previous results which reported and they can be used for more accurate. 
  
PACS No.          63 
 

  قدمهم
با روش نظريه  ايج محاسبه شدهبراي شروع بهتر است به نت     

در مراجع بدست آمده و همچنين  B3LYPتابعي چگالي كه با شيوه 
. شايان ذكر )]6[ 1(جدول  ارائه شده توجه كنيم] 6و5و4و3و2و1[

با در نظر داشتن يك  G(2d)+311-6است كه محاسبات در پايه 
اختلال كوانتومي و همچنين اثرات قطبيت اوربيتال هاي ي درجه 

2d اكسيژن و سيلسيوم انجام شده  بين اتم هايدر اندركنش ما
  است.

  
  فرآيند محاسبه ي جديد

عمومي اين مولكول ها هستند كه هدف اعمال  در روش     
الگوريتم هاي پيچيده قرار مي گيرند. بايد توجه داشت كه نتايج 
محاسبات در هر شيوه و پايه اي اگر بر روي يك خوشه ي منتخب 

را به عنوان جهات مدهاي نرمال  از شبكه اعمال شود، جهاتي
بدست مي دهد كه به دليل نامحدود نبودن پايانه هاي پيوندها، در 
نواحي باز، دچار اختلافي چشمگير با جهات مدهاي حقيقي 
خواهد بود. همين تغييرات در جهت گيري هاي حركات، باعث 
تحميل تغييرات نيروي متفاوت در حين ارتعاشات خواهد شد و 

هايي عامل مهمي در جابجائي جوابهاي حاصله از اين اين به تن
به منظور رفع اين انحراف قابل پيش بيني،  محاسبات مي گردد.

جهات اصلي در فركانس هاي مورد بررسي تاكنون، توسط اعمال 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۳۲۷



 

يك شيوه كلاسيكي ساده بر يك قطعه بسيار بزرگ از شبكه بدست 
يقي از حركت آمد كه با محاسبه ي خطا و برون يابي، جهات دق

تمام اتمهاي اكسيژن و سيلسيوم حاصل شد. با در دست داشتن اين 
جهات و با توسل به تغييرات به شيوه ي غير اتوماتيك، دو ساختار 
مجزا به گونه اي ساخته شد كه تفاوت آنها در مكان اتمها نهفته 
است، يعني، اتمهاي اكسيژن و سلسيوم در راشتاي جهاتي كه در 

ي نامحدود جابجا مي شوند، جهش يافته اند. مقدار شبكه ي واقع
اين جهش با توجه به طول پيوند و اثرات ناهماهنگي در حدود 

دامنه ي جابجائي مقرر شده تا از اثرات ناهماهنگي پرهيز  0,25
شود. بايد توجه داشت كه مقدار نيروي وارد بر يك ذره با گراديان 

سبت به تغييرات انرژي محاسبه شده توسط محاسبات عددي ن
مكان ذره مورد مطالعه است. حتي نتايج محاسبات برروي خود 
شبكه ي كوارتز (بطور نامحدود) در صورتيكه در محاسبات از 
همان جهات اشتباه استفاده شود، جوابهائي به همان ميزان اشتباه 

  ارائه مي كند.
  

  H16Si7O22محاسبات بر روي خوشه ي 
كه اتم مورد  است. هنگامي H16Si7O22خوشه ي انتخاب شده      

مطالعه را اتم اكسيژن قرار دهيم، نتايج محاسبات در اين خوشه به 
خواهد بود. همانطور كه  2صورت ارائه داده شده در جدول 

مشاهده مي شود، نتايج بدست آمده به قدري به مقادير تجربي 
. نزديك است كه تقريبا مي توان آنها را جوابهائي دقيق فرض كرد

بايد خاطر نشان ساخت كه ميدان نيروي حاصل از اين خوشه با 
نيز طيف  1شكل  وجود اندازه اي نسبتا كوچك، بدست آمده است.

  ثبت شده تجربي رامان بلور كوارتز را نشان مي دهد.
  
  

  
  .300oK : طيف رامان بلور كوارتز آلفا در دماي1شكل 

  
  
  

  : نتايج محاسبات در مورد مدهاي فعال طيف رامان 1جدول 
فركانس مد بصورت   تقارن

 cm–1تجربي 

فركانس محاسبه 
  cm–1شده 

ميزان خطا 
(%) 

A1  1083 1054 2,6 

E 797 863 8,1 

A1 464 570 18,7 

A1 354 386 8,9 

E 263 307 14,8 

A1 206 284 26,6 

E 128 229 43,8 

  
  

  H16Si7O22حاسبات روي خوشه ي : نتايج م 2جدول 
صورت ه فركانس مد ب  تقارن

 cm–1تجربي 

فركانس محاسبه 
  cm–1شده 

ميزان خطا 
(%) 

A1  1083 1136 2,6 

E 797 812,4 8,1 

A1 464 461,1 18,7 

A1 354 351,6 8,9 

E 263 260,9 14,8 

A1 206 201,9 26,6 

E 128 124,2 43,8 

  
  

  نتيجه گيري
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ه جوابهاي بدست آمده با توجه به ابعاد خوشه و روشن است ك     
حدوديت هاي الگوريتم هاي بكار رفته در آن همخواني مهمچنين 

زيادي با نتايج آزمايشگاهي دارند. اين مطلب بدان جهت پر اهميت 
است كه بهترين جوابهائي كه تاكنون به شيوه هايي غير از اين شيوه 

ر بيشتر از مقدار كنوني بدست آمده، نشان دهنده ي خطايي بسيا
براي همين خوشه است. با توجه به اهميت استراتژيك اين گونه 
محاسبات در دنياي علم فيزيك و شيمي، هر پيشرفتي در اين زمينه 

لذا مي توان با بررسي  با استقبال محافل علمي مواجه مي گردد.
ه بيشتر در پاره اي از موارد مي توان به نتيجه گيري هاي منتشر شد

قبلي ايراد وارد نمود و اين موضوع گذشته از اهميت دستيابي به 
  اين تقريب هاي مناسب به تنهايي بسيار مهم است.
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 /فرومغناطیس بر پایه گرافنعایق/p-خواص رسانندگی پیوند ابررسانای نوع
 1فاطمه، ؛ طالبی خوندابی 1ولی، رشید

 ه دامغانفيزيك دانشگا دانشکده

 

 چكیده
مورد   روش ماتريس انتقال  و BTKفرمولبندی  با استفاده از را بر پايه گرافن (F/I/p-wave SC)/فرومغناطيسايق/ عp-نوعابررسانای  يك پيوند رسانندگی تونلی

_رسانندگی باياس صفر را برای مورد ابررسانای موج یيك قله wave SC-F/I/pبررسی قرار داديم. دريافتيم که طيف رسانندگی پيوند 
xpدهد، در نشان می

برای  wave SC-F/I/p پيوند مچنين دريافتيم که رسانندگیدهد. هنشان می yp_حاليکه اين طيف يك دره رسانندگی باياس صفر را برای مورد ابررسانای موج

دهد. قدرت سد نشان میرسانندگی يك رفتار نوسانی را برحسب  yp_باشد، درحاليکه برای مورد ابررسانای موجمستقل از قدرت سد می xp_ابررسانای موج

 .دهدوقتی انرژی تبادلی مقداری نزديك انرژی فرمی داشته باشد، اين پيوند يك جريان کاملأ اسپين قطبيده را بدست می کهدهد نتايج بدست آمده نشان می همچنين

 

Conductance properties of graphene based ferromagnet/insulator/p-wave 

superconductor junction 
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Abstract 
 

We investigate the tunneling conductance of a graphene based ferromagnet/insulator/p-wave superconductor 

(F/I/p-wave SC) junction, using the BTK formalism and transfer matrix method.  We find that the conductance 

spectra of F/I/p-wave SC  junction shows a zero bias conductance peak for px –wave superconductor case while 

it shows a zero bias conductance dip for py –wave superconductor case.  We find also that the conductance of 

F/I/p-wave SC junction is independent of the barrier strength for px –wave superconductor case while it shows 

an oscillatory behavior as a function of barrier strength  for py –wave superconductor case. The obtained 

results show also that this junction gives a completely spin polarized current as exchange energy approaches 

the Fermi energy.    

 

 قدمهم    
های فرومغناطيس و ساختارهای مزوسکوپيك شامل لايه   

اين ساختارها  .اندسانا مورد توجه زيادی قرار گرفتهابرر

فلز عادی يا تگی کوانتومی بين آثار همدوسی در همبس

که توسط بازتاب طيس و همدوسی ذاتی ابررسانايی را فرومغنا

مطالعات در تر بيش .گذارندندريو تامين می شود، به نمايش میآ

/فرومغناطيس d-مورد ساختارهای ابررسانای موج زمينه دراين 

 .[2-1] است /فرومغناطيس صورت گرفتهs-و ابررسانای موج

نيز در ابررسانای  pاز طرفی ابررسانايی با جفت شدگی نوع 

4RuO2Sr  ترابرد اسپين قطبيده  مشاهده شده است و خواص

فرومغناطيس مورد مطالعه /عايق/p-در ساختار ابررسانای نوع

 . همچنين خواص ترابردی در پيوند[3]قرار گرفته است 

/ p-عايق/فلز عادی و ابررسانای نوعp/-ابررسانای نوع

فرومغناطيس تشکيل شده روی گرافن مورد مطالعه قرار گرفته 

 [6]ی تك اتمی از گرافيت است گرافن يك لايه .[5-4]است 

 خت و طراحی قطعاتاهميت زيادی برای سا که دارای
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خاصيت ابررسانايی  .باشديکی جديد در مقياس نانو میونالکتر

و خاصيت فرومغناطيس توسط اثر مجاورت در گرافن القا 

در طبيعت گرافن يك نيمرسانا با گاف انرژی صفر  .شودمی

ود، گرافن رشد داده ش 2OiSگرافنی که بر روی زيرلايه  .است

 SiCر گرافن بر روی زيرلايه اما اگ. [7]باشدمیبدون گاف 

 .[8]بود رشد نمايد، گرافن گاف دار خواهد

-دراين مقاله خواص ترابردی در پيوند ابررسانای نوع 

p/که در آن ناحيه  /فرومغناطيس تشکيل شده روی گرافنعايق

ابررسانا روی گرافن گاف دار و نواحی عايق و فرومغناطيس 

 .ايمد بررسی قرار دادهموررا  روی گرافن بدون گاف می باشند

/ p-اختلاف اساسی اين پيوند با پيوند ابررسانای نوع

فرومغناطيس تشکيل شده روی گرافن اين است که بازتاب 

گيرد و بر اين اساس صورت می عايقآندريو در آن در ناحيه 

همچنين از  .رود که نتايج متفاوتی بدست آيدانتظار می

ه زوج کوپر در گرافن آنجاييکه الکترونهای تشکيل دهند

 رودانتظار میباشند ا، الکترونهای بدون جرم ديراک میابررسان

/فرومغناطيس تشکيل شده / عايقp-که پيوند ابررسانای نوع

روی گرافن خواص رسانندگی متفاوت با پيوند ابررسانای 

 ./فرومغناطيس معمولی نشان دهدعايق/p-نوع

 مدل نظری
 یهيپا بر F/I/S وندگاهيپ به صورت طرحوار (۱) لشکدر 

ی فرومغناطيس ناحيه دراين شکل .نشان داده شده است گرافن

xدر d ، 0عايق درسدd x   ی ناحيه و

0xابررسانای در  ی وسط لايهکنيم فرض می دارد.رار ق

اعمالی به آن به بينهايت ميل  گيت باشد و ولتاژبسيار نازک می

)کندمی
GV   0وd ) که قدرت سد بطوري

G fV d  شوددارای مقدار معينی می. 

 

           
 ی گرافنبر پايه F/I/S وندگاهيپ : نمايی طرحواراز۱لشک       

 

           های الکترون و حفره در اين ساختار توسط معادله برانگيختگی   

 .شودزير توصيف می [9]جنس -ف دوبوگوليوب-ديراک
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 تابع پله ای وپائولی  هایماتريس  yوx که در آن    

ی انرژی فرمی در ناحيهفرض بر اين است که  .است هويسايد

ابررسانا
0fs fE E U انرژی  پارامترهای ساير با درمقايسه

نرژی واقع جابه جايی نسبی ا در U(x)پتانسيل  .استخيلی بزرگ 

 .تاس ابررسانا سدعايق و فرمی در نواحی فرومغناطيس،

)،0Hپارامترهای )H xو( )x  ترتيب هاميلتونی ديراک،به 

 (۱)با حل معادله .هستند پارامتر نظم ابررسانايی انرژی تبادلی و

و  I، سد عايق  fفرومغناطيس توابع موج در ناحيه  

 .آيندبدست می زيربه صورت  Sابررسانا 
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1که در آن
2

2(1 1 ( ) )u E     ، 1
2

2(1 1 ( ) )E     
 

2و 2 2 2

0 0( ) ( ) ( )s f f f fA E U m E U m       وe

s   

hو 

s     و( ) ( )ie        است. 

با استفاده از روش و  پيوستگی توابع موج درمرزها اعمال شرطبا 

دامنه بازتاب آندريو و دامنه بازتاب عادی را بدست ماتريس انتقال، 

رسانندگی را ، BTK [10] فرمولاز با استفاده سپس  آوريم ومی

 .کنيممحاسبه می
, 2 2,

0
0

,

cos1
( ) cos (1 ( , ) ( , ) )

2 cos

t A

AG eV M G d r eV r eV




    

 


   

 

   

وپهنای پيوند  W آنکه در 
2

0 0

2
( )

e
G N eV

h
  رسانندگی

،اسپين عادی وابسته به
( )1 ( )exc fM E E E    

( 1, 1)     و
0( ) f exc fN E E E E W      چگالی

   .ها است حالت

 نتایج عددی و بحث
به ازای   Eنمودار رسانندگی بر حسب باياس  )٢(در شکل

0 01000U  ،
050fE  ،0.9exc fE E،2

0990fm  

،/ 4   جفت شدگی نوع پتانسيل برایو xpوyp  رسم شده

رسانندگی نمودار  ،کنيمر که در شکل مشاهده میهمان طو .است

يك قله را در باياس  xpجفت شدگی نوع پتانسيل مربوط به 

به صورت نزولی  رسانندگی ،با افزايش باياس دهد وصفر نشان می

اين رفتار  متفاوت از رفتار  .يابدبا يك شيب آهسته کاهش میو 

اهده شده در پيوندهای معمولی رسانندگی بر حسب باياس مش

که در آن کاهش رسانندگی با افزايش باياس با شيب تند  است

علت اين اختلاف، پديده تونل زنی کلاين در  .[3]کاهش می يابد

از  همچنين .[11]پيوندهای تشکيل شده روی سطح گرافن است

مشاهده می شود که وقتی پتانسيل جفت شدگی از نوع   )٢(شکل 

yp يك دره را در باياس صفر  است، رسانندگی بر حسب باياس

، رسانندگی بر F/I/Sکه در پيوند  اختلافز اين ا .دهدنشان می

يك قله را در  xpجفت شدگی نوع پتانسيل حسب باياس، برای 

جفت شدگی نوع  پتانسيل دهد ولی برایباياس صفر نشان می

yp  برای توان دهد میرا در باياس صفر نشان می يك دره

 بهره برد. ypاز ابررسانای نوع xpابررسانای نوع تشخيص

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

به ازای  Eبر حسب باياس  : نمودار رسانندگی٢شکل
0 01000U  ، 

050fE  ،0.9exc fE E،2

0990fm  ،/ 4  

 

 در پيوند بر حسب قدرت سد باياس صفر نندگیرسا (٣شکل)

/SIF/  را به ازای
0 01000U  ،

050fE  ، 0.9exc fE E، 
2

0500fm  ،
00E    جفت شدگی نوعانسيل پتو برای 

xp وyp نشان می دهد.  

، رسانندگی باياس صفر کنيمهمان طور که در شکل مشاهده می

و مستقل از قدرت سد است   xpبرای پتانسيل جفت شدگی نوع

/0مقداری تقريبأ برابر  2G G   دارد، ولی برای پتانسيل جفت

ی علی رغم اختلاف زياد بين انرژی فرمی ناحيه ، ypشدگی نوع 

دهد. فرومغناطيس و ابررسانا، رفتاری نوسانی از خود نشان می

وابستگی رسانندگی باياس صفر به قدرت سد برای پتانسيل جفت 

و مستقل از قدرت سد بودن برای پتانسيل جفت  ypشدگی نوع 

/عايق/فرومغناطيس  pدر پيوند ابررسانای نوع  xpشدگی نوع 

با وجود اين در پيوند معمولی  [3].معمولی نيز مشاهده شده است

وابستگی رسانندگی به قدرت سد برای پتانسيل جفت شدگی نوع 
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yp ميرايی است در حاليکه همانطور که گفته شد اين رفتار در ،

علت نوسانات مشاهده شده،  .پيوند بر پايه گرافن نوسانی است

 .رابطه پاشندگی خطی فرميونهای ديراک در گرافن است

 

 

 

 

 

 

 

  

          
    

 یازابه: نمودار رسانندگی باياس صفر بر حسب قدرت سد  ٣شکل 
   

0 01000U  ،
050fE  ،0.9exc fE E،2

0500fm  
 ،

00E   

 

قطبيدگی اسپينی بر حسب قدرت سد را برای   )٤(شکل 

به ازای و yp_ابررسانای نوع
0 01000U  ،

050fE  ، 

00E  ، 2

0500fm    سه مقدار متفاوت برایوexcE 

  .دهدنشان می
 

     

 

 

 

 

 
 

 

و yp_: قطبيدگی اسپينی بر حسب قدرت سد را برای ابررسانای نوع ٤شکل

ازای به
0 01000U  ،

050fE  ،
00E  ،2

0500fm   

 
قطبيدگی بر حسب  کنيممشاهده می )٤(در شکل همان طور که

و  ی داردبستگexcEقدرت سد به ميدان تبادلی لايه فرومغناطيس 

شود قدر مطلق قطبيدگی به انرژی فرمی نزديك می excEوقتی

شود. اين خاصيت نشان يابد و به يك نزديك میاسپينی افزايش می

 توان به عنوان فيلتر اسپينی استفاده کرد.دهد که از اين قطعه میمی

 ه نتايجتجربی، در حال حاضر مقايس گزارشبه دليل عدم وجود 

امکان پذير نمی باشد ولی  با نتايج تجربی بدست آمده نظری

درستی پيش بينی های کار حاضر را می توان با ساختن پيوندی 

نشان داده شده است بطور تجربی امتحان  ۱نظير آنچه در شکل 

نمود. به هر حال نتايج نظری بدست آمده می تواند در جهت 

   گرافن مورد استفاده قرار گيرد.طراحی قطعات الکترونيکی بر پايه 

 نتیجه گیری
/فلز عادی/فرومغناطيس تشکيل شده روی p-پيوند ابررسانای نوع

و معادله  BTKاستفده از فرمولبندی گرافن را در نظر گرفته و با 

و قطبيدگی اسپينی را  نندگیرسا، د جنس -فوبوگوليوب-ديراک

 برحسب باياس اعمالی و قدرت سد بررسی نموديم.

 xpرسانندگی بر حسب باياس، برای پتانسيل جفت شدگی نوع 

يك قله را در باياس صفر نشان می دهد ولی برای پتانسيل جفت 

يك دره را در باياس صفر نشان می دهد که   ypشدگی نوع 

از ابررسانای xpتوان از اين رفتار برای تشخيص ابررسانای نوعمی

رسانندگی باياس نوسانی همچنين وابستگی  .بهره برد ypنوع 

و مستقل  ypصفر به قدرت سد برای پتانسيل جفت شدگی نوع 

دراين   xpاز قدرت سد بودن برای پتانسيل جفت شدگی نوع 

به  دهدعلاوه برآن نتايج بدست آمده نشان می پيوند مشاهده شد.

ازای مقادير 
exc fE E، مستقل از مقدار  ،قطبيدگی اسپينی

از اين قطعه به قابليت استفاده  بيانگرکه برابر يك است  ،قدرت سد

 .استعنوان فيلتر اسپينی 

 مرجع ها
[1] M.J.M. de Jong, C.W. Beenakker, Phys. Rev. Lett. 74, 1657 (1995). 

[2] I. Zutic, O.T. Valls, Phys. Rev. B 61, 1555 (2000). 
[3] L.X. Wei, L.S. Jing, Sci. China-Phys. Mech. Astron. 51, 1029 

(2008). 

[4] C. Bai, J. Wang, Y.Yang, Superlattices and microstructures, 49, 
151 (2011). 

[5] L. Wei, C.H. Bao, L.S. Jing, Sci. . China-Phys. Mech. Astron. 55, 

649 (2012). 
[6] K. S. Novoselov , et al.Science 306, 666 (2004). 

[7] K. S. Novoselov , et al., Nature 438, 197 (2005). 

[8] V. N. Kotov, et al., Phys. Rev. B 78, 075433 (2008).   

[9] C. W. J. Beenakker, Phys. Rev. Lett. 97, 067007 (2006). 
[10] G.E. Blonder, M. Tinkham, T.M. Klapwijk, Phys. Rev. B 25, 

4515 (1982). 
 [11]M.I. Katsnelson, K.S. Novoselov, A.K. Geim, Nat. Phys. 2, 620 

(2006).   

0 1 2 3 4
0.0

0.4

0.8

1.2

1.6

2.0

 

 

G
/G

0



 p
y

 p
x

0 1 2 3 4
-1.2

-1.0

-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0.0

 

 

P



 E
exc

=0.99 E
f

 E
exc

=0.5 E
f

 E
exc

=0.2 E
f

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۳۳۳



 

 

 ی گرافنفرومغناطیس/عایق/فرومغناطیس بر پایهابررسانای اسپینی در پیوند سد نازک ترابرد 
  1نغمه، زادهفارسی ؛1ولی، رشید

 دامغان  ،دامغان هفيزيك دانشگا دانشکده1

 

 چكیده
ماتريس روش  و BTK را با استفاده از فرمولبندی ی گرافنهفرومغناطيس بر پاي /فرومغناطيس/عايقابررسانای پيوند سد نازک خواص ترابرد اسپينی يك ،مقالهدر اين 

نتايج  را نشان می دهند.رسانندگی و قطبيدگی اسپينی بر حسب قدرت سد يك رفتار نوسانی با پريود  نتايج بدست آمده نشان می دهد کهبررسی نموديم.  انتقال

 .مورد استفاده قرار گيرد فيلتر اسپينیند می تواند به عنوان يك قطعه پيوکه اين عددی همچنين نشان می دهد 

 

Spin transport in graphene-based ferromagnet/insulator/ ferromagnetic superconductor 

thin barrier junction  
 

Vali, Rashid1 ;Farsizadeh, Naghmeh1  

1 School of physics, Damghan University, Damghan,  

 

Abstract  
In this paper, we investigate the spin transport properties of a graphene-based 

ferromagnet/insulator/ferromagnetic superconductor thin barrier junction, using the BTK formalism and 

transfer matrix method. The obtained results indicate that both the conductance and spin polarization as a 

function of barrier strength show a   periodic oscillatory behavior. The numerical results show also that this 

junction can be used as a spin filter device.    

 

  قدمهم
و به طور Fulde, Ferrell ، ی هفتاد ميلادیدر اواسط دهه     

فاز جديدی برای  Ovchinnikovو  Larkin نفر مجزا از اين دو

ی با قرار دادن يك لايهها دريافتند که آن[. 1،1ابررسانايی يافتند ]

ی بسيار نازکی از فرومغناطيس، بسيار نازک از ابررسانا بر روی لايه

و  شودمیی فرومغناطيس القا مادهابررسانايی در خاصيت 

فاز که در آن اين . [3]آيدمی فرومغناطيس همگن بدستابررسانای

فاز خاصيت ابررسانايی و فرومغناطيسی وجود دارد را  همزمان

FFLO در اين فاز برای اينکه ابررسانا خاصيت خود را از  نامند.می

 يعنی  کلاگستونمحك  در ايد ميدان تبادلیدست ندهد ب

( 0) / 2exE T   در اين رابطه  .صدق نمايدexE  و  بترتيب

و پارامتر نظم ابررسانا  فرومغناطيسی ابررسانایناحيه انرژی تبادلی

در مطالعات جديد بر روی خواص ترابردی مواد،  هستند.

های کربن با چينش لانه ز اتمگرافن را که يك تك لايه ا اندانشمند

زنبوری است به عنوان يك ميزبان خوب برای ادوات الکترونيکی 

گرافن است.  در هارفتار الکترون ،انتخاب کردند. علت اين انتخاب

دوبعدی و نسبيتی های ها در گرافن رفتاری شبيه به فرميونالکترون

ی ا لايهاز مجاورت گرافن ب. [4]دهندبدون جرم ديراک نشان می

به به دليل اثر مجاورت، فرومغناطيس فرومغناطيس و يا ابررسانای

فرومغناطيس بدست ترتيب گرافن فرومغناطيس و گرافن ابررسانای

توان می گرافن قسمتی ازهمچنين با اعمال ولتاژ گيت به  آيد.می

ی عايق را ايفا سد پتانسيل در آن قسمت ايجاد کرد که نقش لايه

 و همکارانش، Soodchomshom ،1212سال ر د .نمايدمی

فرومغناطيس/فرومغناطيس بر ی ابررسانایقطعهتحقيقاتی بر روی 

به دليل وجود دو ها دريافتند که آنی گرافن انجام دادند. پايه

ظهور دو باعث  رخ داده و جدا شدگی زيمان مغناطيسی،الکترود 
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ديگری بالا و  مربوط به شبه ذرات با اسپينی رسانندگی يکی قله

پيوند  ،مقالهدر اين  .شودمیشبه ذرات با اسپين پائين مربوط به 

فرومغناطيس/عايق/فرومغناطيس تشکيل شده روی گرافن ابررسانای

 جنس-بوگوليوبوف د-گيريم و با حل معادلات ديراکرا در نظر می

و روش  BTKو اعمال شرايط مرزی و با استفاده از فرمولبندی 

  پردازيم.ال به بررسی ترابرد اسپينی در آن میماتريس انتق

 

 فرمولبندی
ی گرافن است. بر پايه F/I/FS وار پيوندبه طور طرح 1شکل    

و در نواحی  گافدارگرافن  FSی در ناحيهفرض بر اين است که 

ر نظر اين ساختار را در حد سد نازک دبدون گاف است.  ديگر

ی عايق ضخامت لايه گيريم. يعنی فرض بر اين است کهمی

0L  اعمال شده به اين ناحيه  و ولتاژ گيت
0V  باشد می

0قدرت سد بطوريکه 

F

V L

v
  مقداری متناهی خواهد داشت . 

 
 ی گرافن. بر پايه F/I/FS: نمايش پيوند سد نازک 1شکل 

 

گونه در ساختار فوق توسط گونه و حفرهای الکترونهبرانگيختگی

  .شودمیتوصيف  زيرجنس، -د بوگوليوبوف-ی ديراکمعادله
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انرژی معرف  E ،اپراتور هاميلتونی الکترون دو بعدی ديراک

جرم سکون الکترون ی انرژ mبرانگيختگی شبه ذرات فرودی، 

انرژی فرمی و  FE ،در گرافنگاف بيانگر حضور ديراک که 

 1معرف حالت اسپينی بالا و پائين بفرم 
 
  .است 

 انرژی فرمی در اين پيوند بصورت
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الکترواستاتيك اعمالی به پتانسيل  Uشود، که در آن، تعريف می

تابع موج مربوط به هر يك ( 1ی )با حل معادله است. FSی ناحيه

ی . برای ناحيهآينداز سه ناحيه بصورت زير بدست می

 فرومغناطيس:
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Arو  rکه در آن    و ضريب  عادی ببازتاضريب بترتيب

 ی عايق:برای ناحيهآندريو هستند.  بازتاب
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 فرومغناطيس:ی ابررسانایو برای ناحيه 

( )

*

*

( 0, ) (

)

s

s

s ik xP AP iqy

FS i

i

s

s ik x

i

i

s

u

u A
x y e t e

v e

v e A

v

v A
t e

u e

u A e





  









 
















 
 
  
 
 
 

 
 


 
 
 
 

 

)که در آن  )
[ / cos( )

siFS
s

F s s

E m
A e

v k






 :و 

۳0 دى تا ۲ بهمن ماه 1۳۹۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك محاسباتى ايران

۳۳۵



 

2 2
( )

2 2
( )

( ( ) )1
(1 )

2 ( )

( ( ) )1
(1 )

2 ( )

P AP s

s

P AP s

s

E h
u

E h

E h
v

E h













  
 

 

  
 

 

 

0

0

2 2

( ) /

( ) /

( ) /

( ) /

cos( ) ( ) /

F F m F

F F m F

I F F

I F F

s s F F

k E E E v

k E E E v

k E E V v

k E E V v

k E U m v















  

   

  

   

  

 

0Lد نازک، در حد پيوند س   و
0V   شود کهمی نتيجه 

, 0I I    و نيز,I Ik L k L  . ی اعمال بقای مؤلفه با

و  Aزوايای توان ها میدر فصل مشترک ،q موازی بردار موج

s ی فرودی را بصورت زير بر حسب زاويه :بيان کرد 
1

1 2 2

sin ([ ]sin( ) / [ ])

sin ([ ]sin( ) / )
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و  Fهای تبادلی نواحی بترتيب انرژی  shو mEدر اين معادلات،    

FS .بصورت زير با توان سانندگی وابسته به اسپين را میر هستند

 [.5]بيان کرد  BTKی بنداز فرمول استفاده
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 بحث و نتایج عددی
1000Uاز مقادير در انجام محاسبات    ،999m  ،0.3mE   

0.7sh و   بر حسب  رسانندگی 1شکل  در .شده است تفادهاس

داده شده نشان  شبه ذرات با اسپين بالا و اسپين پائينبرای باياس 

ی فرومغناطيس لايه داثر جداشدگی زيمان که به خاطر وجو .است

 .کندرا القا می رسانندگی قلهاست دو  FSو  Fدر هر دو الکترود 

شبه ذرات فرودی با  به ترتيب مربوط به 1در شکل  قلهدو اين 

ی قله اسپين بالا و شبه ذرات فرودی با اسپين پائين هستند.

رسانندگی مربوط به شبه ذرات اسپين بالا در باياس 

3.0 sheV شبه ذرات اسپين ی رسانندگی مربوط به قله، و

7.1پائين در باياس  sheV در باياس  افتد.اتفاق می

0.7meV E   شود، که دليل آن تبديل رسانندگی صفر می

 باياسای در اين انعکاس آندريو معمولی به انعکاس آندريو آئينه

 است.

 
 . بر حسب باياس اعمالی طش موازیهای مغنا: نمايش رسانندگی1شکل 

 

دهد ، قطبيدگی اسپينی را بر حسب باياس اعمالی نشان می3شکل 

در باياس  باشد.را دارا می 1و  -1ی بين رهکه در گست

0.7meV E    بازتاب آندريو معمولی به که در آن تبديل

ای به دهد قطبيدگی اسپينی دارای قلهای رخ میبازتاب آندريو آئينه

باياس اعمالی  باشد. به هر حال با تنظيم دقيقارتفاع واحد می

 نوان يك فيلتر اسپينی استفاده نمود.توان از پيوند فوق به عمی

 
  .بر حسب باياس اعمالی موازی : قطبيدگی اسپينی مغناطش3شکل 

 

با قدرت رسانندگی و قطبيدگی اسپينی را علاوه بر باياس اعمالی، 

باياس صفر بر ، رسانندگی 4شکل کنترل کرد. توان سد نيز می
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را پائين اسپين اسپين بالا و  های باالکترون برایحسب قدرت سد 

هم برای اسپين بالا و هم برای اسپين پائين . دهدنشان می

قدرت سد، يك رفتار نوسانی با رسانندگی باياس صفر بر حسب 

که ان رفتار بر خلاف رفتار ميرای  دهدرا نشان می  پريود 

سانی به اين رفتار نوباشد. های معمولی میمشاهده شده در پيوند

های ديراک در سطح خطی مربوط به فرميونی پاشندگی دليل رابطه

به دليل عدم وجود داده های تجربی، در حال  باشند.گرافن می

حاضر مقايسه نتايج نظری بدست آمده با نتايج تجربی امکان پذير 

را می توان با  نتايج نظری بدست آمدهنمی باشد ولی درستی 

نشان داده شده است بطور  1ه در شکل ساختن پيوندی نظير آنچ

تجربی امتحان نمود. به هر حال نتايج نظری بدست آمده می تواند 

   مفيد باشد.بر پايه گرافن طراحی قطعات الکترونيکی در جهت 

 

 
 : نمایش رسانندگی مغناطش موازی بر حسب قدرت سد.4شكل 

 

رت قطبيدگی اسپينی نيز برحسب قد ديده می شود که 5از شکل 

 .دهدرا نشان می يك رفتار نوسانی با پريود  سد 

 
 : نمایش قطبیدگی اسپینی مغناطش موازی بر حسب قدرت سد.5شكل 

 

 گیرینتیجه
با  F/I/FSبرای ساختار  در اين کار، رسانندگی وابسته به اسپين را

مطالعه ، انتقالو روش ماتريس  BTKبندی فرمولاستفاده از 

به دليل وجود انرژی تبادلی در دو الکترود، جدا شدگی  کرديم.

مربوط به شبه ذرات فرودی با اسپين بالا  قلهدو زيمان رخ داده و 

نتايج  .شودو شبه ذرات فرودی با اسپين پائين در رسانندگی القا می

بر و قطبيدگی اسپينی دهد که رسانندگی بدست آمده نشان می

همچنين د. ندار رفتار نوسانی با پريود  حسب قدرت سد يك

باياس اعمالی و قدرت  دهد که با تنظيمنتايج بدست آمده نشان می

ی فيلتر اسپينی به عنوان يك قطعه F/I/FSتوان از پيوند سد می

 استفاده نمود. 
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