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 چکیده
نتايج . کنيمرا تعيين میاين سطح و الگوی بازآرايی پايدار پرداخته  Si(001)بازآرايی سطح به بررسی با استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن، نخست در اين پژوهش 

ته کلسيم بر سطح پايدارترين الگو قرارگرف یلايهسپس تك .ين الگو استاز لحاظ انرژی پايدارتر، در توافق با مشاهدات آزمايشگاهی، c(4×2)الگوی دهد که نشان می

در سطح سيليکن است.  CaSiهدف از اين کار بررسی احتمال تشکيل لايه نازک مغناطيسی گيرد. مختلف تحت واهلش قرار می پيکربندی هشتبا در نظر گرفتن و 

لايه کلسيم باعث کاهش بازآرايی مشاهده کرديم که تكروی سطح سيليکن غيرمغناطيسی می شود. همچنين  Caلايه تكدهد که پيکربندی پايدار نتايج نهايی نشان می
 گردد.می( 000سيليکن در جهت )سطحی 
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Abstract 
In this research, ab initio computation are employed to investigate first, the reconstruction of Si(001) surface and 

determine the stable reconstruction pattern of this surface. The results show that the c(4×2) pattern, in agreement 

with experimental observations, is energetically the most stable pattern. Then a monolayer of calcium is put on 

the surface of the most stable pattern and the resulting thin film is relaxed by considering eight different 

configurations. The goal of this study is to consider feasibility of a magnetic CaSi thin film on Si(001). The final 

results show that the most stable configuration of Ca monolayer on reconstructed Si(001) surface is nonmagnetic. 

Moreover, we observed that the calcium monolayer decreases the surface reconstruction of silicon in the (001) 

direction. 
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 مقدمه
به  Si(001)ی زيادی به بررسی سطح های گذشته علاقهدر دهه     

در اين ميان، در  .[2, 0] اربردهای مهم آن وجود داشته استدليل ک

جذب  و چگونگی رشدهای زيادی برای درک های اخير تلاشسال

مشاهدات دقيق صورت گرفته است. روی سطح های خارجی اتم

نظم بلوری را سيليکن ( 000)که سطح دهد گاهی نشان میآزمايش

های اتم واقعدر  شود.میسطحی بازآرايی حفظ نکرده و دچار 

دارای پيوند  ،همسايگانتعدادی از دليل از دست دادن به یسطح

فعال و ين پيوندهای آويزان از لحاظ انرژی آويزان خواهند شد و ا

اختار های سيليکن در سکه همارايی اتمستند. با توجه به اينهپايدار نا

( 000بلندروی چهار است، به ازای هر اتم دو پيوند آويزان در سطح )

تحقيقات تجربی و نظری، الگوهای بازآرايی متفاوتی را وجود دارد. 

ه اين اند. با توجه بی آويزان پيشنهاد دادهبه منظور اشباع اين پيوندها

گيرد، سازی انرژی صورت میکه بازآرايی سطحی در جهت کمينه

توان الگوهای مختلف بازآرايی سطحی را بررسی و محاسبه کرد می
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ترين الگو را از های حاصل، بهترين و محتملی انرژیو با مقايسه

 لحاظ انرژی انتخاب نمود. 

اخيرا با استناد به محاسبات ابتدا به ساکن، ادعا شده است که بلور 

 .[3]فلز فرومغناطيس استدر ساختار بلندروی يك نيم CaSiدوتايی 

درصد( در  000فلزات فرومغناطيس دارای قطبش اسپينی کامل )نيم

سطح فرمی هستند و لذا برای کاربرد در فناوری اسپينترونيك بسيار 

 CaSiهده مغناطش در بلور مشا علاوه بر اين،مورد علاقه هستند. 

مغناطش مرسوم زيرا  ،باشد، شايان توجه استمی dکه فاقد الکترون 

افتد. اتفاق می fيا  dپر نيمههای الکترونی هايی دارای پوستهدر سيستم

 fيا  dل ربيتاکه فاقد ا ترکيباتیر ه رفتار مغناطيسی داخيرا مشاهد

يس گشوده مغناطدرهای جديدی را به روی علوم و فناوری هستند، 

-تمجاها يا انقايص شبکه، تهی در برخی از اين ترکيبات،. [4] است

ن تواهستند. از اين دسته میسی منشاء رفتار مغناطيهای خارجی 

 ارایدآل مغناطيسی نيست، اما صورت ايده نام برد که بهرا گرافين 

، CaSiبلور  نظيريگر، ی ددسته .[5] استنانوساختارهای مغناطيسی 

ای هها ناشی از خود اتمهايی هستند که ممان مغناطيسی آنسيستم

توان ترکيبات دوتايی گروه باشد و از اين دسته میسيستم می

𝐼/𝐼𝐼𝐴 − 𝐼𝑉/𝑉 پايدار، را نام برد که در برخی ساختارهای شبه

اين مواد ناشی از پرشدگی ناقص  . مغناطشفرومغناطيس هستند

 .دنفلز هستهاست و اين مواد معمولا فرومغناطيس نيمآنيون pربيتال ا

-ايدهنابع مفرومغناطيس به دليل داشتن قطبش اسپينی کامل  اتفلزنيم

د در لذا پتانسيل بالايی برای کاربرآلی برای جريان قطبيده هستند و 

در پژوهش حاضر، تحقيق د. نارد سپينترونيكفناوری درحال ظهور ا

لايه از کلسيم بر روی سطح شده است که آيا پوشش يك تك

يا  شد خواهدسيليکن سيليکن، منجر به رفتار مغناطيسی در سطح 

های مختلف، بهترين ابتدا با اعمال بازآرايیخير. به اين منظور 

لايه از بازآرايی از لحاظ انرژی را انتخاب نموده و سپس يك تك

 ايم. کلسيم با ساختار بلند روی بر روی آن پوشش داده

 

 روش انجام محاسبات
م ش-ی تابعی چگالی کندر چارچوب نظريه پژوهشاين محاسبات 

(DFT) شده  کوانتوم اسپرسو استفاده محاسباتیی از بستهباشد و می

افزاری چندمنظوره برای ی محاسباتی، نرماين بسته .[6] تاس

ر اساس باشد که بیمهای تناوبی محاسبات ابتدا به ساکن در سيستم

  پتانسيلو شبه (PW)توابع موج تخت  رهيافت

 (PP)  .افزار برای کار در محيط لينوکس اين نرماستوار شده است

-بادلیهای انرژی تی اکثر تقريبنوشته شده است و قابليت محاسبه

در اينجا  .را دارد LDA+Uو  LDA ،GGA ،LSDAهمبستگی مانند 

 (PBE)شيب تعميم يافته تقريب تعميمو پتانسيل فوق نرم از شبه

 شده است. استفاده

 نتایج و محاسبات
لازم برای انجام و انرژی قطع  kتعداد نقاط سازی ابتدا به بهينه 

اين دو پارامتر برای  30Ryو  4که مقادير بهينه  محاسبات پرداختيم

سپس با استفاده از اين مقادير ثابت شبکه تعادلی بلور  .بدست آمد

 
 الف

 
 ب

ی مربوط به ساختار سطح و ب( تکرار ابرياخته الف( ابرياخته 0شکل 

 بعدی.در فضای سه

 
آل( و چهار بازآرايی از بالا برای سطح بازآرايی نشده )ايده نمای 2شکل 

 .[7]هاد شده پيشن
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برای بررسی خواص محاسبه گرديد.  bohr 10.34سيليکن مقدار 

ها از شرط توسط کدهای محاسباتی که در آن سطحو لايه نازک 

. در شوداخته استفاده میشود، از روش ابريای استفاده میمرزی دوره

اين روش با در نظر گرفتن يك بُره با ضخامت مناسب و سپس با در 

ی کافی بزرگ در امتداد جهت عمود بر نظر گرفتن خلأ به اندازه

کنند. در اين پژوهش از اين مورد نظر، ابرياخته را توليد می سطح

ه (، استفاده شد000ر راستای )سطح سيليکن دبرای محاسبه روش 

(، تقارن انتقالی در راستای 000است، به اين صورت که در راستای )

تر ی کوچكشود و لذا بهتر است از ياختهشکسته می zمحور 

برای ساختن ابرياخته  FCCی متداول تتراگونال به جای ياخته

وسط ترين لايه تاستفاده کرد. در اين پژوهش پيوندهای آويزان پايين

 ی پايينی ثابت شدهاشباع شدند. همچنين سه لايههای هيدروژن اتم

محاسبات مقدارهای  با انجامی واهلش داده نشد. ها اجازهو به آن

و  15bohrترتيب برابر با خلأ و بره، به ضخامت ی مربوط به بهينه

 بدست آمد. لايه 8

پردازيم. الگوهای متفاوتی می Si(001)حال به بررسی بازآرايی سطح 

نشان داده شده  2در شکل  ،برای بازآرايی اين سطح پيشنهاد شدهکه 

مختلف را ، الگوهای ایلايه 8 یرياختهاستفاده از يك اببا . است

بررسی کرديم و ساختارهای مربوطه را با دقت بالايی واهلش داديم. 

انرژی کمينه بدست آمده برای اين الگوها در شکل  پس از واهلش

. لازم به ذکر است که برای دستيابی به اين نتايج، ارايه شده است 3

 در نظر گرفته شده است. 1𝜇𝑅𝑦دقت 

دارد. اختلاف  [8, 7]با نتايج ديگران خوبی  خوانیهماين نتايج 

با اين بسيار ناچيز است،  c(4×2)و  p(2×2)انرژی بين الگوهای 

ندرت مشاهده شده های تجربی به در آزمايش p(2×2)وجود الگوی 

، c(4×2)با توجه به نتايج فوق الگوی  هرحال. به[00, 9] است

 رسد.پايدارترين الگو از لحاظ انرژی به نظر می

، c(4×2)لايه از کلسيم با ساختار بلندروی بر الگوی حال يك تك

های اندهيم. شايان ذکر است که اين قرارگيری در مکقرار می

موقعيت مختلف را برای قرارگيری  8. ما مختلف قابل انجام است

نشان  4در شکل اتم کلسيم روی سطح سيليکن در نظر گرفتيم که 

 هایگر موقعيتحروف بنفش نمايش، شکلاين داده شده است. در 

م ای، مکان اتم کلسيو حروف تکراری قهوه مختلف قرارگيری هستند

انرژی کمينه بدست  دهد.ندروی نشان میبعدی را طبق ساختار بل

های مختلف، پس از انجام دقيق واهلش آمده برای موقعيت

 ارايه شده است. 0ساختاری، در جدول 

 الف( ب(

 
 

 Si(001)های مختلف قرارگيری کلسيم بر ی موقعيتوارهطرح .4شکل 

بالايی دايمر، گوی گوی قرمز اتم شده، الف( نمای بالا ب( نمای روبرو. بازآرايی

ای ههای اولين زيرلايه و گوی مشکی اتمآبی اتم پايينی دايمر، گوی سبز اتم

 .دهنددومين زيرلايه را نشان می
وجود آمده پايدارترين ساختار به Hشود که در موقعيت مشاهده می

است. نتايج بدست آمده حاکی از غير مغناطيسی لايه نازک شکل 

مشاهده  5طور که در شکل هماناست.  گرفته در سطح سيليکن

-، براساس محاسبات، فرومغناطيس نزديك به نيمCaSiشود، بلور می

های فلز بدست آمده است و بيشترين مغناطش آن ناشی از اتم

ه و های سيليکن زيرلايهمچنين چگالی حالات اتم باشد.سيليکن می

ی اثر هدهندکلسيم قرارگرفته بر سطح بر هم منطبق بوده، که نشان

شدگی چگالی حالات همچنين شاهد پهنباشد. ها میيکسان اين اتم

ليکن ی کلسيم بر سطح سيلايهمربوط به سيليکن در قرارگيری تك

 CaSiفلز نيم لايه نازک بنابراين انتظار ما برای تشکيل يك هستيم.

باشد و اگر به ساختار اين سيستم فلز می در سطح برآورده نشد.

کنيم که الگوی بازآرايی ( دقت کنيم، مشاهده می6آن )شکل نهايی 

c(4×2)لايه کلسيم به ، پس از واکنش با تكp(2×1) asym  بسيار

 
 ی اتمی.لايه 8با  متفاوت بازآرايیاختلاف انرژی بين الگوهای  3شکل 
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تبديل شده است. حتی شايد بتوان اين الگو  °0.017ی جزيی با زاويه

 در نظر گرفت. p(1×1)تر به را نزديك

 

 گیریبحث و نتیجه
با استفاده از محاسبات ساختار الکترونی در رهيافت  در اين پژوهش

( 000پتانسيل، بازآرايی سطحی سيليکن در جهت بلوری )شبه

کلسيم بر پايدارترين الگوی  یلايهبررسی شده و سپس اثر تك

 یبازآرايی محاسبه شده است. پس از بررسی و محاسبه انرژی کمينه

از لحاظ  c(4×2)به اين نتيجه رسيديم که الگوی محتمل، الگوهای 

ار ای از کلسيم با ساختلايهتكسپس انرژی پايدارترين الگو است. 

بررسی ابتدا با قرار گرفت. الگوی پايدار بلند روی بر روی 

لسيم ک یهای مختلف، بهترين موقعيت برای قرارگيری لايهموقعيت

ه پس از انجام محاسبات به اين نتيجروی سطح سيليکن تعيين شد. 

رفتار باشد و رسيديم که اين ترکيب دارای مغناطش صفر می

لگوی اهمچنين دريافتيم که . فرومغناطيسی در سطح مشاهده نکرديم

 p(2×1) الگوی بهکلسيم تغيير کرده و  یيهپس از جذب لابازآرايی 

asym  با زاويه انحراف بسيار کم، نسبت بهp(2×1) sym تبديل شده ،

 است.

 اهمرجع
[1]  J. Griffirh and G. Kochanski, "The atomic structure 

of vicinal Si (OO1) and Ge (001)," Critical Reviews 

in Solid State and Material Sciences, vol. 16, pp. 

255-289, 1990. 

[2]  R. Uhrberg and G. Hansson, "Electronic structure 

of silicon surfaces: Clean and with ordered 

overlayers," Critical Reviews in Solid State and 

Material Sciences, vol. 17, pp. 133-185, 1991. 

[3]  G. Gao, K. Yao, Z. Liu, J. Jiang, L. Yu, and Y. Shi, 

"Search for new half-metallic ferromagnets in zinc 

blende CaSi and CaGe by first-principles 

calculations," Journal of Physics: Condensed 

Matter, vol. 19, p. 315222, 2007. 

[4]  I. Elfimov, S. Yunoki, and G. Sawatzky, "Possible 

path to a new class of ferromagnetic and half-

metallic ferromagnetic materials," Physical review 

letters, vol. 89, p  .214413 ,2112.  

[5]  Z. Wang and F. Liu, "Giant magnetoresistance in 

zigzag graphene nanoribbon," Applied Physics 

Letters, vol. 99, p. 042110, 2011. 

[4]  P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini, M. Calandra, R. 

Car, C. Cavazzoni, et al., "QUANTUM 

ESPRESSO: a modular and open-source software 

project for quantum simulations of materials," 

Journal of physics: Condensed matter, vol. 21, p. 

395502, 2009. 

[7]  A. Ramstad, G. Brocks, and P. Kelly, "Theoretical 

study of the Si (100) surface reconstruction," 

Physical Review B, vol. 51, p. 14504, 1995. 

[8]  C.-S. Guo, K. Hermann, and Y. Zhao, "Dynamics 

and Energetics of Reconstruction at the Si (100) 

Surface," The Journal of Physical Chemistry C, vol. 

118, pp. 25614-25619, 2014. 

[9]  K. Hata, S. Yoshida, and H. Shigekawa, "p  (2 ×2 )

Phase of buckled dimers of Si (100) observed on n-

type substrates below 40 K by scanning tunneling 

microscopy," Physical review letters, vol. 89, p. 

286104, 2002. 

[11]  L. Perdigao, D. Deresmes, B. Grandidier, M. 

Dubois, C. Delerue, G. Allan, et al ,.

"Semiconducting surface reconstructions of p-type 

Si (100) substrates at 5 K," Physical review letters, 

vol. 92, p. 216101, 2004. 

 

 

   
، CaSi. نمودار چگالی حالات جزيی. از چپ به راست مربوط به بلور 5لشک

 های کلسيم قرارگرفته روی سطح.های سيليکن زير لايه و اتماتم

 Si(001)های مختلف قرارگيری کلسيم روی موقعيتکمينه انرژی  .0جدول 

 mRydنسبت به انرژی پايدارترين موقعيت بر حسب  شدهبازآرايی

H G F E D C B A 

0 3 5 3 052 1  > 064 069 

 
 Ca لايهتكپس از جذب شده بازآرايی Si(001)سطح ساختار نهايی  .6شکل 
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