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 ي مربعی یک پنجم خالی شده هال کوانتومی در شبکهاي هافستدر و اثر  اثر پروانه

    2میروحید، حسینی ؛ 1سارا،  تومان آق
 زنجان، بلوار دانشگاه، دانشگاه زنجان  ، ه زنجانفیزیک دانشگا دانشکده1

 

 چکیده

ب تنگ در تقریمغناطیسی یکنواخت مطالعه کردیم. هامیلتونی شبکه را  در حضور میدان ي مربعی یک پنجم خالی شده ما طیف انرژي و اثر هال کوانتومی را در شبکه

 ن در ساختار نواري در حضور پرشاي هافستدر متوجه از بین رفتن تقار ي طیف پروانه محاسبه بدست آوردیم و با همسایگی اول و دوم بست با در نظر گرفتن پرش

 محاسبه کردیم. گرام را در بعضی از مقادیر پرشونیر دیا شدیم. همچنین دیاگرام فاز و دوم همسایگی

   نمودار ونیر اي هافستدر، فاز پایرلز، شار مغناطیسی، اثر پروانه واژه هاي کلیدي:

 

Hofstadter butterfly and the quantum Hall effect in 1/5-depleted square lattice  
 

Aghtooman,  Sara1; Hosseini, Mirvahid2  
 

1 Department of Physics, University of Zanjan, Zanjan,  
 

Abstract  
 

We study the energy spectrum and quantum Hall effect of the 1/5-depleted square lattice in uniform magnetic 
field. We consider  the tight-binding model with nearest- neighbour and next-nearest-neighbour hopping in this 
system. We show that the symmetry in Hofstadter butterfly spectra with increasing next-nearest-neighbour 
hopping remove. We also calculate diagram phase and wannier diagram in some values of hopping.      
 Keywords: Hofstadter butterfly effect, peierls phase, magnetic flux, wannier diagram         
 
PACS No.           
 

  قدمهم

در کی در حضور میدان مغناطیسی عمودي هاي الکترونی سامانه

این  اي برخوردار هستند. فیزیک ماده چگال از اهمیت ویژه

متنوع همانند اثر هاي فیزیکی منجر به پیدایش اثرات فیزیکی  سامانه

 خود متشابه کهاي هافستدر  و یا اثر پروانه )1(هال کوانتومی صحیح

بر حسب شار  بلاخ راهاي  الکتروننرژي ساختار ترازهاي ا

 شوند. کند، می توصیف میمغناطیسی 

اي هافستدر نقش مهمی را در تئوري اثر هال کوانتومی  اثر پروانه

از تقابل دو  کند و بازي می اعداد کوانتومی توپولوژیکیصحیح و 

هاي شبکه  سامانه دري تناوب شبکه و طول مغناطیسی  دورهطول 

 ).2(آید بوجود می

با محاسبه انرژي بر حسب شار مغناطیسی ي فیزیکی  این پدیده

اي را در گاف نمایش  گذرنده از هر سطح بسته طیف خود متشابه

مغناطیسی و بعلاوه اگر رسانندگی هال را بر حسب شار . دهد می

کانتورهایی با ، ها در هر سلول واحد محاسبه کنیم چگالی فرمیون

اه شود که ر رسانندگی هال یکسان روي خطوط مستقیم ظاهر می

هاي معادله دوفونتین هستند و به دیاگرام فان لاندائو معروف  حل

ي مربعی یک پنجم خالی شده از ساختارهاي  شبکه ).3(باشند می

باشد.  د واقعی است که داراي نظم مغناطیسی میبکار رفته در موا

ي ساختار نواري شبکه در حضور  همین امر ما را تشویق به محاسبه

در در این مقاله ما طیف فرکتال هافستدر را میدان مغناطیسی نمود. 

. ه کردیمهمسایگی دوم محاسب ند مقدار پرشبراي چ  این شبکه

�
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دیاگرام لاندائو در فاز و دارهاي دیاگرام ونمي  با محاسبههمچنین 

حضور هاپینگ همسایگی دوم متوجه تغییرات جالب توجه 

هاي  چگالی حالت ات درتغییربطویکه این  نوارهاي انرژي شدیم.

  پهناي نوارها و گاف انرژي ظاهر شد.و  الکترونی

 مدل 
روي یک ي مربعی یک پنجم خالی شده  ما یک مدل شبکه

مل شا این شبکه 1شکلطبق یم. گیر ي دو بعدي در نظر می صفحه

واحد   سلولو است  بزرگمربع کوچک و بشکل دو سطح بسته 

 باشد. می با چهار اتم کوچک مربعیک ، ي شبکه سازنده

 
ها با خط چین سلول  مربع .هندسه شبکه مربعی یک پنجم خالی شده:  1شکل

وم به و هاپینگ همسایگی اول و د دهند را نشان میبا چهار زیر شبکه واحد 

ترتیب با
1t  2وt .نشان داده شده است 

,0)با در نظر گرفتن پتانسیل برداري بصورت    , 0)A Bx   هر

مربع بزرگ با یک شار مغناطیسی یکنواخت عمود بر سطح شبکه 

در طول  ا یک فازهاپینگ الکترون ب شود روبرو است که باعث می

بست با در نظر -هامیلتونی تنگ هاي شبکه همراه باشد. سایت

  و دوم بصورت زیر است. گرفتن هاپینگ همسایگی اول
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†که  

, ,m n ic), ,m n ic خلق (فنا ) براي یک الکترون در ) عملگر

),ام و سلول واحد iسایت  )m nام است .
1t ،2t  بترتیب هاپینگ

نشان  را در راستاي ضلع و قطر مربع کوچکهمسایگی اول و دوم 

 در آنها کهنشان داده شده است  D ،Eز با فازهاي پایرل دهند. می

0

2
2

T S
)
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)

شار گذرنده از هر سطح بسته و  ( است. 
0

) 

است که نسبت ثابت پلانک به بار الکترون  ر مغناطیسی کوانتوم شا

0

h
e

) طیف انرژي را بر حسب  باشد. می  
0

f
)

)
توان  میکه   

fرآن را بر حسب نسبت دو عدد بخش ناپذی
p

q
، نوشت  

   کنیم. محاسبه می

 رسانندگیتوانیم  می، با قرار گرفتن انرژي فرمی در گافهمچنین 

ي  از رابطهرا  هال
2

xy

e
t

h
V  ناورداي  tکهبدست آوریم.  � 

  نحناي بريگیري روي  است که با انتگرالعدد چرن توپولوژیک 
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که     
ykA  و( , )x yk kI و حالت بلاخ پر  رياتصال ب 2در رابطه

براي هر گاف عدد چرن  fبه ازاي هر مقدار شار. شده هستند

ي  حل معادله و مقدار چرن باي گاف  آید. شماره ت میانرژي بدس

 آید. بدست میآمده است،  3دوفونتین که در رابطه

)3( r r
r t f s
q
 � 

 طیف انرژي

نواري مدل مورد نظر را در حضور میدان مغناطیسی  ما ساختار     

همسایگی اول و دوم محاسبه  در حضور پرشعمود بر صفحه 

 کردیم. 

همسایگی دوم  در غیاب پرشطیف فرکتال هافستدر پ شکل سمت چ : 2شکل

 د. باش میي دوم  است و شکل سمت راست در حضور پرش همسایه
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سمت چپ طیف نشان داده شده است. شکل  2که در شکل  

معرفی شده را در حضور پرش همسایه اول و در هافستدر در مدل 

نمودار  . همانطور که دردهد همسایگی دوم نشان می غیاب پرش

گاف انرژي در همسایگی دوم  مشخص است، در غیاب پرش

 شده است. طیف فرکتال به سه نوار تقسیمظاهر و ساختار نواري 

و مقدار شار صفر نسبت به انرژي ها  تقارنهمچنین 
1

2
f در   

 در صورتیکه با ظاهر شدن پرشاند.  نوارهاي انرژي حفظ شده

مشکی و قرمز  دوم که در شکل سمت راست با دو رنگهمسایگی 

همچنین  رود. مشخص است، تقارن ساختار نواري از بین می

 شود و گاف بزرگی در ساختار فرکتال به دو بخش تقسیم می

به مقدار  ود. نمودار مشکی در این شکل مربوطش ساختار ظاهر می

2 پرش 0.5t 2 و نمودار قرمز پرش   1t دهد.  را نشان می  

وم پهناي همسایگی د ور که مشخص است، با افزایش پرشهمانط

 یابد.  نوارها کمتر شده و تبهگنی ترازهاي انرژي افزایش می

یگی دوم همسا را براي این دو مقدار پرشهال ما رسانندگی      

محاسبه کردیم و همچنین با حل معادله دوفونتین نمودار فان 

و نمودار رسانندگی هال  3شکلدیاگرام لاندائو را بدست آوردیم. 

2همسایگی دوم  مقدار پرشدر دیاگرام ونیر را  0.5t ان نش  

 دهد. می

 
نمودار سمت راست ساختار نواري طیف هافستدر در مقدار هاپینگ :  3شکل

2 0.5t است. عدد چرن ي  کننده  مشخص  دهد که رنگ هر گاف نشان می  

اپینگ براي چند مقدار چرن نمودار سمت چپ دیاگرام ونیر را در همین مقدار ه

 دهد. نامبر نشان می

عدد نمودار سمت راست مربوط به دیاگرام فاز است که مقادیر 

ین مقدار بیشتر تااست و  -116  از کمترکه  مقدارکمترین از چرن 

. رنگ سبز مربوط به دهد را نشان میاست  145از که بیشتر 

عدد مقدار  کمتریناست و رنگ نارنجی عدد چرن مقداربیشترین 

دار مربوط ورنگ سفید و مشکی در این نم دهد. چرن را نشان می

نمودار سمت چپ مربوط به دیاگرام  باشد. به عدد چرن صفر می

تا  -20 ونیر در این مقدار هاپینگ است که براي مقادیر عدد چرن

ونتین نمودار در این مقدار محاسبه شده است. با حل معادله دوف 20

شود چگالی  در نمودار دیده میهمانطور که بدست آمد.  پرش

در قسمت پایین نمودار بیشتر است و به همان  ترازهاي الکترونی

نسبت پراکندگی اعداد چرن مختلف در قسمت بالایی دیده 

شود. همچنین اعداد چرن با مقدار یکسان روي یک خط با  می

قدار براي م شوند. رود، دیده می شیب یکسان همانطور که انتظار می

2همسایگی دومپرش  1t  را بدست آوردیم. 4نمودارهاي شکل  

 
 در مقدار پرش نمودار سمت راست ساختار نواري طیف هافستدر:  4شکل

2 1t  .استعدد چرن  ي کننده  مشخص  رنگ هر گافدهد که  نشان می  

دار پرش براي چند مقدار عدد همین مق دیاگرام ونیر را در نمودار سمت چپ

    دهد. نشان میچرن 

 در این شکل، نمودار سمت راست دیاگرام فاز را براي اعداد چرن

بیشترین و کمترین مقدار دهد.  نشان می 72تا بیشتر از  -90کمتر از 

مربوط به رنگ سبز هاي کوچک است.  عدد چرن مربوط به گاف

دهد.  را نشان میعدد چرن مثبت  مقدار عدد چرن منفی و رنگ آبی

در این نمودار هم عدد چرن صفر با رنگ سفید و مشکی نشان داده 

دیاگرام ونیر را براي در این شکل نمودار سمت چپ شده است. 

دهد.  نشان میهاي مختلف  با اشکال و رنگ 20تا  -20اعداد چرن 

نی متوجه افزایش چگالی ترازهاي الکترواین نمودار   با محاسبه

چگالی شویم. در این نمودار هم  می 3شکلنمودار ونیر نسبت به 

در قسمت پایین نمودار نسبت به بخش بالایی نمودار بیشتر است و 

 شود. پراکندگی اعداد چرن متفاوت در قسمت بالایی دیده می
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همچنین اعداد چرن یکسان در این نمودار نیز روي خطوط راست 

هاي سبز رنگ  چرن صفر با دایرهعدد ظاهر شدند. با شیب یکسان 

نمودارهاي بصورت یک خط افقی در قسمت پایین نمودار در 

دارهاي ومندر کل در  شود. ظاهر می شکلهر دو دیاگرام ونیر در 

مقادیر اعداد قدر مطلق همسایگی دوم  با افزایش پرش 4شکل

و بیشترین و کمترین مقدار عدد چرن مربوط  شود کمتر می چرن

کوچک است که بدلیل افزایش تبهگنی ترازهاي  هاي به گاف

ي  مقایسههمچنین با شود.  به وضوح در نمودار دیده نمی الکترونی

و به همان  پهناي نوارهانمودارهاي دیاگرام فاز متوجه کاهش  

شویم ولی گاف بین دو  پهناي گاف نوار پایینی می نسبت کاهش

ي  شود. با مقایسه بیشتر می ا افزایش پرشنوار پایینی و بالایی ب

شویم که با  می نمودارهاي دیاگرام ونیر در هر دو شکل متوجه

در بخش پایین نمودار که چگالی ترازهاي الکترونی  افزایش پرش

نسبت به قبل بیشتر شده  است، مربوط به نوار پایین ساختار نواري

 است. 

 نتیجه گیري

ر نواري ساختاي طیف هافستدر و  با محاسبه در مدل بررسی شده

  ي دوم مشاهده کردیم که تقارن ههمسای شبکه در حضور پرش

و  رود در طیف فرکتال هافستدر از بین میالکترون حفره و بازتابی 

این عدم تقارن و همچنین تبهگنی ترازهاي  با افزایش مقدار پرش

 شود. الکترونی بیشتر می

در  همسایگی دوم گاف بین نوارها شود که در غیاب پرش دیده می

. شود تقسیم میشود و طیف به سه بخش  باز می اي ساختار پروانه

دوم طیف هافستدر به دو بخش   همسایه ولی در حضور پرش

 در نمودار حفره و بازتابی-الکترون  شود و تقارن نامتقارن تقسیم می

تقارن ساختار نواري نسبت به انرژي  رود. عدم از بین می کاملا

ها در هر سلول  توازن زیر شبکهن رفتن از بیي  دهنده نشانصفر 

 در نتیجه وجود پرشباشد.  میو همپنین ایجاد تمایز بین آنها واحد 

، استها  تمایز بین زیر شبکهاین ي دوم باعث ایجاد  همسایه

این تمایز همچنین د. بر از بین می را یکه همزمان وارونی شبکهربطو

از هر سطح بسته  هاي واحد روي شار گذرنده ایجاد شده در سلول

 نسبت بهتاثیر گذار است و باعث از بین رفتن تقارن بازتابی 

1

2
f همسایه دوم  مقدار پرش زیاد شدن باد. باش میدر نمودار   

با  د.یاب میآنها کاهش پهناي افزایش یافته و گاف بین نوارها 

همسایه  رشن مربوط به هر گاف در دو مقدار پي عدد چر محاسبه

بطوریکه با افزایش ادیر عدد چرن شدیم. دوم متوجه تغییرات مق

دوم و بیشتر شدن تبهگنی ترازهاي الکترونی قدر همسایه  پرش

دهنده کاهش رسانندگی  که نشان. مطلق عدد چرن کاهش یافت

با حل معادله باشد.  هاي الکترونی زیر انرژي فرمی می  هال تراز

مودار دیاگرام ونیر همانطور که انتطار ن  ي دوفونتین و محاسبه

رفت، افزایش چگالی ترازهاي الکترونی در بخش پایین نمودار  می

همسایگی دوم دیده شد. و همچنین پراکندگی  با افزایش پرش

    اعداد چرن مختلف در بخش بالایی نمودار ظاهر شد.

     . 
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 ترابرد کوانتومی در مایع لاتینجر هلیکال برهم کنشی با حضور میدان زیمن

 1وحید میر، حسینی ؛ *1زینب، بخشی پور
 زنجان ، زنجانه فیزیک دانشگا دانشکده1

 

 چکیده

اي گاف دار هلیکال که در گستره ي حالته کنیم بعد پیشنهاد می 1+1را در  2/1در این کار، ما حالتهاي گاف دار همبسته ي قوي جدیدي از الکترون هاي با اسپین 

ا خصوصیات ترابرد . مدنند و منجر به یک مد گاف دار می شوکنش تقارن وارونی زمان را میناخالصی هاي مغناطیسی در حضور میدان تبادلی زیمن،  .گیرند قرار می

و  نشبوزوچارچوب از  ما لحاظ محاسباتی، به .کنیم بررسی می میدان زیمن و الکترون-الکترون هاي برهم کنش با حضور  هلیکال مایع لاتینجر الکترونی را در

  گیریم. تکنیکهاي مکمل آن نظیر آنالیز گروه باز بهنجارش و تابع حافظه بهره می

 تابع حافظه ،گروه باز بهنجارش ،نشبوزو ال، برهم کنش، میدان تبادلی زیمن،حالتهاي هلیک مایع لاتینجر، واژه هاي کلیدي:

 

Quantum transport in the interacting helical Luttinger liquid in the presence of the 
Zeeman field 

 

Bakhshipour, Zeinab1*; Hosseini, Mir Vahid1 
 

1 Department of Physics, University of Zanjan, Zanjan, 
 

Abstract 
 

In this work, we propose some new strongly correlated gapped states of spin-1/2 electrons in 1+1 dimensions, 
so called helical gapped states. Magnetic impurities in the presence of the Zeeman exchange field break time-
reversal symmetry and lead to backscattering. We calculate the electron transport properties of the helical 
Luttinger liquid in the presence of the electron-electron interactions and Zeeman field. Computationally, we 
exploit the Bosonization framework and its complementing techniques like renormalization group (RG) Analysis 
and Memory function. 
 Keywords: Luttinger liquid- helical states- interaction- exchange Zeeman field- Bosonization- renormalization 
group- Memory function. 
 
PACS No.  
 

 قدمهم

ی نسبت برهم کنش ها در یک بعد به یک فیزیک اساساً متفاوت     

به واقع، اگر در ابعاد بالا،  .[1]دنتر می انجامبه همتاهاي با ابعاد بالا

یف می شوند، در ختگی ها به صورت ذرات جداگانه توصبرانگی

 برهم کنش ها هر برانگیختگی را به یک نمونه فیزیک یک بعدي،

مفاهیم کلی مایع هاي لاتینجر  د.نتبدیل می کني دسته جمعی 

، نمونه اي از چنین برانگیختگی هاي دسته جمعی را [1,2]اتوموناگ

، توابع مایع لاتینجر به عنوان یک مشخصه ي بارز. دنشامل می شو

رفتار قانون توانی دارند که نما در آنها توسط  در آنهمبستگی 

، سیستم هاي یک طور خاص بهبرهم کنش ها کنترل می شود. 

بعدي هلیکال که در آنها شبه ذرات حرکت کننده در جهت هاي 

یک دارند، در لبه ي عایق هاي توپولوژمقابل، اسپین هاي متفاوتی 

(TI) به  .[3,4]شکل می گیرندی اثر هال کوانتومی اسپین به واسطه

طور تجربی، یک سیم کوانتومی که از طریق لایه برداري چاه 
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دو برهم  ایجاد شده است، می تواند میزبان هر InAsکوانتومی  

. نظریه ي [5]مدار قوي باشد -الکترون و اسپین -کنش الکترون

مایع لاتینجر خصوصیات ترابرد غیر عادي را پیش بینی می 

ي پایین را در حالتهاي ما در این کار، خصوصیات انرژ .[6,7,8]کند

حضور میدان  الکترون و در-با وجود برهم کنش الکترون هلیکال

ثیر گاف و برهم کنش ها را روي أتبادلی زیمن بررسی نموده و ت

 خصوصیات ترابرد الکترونی ارزیابی می نماییم.
 

 الکترون-با برهم کنش الکترون همیلتونی یک بعدي

گیریم که  ما یک سیستمی را درنظر میدر سراسر این مقاله      

اي هلیکال یک  یک عایق توپولوژیک دو بعدي با حالتهاي لبه

در این بعدي در حضور میدان تبادلی زیمن را شامل می شود. 

اسپینی و راستاي حرکت الکترون  شسیستم، هر دوي محور کوانت

یک کار . در نظر گرفته شده است xدر راستاي محور  ،ها در لبه

در یک میدان  TIشامل دو ناخالصی مغناطیسی روي لبه هاي اخیر 

 برهم کنش بین ناخالصی ها و فرمیون در آنتبادلی زیمن است که 

اختلال درنظرگرفته به عنوان هاي دیراك قطبیده ي اسپینی سیار 

همیلتونی که حالتهاي دیراك گاف دار یک بعدي را . [9]شد

 توصیف می کند به شکل زیر می باشد:

)1           (                                             
yx

f kv VV '� +0 

بردار موج در  kسرعت فرمی مد هاي لبه،  fvبطوریکه 

ماتریس هاي پائولی در فضاي  yو  xمؤلفه هاي  yx,Vامتداد لبه و 

 به صورت زیر می باشد پاشندگی رابطهاسپینی می باشند. 

)2                  (                                     � � 22 '�r r kv fH 

درنظرگرفته  xاسپینی در راستاي محور  شاز آنجائیکه محور کوانت

، میدان تبادلی اعمال شده در صفحه ي عمود بر محور است شده

x این گاف، د. در طیف لبه ایجاد می کن 2'، گافی به اندازه ي

به جهت  ماد. می بر ناز بیو گانه ي نقطه ي دیراك را تبهگنی د

 دلهاحالتهاي هلیکال گاف دار مع رسیدن به همیلتونی انرژي پایین،

) را روي یکی از لبه هاي سیستم حول نقاط فرمی در 1ي (

fffمومنتوم هاي  vk 22 '�r r H خطی سازي می کنیم 

)3 (           )()()()( ††
0 xxxkxv yx

f \V\\V\ cc'�cc + 

 را به شکل زیر معرفی می کند.عملگر میدان تک الکترونی  که

)4          (                           ¦ c
r

xirk
rfr

fexrkx )()()( \F\ 

میدان هاي نابود کننده ي  r=R,Lبا  \xr)( عملگرهاي کایرال

هستند.  rذرات راست رونده و چپ رونده در مختصات لبه ي 

 ي وابسته به مومنتوم به شکل زیر تعریف می شوندویژه اسپینورها

)5 (                                                 ¸
¸
¹

·
¨
¨
©

§
 � fk

fk

i

i

fr
e
rerk T

T

F
2

1)( 

)( با زاویه ي چرخش
2
1

ff
k vk

ArcTan
f

'
� T  که آمیخته
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 آنالیز گروه بازبهنجارش 

 ما با استفاده از روشی که مبتنی بر توابع همبستگی می باشد،     

این معادلات بیان می  .[1]را بدست می آوریم RGمعادلات فلوي 

 بودن مؤثربه مقتضی  هلیکالکنند که در جفت شدگی ضعیف، مد 

 ات فلو به شکل زیر حاصل می شوند:معادل اف دار می شود.، گ'
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بطوریکه 
v

ally 0)(2)( '
 lD)(، ثابت بدون بعد گاف  

 پارامتر ناهمسانگردي و lt)(، با بعد تکانه پارامتر انحراف از گاف

2,0J .نشان می دهد که ترم  )12(معادله  تابع بسل می باشد

)(2به ازاي  اختلالی �lK  خواهد داشت و گاف  يمؤثرنقش

در این کار دما به عنوان حد بالاي انرژي درنظر . تولید می کند

را در یک مقیاس  RGگرفته شده است. بنابراین ما معادلات فلوي 

 ه یک حل، متوقف می کنیم تا ببا مقیاس دمایی مرتبط l*طول 

) در 12و ( )11(دست یابیم. مسیر هاي فلو مطابق معادلات ر مؤث

 .نشان داده شده است 1شکل

  

 
دل هلیکال گاف دار. براي پارامترهاي زیر خط جداکننده م RGفلوي :  1شکل

به صفر جریان می یابد(فاز مایع لاتینجر). براي  y(خط پر، تقریباً راست)، 

K<2  ،یا بالاي خط جداکنندهy  د.پیش می روبه سمت جفت شدگی قوي 

)(2در رژیم گاف مؤثر �lK ،ثابت گاف y  به سمت جفت

، در حالیکه در رژیم گاف غیرمؤثر، ثابت شدگی قوي پیش می رود

 گاف به صفر جریان می یابد.

 

 رسانش الکترونی

هاي هلیکال در معرض میدان تبادلی قرار می  وقتی سیستم     

سرعت حامل ها  خم می شود و k=0در انرژي گیرند، لبه ي نوار 

هر کدام از ذرات سپینی در ا نزدیک لبه تغییر می کند و مدهاي

این رویداد روي  راست رونده و چپ رونده آمیخته می شود.

رسانش در رسانش تأثیر می گذارد. ما خواهیم دید وابستگی دمایی 

دماهاي بالا به صورت یک قانون توانی رفتار می کند که نماي آن 

روشی که ما براي  کنترل می شود.ها بوسیله ي گاف و برهم کنش 

به کار گرفتیم مبتنی بر یک ر وابستگی دمایی رسانش باارزیابی 

. ما ارزیابی هاي [1]اختلالی موسوم به تابع حافظه می باشد رویه

گروه  آنالیز ه کمکبرا در رژیم دماي بالا د خو تابع حافظه

می دهیم و در محدوده ي وسیعتري از دما به د بازبهنجارش بهبو

به طور کلی تابع رسانش وابسته به دما و  آنها اعتبار می بخشیم.

 منیم بر حسب تابع حافظه به شکل زیر بنویسیاتو فرکانس را می

)15     (                                
),(

1),(
TM

ivKT
ZZS

ZV
�

  

که بطوری
> @

)0(
;;

),(
,0

0
,

0

F
Z

Z
ZZ

�
�

#
 TT FFFF

TM. 

F  طابق فلوي م. تهمیلتونی و عملگر جریان اسبین جابجاگرRG 

 د)، ثابت گاف به شکل زیر بازبهنجار می شو12( در معادله

)61        (                                                 
lKeyly )2()0()( �  

 رسانش دست می یابیم معادله ما به عبارت ارتقایافتهاین  به کمک

»¼

º
«¬

ª �v � 22
6 )

4
)()(

(1)(
2

)(
),0(

T
LLv

A
BLy

T
Lv

T TT
T

T

S
D

S
ZV

)17( 

هستند  Kوابسته به پارامتر مایع لاتینجر  Bو A بدون بعد ضرایب

 .که به روش تقریب در دماهاي بالا بدست آمده اند

 نمودار وابستگی دمایی رسانش در دماهاي بالا و دماهاي از مرتبه

 . الف مشاهده 2. در شکلنمایش داده شده است 2ف در شکلي گا
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از مرتبه ي  بالا و رژیم دمایی رژیم دمايوابستگی دمایی رسانش در :  2شکل

ارامترهاي انحراف از براي پ براي ثابت هاي گاف مختلف، (ب) گاف (الف)

 .گاف مختلف

 

می شود که با کاهش دما رسانش افزایش می یابد. اعتبار این 

الف توصیف . 2الحاقی شکل نمودار براي دماهاي بالا می باشد.

کننده ي یک رفتار کاهشی براي رسانش در طی کاهش دما است 

که در دماهاي از مرتبه ي گاف و کمتر معتبر می باشد. با رشد 

، ضریب رسانایی هر نمودار، مقدار کمتري به خود ' ضریب گاف

تار یک رفتار افزایشی در رژیم دمایی بالا و رفب  .2شکل می گیرد.

ب) را به تصویر می کشد. . 2کاهشی در رژیم دماي پایین(الحاقی 

باعث  Dملاحظه می کنیم که افزایش پارامتر انحراف از گاف 

 افزایش ضریب رسانایی می شود.

 

 نتیجه گیري

ی رسانش در مایع لاتینجر هلیکال در این مقاله، وابستگی دمای     

در حضور برهم کنش و میدان تبادلی زیمن بررسی شد. اعمال 

را در پی دارد که به انرژي خمیدگی لبه هاي نوار  میدان تبادلی،

محاسبات در موجب آن سیستم دستخوش گاف می شود. 

عملگر و با استفاده از تابع حافظه انجام شد.  شچارچوب بوزون

ي گاف به کمک ابزاز قدرتمند گروه بازبهنجارش  توصیف کننده

در مدهاي گاف دار و بدون گاف ارزیابی گردید و سپس بررسی ما 

بهبود یافت، در نتیجه ما به وابستگی توسط آن از تابع حافظه 

ما دریافتیم  در طیف وسیعتري از دما دست یافتیم. دمایی رسانش

توانی مبتنی بر اختلال دماهاي بالا، رسانش یک رفتار قانون که در 

با افزایش مقدار دما رسانش افزایش می یابد و  کاهشدارد. با 

 دماهاي از مرتبهضریب گاف مقدار این افزایش تقلیل می یابد. در 

گاف، رسانش با کاهش دما افت می کند و با افزایش مقدار ضریب 

در ضریب همچنین  گاف، این افت رسانش، شدیدتر خواهد بود.

رسانش  ،Dافزایش اندازه ي پارامتر انحراف از گاف ت، گاف ثاب

 .دهددر هر دو رژیم دمایی بالا و پایین، افزایش می را 
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  Zr/Cu BSCCO (2223) ساناي دماي بالا راثر کندو در ابرمشاهده و تحلیل  
 ؛ دادمهر، وحید؛ شهباز طهرانی، فاطمه؛ وفاجو، صدف پشتیبان اصل ، فاطمه

  ، خیابان ده ونک، تهرانآزمایشگاه پژوهشی مغناطیس و ابررسانا   ،دانشکده فیزیک دانشگاه الزهرا تهران

 چکیده

پرداخته شده است. تغییرات مقاومت ابررسانا مورد   Zrاتآلاییده به نانو ذر کم  BSCCO (2223)در ابررساناي دماي بالا    اثر کندو  رخداد  بررسیدر این پژوهش به  

داد؛ این نتیجه در ابررساناها  تسلا در دماهاي پایین، روند افزایشی را نشان می   65/0و    40/0،  30/0 هاي مغناطیسی  تحت میدان  ،002/0 بررسی در غلظت ناخالصی

  رخداد ي ابررسانا شد. براي اثبات  آزمایشگاهی مشابهت بسیار زیادي با اثر کندو داشت و سبب تحقیق این اثر در نمونهه  ي مشاهده شدنتیجه. بسیار غیر معمول است

مقاومت اسپینی محاسبه شده توسط رابطه کندو در دماهاي پایین، روند   .ررسی صحت روابط کندو در این نمونه پرداخته شده استي ابررسانا به ب این اثر در نمونه

 .کندتصدیق میافزایشی عبارت لگاریمتی این رابطه را 

 اثر کندو، مقاومت اسپینی ، BSCCO (2223)ابررساناي دماي بالا  واژه هاي کلیدي:

Observation and analysis of the Kondo effect in high-temperature superconductor 
Zr/Cu BSCCO (2223) 

Poshtibanasl, Fatemeh ؛ Daadmehr, Vahid ؛ Shahbaz Tehrani, Fatemeh ؛ Vafajoo, Sadaf 
Department of Physics, University of Alzahra, AlZahra Magnetism and Superconductor Research Laboratory,Tehran 

 
Abstract  

This research investigates the presence of the Kondo effect in the high-temperature superconductor BSCCO 
(2223) low doped with Zr nanoparticles. The variation of the superconductor resistance with the density of 
impurity c = 0.002, under Tesla magnetic fields (H=0.30,0.40,0.65) at low temperatures, showed an increasing 
trend; This result is very unusual in superconductors. The observed result was very similar to the Kondo effect 
and caused the research of this effect in the superconductor sample.  To prove the presence of this effect in the 
superconductor sample, the correctness of the Kondo effect equation in this sample has been investigated. The 
spin resistance calculated by Kondo's equation at low temperatures confirms the increasing trend of the 
logarithmic terms of this equation.  
 Keywords: High-temperature superconductor BSCCO (2223), Kondo effect, Spin resistance       
 

PACS No.70, 74, 81    
       

   قدمهم

نخستین بار بشر با کشف فلزات رسانا با مفهوم مقاومت الکتریکی 

آشنا شد؛ هر چقدر دما بیشتر باشد مقاومت الکتریکی افزایش و در 

 الکتریکیکه مقاومت    رفت یانتظار میابد. لذا  نتیجه جریان کاهش می

باشداز    و خطی  کنواخت یتابع    کی آزمایشات  ،  دما  که  حالی  در 

د، رک رسانا هنگامی که دما به صفر کلوین میل میتجربی در فلزات  

هاي متفاوتی را براي ها نظریهداد. فیزیکدان روند دیگري را نشان می 

در   ي دمایی خاص بیان کردند.روند مقاومت الکتریکی در این بازه

 ، مقاومت ویژه فلزات در دماهاي بسیار پایین توسط بور،1934سال  

رار گرفت، نتایج آنها بیانگر افزایش و وندنبرگ مورد بررسی ق  هاس

بود. آنها ادعا کردند، این   ي دماییاین بازهي طلا در  مقاومت ویژه

 در مقاومت   یاضاف  یپراکندگ   سمیمکان یک    افزایش مقاومت ناشی از

اوایل  .  ] 1[   است   ویژه طلا این بیان می  1960تحقیقات در  کرد که 

ناخالصی با  پایین  دماهاي  در  مقاومت  درون   افزایش  مغناطیسی 

دارد. میزبان ارتباط  دلی  سیمغناط  یناخالصفلزي   اسپین   لیبه 

پوسته  هاي  الکترون در  نشده  دارا  یاتم  f  ای  dجفت    ک ی  يخود، 

  1964کندو در سال  سرانجام    .] 2[است  موضعی  یسیمغناطگشتاور  

مغناطیسی  آلیاژهاي  از  برخی  مقاومت  حداقل  خود  آزمایشگاه  در 

نزدیک به    يدر دماهارقیق را مورد بررسی قرار داد و بیان کرد که  
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 ی پراکندگ  ندیفرآ کیمنجر به  یسیمغناط يهایناخالص، صفر کلوین 

و    ی الکترون رسانش  نیب  نیاسپ  جهت که شامل تبادل موقت    شوندیم

ا   یسیمغناط  یصناخال که  اسپ  یپراکندگ   نی است؛  تبادل  در   ینیو 

متناسب    ادم  لگاریتمکند که با  یم  جادیرا ا  یفلز سهم  ژهیمقاومت و

داشت    .است  باور  کندو  دیگر  عبارت  نظربه  از  استفاده   ه یهنگام 

برا پراکندگ   ياختلال  کردن  ، یسیمغناط  یناخالص  کیاز    یمدل 

  باشد که  یتر از اولبزرگ  تواندیمحاسبات م عبارت مرتبه دوم در  

فلز   کیمقاومت  وابستگی  منجر به  و    قابل چشم پوشی نخواهد بود

لگار  به اثر کندو   .] 1[   شودیم  یتمیدما به صورت  بهتر  براي درك 

الکترون رسانشی در اسپین  تبادل بین اسپین یک الکترون ناخالصی و  

فرمی  یسیمغناط  یناخالصالکترون      کیکه    گیریمنظر می  (انرژي 

به  کمتري شبکه    کیدر    )شبکه دارد.  یفرم  يای درالکترون    نسبت 

با توجه به اصل دماهاي نزدیک به صفر کلوین،  در    .دگیرقرار   يفلز

تواند خود می  یسیمغناط  یالکترون ناخالص  ؛زنبرگیها  ت یعدم قطع

تونل   یفرم  يایسطح در  کیحالت اشغال نشده نزد  کیبه  به خود  

قطع؛  بزند عدم  اصل  توسط  شده  محدود  زمان  مدت  در   ت یاگر 

دربتواند  رسانشی    الکترون  کی،  هایزنبرگ حالت   یفرمي  ایاز  به 

ناخالص در  تونل  برسد  یموجود  بتوانند  الکترون  دو  دیگر  بیان  به   ،

 نیا  اسپینکه    ست ین  يازی ن  ،ت یکدیگر را اشغال کنندبزنند و حالا

تواند نیز میاسپینی  تبادل    دراین حالت   ، زیراباشد  کسانی  تروندو الک

که بین الکترون رسانشی و الکترون ناخالصی   اسپینیتبادل    دهد.رخ  

را   ستمیو س  دهدیم  رییرا تغ  ستمیس  يانرژدهد،  مغناطیسی رخ می

سطح   يبا همان انرژد،  یحالت جد  نی. ادهدیم  قرار  دیجد  یدر حالت

نام  دیتشدحالت  ،  یفرم هاي الکترونباقی    و   شودیم  دهی کندو 

ثر پراکنده ؤ به طور م  قرار دارند رای  سطح فرم   یکیدر نزدکه    یرسانش

ایم پراکنده شدن  با  مقاومت یرسانش  يهاالکترون  نیکند.  ویژه      ، 

ي  مقاومت ویژه    .افزایش خواهد یافت   به صورت لگاریتمیدرون فلز  

ناشی از اثر کندو که خود را به صورت لگاریتم دما در روابط نشان 

ازمی زیادي  بسیار  تعداد  اثر  بر  الکترون   تتبادلا  دهد،  اسپین  بین 

  شد  اشاره ناخالصی مغناطیسی است که در بالا    الکترون  رسانشی و 

احتمالیتبادل  تمامی    کندو  ].4[  الکترون  که   هاي  اسپین   هايبین 

دهد و سبب پراکندگی و هاي مغناطیسی رخ میرسانشی و ناخالصی

با  را می توان  در نتیجه افزایش مقاومت ویژه به صورت لگاریتمی  

تقریب  از  نمودمرتبه  Born  استفاده  محاسبه  دوم  مقاومت این    . ي 

به   که می نامندها را مقاومت ویژه اسپینی پراکندگی گونهاین ناشی از 

 شود.تعریف می) 1صورت رابطه (

)1(                 
3ZJintρ = cρ 1+ logTMspin εF

­ ½§ ·° °
¨ ¸® ¾¨ ¸° °© ¹¯ ¿

 

تعداد الکترون رسانا در هر اتم   zمقدار ناخالصی،    c)،  1در رابطه (

میزبان، فرمی،   εFماده  برهمکنش  Jintانرژي  اسپین    بین  ثابت 

،  ممکن است مثبت   Jintاست.    الکترون رسانا و ناخالصی مغناطیسی

J > 0int مغناطیسی   گشتاورهاي  تا  دارد  تمایل  کنش  برهم  (این  

 جهت   یک   در   را  ناخالصی  مغناطیسی  گشتاورهاي   رسانشی و   الکترون

دهد حالت قرار  یعنی  منفی    فرو  ،  یا  Jمغناطیسی)  < 0int    این)

تمایل  و  رسانشی  الکترون  مغناطیسی  هايلحظه  تا  دارد  برهمکنش 

د، یعنی  قرار ده  مخالف   جهت   در  را   ناخالصی  مغناطیسی  گشتاورهاي

هر دو اثر ممکن است وجود داشته    باشد.فرومغناطیسی)    آنتی   حالت 

حالت آنتی فرومغناطیس است که    باشد اما طبق مشاهدات کندو فقط

 شود. منجر به اثر کندو می

 
: تبادل موقت اسپینی در پراکندگی مرتبه دوم، هنگامی که جهت  1شکل 

 اسپین الکترون رسانشی و ناخالصی خلاف جهت است. 

 

 
اسپینی در پراکندگی مرتبه دوم، هنگامی که جهت : تبادل موقت  2شکل 

 اسپین الکترون رسانشی و ناخالصی هم جهت است. 
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 ρM شود.نیز به صورت زیر تعریف می 

)2(                      
� �� �23πmJ S S+1 V Nintρ =M 22e hεF

 

و در نتیجه مقاومت کل در یک آلیاژ مغناطیسی رقیق را به صورت  

، مقاومت  ρLمجموع سه عبارت بیان کرد؛ مقاومت ناشی از شبکه 

و مقاومت ناشی از پراکندگی اسپینی    ρAناشی از پتانسیل ناخالصی

 ]logT. ]3با عامل 

)3(   
3ZJ ρMintρ = ρ + cρ + cρ + c logTL MA εF

§ ·
¨ ¸¨ ¸
© ¹

 

 
آلاییده به نانو    BSCCO(2223)ابررسانا دما بالا  

 Zr اتذر
میدان مغناطیسی با گاز فرمی تبادل  توان به صورت  اثر کندو را می

ابررساناي دماي  حاملین بار  توان  . بدین منظور میتعریف کردنیز  

ابررسانا  BSCCO(2223)بالا   حالت  گاز    ییدر  عنوان  به  را 

انتظار است،  ابررسانا    که نمونه  جهت از آن  .  فرمی در نظر گرفت 

ي آن از دماي گذار به بعد صفر باشد و ماده  ویژهمقاومت  داریم  

دیامغناطیس کامل باشد؛ یعنی شار مغناطیسی را به طور کامل از  

کند. طرد  خود  اینکهاما    درون  دلیل   BSCCO(2223)  به 

   Ⅱع همانند ابررساناي متعارف نو ، ست ا ابررساناي دماي بالا
می که  رفتار  خارجی  مغناطیسی  میدان  که  زمانی  تا  یعنی  کند، 

ابررسانا    Hc1  کنیم کمتر از میدان مغناطیسی بحرانیاعمال می

باقی می ابررسانا  به صورت  ماده  اگر  باشد،  براین،  ماند. علاوه 

ي ابررسانا مورد بررسی را به ناخالصی مغناطیسی آلاییده نمونه

ی باعث ازبین رفتن ابررسانایی  ناخالصی مغناطیسر  حضو کنیم،  

هاي کوپر که یکی از عوامل  زیرا جفت   شودنمونه نمی در این  

شوند و هستند، به طور کامل شکسته نمی  ییرسانارایجاد ابمهم  

حضور  چهم ابررسانا  در  داشت نان  نمود  .خواهند    اولین 

نمونه این  در  مغناطیسی  ناخالصی  ابررساناحضورآلایش    ،ي 

ن دومی است. آن ي خالصگذار آن نسبت به نمونه يکاهش دما

ناخالصی مغناطیسی می  نمود اثر  مشاهدهسبب  تواند  حضور  ي 

باشد شرایطی خاص  در  یعنیکندو  غلظت   ؛  ناخالصی در  هاي 

بسیار میدان  مغناطیسی  و  کم،  ضعیف  بسیار  مغناطیسی  هاي 

د تواند نمود پیدا کناثر کندو می،  نزدیک به صفر کلویندماهاي  

به  .  شاهد مقاومت اسپینی در نمونه ابررسانا باشیمتوانیم  لذا میو  

منظور بالا    این  دماي  سرامیکی    BSCCO(2223)  ابررساناي 

نانو ذر به  آزمایشگاه  ژل    - به روش سل  را   Zr  اتآلاییده  در 

الزهرا   دانشگاه  ابررسانا  و  مغناطیس  عنصر   وساخته  پژوهشی 

جایگزین عنصر مس در این ترکیب  را    0/ 002زیرکونیم با در صد وزنی  

  6/ 5 و    4،  3   مغناطیسی  هايمیدان  ي ساخته شده نمونهبه  .  کرده ایم 

هاي مشاهده شده به صورت  کیلو گاوس اعمال شده است و مقاومت

(  نمودارهاي اند)  3شکل  شده  نمودار.  رسم  (  هايطبق  )  3شکل 

ي ابررسانا کمتر  نمونه  offsetTcمشاهده شد که هر چه دما از دماي  

می می افزایش  مقاومت  به  .  ]5[یابدشود  الکترونی  گاز  دما،  این  در 

هاي کوپر در ابررسانا صورت کامل شکل گرفته است و تشکیل جفت

شاهد    یمتوانخود رسیده است و از این دما به بعد می به حداکثر مقدار  

 تواند نمود پیدا کند. می اثر کندو    در نتیجه  وباشیم  شکست جفت کوپر  

 

 
 برحسب دما در نمونه ابررسانا : نمودار مقاومت بهنجار شده 3شکل

 
 مشاهدات و نتایج 

ابررسانا در  پایین  دماهاي  در  مقاومت  افزایشی  بالا ي  روند  دماي 

BSCCO(2223)      ذرکم نانو  به  به    Zr  اتآلاییده  که  شد  سبب 

اثر   رخدادبررسی اثر کندو در این نمونه پرداخته شود. براي اثبات  

کندو در این نمونه، روابط کندو براي هر سه میدان مغناطیسی اعمالی 

ها با نتایج آزمایشگاهی  و مطابقت تجربی آن  به نمونه محاسبه شد

که   زیادي  بسیار  با محاسبات  نهایت  در  قرار گرفت.  بررسی  مورد 
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لگاریتمی  ا  ضرایب  شد،  شده  نجام  اسپینی محاسبه  مقاومت  درون 

طور که از نتایج  همان  دست آمده است.زیر به    جدول  کندو به شکل

مشخص است، ضرایب لگاریتمی در هر )  1(به دست آمده جدول  

کنند سه میدان مغناطیسی با تقریب بسیار خوبی یکدیگر را تأیید می

ي درستی و صحت روابط کندو درون نمونهي  که این نشان دهنده

ابررساناست. همچنین روند افزایشی  مقاومت اسپینی که به صورت  

) به دست آمده بود،  3لگاریتمی در نتایج آزمایشگاهی ما طبق شکل (

 توسط محاسبات رابطه کندو در ابررسانا نیز تأیید شد.

 

    و آزمایشگاهیي ضرایب لگاریتمی محاسبه شده مقایسه:  1جدول       

calculated experimental H(T) 
٣٠/٠ ٣٠٢/١ ٩٤١/١ 
٤٠/٠ ٤٨٩/١ ٢٦٢/١ 
٦٥/٠ ٨١١/٠ ٦٠٨/٠ 

 
مقاومت  مثال،  عنوان  و به  کندو  محاسبات  از  آمده  دست  به  هاي 

تسلا   0/ 40هاي اندازه گیري شده درآزمایشگاه براي میدان  مقاومت 

شکل مشخص است  طور که از  ) رسم شده است. همان4در شکل (

روابط کندو درون ابررسانا توانسته اند روند افزایشی مقاومت اسپینی  

 .دنپیش بینی کن درست  را مانند تجربه

 
نمودار  تطبیق روند افزایشی مقاومت به صورت لگاریتمی در میدان   :4شکل 

 تسلا 40/0

ي خطاي نسبی ضرایب لگاریتمی، مشاهده شده است که  با مقایسه

ي روابط کندو در  تسلا یک میدان بهینه براي محاسبه 0/ 40میدان 

  ي ابررساناي مورد نظر است.همونن

 
 ي ضریب لگاریتمی مقاومت اسپینی : خطاي نسبی محاسبه5شکل 

 نتیجه گیري 

 BSCCO(2223)نمودار مقاومت بر حسب دما ابررساناي دماي بالا  

،   0/ 30هاي مغناطیسی  تحت تأثیر میدان  Zrآلاییده به نانوذرات  کم  

دماهاي    0/ 65و  0/ 40 در  Tتسلا،  < Tc   براي ناهنجاري    افزایش 

دهد که این روند افزایشی، احتمال رخداد اثر  مقاومت ویژه نشان می

دهد. با تطبیق روابط کندو توانستیم کندو در این نمونه را ارائه می

رخداد اثر کندو در این ماده را اثبات کنیم. با توجه به اینکه محیط 

بالاي   دماي  الکتریکی   BSCCO(2223)ابررساناي  مقاومت  فاقد 

آید؛ در غلظت و یک گاز فرمی کامل به حساب می  ترابردي است 

هاي مغناطیسی بسیار ضعیف، مقاومت اسپینی  ناخالصی کم و میدان 

در این مقاله، میدان .  کندناشی از اثر کندو در این ماده نمود پیدا می 

مغناطیسی خارجی ضعیف اعمال شده نقش آلایش کم مغناطیسی را 

می بازي  نمونه  میدر  و  نکند  در توان  کندو  اثر  که  گرفت  تیجه 

دهد که میدان در  هنگامی رخ می ي مغناطیسی،هاي کم آلاییدهنمونه

در محدوده ابررسانا   / فلز  در  فرمی موجود  گاز  تسلا   0/ 50ي  کل 

 باشد. 
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و ترابرد   يخواص ساختار  یساخت و بررس] وفاجو، صدف؛ دادمهر، وحید؛  5[

آلاییده با نانو ذره   BSCCO(2223)  بالا  يدما  يابررسانا  یکیالکتر

Zr1397دانشگاه الزهرا؛ دانشکده فیزیک و شیمی؛ سال ؛ 
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 افشانه گرماییشده به روش  هیته بدنیمول دینازك اکس يها هیلافیزیکی  یژگیبستر بر و يدما ریتاث 

 ودیدر در کاربرد به منظو

  ؛ 1فدوي اسلام، محمد رضا، 1ی مجتب، عطایی
 میدان دانشگاه، دامغاندامغان، ه فیزیک دانشگا دانشکده1

 چکیده

درجه سانتیگراد بر  500و  450، 400، 350هاي نازك اکسید مولیبدن در دماهاي بستر لایهآن ویژگی در این پژوهش باهدف ساخت دیود و مطالعه تاثیر دماي بستر بر 

مشخصه یابی مشخصه یابی شدند. این لایه ها به روش افشانه گرمایی لایه نشانی شدند. ویژگی هاي ساختاري و نوري   Pسیلیکون آلایش شده نوع  روي بسترهاي

دهند که قله ) را نشان می060) و (040)، (020قله هاي مربوط به صفحات (می باشند و راست گوشی ماهیتی بس بلوري با ساختار ساختاري نشان داد که آنها داراي 

سطح نمونه ها بدون ترك و داراي دانه بندي مستطیل شکل می باشند و زبري متوسط سطح آنها در گستره  ریخت شناسی) می باشد. 040تمام نمونه ها ( ارجح در

یان نمونه ها رفتار دیودي جر –تخمین زده شد. نمودار ولتاژ  eV 95/2تا  84/2نانومتر و تابع شرایط لایه نشانی است. گاف نوري نمونه ها در گسترهاي  167تا  157

 باشد.داراي کمترین ولتاژ آستانه می سانتیگراددرجه  400 بستردر دماي  از لایه اکسید مولیبدن دیود ساخته شدهعلاوه بر آن آنها را نشان می دهند. 

 p-n وندیپ ودید ،اسپري پایرولیزنازك،  هیلا بدن،یمول دیاکس  واژه هاي کلیدي:

 

The effect of substrate temperature on the physical properties of molybdenum 
oxide thin films prepared by spray pyrolysis for use in diodes 

 

Ataei, Mojtaba1, Fadavi Eslam, Mohammad Reza1;  
 

1 Department of Physics, University of Damghan, Damghan 
 

Abstract 
 

In this research, with the aim of making a diode and studying the effect of substrate temperature on its properties, 
thin films of molybdenum oxide were deposited at substrate temperatures of 350, 400, 450 and 500 oC on P-type 
silicon substrates by spray pyrolysis. The structural and optical properties of these films were characterized. 
Structural characterization showed that they have a crystalline nature with orthorhombic structure and showed 
the peaks related to (020), (040) and (060) planes, the preferred peak in all samples being (040). The surface 
shape of the samples is without cracks and have rectangular graining, and their average surface roughness is in 
the range of 157 to 167 nm and depends on the coating conditions. The optical gap of the samples was estimated 
in the range of 2.84 to 2.95 eV. The voltage-current diagram of the samples shows their diode behavior. In 
addition, the diode made of molybdenum oxide thin film has the lowest threshold voltage at the substrate 
temperature of 400 oC. 
Keywords: Molybdenum oxide, thin film, spray pyrolysis, p-n junction diode 
 

 مقدمه

فلزات واسطه است که    يدهایاز اکس  یکی) 3MoO( بدنیمول دیاکس 

ــانا  لی به دل   کی  یمرئ هی در ناح  يبالا و انتقال نور   یکیالکتر ییرسـ

 هايهیلا]. 1اســت [ یکیناپتوالکترو هايدر دســتگاه يماده کاربرد

ــ ــتره  يگاف نوار يبا انرژ بدنیمول دینازك اکسـ  3ا ت 39/2در گسـ

سانا یالکترون ولت، ن شد یم nنوع  يمر س  يکاربردهاکه  با در  یعیو

  ک،الکتروکرومی ها،خازنشبه  ها،يحسگر گاز، باتر ،یپزشک ستیز

ش  هايسلول  ستگاه  ،يدیخور   p-n وندیپ ودیو د نگیچیسوئ  هايد

بخار  ،یچرخش ،یاتم هیرسوب لا يهابه روش هاهیلااین ]. 2دارد [

ش  ،ییایمیش  شانه گرمایی  و  ییایمیکندوپاش مگنترون، حمام   هیتهاف

ست [    س  زكنا يها هیپژوهش لا نی]. در ا3شده ا به  بدنیمول دیاک

ــانه گرمایی روش  ــتر مختلف بر رو يدر دماهاافشـ  هیلا ریز يبسـ

ــ ــکیل  pنوع  افتهی شیآلا کونیلیس لایه  ،p-nگاه وندیپبا هدف تش

 نشانی شدند.
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 روش آزمایش 

ماده  شیگرم پ 098/3از حل  بدنیمولار مول 1/0محلول پاشش 

آب  ترلییلیم 50) در 24O7Mo24H6Nچهار آبه ( بداتیمول ومیآمون

 نیب يمتریسانت 35فاصله  کسانی طیها در شرا هیلاشد.  هیته زهیونید

صفحه داغ، نرخ پاشش  قهیدور در دق 30نازل و بستر، نرخ چرخش 

بستر  ياتمسفر گاز حامل هوا در دماها 3و فشار  قهیبر دق تریلیلیم 5

 ریز يگراد بر رویدرجه سانت 50گراد با گام یدرجه سانت 500تا  350

 شدند. لیتشک کونیلیس هیلا

 یابیمشخصه 

)  XRD( کسیاز دستگاه پراش پرتو ا يساختار بلور نییتع جهت

مطالعه  ياستفاده شد. برا D8 ADVANCE-BRUKERمدل 

 دانیاثر م یروبش یالکترون کروسکوپیسطح م یشناس ختیر

)FESEM مدل (MIRA3 TESCAN یاتم روین کروسکوپیو م 

)AFM مدل (Nano Wizard II یبکارگرفته شد. بمنظور بررس 

) مدل UV-Vis( یمرئ -از نور سنج فرابنفش ينور يها یژگیو

Shimadzo-1800  نانومتر  1100تا  300در گستره طول موج

 انجام شد.اتاق  يدر دما ودهایولتاژ د-انیاستفاده شد. مشخصه جر

 و بحث جینتا

شده  هیته بدنیمول دینازك اکس يها هیلا کسیپراش پرتو ا يالگوها

 XRD جیارائه شده است. نتا) 1ل (بستر مختلف در شک يدر دماها

و در فاز  يساختار بس بلور يدهد که آنها داراینشان م

راست  ي) و در ساختار بلورکی(اورتورومب 3MoO-α یکینامیترمود

 يصفحات بلور براي هاپراش نمونه هاي. قلهاندافتهیرشد  یوشگ

به شماره  JCPDS)  با کارت استاندارد 060) و (040)، (020(

ها مربوط تمام نمونه ي]. قله ارجح برا4مطابقت دارند [ 0508-005

،  C˚400تا  350بستر از  يدما شی. با افزاباشدی) م040به صفحه (

دما بستر از  شتریب شیاست و سپس با افزا افتهیشیها افزاشدت قله

 است. افتهیها کاهش شدت قله C˚500تا  400

) ε( هاکروکرنشی) و مδ( یدررفتگ ی)، چگالD( هااندازه نانو بلورك

محاسبه شده  ری) با استفاده از روابط ز040( يبلور يراستا يبرا

 : است

𝐷 = ଴.ଽସO
ఉ ୡ୭ୱఏ                                       )1(  

𝛿 = ଵ
஽మ                                              )2(  

𝜀 = ఉ ୡ୭ୱఏ
ସ                                         )3(  

قله پراش  نهیشیپهنا در نصف ب مین βپراش و  هیزاو θروابط  نیا در

 .) ارائه شده است1محاسبات در جدول ( نیا جیاست. نتا

صفحه ها با استفاده از رابطه شرر براي نتایج محاسبه اندازه نانوبلورك

 C˚400تا  350بستر از  يدما شیبا افزانشان داد که اندازه آنها  )040(

احتمالاً  نی. اابدییکاهش م C˚500 دما تا شیو سپس با افزا شیافزا

 يمناسب برا ییایمیواکنش ش ،C˚400 يااست که در دم لیدل نیبه ا

دهد. در مقابل، یبستر رخ م يبر رو بدنیمول دینازك اکس هیلا لیتشک

محلول  که شودیباعث م C400˚بستر به بالاتر از  يدما شیافزا

ساختار  لیتشک يبرا ازیمورد ن داراز مق شتریب یحرارت يپاشش انرژ

 هیتواند منجر به تجزیکند که م افتیدر بدنیمول دیفاز اکس يبلور

 ].5ها شود [هیلا ینگیناقص و کاهش بلور یحرارت

 
شده در  هیته بدنیمول دینازك اکس يها هیلا کسیپراش پرتو ا يالگوها: 1شکل 

 بستر مختلف يدماها
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 اهنمونه XRD يبرآمده از داده ها يمشخصات ساختار :1جدول  

 500 450 400 350 )°(بستر دماي 

2θ (°) 72/25 81/25 77/25 77/25 

FWHM 609/0 772/0 656/0 68/0 

d (A°) 409/2 411/2 412/2 406/2 

a (A°) 172/4 176/4 177/4 168/4 

D (nm) 25 48 37 32 

1510×δ 

)2m/(lines 
84/1 76/1 82/1 86/1 

3-10×Ɛ 
)4m2(lines 

52/1 35/1 44/1 53/1 

 

 FE-SEM کروسکوپیمتوسط ها  هیسطح لا ریخت شناسی یبررس

 نیمطالعه ا) ارائه شده است. 2نجام شد و تصاویر آنها در شکل (ا

مشابه هستند  هاهیلا ریخت شناسی یدهد که بطور کل یشکل نشان م

بدون  يعارتقریبا و  کنواختی یصاف با چسبندگ باًیو سطح آنها تقر

 .]6[ ستطیلی شکل پوشیده شده استو با دانه هاي م استسوراخ 

درجه  500و  450 ،400، 350 دماهاي در هادانه ابعاد متوسط

 .اندزده شده نینانومتر تخم 110و  170، 210، 120 بیترتبسانتیگراد 

ها در  هیلا یاتم يروین کروسکوپیم يو سه بعد يدو بعد ریتصاو

شده  هیته يها هیسطح لا يئه شده است. متوسط زبراار) 3ل (شک

 بیبه ترت سانتیگراددرجه  500و  450، 400، 350بستر  يدر دما

 باشد. ینانومتر م 35/169و  61/162، 32/158، 25/167

 
 ،400ب) (، 350الف) ( يدر دماها بدنیمول دیاکس FESEM ریتصاو: 2شکل 

 سانتیگراددرجه  500ت) (و  450پ) (

 
 يدر  دماها عدیدر دو بعد و سه  بدنیمول دیاکس AFM ریتصاو :3شکل 

 سانتیگراددرجه  500ت) (و  450پ)  (،400ب) (، 350الف) (

 ينور يها یژگیو یبررس

 هايرا در گستره طول موج هاهیعبور نور لا يها فیط) 4ل (شک

دهد  یشکل نشان م نیدهد. مطالعه اینانومتر نشان م 1100تا  300

به  کیو نزد یمرئ یدر نواح یمناسب تیشفاف يها دارا هیکه لا

درصد  45تا  10 نیآنها ب تیمتوسط شفاف کهیفروسرخ هستند. بطور

 شینازك با افزا يهاهیلا يعبور نور زانیاست. م یمرئ هیدر ناح

 شیو سپس با افزا شیزاگراد افیدرجه سانت 400تا  350بستر از  يدما

 يبرا يعبور نور نیشتری. بابدییکاهش م C˚500بستر تا  يدما شتریب

 شتریتواند به علت اندازه بیم C˚400بستر  يشده در دما هینمونه ته

نمونه  ریسطح کمتر نسبت به سا يها و زبرها و اندازه دانهنانو بلورك

 جهینور کمتر و در نت یسطح موجب پراکندگ يزبر شها باشد. کاه

 .باشد یعبور م شیافزا
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گاف نوري مستقیم را می توان از طریق اندازه گیري هاي جذب  

و با استفاده از رابطه  ℎ𝜗بر حسب  ଶ(𝛼ℎ𝜗)نوري با رسم نمودار 

ℎ𝜗 0ي نمودار به ازا یقسمت خط یابیو برون) 4تاوك ( تعیین  =

به ترتیب ضریب جذب، مقدار ثابت و گاف  gE، و α ،βکرد که 

 :]7[نوري مستقیم می باشند 

(𝛼ℎ𝜗)ଶ = 𝛽൫ℎ𝜗 − 𝐸௚൯   )4(                          

ساس این رابطه   سه نمودار مبرا سب    ଶ(𝛼ℎ𝜗)اي تغییرات قای بر ح

ℎ𝜗 شده است. مقادیر گاف نوري    نشان داده  )5(ها در شکل  نمونه

برآورد شد. اندازه گاف اپتیکی  eV 89/2تا  84/2ها در گستره نمونه

، شـــرایط تهیه لایه، ده اولیهماغلظت لایه نازك اکســـید مولیبدن به 

با افزایش ساختار لایه و دماي بستر بستگی دارد. کاهش گاف نوري 

ستر   شدت    را میدماي ب ساختار نمونه بدلیل افزایش  توان به بهبود 

، افزایش همچنینها نســـبت داد. قله هاي پراش و اندازه نانوبلورك

نه   را به دلیل اثر محدودیت      ها تواند گاف نوري لایه   ها می اندازه دا

 ].8[دهد کوانتومی کاهش 

 
 بستر مختلف دماي در هاعبور نمونه فیط: 4شکل 

 
 بستر مختلف دماي در هانمونه يگاف نوار: 5شکل 

 p-n وندیپ ودید یابیمشخصه 

ــکل (  ــاس طرحواره ش ــده اند.  6دیودها بر اس ــاخته ش مودار ن) س

شکل      يودهادی ولتاژ – انیجر ايسه یمقا شده در  ارائه  )7(ساخته 

 ینمونه ها را نشــان م يودیشــکل رفتار د نیا العهشــده اســت. مط

ــع   ولتاژ در   یینما  شیمعکوس و افزا اسی در با  فیدهند. ولتاژ ضـ

شان دهنده   میمستق  اسیبا . باشد می هامناسب نمونه  یکسوکنندگ ین

نه       نه نمو تا ــ تاژ آسـ ماي  در ها ول جه   500و  450، 400، 350 د در

شده   نیتخمولت  2و  9/1، 7/1، 1/2 بیبه ترت گرادیسانت  ست  زده  ا

]9[. 

 
 طرحواره دیودها: 6 شکل

 
 ساخته شده يودهادی ولتاژ – انینمودار جر :7شکل 

 
  ریاز سا يولتاژ آستانه کمتر يدارا C˚400 يشده در دما هینمونه ته

ــدیم ودهاید ــدن   تواندیکه م باش ــدن و متراکم ش بخاطر بزرگ ش

ــد  ها نانوبلورك   رینظ کی اپتوالکترون يکاربردها   يبرا طرفی از. باشـ

 یمرئ هیدر ناح الاب تیشــفاف يدارا دینازك با هی، لاp-n وندیپ ودید

شد م     شاهده  شد. همانطور که م نازك با  هايهیلا يعبور نور زانیبا

ــتر تا   يدما  شیافزا ــپس تا   شیابتدا افزا  C˚400بسـ  C˚500و سـ

در  يعبور نور و کاهش گاف نور   زانیم شیافزا نی. اافت ی کاهش  
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ما   بازت   C˚400 يد  هناحی   در حفره –الکترون  بی رکموجب بهبود 

ــودیم ینتونل ز دهیپد شیو افزا ودید یته که از عوامل موثر در  ش

 .  باشدیکاهش ولتاژ آستانه م

 نتیجه گیري

ستفاده از   p-nپیوندگاه  پژوهش نیدر ا  pسیلیکون نوع   زیرلایهبا ا

سید مولیبدن  سانایی نوع     و لایه نازك اک صیت نیمر ساخته    nبا خا

س  يهاهیلاشدند.   شانه گرمایی تهیه  به روش  بدنیمول دینازك اک اف

شد.       ستر بر ویژگی هاي دیودها مطالعه   ودیدشدند و تاثیر دماي ب

ستانه کمتر  يدارا سانتیگراد درجه  400 يشده در دما  هیته  يولتاژ آ

 .بود هانمونه ریسانسبت به 
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 حالت ابررسانائی با تقارن برگشت زمان شکسته شدهوابستگی دمائی زاویه کر 

    1وحید، مهرابی ؛ 1مقداد،  حمیدیزدانی
 بروجرد، لرستان ،آیت اله بروجرديدانشگاه گروه فیزیک،  1

 

 چکیده

. در ابتدا با استفاده از نظریه پاسخ خطی، رسانندگی هال و وابستگی پردازیممی 𝑺𝒓𝟐𝑹𝒖𝑶𝟒حالت ابررساناي در این تحقیق ما به بررسی وابستگی دمائی زاویه قطبی کر 

هاي نیم که مشخصهکشویم. ما پیدا میکنیم و سپس با استفاده از این ضریب ترابردي متمرکز به بررسی زاویه کر و اثر دما بر روي این چرخش میدمائی آن را محاسبه می

 افتند. می مانند و هر دو با مقدار کاهش یافته دوباره اتفاقهاي بالا، بدون تغییر میتشدید و رفتار سامانه همبسته قوي در فرکانس اساسی نتایج ما، یعنی حضور یک پیک

 رسانندگی هال، زاویه کر قطبی، فرمول کوبو ،𝑺𝒓𝟐𝑹𝒖𝑶𝟒   واژه هاي کلیدي:

 

Dependence of Kerr angle on temperature of the superconductivity state with TRSB 
 

Yazdani-Hamid, Meghdad1; Mehrabi, Vahid1  
 

1 Department of Physics, Ayatollah Boroujerdi University, Boroujerd, Lorestan  
 
 

Abstract 
 

In this study, we consider the temperature dependence of the Kerr polar effect for the superconducting state of 
𝑆𝑟ଶ𝑅𝑢𝑂ସ. First, using the linear response theory, we calculate the Hall conductivity and its temperature 
dependence and then with the help of this transport coefficient, we focus on the Kerr angle and the effect of 
temperature on this rotation. We find the main features of our results, i.e. the appearance of a resonance peak 
and the strongly correlated system behavior at high frequencies, are robust to temperature effects and both again 
occur but with smaller values. 
 Keywords: 𝑆𝑟ଶ𝑅𝑢𝑂ସ, Hall conductivity, Kerr polar effect, Kubo formula 
 
PACS No.          72, 74 
 

  قدمهم

شود عنوان یک ماده سامانه قوي شناخته می به 𝑆𝑟ଶ𝑅𝑢𝑂ସماده      

ف . برخلا[1] شودمی ابررساناتبدیل به  1.5𝐾 که در دماي زیر

این ماده به خوبی شناخته شده  ، حالت نرمالپارامتر نظم ابررساناي

. توابع گاف بسیار زیادي براي [2]باشد می مایع فرمی است که

پیشنهاد شده است که با توجه به آخرین  این ماده حالت ابررسانائی

دگی دو ش، جفتشدگیین جفتجائی نایت، بهترنتایج تجربی جابه

𝑠 ايمولفه + 𝑖𝑑௫௬ هاي یک شدگی. از آنجائیکه جفت[3] است

، [4] ماهیت آزمایش زاویه کر قطبی سازگاري نداشتند اي بامولفه

ي هم اگاف دو مولفهبعضی از توابع چنین مه اند.کنار گذاشته شده

ا نیز هبا آزمایش اثر قطبی کر نداشتند و آن از نظر مقدار تطابق خوبی

 . [5] اندشده حذفاز رقابت 

توانائی حفظ ویژگی شکست تقارن برگشت زمان در برابر      

عوامل مختلفی از قبیل تنش، دما و هر نوع اختلالی از اهمیت خاصی 

ظ دهنده حفحفظ این خصیصه نشانبرخودار است. به دلیل اینکه 

خودي هاي سطحی خودبهجریانداشتن ، رسانندگی هال غیرصفر

 رهاي کوپاي خالص براي جفتحتی با وجود نداشتن تکانه زاویه

هاي مقید آندریو با حالت مذکور هاي سطحیجریان . [6] باشدمی
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ظم پارامتر ن. رابطه بسیار نزدیکی دارندنیروي برنولی  چنینو هم 

𝑠ابررسانائی  + 𝑖𝑑௫௬ مشابه جفت و رفتارها هادر بیشتر ویژگی-

-بنابراین شناخت دقیق از این نوع جفت باشند.هاي کایرال میشدگی

عنوان پایه به هاي ابررساناي کایرالها در بررسی ویژگیشدگی

 نند.ک قابل توجهی توانند به ما کمکمی محاسبات کوانتومی جدید

در این پژوهش، ابتدا رسانندگی هال را با استفاده از فرمول کوبو      

𝑠 با پارامتر نظم ابررسانائی 𝑆𝑟ଶ𝑅𝑢𝑂ସبراي حالت ابررسانائی  +
𝑖𝑑௫௬ ی کنیم و سپس وابستگبراي دماهاي صفر و محدود بررسی می

 دهیم.دمائی زاویه قطبی کر را مورد مطالعه قرار می
 

 مدل و روش

داراي ساختار بلوري چهاروجهی است که سه  𝑆𝑟ଶ𝑅𝑢𝑂ସ ماده     

کنند. در سطح فرمی آن شرکت می 𝑑௬௭و  𝑑௫௬ ، 𝑑௫௭اوربیتال 

 𝑑௫௭بعدي هاي یکشود که یا اوربیتالتقارن چهار وجهی باعث می

هاي فعال عنوان اوربیتالبه 𝑑௫௬و یا اوربیتال دوبعدي   𝑑௬௭و 

مسئولیت حالت ابررسانائی را داشته باشند. براي شناخته شوند و 

در مورد حالت تک اوربیتالی،  حالت ابررسانائی داشتن پاسخ هال

حتما ناخالصی باید وجود داشته باشد و از آنجائیکه نمونه در حالت 

ورد رسد. اما در مشود این مورد منتفی به نظر میخلوص بالا تهیه می

بیتالی کنش بین اوربرهمبا استفاده از حالت دو اوربیتالی نقش غالب 

ر خواهد تافتد که با توجه به تحقیقات قبلی این مدل کاملاتفاق می

-ی بههاي ترمودینامیکبود. مدل تک اوربیتالی بیشتر در مورد ویژگی

اي هشود به دلیل اینکه چگالی حالتتر شناخته میعنوان مدل کامل

 باشد.می 𝑑௫௬تال غالب نزدیک سطح فرمی ناشی از اوربی

بر اساس توضیحات ارائه شده در بحث بالا، از مدل دو اوربیتالی      

-را می کنشیدر ابتدا هامیلتونین قسمت غیربرهم کنیم.استفاده می

 نویسیم:
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†این رابطه در پایه اوربیتالی  † †( ) ( ( ), ( ))xz yzd d<  k k k 

)gشود. تعریف می )k کنش بین اوربیتالی و برهم

( ) ( , )i i xz yz[  k صورت زیر انرژي هر اوربیتال است و به

 شوند:تعریف می

1 2

2 1

( ) 2 cos 2 cos ,
( ) 2 cos 2 cos ,

g( ) 2 sin sin (2).
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x y
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t k t k

g k k

[ P
[ P

 � � �
 � � �

 �

k
k

k
 

صورت پارامترهاي بستگی قوي در روابط بالا به

2 1( , , ) (0.1,0.1,1)t g tP 1با    0.4t eV  باشند.می 

براي بدست آوردن پاسخ الکترومغناطیسی حالت ابررسانائی، نیاز به 

 نوشتن هامیلتونین در فضاي نامبو داریم: 

†
SCSC ( ) ,
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†صورت که اسپینور به † †( , , , )xz yz xz yzd d d d� �c<  k k k k .است

2هاي ترتیب به ماتریسبه "A"و  "Â"هاي علامت 2u  و

4 4u  .اشاره دارند 

 توانیم پاسخ الکترومغناطیس هالبا اطلاعاتی که در اختیار داریم، می

 عورسانندگی هال دینامیکی شررا محاسبه کنیم. با بررسی و محاسبه 

 ود:شصورت زیر تعریف میکنیم که با استفاده از فرمول کوبو بهمی

0
( ) lim [ ( , ) ( , )],
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 صورت ، تابع گرین بهدر این رابطه

1
SC0 4 4 (5)( , ) [ ( )]n nG i I HZ Z �

u u �k k  

)است.  , )Zq  ،بردار موج و انرژي تابش الکترومغناطیس هستند

( , )xy mZ3 q  تابع همبستگی جریان است وnZ  وmZ ترتیب به

ورت صهاي فرمیونی و بوزونی هستند. ماتریس جریان هم بهفرکانس

 شود:زیر تعریف می
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,در رابطه بالا  ( ) ( )
ll i k iv [ wk k  و

, ( ) g( )
ll xz yz kv �  wk k .ˆ ( )np

lJ k  وˆ ( )nh
lJ k ترتیب بیانبه-

 باشند.عملگر جریان می ياهو حفره کننده سهم الکترونی

بعد از قرار دادن تعریف ماتریس جریان و تابع گرین در تعریف 

 شود:صورت زیر میرسانندگی هال دینامیکی، نتیجه نهائی به
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)1جا در این )E k 2و ( )E k ذرات هستند و طیف شبه( )f k   تابع

 است.   �610دیراك است. براي محاسبات عددي -توزیع فرمی

ورت صدیراك و دامنه توابع گاف به-طریق تابع توزیع فرمیدما از 

 :[7] شودزیر وارد محاسبات می

0 0( ) 1 ( ) 1 ( ), (8)i ai ai bi bi
c TRSB

T Ti
T T

'  ' � ' � ' � 'k k k

sشدگی به جفت bو  aدر این رابطه  Extended�  وxyd 

,گردد و برمی ,i xz yz xz yz � براي اوربیتال .xzd )yzd

شدگی بین ) سهم جمله دوم (اول) برابر صفر است. براي جفت

-اوربیتالی هر دو جمله وجود دارد. مقادیر دامنه تابع گاف براي جفت

30.23اوربیتالی شدگی درون 10 eV�u اوربیتالی و براي بین
410 eV� .در نظر گرفته شده است cT  دماي گذار ابررسانائی براي

است  yدماي گذار ابررسانائی در راستاي  TRSBTاست و  xراستاي 

و تحت عنوان دماي شکست تقارن برگشت زمان در حالت 

 شود.ابررسانائی شناخته می

 

 ایج و بحثنت

براي هاي حقیقی و موهومی رسانندگی هال را قسمت )1شکل (     

/سه دماي  0cT TD    ،0.3D  ، 0.6D 0.9Dو      

/مقدار دهد. نشان می 1.0638c TRSBT TE در نظر گرفته    

. همانطوریکه مشخص است دما باعث کاهش مقدار [8]شده است 

-و موهومی رسانندگی دینامیکی هال میهاي حقیقی عددي قسمت

0.9Dشود. رفتار مشابهی حتی در دماي  وجود دارد اما با مقدار   

وجود دارد:  تمامی نمودارهاتر. دو مشخصه اصلی براي عددي پائین

0.1eVZ) یک پیک مشخصه که تقریبا در 1(  افتد واتفاق می |

ل دلیبراي قسمت موهومی در واقع همان تکینگی فن هوف است به

-بهکننده شاینکه قسمت موهومی رسانندگی هال دینامیکی توصیف

تار رف کنندههاي بالا که بیان) رفتار در انرژي2( باشد.می BCSذرات 

 2Z�vصورت سامانه همبسته قوي است و وابستگی فرکانسی به

ه توان گفت که این دو ویژگی بعنوان یک نتیجه میدارد. بنابراین به

 دینامیکی براي دماهاي مختلفرسانندگی هال : 1شکل
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)gاوربیتالی است، کنشی بینمشخصه ذاتی که همانا برهم  )kبرمی ،-

اس بر اس تواند رفتار این دو را تغییر دهد.گردد که حتی دما هم نمی

) کمیت )P k،  هر دو قسمت حقیقی و موهومی متناسب با مربع

شود فقط اندازه رسانندگی هال باشند که باعث میدامنه تابع گاف می

 را تحت تأثیر قرار دهد.

ل رموبراي بدست آوردن زاویه کر قطبی و اثر دما بر روي آن، از ف

  کنیم:زیر استفاده می

4( ) ( ) Im[ ( ) ( )], (9)H

d
ST Z V Z U Z

Z
  

6.8dجا که در این A  اي است و لایهفاصله بین( )U Zبه-

 شود:صورت زیر تعریف می

2

1( ) , (10)
( )( ( ) 1)n n

U Z
Z Z

 
�

 

)که  ) ( )n Z H Z الکتریک ضریب شکست است. ضریب دي

)صورت دینامیکی هم به ) (4 / ) ( )iH Z H S Z V Zf �  تعریف

)2شود که در آن می ) / (4 ( ))p i iV Z Z S Z J � صورت به�

شود و در واقع رسانندگی درود است. رسانندگی طولی تعریف می

10Hfدر روابط بالا  ضریب دي الکتریک ماده زمینه است،  

2.9p eVZ 0.4eVJفرکانس پلاسما است و    کننده بیان  

 آهنگ پراکندگی است.

) زاویه کر قطبی را براي دماي صفر و دماهاي محدود نشان 2شکل (

دارد که  دوجو 2gدر تمامی دماها یک پیک در محدوده دهد. می

ذرات است. محدوده مهم انرژي در هوف در شبهناشی از تکینگی فن

0.8eVZ ناحیه فرکانس تجربی است که در آن اندازه  که است |

بدست آمده است که نتایج ما براي   65nradزاویه کر در حدود 

0Dمقدار  تطابق بسیار خوبی دارد. با افزایش دما مقدار با آن   

9Dیابد، بطوریکه براي زاویه کر قطبی کاهش می این مقدار   

 است. 5nradتقریبا در حدود 

 

 گیرينتیجه

شود اما افزایش دما باعث کاهش مقدار عددي پاسخ هال می

  دهد که بیان کننده ایناساسی این پاسخ را تغییر نمیهاي مشخصه

 

 

 

نکته است که داشتن پاسخ هال ناشی از مشخصه ذاتی 

𝑺𝒓𝟐𝑹𝒖𝑶𝟒  باشد.می 
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 فونونفرومغناطیس توسط دو همدوس شدگی جفت

  زارع، بابک ؛شیردل هاور، مجید
 علم و صنعت ایران، تهرانه دانشگا ،فیزیک دانشکده

 

 چکیده

 ي برانگیختههافونون مورد بررسی قرار گرفته است. اند،غیرمغناطیسی از هم جدا شده عایقیک لایه  ابفرومغناطیس که  عایق دودر دینامیک مغناطش شدگی جفت

از طریق عایق به طور همدوس اي را توانند اندازه حرکت زاویهمی ،مغناطوکشسانی برهمکنشي به واسطه ،فرومغناطیس در وسط دینامیک مغناطشت شده

در ویژه مدهاي سامانه ترازي افعه د به صورت یکدو فرومغناطیس در مدهاي مگنونی شدگی جفت .دنغیرمغناطیسی حمل کرده و به فرومغناطیس دیگر منتقل نمای

 باشد.میمگنون -کنش مگنونبرهم شود که نشان دهندهمی مشاهده

 .زيا، دافعه تر فرومغناطیس، دینامیک مغناطش، مغناطوکشسانی   واژه هاي کلیدي:

 

Coherent coupling of two ferromagnets by phonon 
 

Shirdel-Havar, Majid; Zare, Babak 
 

Department of Physics, Iran University of Science and Technology, Tehran 
 

Abstract 
 

The coupling of magnetization dynamics in two ferromagnetic insulators separated by a non-magnetic insulator 
layer has been investigated. Excited phonons by magnetization dynamics in a ferromagnet, through 
magnetoelastic interaction, can carry angular momentum coherently through a non-magnetic insulator and 
transfer it to another ferromagnet. The coupling of magnon modes in two ferromagnets is observed as a level 
repulsion in the system eigen-modes, which indicates the magnon-magnon interaction. 
Keywords: ferromagnetic, magnetization dynamics, magnetoelastic, level repulsion. 
 
PACS No.    75 
 

 قدمهم

مهم پردازش اطلاعات  ياز اجزا یکی انتقال همدوس اسپین     

 ياهتو انتقال حال رهیامکان اتصال، ذخ رایاست، ز یکوانتوم

 تواندمی به طور معمول، این انتقال کند. یرا فراهم م یکوانتوم

ابزارهاي اسپینترونیکی در ] 2ها [] و مگنون1ها [سط الکترونتو

را  نیاسپ دننتوامی زین ارتعاشات شبکه ،افزون بر این. صورت گیرد

  .]4،3[ و انتقال دهند حمل

در مواد  وکشسانیمغناط تیو خاص یسیمغناط يناهمسانگرد     

 و ارتعاشات شبکه بلوري شدگیمنجر به جفت ،یسیمغناط

 اي درکه می تواند منجر به انتقال تکانه زاویه ]5[ شودمی طشمغنا

 مغناطیسیریغي یک لایهو  مغناطیسی يیک لایه فصل مشترك

ها به مدهاي کیتل، همه اسپین )FMR( یسیفرومغناط دیتشد .شود

دهند، را فاز و هم دامنه حرکت تقدیمی انجام می طور هم

در  موثر يو گشتاورها هاروین در صورتی که .کندبرانگیخته می

 يهاتنش با اینحال، روند.یم نیاز ب يادیتا حد ز حجم ماده

 لایه مشترك هايفصلو  هاحدر سط یکینامید وکشسانیمغناط

آن توسط  دی] هستند و تول6ها [منبع فونون فرومغناطیس یک

 شود.یم واپایش يمرز طیشرا

ورد توجه قرار بسیار م در این زمینه مغناطیسی که ماده کی    

 Yttrium Iron Garnet عایق فرومغناطیس يهاهیلا ،گرفته است

(YIG) عایق غیرمغناطیسی یک  يرو بر است کهGadolinium 

Gallium Garnet (GGG) تیفیکه هر دو ک ،شود قرار داده می 
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، YIGدر  شمغناط کینامیدارند. د ییبالا اریبس آکوستیکی 

را به  شدگی مغناطوکشسانیجفت واسطهه ب هاي برانگیختهفونون

GGG اي به دلیل حمل اندازه حرکت زاویهکه  ،]8،7کند [یپمپاژ م

ه بر علاو .دشویک میرایی اضافی در دینامیک مغناطش میمنجر به 

برد به واسطه حمل و -جریان اسپینی بلند ساختارها این در ،این

، که ]11-9[پذیرد ها صورت میتوسط فونوناي انتقال تکانه زاویه

ها توسط مگنون همتاي آنطول ترابرد اسپین بسیار بزرگتر از  در آن

 است.  YIGدر 

عایق دو لایه در دینامیک مغناطش  در این پژوهش،     

اند از هم جدا شده یک لایه عایق غیرمغناطیس بافرومغناطیس که 

این  مدهايویژه ایجاد شده در  دافعه ترازي. مطالعه می کنیم  را

با دو لایه فرومغناطیس  شدگی همدوساختار نمایانگر جفتس

 .استیکدیگر 

 
) که از وسطساختاري سه لایه متشکل از یک عایق غیرمغناطیسی (لایه : 1شکل 

 شده است. متصل mفرومغناطیس با بردار مغناطش عایق دو چپ و راست به 

 

 مدل نظري

لایه شامل یک لایه عایق غیرمغناطیسی یک ساختار ناهمگن سه      

که بین دو لایه عایق فرومغناطیس یکسان با  Lبا ضخامت 

 )1، همانند پیکربندي که در شکل (قرار گرفته است dضخامت 

نامیک دیبراي  LLGمعادله گیریم. را در نظر میارائه شده است 

 شودبا رابطه زیر داده می ومغناطیسمغناطش لایه فر

)1( 
0 eff, G ,i i i i iJP D � u � um m H m m 

1iدر جهت مغناطش است با یکه بردار  imکه   يبراي لایه  

2iچپ و  ضریب به ترتیب  GDو  Jراست.  يبراي لایه  

 ژیرومغناطیسی و ثابت میرایی گیلبرت هستند. 

eff mag mec �H H H که در آن  استمؤثر  میدان مغناطیسی

magH میدان ناهمسانگردي مغناطیسی خارجی و  شامل میدان

گرفته از برهمکنش نشأت طیسی میدان مغنا mecHاست و 

میدان مغناطیسی خارجی ایستا در جهت باشد. مغناطوکشسانی می

، جهت با محور آسان در نظر گرفته شده استو هم zمحور 

ext 0 ˆH z H . بنابراینmagH 7،8شود [با رابطه زیر داده می[ 

)2( � �mag FMR 0ˆ ,zZ JP H 

 با بسامد تشدید فرومغناطیسی

� �FMR 0 0 02 s sH K M MZ JP Pª º| � �¬ ثابت  Kکه  ¼

 متناسب با مشتق انرژي mecH همچنین، ناهمسانگردي است.

 ناطش و با رابطهنسبت به بردار مغ mecمغناطوکشسانی 

� �mec mec 0 sVMP ��mH که در آن ،]7[ شودداده می V 

براي یک  mecباشد. مغناطش اشباع می sMحجم لایه و 

 ]10،7شود [ي زیر داده میفرومغناطیس با رابطه

)3( � � � � � �mec 2 ,
V

B m m S dVDE D E DE
D Et

 ¦ ³ r r r 

1)که  )B B BDE DE DEG G A �  است هاي مغناطوکشسانیثابت �

,که در آن  , ,x y zD E ، . همچنین 

( ) ( ) ( ) 2S R r R rDE D E E Dª º w w � w w¬ ¼r r r که در تانسور کرنش ،

)آن  )R r با توجه به جهت میدان خارجی،  .است جاییمیدان جابه

ˆر پیکربندي تعادلی با رابطه جهت مغناطش د G �m z m  داده

ˆشود که می ˆx ym mG  �m x y هاي نوسانی و کوچک مؤلفه

فرومغناطیس با نرژي مغناطوکشسانی براي لایه هستند. در نتیجه، ا

 آیددست میي زیر بهرابطه

)4( � � � �mec 2 1
,

,
x y

B A m R z R zD D D
D

A
 

 �ª º¬ ¼¦ 

 2zو  1z. فرومغناطیس استسطح مقطع لایه مساحت  Aکه 

2مرزهاي لایه فرومغناطیس هستند با  1z z²، بنابراین داریم 

)5( � �mec
mec

0

ˆ ˆ ,x yd
Z
JP

 � �H x y 

mecکه  sB MZ J A   و� � � �( ) ( ) 2 ( ) 1x y x y x yR z R z ا توجه . ب�

meو  magHهاي توان میدان)، می5) و (2به روابط ( cH  را براي

با جایگذاري لایه فرومغناطیس چپ و راست بدست آورد و 

eff mag mec �H H H ) براي دینامیک )5) و (4در روابط ،

 داریم چپ يلایهمغناطش 

)6( 
� � � �1 mec

FMR 1 G 1

2 2

,

m i R L R L d d

i m i m

Z

Z D
r r r

r r

 r � � � �ª º¬ ¼
r r

 

 راست داریم يمغناطش لایهبراي  همینطور
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)7( 

� � � �2 mec

FMR 2 G 2

2 2

,

m i R L d R L d

i m i m

Z

Z D
r r r

r r

 r � �ª º¬ ¼
r r

 

z ،xبا توجه به تقارن دورانی حول محور که  ym m imr  r  و

x yR R iRr  r .است Rr ي زیر با رابطههاي مختلف براي لایه

 شودداده می

)8( � �

1 1

2 2

2 2

,
2 2

,
2 2

ik z i t ik z i t

ikz i t ikz i t

ik z i t ik z i t

L LA e B e d z

L LR z t C e D e z

L LE e F e z d

Z Z

Z Z

Z Z

� � �
r r

� � �
r r r

� � �
r r

­ � � � � � �°
°
° � � � �®
°
°

� � � �°̄

 

�با بردارهاي موج فونونی  � 2 2c k iZ Z KZA و  � 

� � 2 2c k iZ Z KZA ه ترتیب ب K(Kو cA(cA )، که (� 

و ثابت میرایی کشسانی در لایه سرعت کشسانی عرضی 

که  Fr ... و ،Ar) هستند. ضرایب فرومغناطیس (غیرمغناطیس

با استفاده از شرایط مرزي مناسب یعنی هستند  Zوابسته به 

 مشترك پیوستگی کشسانی و پایستگی تکانه خطی مگنون در فصل

با استفاده از روش  .آیندفرومغناطیس و غیرمغناطیس به دست می

فرومغناطیس شرایط مرزي  ، براي]9[و  ]6[ارائه شده در مرجع 

 داریمچپ 

)9( 1

1

( / 2 ) ( / 2 )

( / 2 )

( / 2 ) ( / 2 ) .

R L R L

j d L B m

j L j L B m

� �
r r

�
r A r

� �
r r A r

­ �  �
°° � �  ®
° � � �  �°̄

 

 داریم ومغناطیس راستفرو براي 

)10( 2

2

( / 2 ) ( / 2 )

( / 2 ) ( / 2 )

( / 2 ) .

R L R L

j L j L B m

j d L B m

� �
r r

� �
r r A r

�
r A r

­  
°° �  �®
° �  °̄

 

�که  � � � � � /j z z R z zPr r � w w چگالی جریان تکانه عرضی 

 يلایهو براي است  برشیمدول  Pکه در آن  ]7،10[ است

2cPترتیب با فرومغناطیسی بهغیرمغناطیسی و آنتی U A   و
2cP U A  شود و تعریف میU .اکنون  چگالی جرمی متناظر است

را  Fr ... و ،Arتوان ضرایب با استفاده از شرایط مرزي بالا می

به صورت  2mrو  1mr. این ضرایب ترکیب خطی از تعیین کرد

� � � � � �1 1 2 2A m mZ Z Zr r r � و ... ،

� � � � � �1 1 2 2F m mZ Z Zr r r و 1، که ضرایب هستند� ...،

اند. در نتیجه میدان اینجا ارائه نشدهبدلیل طولانی بودن  2

 چپ به صورت ي) براي لایه6ي (رابطهجایی در جابه

)11( � � � �1 1 1 1 2 2/ 2 / 2 ,R L R d L m mr r r r� � � �  : �: 

 راست به صورت يبراي لایه ) براي7ي (در رابطه و

)12( � � � �2 2 1 1 2 2/ 2 / 2 ,R d L R L m mr r r r� �  < �< 

 شود، که در آن داده می

� � 1 1( )/2 ( )/2
1(2) 1 1(2) 1(2)2 sin / 2 ,ik L d ik L di k d e e� � �ª º:  �¬ ¼  

� � 2 2( )/2 ( )/2
1(2) 2 1(2) 1(2)2 sin / 2 .ik L d ik L di k d e e� � �ª º<  �¬ ¼  

انجام  ) و7) و (6(روابط ضرایب در  نهایتا با جایگذاري این     

m به فضاي فرکانستبدیل فوریه  i mZo  و نادیده گرفتن

2متناسب با  جملات
GD داریم دو لایهمغناطش ، براي دینامیک 

)13( 
� �

� �
FMR G mec 1 1 1

mec 2 2 2

+

+ 0,

i d m

m d

Z Z ZD Z

Z
�

�

� � �ª º¬ ¼
�  

 

)14( 
� �

� �
FMR G mec 2 2 2

mec 1 1 1

+

+ 0,

i d m

m d

Z Z ZD Z

Z
�

�

� � �ª º¬ ¼
�  

 

داراي دو مد  )7) و (6شته باشید که هر یک از روابط (توجه دا

 .متناظر با فرکانس مثبت است -مد متناسب با اندیس  هستند که

فرومغناطیس  يدهد که لایهاین جفت معادله به وضوح نشان می

دینامیک  اند.با یکدیگر جفت شدهبواسطه فونون چپ و راست 

کنش مغناطوالاستیک به از طریق برهم �1mچپ  يمغناطش لایه

 .بلعکسجفت شده است و  �2mراست  يدینامیک مغناطش لایه

 

 مدهاي سامانه ویژه

توان به صورت معادله را می )14) و (13معادلات (جفت      

1نوشت، که  v 0 ماتریسی 2( , )T m m� � v  یک  و

 هاي زیر استوابسته به بسامد با درآیه 2u2ماتریس 

)15( 

� �
� �

� �
� �

11 FMR G mec 1 1

12 mec 2 2

21 FMR G mec 2 2

22 mec 1 1

+

+

+

+

i d

d

i d

d

Z Z ZD Z

Z

Z Z ZD Z

Z

 � � �

 �

 � � �

 �

 

مدها را براي این ساختار ویژه ،  دترمینان ماتریسهاي ریشه

 دهد.ناهمگن می
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کنش مغناطوکشسانی براي ساختار در حضور برهم سامانهمدهاي ویژه : 2شکل 

هاي هاي آبی مدهاي فونونی و خطچین . خطYIG|GGG|YIGعایق ناهمگن 

به  GGGو لایه  YIG باشد. ضخامت لایهکنشی میتوپر مدهاي سیستم برهم

 در نظر گرفته شده است. mP20 و nm 200 ترتتیب

عایق فرومغناطیس ضخامت ، بررسی ویژه مدهاي سامانهبراي      

YIG  و عایق غیرمغناطیسGGG  ترتیببه nm 200 و mP20 

ارائه شده در مرجع ضرایب . همچنین، ه استدر نظر گرفته شد

مغناطیسی هاي . میدانه استبراي این دو ماده استفاده شد ]10[

1 0B B B �'  2و 0B B B �'  0با 0.5802TB به ترتیب   

جایگذاري این با . شده استبه فرومغناطیس چپ و راست اعمال 

هاي دترمینان ) و به دست آوردن ریشه15مقادیر در معادلات (

بدست  YIG|GGG|YIGساختار  ه مدهايویژ ماتریس 

هاي آبی مدهاي ) ارائه شده است. خط چین2، که در شکل (آیدمی

,phفونونی متناسب با رابطه  ph,2n ncZ S OA  د، ندهرا نشان می

,phکه  2( )n d L nO است.  n طول موج فونونی با شماره مد � 

 فونون-ي برهمکنشی مگنونسامانههاي توپر مدهاي همچنین خط

فونون به دلیل -د. وجود برهمکنش مگنونندهرا نشان می

مغناطوکشسانی منجر به ایجاد دافعه ترازي در محل برخورد مد 

130nفونون و مگنون شده است. دو مد فونونی با شماره  و   

131n کدام با مد مگنونی در عایق فرومغناطیس چپ و  ، هر 

دافعه ترازي شده  4ند که منجر به ایجاد نککنش میراست برهم

است. افزون بر این، در محل تقاطع دو مد مگنونی نیز یک دافعه 

شدگی غیرمستقیم، نمایانگر یک جفت شود کهترازي دیده می

 ون منتقلبواسطه فونمگنون است که -مگنون همدوس و بلندبرد

 د.وشمی

 

 نتیجه گیري

یک لایه عایق دینامیک یک ساختار ناهمگن شامل      

 ، بررسیقرار گرفتهعایق فرومغناطیس  دو لایهغیرمغناطیسی که بین 

اي به دلیل برهمکنش مغناطوکشسانی، اندازه حرکت زاویه. کردیم

دیگر ي ي فرومغناطیس به لایهها از یک لایهتواند بواسطه فونونمی

شدگی غیرمستقیم دینامیک مغناطش در منجر به جفت منتقل شده و

مدهاي این ویژه . وجود دافعه ترازي در ي مغناطیسی شوددو لایه

نمایانگر این  با یکدیگر ساختار در محل تقاطع مدهاي مگنونی

 .شدگی غیرمستقیم است.جفت
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 يزیرکونیاهاي بر روي نمونهگیري پهن شدگی دوپلري تابش نابودي پوزیترون  اندازه

  آلاییده شده با عناصر فلزي

 مهدي قاسمی فرد، ،  *میثاق قمري

 آزمایشگاه فناوري نانو، مجتمع آموزش عالی اسفراین، اسفراین، ایران

 چکیده

روش همرسوبی  به )2Eu+و  3Pr، +3Sm ،+3Dy، +3Er+ ( فلزي هايیونبا  شده  و آلاییدهخالص  (زیرکونیا) پودر اکسید زیرکونیوم، مقالهین در ا

ناخالصی بر روي ترازهاي  اثر عناصر ی دوپلري مورد مطالعه قرار گرفتند.نمونه هاي آماده شده توسط طیف سنجی پوزیترونی پهن شدگ سنتز شد.

می توان ارتباط بین عیوب بلوري و ترازهاي الکترونی را حتی در مقادیر کم  CDBSبه کمک روش  مغزي زیرکونیا مورد بررسی قرار گرفت. الکترون

نتایج به دست آمده با نتایج دیگر محققان سازگاري دارد اما با کاهش طیف پس زمینه امکان مطالعه دقیق تري فراهم می  داد.ناخالصی مورد مطالعه قرار 

  شود.

 شدگی دوپلري همزمانی پهنطیف سنجی زیرکونیا،  :يکلیدلغات 

 

Measurement of Doppler broadening of positron annihilation radiation on 

zirconia samples doped with metal elements 

Misagh Ghamari*, Mahdi Ghasemifard,  

Deparrtment of engineering, Esfarayen Universityy of Technology, Esfarayen, Iran 

 
Abstract 

In this article, pure and doped zirconium oxide (zirconia) powder with metal ions (Pr3+, Sm3+, Dy3+, 

Er3+ and Eu2+) was synthesized by coprecipitation method. The prepared samples were studied by 

Doppler broadening positron spectrometry(CDBS). The effect of impurity elements on the electronic 

structure of the zirconia was investigated. With the help of CDBS method, the relationship between 

crystal defects and electron band structure can be studied even in small impurity amounts. The obtained 

results are compatible with the results of other researchers, but by reducing the background spectrum, 

a more detailed study is possible. 

Keywords: Zirconia, Coincidence Doppler broadening spectroscopy 
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 مقدمه
 از روشپژوهشگران اخیر استفاده طی چندین سال 

و نی ولکترر اساختایابی در مشخصهون یترزطیفسنجی پو

استفاده  . با [1,2]گسترش یافته است ادمو شبکهب عیومطالعه 

از درون مواد  مهمیتوان اطلاعات مخرب میغیر از این روش

و بین اتمی را  خالیي جاها هاي بلوري مانندبخصوص نقص

به از ساختار مواد نی اوافرامروزه ما اطلاعات  بدست آورد.

 CDBS و  PALS طیفسنجی هايده از روشستفاا کمک

ز ا.  [3]داریم پلیمرها ها ورسانا، سرامیکبویژه در مواد نیمه

اد مور سی ساختاربرطیف سنج پوزیترونی ي هادبررکا مهمترین

نی ولکتري اهاارمددر است که  لکتریک کماديعایق با ضریب 

 و همچنین مطالعه گیرندمورد استفاده قرار میسرعت بالا 

 ها استدر مواد متخلخل و الکتروسرامیک يرساختا عیوب

ي هاونیترزپودر روش طیف سنجی نابودي پوزیترون،  .[3]

به سمت  Na22 پرتوزا مانندیک چشمۀ ه از تابش شدپرانرژي 

ي هاردبرخوطی ده، ماوارد شدن به از پس  هدایت شده ونمونه 

به سرعت ، در ساختار شبکه دخون مواپیري تمهاابا ن کشسا

ست از دچند پیکو ثانیه زمان ت مددر  د راخوجنبشی ژي نرا

ل حتمااپذیري پوزیترون با کاهش تحرك. [4]دهند می

برهمکنش با الکترون به شدت افزایش یافته و احتمال نابودي 

یکی از  مانند هیدحالت جایگزیک ون در یترزپودن فتاا گیریا 

دي نابو فرایند . [5]کندنقص هاي شبکه افزایش پیدا می

 تواندمیمختلف ي هاازترهاي ونلکترابا ون یترزپو

را جهت مطالعات بلورشناسی  تیومتفادي نابوي مشخصهها

یند افرطی حرکت ازة ندژي و انرابدلیل پایستگی  ارائه دهد.

، جهت مخالف همو در  keV511  ژينرابا  نفوتو، دو دينابو

ت طلاعااتوان میدي نابو يهانین فوتوااز . دمیشوتولید 

در  هاونلکتراچگالی  و هاونلکتراحرکت ازة ندابسیاري از 

 محل عیوب شبکه بدست آورد. 

 
 شاني انرژ هیکوثانیپ چند در جامد به شده وارد يترونهایپوز

 نیا. رسندی م ییگرما يانرژ به و دهندی م دست از را

 نابود طیمح از یالکترون با و شده پخش جامد در ترونهایپوز

با . کنندی م جادیا keV  511 يگاما پرتو دو غالباً و شده

مؤلفۀ طولی پایستگی انرژي و اندازه حرکت، نین اقوتوجه به 

باعث ، )Lp( ونیترزپو -ونلکتراحرکت خطی جفت ازة ندا

لکتریک ایکی قلۀ فوتودنزژي در نراطیف (دوپلري) پهنشدگی 

511 keV ،میزان  بهΔE که از رابطه زیر بدست می دمیشو-
 :[1]آید

∆E = ୔ైୡ
ଶ       (1) 

 
ازة ندافرایند حرارتی، طی ها بدلیل ساکن شدن پوزیترون

مرتبط تماماً توان میون را یترزوپ-ونلکتراحرکت خطی جفت 

 يدوپلر ییجا جابه نیبنابرادانست. ه شدد نابوون لکترابه 

 که ییالکترونها يدبع کي یتکانه عیتوز درباره یعاتلااط

 . دهدیم دست به کنندیم نابود را ترونهایپوز

 ريبلو سه فاز همزمان داراي ومیرکونیز دیاکسيدزیرکونیا یا 

از ات فرییتغ نیا . [6,7]، تتراگونال و معکبی استکینیمونوکل

منجر به عیوب سطحی و حجمی تغییر حجم و در نتیجه باعث 

ن ایجاد ایاز  يریجلوگ يبراشود. امروزه در ساختار ماده می

 3O2Euیا  3O2Pr مانندي دیاکس ییهایاز افزودنها نوع نقص

باعث مر این ا کنند کهیاستفاده م یخال يپر کردن جاهاجهت 

اصولاً در  .شودیم یمکعبو تتراگونال  هايفاز شدن داریپا

مکعبی در طیف تتراگونال و تشخیص و تعیین مقدار فازهاي 

هم افتادن  يروکه ناشی از  مشکلاتی وجود دارد XRDهاي 

است. براي رفع این مشکل مقداري مشخص  مربوطه يهاکیپ

ه در نتیجکنند. را به ماده زیرکونیا اضافه می ونیناز یک آ

 پیدا رییتغ ونیبا توجه به اندازه آن زیرکونیا شبکه يپارامترها

در پراش اشعه ایکس  کیمحل پ رییتغکه حاصل آن  می کند

 . [8]است

-پهن گیرياندازه سنجیفیبا استفاده از طدر این پژوهش، 

ي هاي فلزتاثیر یون ،شدگی دوپلري همزمانی نابودي پوزیترون

 یمورد بررس بر ساختار بلوري و عیوب شبکه پودر زیرکونیا

  .خواهد گرفتقرار 

 
 هاي تجربیروش

  با افزودنی یون فلزي سنتز نانوپودر زیرکونیا همراه

مقادیر یکسانی از  نمونه ها توسط روش همرسوبی سنتز شدند.

هر کدام از افزودنی ها به صورت نمک کلرید محلول در آب 

به محلول پایه اضافه شد. در مجموع شش نمونه که شامل یک 
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نمونه خالص به همراه پنج نمونه با افزودنی می باشد، آماده و 

 قرار گرفت.طیف سنجی پهن شدگی دوپلري مورد مطالعه 

 بحث و بررسی

 لريپپهن شدگی دواندازه گیري 

شدگی دوپلري ناشی از تغییرات پهن 1به کمک چیدمان شکل

د. گیري شمولفه طولی اندازه حرکت خطی براي نمونه ها اندازه

و مینه زطیف  کاهشیکی از اهداف انتخاب این نوع چیدمان 

 ود. بنمونه در  ونیترزپو دىنابواز  ناشی طیف نبالهدثبت دقیق 

 
 

 لعماا با ىپلردو شدگی پهن گیرياندازه یشگاهیماآز نچیدما 1شکل

 .همزمانی طشر

 
 خطی حرکت ازهندامولفه طولی قوانین پایستگی،  مطابق

این و  ماندمی پایسته دىنابو یندآفر طی ونیترزپو-ونلکترا

. دشومی منتقل دىنابوحاصل از  ىهانفوتو بهتماماً مقدار 

 به دىنابو ىهافوتون خطی حرکت ازهندا یعزتوعموماً همه 

 هاونیترزپو که اچر دشومیداده  نسبت هشد دنابو ىهاونلکترا

آنقدر آنها رسند و سرعت می تیارحربه تعادل  دىنابواز  قبل

. دکر پوشی چشم هاآن حرکت ازهنداز ا انتومیشود که کم می

 يدنابوتابع توزیع اندازه حرکت خطی الکترون تحت تاثیر 

عبارت به  کند.، تغییر میبلوري نقص شبکهمحل در  ونیترزپو

ص شبکه واقن نمکادر  ونلکترا چگالیبدلیل کاهش دیگر 

از  ناشی حرکت ازهندا یعزتوتابع  ،خالی جاي بخصوص در

از  .دشومی تریکربا ،ظرفیت ىهاونلکترا باپوزیترون  دىنابو

و تشکیل  خالی ىجادر  ونیترزپو نشد هجایگزیدبا  ،یطرف

 باتابع موج پوزیترون  همپوشانی ،شبه اتم پوزیترونیوم

 دىنابو آهنگدر نتیجه و  کندمیکاهش پیدا  يمغز ىهاونلکترا

. ]9 [کندافت می خلیدا ىهاازتردر  ژىنراپر ىهاونلکترا

 ىپذیرتفکیکو  هاي الکترونیکیپنل چیدمان تغییراتی در

 شکلدر  تغییر دیجاا باعث ،هاي مختلفزسارشکاآ ژىنرا

حاصل از طیف  نتایج . به همین دلیلددگرمی خروجی طیف

و در مقایسه با یک نمونه مرجع  نسبی رتصو به CDBS سنج

 ژىنرا ىپذیر تفکیک اتتاثیراز طرفی  .شوندمی ئهارا

براي تحلیل آثار آن  لیو ستاناچیز  طیف نبالهدر د زسارشکاآ

ی اطلاعاتبراي بدست آوردن  خواهد بود.مشاهده ها قابل داده

بر ساختار شبکه زیرکونیا مختلف هاي فلزي افزودنینقش  از

اندازه  يهایمنحن، SCDBشده  يریگاندازه يهافیاز ط

مورد سنجش قرار نسبت به فلز خالص آلومینیوم حرکت 

 ومینیآلومبه عبارتی با در نظر گرفتن فلز بسیار خالص  .گرفت

 ترین تغییرات ایجاد شده درکتوان کوچمی به عنوان مرجع

نسبت  يهایدر منحنها را شبکه به واسطه ناخالصی ساختار

منحنی 2شکل .]10 [مشاهده کردبه وضوح  اندازه حرکت

شدگی همزمان اندازه حرکت آلومینیوم نسبت طیف پهن هاي

هاي خالص و آلاییده به عنوان مرجع نسبت به نمونهخالص 

-میدیده  2شکل همانطور که درهد. را نشان می زیرکونیا شده
که نه  یی استهاترونیپوزبخاطر ها یمنحنتغییرات در  ،شود

-بوسیله اتمبلکه  ژنیو اکسزیرکونیوم اتم  يهاتنها با الکترون
-بزرگروند. یم نیاز ب هاي ناخالصی هم طی فرایند نابودي

شده آلاییده  زیرکونیاي نسبت يهایهمه منحندر که  ترین قله

در  ژنیاکس 2p يهاسهم الکترونمربوط به شود دیده می

 یخال جايوجود عدم قله مشخصه،  نیا است. ينابود ندیفرآ

دهد و نشان میرا  ،است یمنفبار زیرکونیوم که داراي اتم 

-ها با الکترونترونیپوزباعث برهمکنش ها که همین جایگاه
-می صینقا نیدر سطح امغزي (به دام افتادن و نابودي)  يها

 LP  ≈ کاهش اندك قله در حدود. کندیم دییتأشود، را 

cOm 3-10×  25.06 2+ي اتم ناخالصی(براEu ممکن است (

بیشتر  باشد. اتم زیرکونیوم 4s يهاالکترون ينابود لیبه دل

باعث  ينابودفرایند  طیفلزات ناخالصی  4fنوار  يهاالکترون

شوند. یم c0m 3-× 10 16.21≈  LP ربلند د ياقله جادیا

تا  c0m 3-× 10 37.56≈  LPدر محدود که  هاییمدگیآبر

c0m 3-× 10 43.12≈  LP به  )ممکن است(شود یظاهر م

وجود  ریباشد که تحت تأث زیرکونیوم اتم 3f يهاالکترون لیدل

  .باشدقرار گرفته  ژنیاکس یخال جاي
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  هاي ناخالصی که فلز آلومینیوم خالص به عنوان مرجع انتخاب شده است.آلاییده شده با اتم زیرکونیاي هاينمونه CDBنسبت طیف  :2شکل

 Wو  S پهن شدگی دوبلري شکل خط يپارامترها

شبکه بلوري نواقص از  يشتریباطلاعات بدست آوردن براي 

پهن  شکل خط يپارامترهاتوان از می یخال جايبخصوص 

 ترونیطول عمر پوز يهادادهکه با  Wو  S لريپشدگی دو

-می Wو  Sاز پارامترهاي  ).3مرتبط است، استفاده کرد (شکل
 تیفظر يهاها با الکترونترونیپوزبرهمکنش اطلاعاتی از  توان

هاي مغزي الکتروننسبت به کمتري رکت اندازه حکه داراي 

به دام افتادن  نرخ افزایش . [11]استخراج کرد ،هستند

 پوزیترونآن نابودي دلیل ی که خال جاي عیبها در ترونیپوز

 S پارامتر شیافزا توان ازرا میاست،  تیظرف يهاالکترونبا 

 نشان داده شده است، 3شکل درهمانطور که  .محاسبه کرد

منفی ده شده خالص و آلایی يکونیارهاي زیدر نمونهخط شیب 

-یم کاهش S، پارامتر W پارامتر با افزایش است. به بیان دیگر،
د نابو يهاترونیتعداد پوزکاهش امر نشان دهنده  نیو ا ابدی

-نمونهتمامی  .)عکسبر و( است تیظرف يهابا الکترونشده 
 یهمشابتقریباً شبکه عیوب  يدارا شده زیرکونیاي آلاییده يها

 و ،3Dy+ يهایناخالص به مربوط يهاداده یکینزد هستند.
+3Er در و هم به عنصر دو نیا کینزد یاتم شعاع از یناش 

 .است مشابه يراندازیگ مراکز جادیا جهینت

 
هاي براي نمونه Wو  S شکل خطی تغییرات پارامترهاي :3شکل

  .خالص و آلاییده شدهزیرکونیاي 

 گیرينتیجه

 هاي فلزيیون نانوپودر زیرکونیا خالص و آلاییده شده با

 +3Pr، +3Sm، +2Eu، +3Dy، 3+ وEr با روش هم رسوبی ،

تاثیرات  CDBS یپوزیترون سنجیطیف به کمک سنتز شد.

هاي ناخالصی روي ترازهاي الکترونی و تغییرات عیوب یون

، به CDBSنسبت  يهایمنحن شبکه مورد مطالعه قرار گرفت.

 2pي هاحرکت مربوط به الکتروناندازه  هیدر ناح ژهیو

در هاي ناخالصی اتم است که احتمالاً این، نشانگر ژنیاکس

ا بها ناخالصی. اندگرفتهقرار  بین نشینیبصورت  هشبکدرون 

شبکه  نیگزیو شعاع کوچکتر جا شتریبالکتریکی حالت بار 

 يهایمنحنساختار دهد که یمطالعه حاضر نشان م .شوندیم

-اتم يریمحل قرارگ ییبه شناسابطور موثري  CDBSنسبت 
 شود.منجر میر شبکه هاي ناخالصی د
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 CdTe/CdSنقاط کوانتومی هسته/پوسته  بررسی حسگري فلزات سنگین
   1محمد،خانزاده ; 1مهدي،؛ ملایی 1ناصري پورتکلو ، سمیه

  رفسنجان ،  میدان امام خمینی ،  ولی عصر(عج)فیزیک  دانشکده1

  چکیده

 PL ساختاري آنالیزهاي ر دماي اتاق با استفاده از تابش فرابنفش سنتز شدبه روش فوتوشیمیایی سریع و د CdTe/CdSدر این پژوهش نقاط کوانتومی هسته/پوسته 

,UV-Vis و XRD  تشکیل موفق ساختار هسته/ پوسته را تایید کرد. ساختار هسته/ پوسته نقاط کوانتومیCdTe/CdS  از نوع ساختار هسته/ پوسته نوعII  .است

داشته و   شدت نورتابی آن افزایش چشمگیر CdSنانومتر دارند که پس از پوشیده شدن با پوسته  535در نورتابی لبه نواري با قله نواري  CdTeنقاط کوانتومی 

هدف این تحقیق  بررسی نقاط کوانتومی هسته/پوسته  .، به سمت طول موجهاي بلندتر انتقال پیدا کرد IIهمچنین قله نورتابی بدلیل تشکیل ساختار هسته/ پوسته نوع 

CdTe/CdS 2فلزات سنگین است، براي تشخیص یونهاي سمی  در تشخیص+Hg  یک روش ساده در محیط آبی ارایه می دهیم. نورتابی نقاط کوانتومی

انتخاب خوبی هستند اما سایر فلزات تاثیر ناچیزي   )Hg+2توسط فلزات سنگین و وابسته به غلظت آنها خاموش می شود، یونهاي جیوه ( CdTe/CdSهسته/پوسته 

 ن نورتابی می گذارند.بر خاموش شد
 .حسگري فلزات سنگین، نقاط کوانتومی، هسته/ پوسته و CdTe/CdS : واژه هاي کلیدي

  

Investigation of the heavy metal sensing of CdTe/CdS core/shell quantum dots 
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Abstract  

In this research, CdTe/CdS core/shell quantum dots were synthesized by rapid photochemical method and at 
room temperature using ultraviolet radiation. PL, UV-Vis and XRD structural analyzes confirmed the successful 
formation of the core/shell structure. The core/shell structure of CdTe/CdS quantum dots is type II core/shell 
structure. CdTe quantum dots have a band-edge luminescence with a band peak at 535 nm, which after being 
covered with a CdS shell, its luminescence intensity increased dramatically, and the luminescence peak shifted 
to longer wavelengths due to the formation of the type II core/shell structure. . The aim of this research is to 
investigate CdTe/CdS core/shell quantum dots in the detection of heavy metals, we present a simple method to 
detect Hg+2 toxic ions in aqueous medium. The luminescence of CdTe/CdS core/shell quantum dots is quenched 
by heavy metals and depends on their concentration, mercury ions (Hg+2) are a good choice, but other metals 
have little effect on luminescence quenching.  
 Keywords: CdTe/CdS, QDs,Core/ Shell, Heavy metal sensing     
 
 

   قدمهم

 کوانتومی نقاط و ها نانوکریستال بر گسترده اي پژوهش امروزه     

 جمله از فراوان کاربردهاي و فیزیکی هاي ویژگی وجود دلیل به

 حال در پزشکی، کاربردهاي لیزرها، نور، کننده یلگس دیودهاي

به  VI-II ه گرو هاي نانوکریستال بین دراین. ]1[ است انجام

دلیل وجود ویژگی هاي منحصر به فردشان از اهمیت ویژه اي 

یک استثنا دربین نقاط کوانتومی  CdTe. ] 2 [برخوردار هستند  

ی زیاد و شبکه کریستالاست، که می توانند با نورتابی  VI-IIگروه 

و به دلیل گسترده بودن  ]3و4 [سنتز شوندمنظم در یک محیط آبی 

طول موج نور تابی آن در دیودهاي گسیل کننده نور، سلول هاي 

خورشیدي و هم چنین تصویربرداري بیولوژیکی مورد استفاده قرار 

نقش  . از آنجا که اثر سطح و تله هاي سطحی] 5-10[گرفته اند 
ژه ای در ویژگی ھای نقاط وی

کوانتومی دارد، کنترل و بھبود تلھ 
ھای سطحی نقاط کوانتومی در سال ھای 
اخیر نتیجھ ھای جالبی را بھ ھمراه 
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داشتھ است و کارھای متفاوتی در این 
. در ]١١-١۵[زمینھ انجام شده است  

خود را  تیاھم واقع نقاط کوانتومی 
 الکترون ھا یاز محصور شدن کوانتوم

. رندیگ یم ختھیبرانگ یو حفره ھا
 یھایژگیو جادیمحصور شدن باعث ا نیا

 یفردمنحصربھ یو نور یکیالکترون
 یرساناھامھیکھ با مشخصات ن شودیم
بررسی فلزات سنگین در  .]١۶[ متفاوت است میحج

محیط هاي آبی به دلیل تاثیر خطرناك آنها بر محیط زیست اهمیت 

ین میان جیوه به دلیل اثرات سمی زیست ویژه اي یافته است. در ا

محیطی که دارد به خوبی شناخته شده است، مصرف آب آلوده به 

 جیوه باعث آسیب هاي عصبی و اختلالات جدي می شود
تشخیص فلزات سمی یا خطرناک  .]١٧[

برای حفاظت از محیط زیست و ایمن 
سازی کاملا روشن است. اخیرا 

موش حسگرھایی کھ براساس مکانیسم خا
و روشن شدن نورتابی طراحی شده اند 

. ]١٨و١٩[مورد توجھ قرار گرفتھ اند
استفاده از نقاط کوانتومی نیمھ 
ھادی در طراحی حسگرھای نوری بھ 
خاطر طیف ھای تحریک گسترده، 
پایداری نور عالی و انعطاف پذیری 
در تنظیم عملکرد سطح توجھ زیادی را 

  .]٢١و٢٠[بھ خود جلب کرده است

  زمایش:روش آ

  مواد 

Cadmiumacetatedehydrate(C4H6CdO4*2H2O), 
Tellurium 

powder(%99),Thioglycolicacid(TGA),Sodium 
borohydride(NaBH4)   

  .اند شده خریداری Merck شرکت از کھ
  روش سنتز نقاط کوانتومی

بھ روش  CdTeنقاط کوانتومی 
ماکروویو کھ توسط ملایی و ھمکاران 

. برای ]٢٢[تز شد ارایھ شده است سن
 سنتز نقاط کوانتومی ھستھ/پوستھ 

CdTe/CdS ٠෨گرم کادمیوم استات در  ١
میلی لیتر آب دوبار تقطیر شده  ٣٠

بھ  TGAمیکرو لیتر  ٧۵حل شد، سپس 
  محلول توسطPH آن اضافھ شده و  

NaOH  تنظیم شد، در این  ٩بھ اندازه

بھ   CdTeمیلی لیتر از  ٢٠مرحلھ 
  .محلول اضافھ شد

و محلول نھایی آماده شده را در 
معرض تابش لامپ پرفشار جیوه قرار 

ھای مختلف نمونھ داده و در زمان 
  برداری انجام شد.

  نتایج و بحث

را مشاهده می  CdTe/CdSنورتابی نقاط کوانتومی  1شکل 

 به اطراف  CdSفرمایید همانطور که مشخص است با رشد پوسته 

CdTe اشته است و حداکثر نورتابی نورتابی رشد چشم گیري د

  دقیقه می باشد.  17در زمان 

  
 CdTe/CdSنورتابی نقاط کوانتومی :  1شکل

طیف جذب نقاط کوانتومی  ٢شکل      
CdTe/CdS  با زمانھای مختلف سنتز می

باشد جابجایی لبھ ھای جذب نقاط 
کوانتومی در توافق با جابجایی قلھ 
ھای گسیل بھ سمت انرژی ھای کمتر 

ول موج ھای بلندتر) می باشد. علت (ط
انتقال پیدا کردن طول موج نورتابی 

بھ سمت طول  CdTe/CdSنقاط کوانتومی 
موج ھای بلندتر این است کھ ساختار 
این نقاط کوانتومی ھستھ/ پوستھ از 

است کھ  IIنوع ساختار ھستھ/ پوستھ 
 باعث این پدیده شده است. 
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 CdTe/CdSطیف جذب نقاط کوانتومی :  ٢شكل
الگوی پراش پرتو ایکــس نقــاط  ٣شکل 

را نمــایش  CdTe/CdSو  CdTeکوانتــومی 
می دھد. مکــان ســھ قلــھ منطبــق بــر 

) ساختار ٣١١) و (٢٢٠)، (١١١صفحات (
ــتاندارد ( ــی اس ) JCPDS No.5-0566مکعب

CdTe  است. برای نــانو کریســتال ھــای
CdTe/CdS  ) ١١١قلھ مربوط بھ صــفحھ(  

ســمت زوایــای      بھ طور واضــح بــھ
بزرگتر جابجا شــده اســت کــھ تاییــد 

بــھ دور  CdSکننده رشد موفــق پوســتھ 
و کــاھش ثابــت  CdTeنقــاط کوانتــومی 

  شبکھ آن است.

  
  CdTe/CdSو  CdTeنقاط کوانتومی  XRDآنالیز :  3شکل

) یک Hg+2در این بخش براي تشخیص یونهاي سمی جیوه (

که فلورسانس نقاط روش ساده در آب ارایه می دهیمف از آنجایی 

توسط فلزات سنگین و  CdTe/CdSکوانتومی هسته/پوسته 

وابسته به غلظت آنها خاموش می شود، براي حساسیت فلزات 

  CdTe/CdSاز نقاط کوانتومی  ppm2,7سنگین محلول 
تھیھ شد و یونھای فلزات سنگین با 

غلظت یکسان بھ این محلول اضافھ شد. 
بھ طور بھ منظور اینکھ حساسیت جیوه 

اختصاصی بررسی شود محلولی از 
یونھای جیوه در غلظت ھای مختلف را 

 CdTe/CdSبھ محلول نقاط کوانتومی 
آن ثبت شد، در  PLاضافھ شد و طیف 

ضمن شرایط آزمایش برای یونھای فلزی 
  دیگر مشابھ شرایط آزمایش جیوه است.

  
مختلف  همراه با غلظت هاي CdTe/CdSنورتابی نقاط کوانتومی:  4شکل

+2Hg  
پس از افزودن یونھای جیوه بھ نقاط 

محلول در آب شدت  CdTe/CdSکوانتومی 
PL  تغییر قابل ملاحظھ ای داشتھ و

ھمینطور با افزایش غلظت جیوه از 
)Mμبتدریج کاھش یافتھ و در ١٠-١٠٠ (

کاملا خاموش میشود،  ١٠٠ Mμغلظت 
تاثیر فلزات سنگین دیگر را  ادامھدر

مشاھده  ۵در شکل وه در مقایسھ با جی
  می کنید.

 
  سنجش نورتابی براي یونهاي فلزي مختلف:  5شکل
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روش سریع  بھ CdTe/CdSنقاط کوانتومی 
فوتوشیمیایی سنتز شد. ساختار ھستھ/ 

از نوع ساختار ھستھ/  CdTe/CdSپوستھ 
-PL,UVاست. آنالیز ھای  IIپوستھ نوع 

Vis,XRD رشد موفقیت آمیز ،CdS  بھ
را تایید کرد. نقاط  CdTeدور 

حسگر خوبی برای  CdTe/CdSکوانتومی 
فلز جیوه می باشند، اما فلزات دیگر 
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ایق عسطح بر روي  تایی-بازتاب آندریو حساس به زاویه فرود و القاء ابررسانایی اسپین سه

 توپولوژیک 

 مرتضی صالحی 
  ، ایران.، همدان 65178،گروه فیزیک ، دانشکده علوم پایه، دانشگاه بوعلی سینا 

 

 چکیده
منجر به ناهمسانگردي نسبت به این تغییر مکان  دهد.در فضاي وارون را تغییر می هاي دیراك بر روي سطح عایق توپولوژیکصفحه مکان مخروطهم فرومغناطیسی 

مدار هستند، این -نش اسپینکهاي توپولوژیک داراي قویترین برهمبه دلیل اینکه عایق .ابررسانا خواهد شد-و ترابرد از یک اتصال فرومغناطیس زاویه فرود در بازتاب

 -بین فرومغناطیس هاي آندریو در یک اتصالما به صورت تئوري نشان دادیم که این تغییر مسیر براي بازتابشود. ناهمسانگردي منجر به تغییر پیکربندي اسپینی نیز می

ال موازي ه غیرعادي ین، به عنوان یک اثر قابل مشاهده در آزمایشگاه ،یک جریانهمچنتایی  خواهد شد. -ا نیز وجود دارد که منجر به القاء ابررسانایی اسپین سهابررسان

 خواهد کرد. با فصل مشترك شارش پیدا 

 ، جریان هالتایی-اب آندریو،  ابررسانایی اسپین سهعایق توپولوژیک، فرومغناطیس هم صفحه، بازت   واژه هاي کلیدي:

 

Angle-sensitive Andreev reflection and induced spin-triplet superconductivity on the 
surface of topological insulators 

 

Morteza Salehi 
 

Department of Physics, Bu-Ali Sina University, Hamadan, 65178, Iran. 
 

Abstract  
 

In-plane ferromagnetism tunes the Dirac cone's location of topological insulators in the k-space. This change 
leads to an anisotropy with respect to the incoming angle in reflection and transmission on the ferromagnet-
superconductor junction. Since topological insulators have strong spin-orbit interaction, this anisotropy changes 
the spin configuration. We theoretically show a similar effect for Andreev reflection occurs at the ferromagnet-
superconductor junction, which induces spin-triplet superconductivity. As an experimental signature, we find an 
anomalous Hall current flows parallel to the interface.  
Keywords:      Topological Insulators, in-plane ferrmagnetism, Andreev Reflection, spin-triplet 
superconductivyt, anomalous Hall current.  
 
PACS No.   72, 74, 68 
 

 مقدمه 

مدار -کنش اسپینمطالعه برهمبراي  تلاشهاي توپولوژیک در عایق

هاي توپولوژیک داراي عایق. ]١[بر روي گرافین پیش بینی شدند

گاف انرژي با علامت وارون در کپه خود هستند که با توجه به تناظر 

هاي هاي بدون گاف و مقاوم در برابر اختلاللبه منجر به حالت -کپه

هاي شود.رابطه پاشندگی این حالتموضعی بر روي سطح و مرز می

وت ت با این تفاهاي دیراك در گرافین خطی اسسطحی مانند فرمیون

اسپین ( ناشی از در گرافین اندازه حرکت به درجه آزادي شبه که

هاي تقارن زیرشبکه ) جفت شده است در صورتی که در عایق

شدگی بین اندازه حرکت و اسپین واقعی توپولوژیک این جفت
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 بعد ازهاي توپولوژیک سه بعدي کمی عایق دهد.ها رخ میفرمیون 

 𝐵𝑖ଶ𝑆𝑒ଷ وژیک دو بعدي در موادي مانندهاي توپولکشف عایق

یی به این القاء مغناطش یا ابررسانا .]٢[ندبینی و کشف شدپیش

 یا هاي سطحی با مجاورت آنها با الکترودهاي فرومغناطیسحالت

امکان پذیر است. به همین دلیل، عایق توپولوژیک یک بستر  ابررسانا

دار را م-نش قوي اسپینکبا برهم مناسب براي مطالعه این دو پدیده

 کرده است.   فراهم

صفحه دهیم که  اگر فرومغناطیس همنشان می در این تحقیق ما

بررسانا ا-اي عمود بر فصل مشترك در یک اتصال فرومغناطیسمولفه

داشته باشد، آنگاه احتمال بازتاب آندریو به زاویه فرود ذره وابستگی 

هاي ي انتشار فرمیونراستاناهمسانگرد خواهد داشت. در نتیجه 

فصل مشترك دچار تغییر خواهد شد. به  دیراك در بازتاب از این

کنش قوي، این ناهمسانگردي جفت شدگی با اسپین سه دلیل برهم

تایی را در ناحیه فرومغناطیس القاء خواهد کرد و منجره به شارش 

 یک جریان هال غیرعادي موازي با فصل مشترك اتصال خواهد شد. 

 

 ب تئوري:چارچو

هاي دیراك در سطح یک هامیلتونی موثر حاکم بر حرکت فرمیون

عایق توپولوژیک در حضور فرومغناطیسی با رابطه زیر توصیف 

 ،]3، 2[دشومی

𝐻௘(𝑘) = ℏ𝑣ி ( 𝝈 × 𝒌). 𝑒̂௭ − (𝒎. 𝝈) )1      (                

مغناطش موثر  mاسپین و بردار موج هستند. همچنین،  kو  σکه 

سرعت فرمی است.  𝑣ிجفت شده به درجه آزادي اسپین ذره و 

ℏ𝑣ிبراي سادگی ضریب  = در حضور ابررسانایی دهیم. قرار می 1

در ماده،  sابررسانایی موج حفره ناشی از حضور -قارن الکترونو ت

دوژن -گونه از معادله بوگولیوبوف-گونه و حفره-ذرات الکترونشبه

 ،]4[کردشود، تبعیت خواهند که به صورت زیر نوشته می

൬𝐻௘(𝑘) − 𝜇 ∆
∆∗ 𝜇 − 𝐻௘(−𝑘)൰ ቀ𝑢

𝑣ቁ = 𝜀 ቀ𝑢
𝑣ቁ )2  (               

پتانسیل شیمیایی  μاست و  sابررسانایی موج  پارامتر نظم  ∆کمیت 

-هاي الکترونویژه مقدار انرژي متناظر با حالت  ε است. همچنین

فحه صبراي فرومغناطیسی هم گونه شبه ذرات است. -گونه یا حفره

 گونه به صورت زیر-گونه و حفره-ویژه مقادیر انرژي ذرات الکترون

 آیند،بدست می

)3(              
𝜀௘ = ±ට൫𝑘௫ + 𝑚௬൯ଶ + ൫𝑘௬ − 𝑚௫൯ଶ − 𝜇

𝜀௛ = ±ට൫𝑘௫ − 𝑚௬൯ଶ + ൫𝑘௬ + 𝑚௫൯ଶ + 𝜇
 

صــفحه، دهد که در حضــور فرومغناطیســی هممی ) نشــان3رابطه (

گونه در فضـــاي اندازه -گونه و حفره-هاي دیراك الکترونمخروط

2ඥ𝑚௫حرکت به اندازه 
ଶ + 𝑚௬

ଶ شــوند. این نکته از یکدیگر جدا می 

نشان داده شده است. در این شکل محور عمودي انرژي  1شکل در 

ه و مخروط آبی رنگ حفره گونه گون-و مخروط قرمز رنگ الکترون

 است. 

در نظر بگیریم، یک  2شکل  مت (الف)اگر یک اتصال مانند قس

الکترون فرودي از سمت فرومغناطیس این شانس را دارد که در 

برخورد با فصل مشترك به صورت یک حفره بازتاب کند، این فرآیند 

شود منجر به انتقال یک زوج کوپر که به بازتاب آندریو شناخته می

شود. در شرایط بالستیک براي ذره فرودي به داخل ماده ابررسانا می

ر فرآیند پراکندگی انرژي ذره و مولفه اندازه حرکت آن موازي با د

یک بازتاب ) بقاء خواهند داشت. 𝑘௬فصل مشترك ( در اینجا مولفه 

گونه در فضاي اندازه حرکت در -آندریو براي یک ذره الکترون

نشان با یک دایره مشکی رنگ  aدر موقعیت  2شکل  (ب) قسمت

 وه خودقیقی در راستاي سرعت گردر فضاي ح . ذرهداده شده است

برداري است که از مرکز دایره این راستا متناظر با  د.کنرکت میح

ه در فضاي اندازه گون-گونه و حفره-هاي دیراك الکترونجدا شدن مخروط 

مقدار این جداشدگی به  𝑚௫در حضور  .حرکت در حضور فرومغناطیسی هم صفحه

 ].2بود [خواهد  2𝑚௫اندازه 
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 بر روي مخروط εبا انرژي  رنگ ( که نشان دهنده مکان ذره آبی

قرار گیري ذره کشیده دیراك از زاویه بالا است) به سمت مکان  

نسبت به محور عمود بر   θدهنده انتشار ذره با زاویه  نشان و است

، که با دایره سفید رنگ نشان داده شده حفره بازتابیده. اتصال است

است و در صورتی پایدار خواهد بود که   εنیز داراي انرژي  است،

رنگ ( نشان دهنده مکان  قرمزبتواند یک جاي خالی بر روي دایره 

گونه ) براي خود بیابد. اگر -ها بر روي مخروط دیراك حفرهحفره

این جاي خالی در نوار ظرفیت قرار داشته باشد، بازتاب متناظر با 

اي خواهد بود و اگر در نوار رسانش قرار داشته باشد آینه saموقعیت 

آیند بازتاب بازگشتی خواهد بود. فر  raبازتاب متناظر با موقعیت 

) (جتوضیح داده شده در بالا در فضاي حقیقی در قسمت  آندریو

دهند که این اثر بخوبی نشان مینشان داده است.  2شکل 

شدگی شدگی بین فرومغناطیسی و اسپین از یک سو و جفتجفت

بین اسپین و اندازه حرکت از سوي دیگر منجر به تغییر مسیر حرکت 

  شود.آندریو می الکترون و حفره در بازتاب

براي الکترون فرودي بر فصل مشترك این احتمال نیز وجود دارد که 

در اثر برخورد با فصل مشترك با یک بازتاب نرمال مواجه شده و به 

 بازتاب کند.  naبا موقعیت  صورت یک الکترون

و همچنین احتمال ،  𝑟஺، و بازتاب آندریو ،  r، ضرایب بازتاب نرمال

استفاده از پیوستگی تابع موج کل بر روي فصل مشترك عبور را با 

 توان بدست آورد.می

)4          (              Ψ௘
ା + 𝑟Ψ௘

ି + 𝑟஺Ψ௛
ି = 𝑡௘Ψ௘

௦ ା + 𝑡௛Ψ ௛
௦ – 

این ضرایب براي محاسبه جریان عبوري از فصل مشترك مناسب 

در بخش نتایج خواهیم دید که ناهمسانگردي در ضرایب  .هستند

به شارش یک جریان عرضی هال غیرعادي موازي با  بازتاب منجر

فصل مشترك اتصال خواهد شد.  بازتاب آندریو از سویی منجر به 

ایجاد یک همبستگی بین الکترون فرودي و حفره بازگشتی خواهد 

 مدار در سطح عایق توپولوژیک-کنش قوي اسپینشد. به دلیل برهم

 . ناهمسانگردي درراستاي انتشار ذره به اسپین آن جفت شده است

راستاي انتشار منجر به تغییر راستاي اسپین الکترون فرودي و حفره 

تایی -بازگشتی خواهد شد و این منجر به القاء ابررسانایی اسپین سه

در ناحیه فرومغناطیس خواهد شد. براي نشان دادن این موضوع ما 

ذرات با استفاده از توابع موج  .]۵، ۴[روش تابع گرین را برگزیدیم

فرودي از هر دو سمت اتصال تابع گرین به صورت زیر تعریف 

 شود،می

𝐺ோ(𝑥. 𝑥ᇱ. 𝐸) = ∑
⟨𝑥|𝜈⟩ർ𝜈ቚ𝑥′඀

ாିఌഌା௜ఎఔ )5 (                             

ν|که  ) است. بعد از اعمال شرایط مرزي با 2ویژه توابع رابطه ( <

𝐺ோ(𝐸استفاده از تمدید تحلیلی،  + 𝑖𝛿) → 𝐺(𝑖𝜔௡) توانیم ، می

تابع گرین ماتسوبارا را در ناحیه فرومغناطیس را به صورت زیر 

 بدست آوریم،

𝐺 =

⎣
⎢
⎢
⎡
𝐺↑↑ 𝐺↑↓
𝐺↓↑ 𝐺↓↓

𝐹↑↑ 𝐹↑↓
𝐹↓↑ 𝐹↓↓

𝐹෠↑↑ 𝐹෠↑↓
𝐹෠↓↑ 𝐹෠↓↓

𝐺෠↑↑ 𝐺෠↑↓
𝐺෠↓↑ 𝐺෠↓↓⎦

⎥
⎥
⎤

)6                                  (  

دامنه ابررسانایی اسپین سه تایی القاء شده   )6و با استفاده از رابطه (

 آید،به صورت زیر بدست می

𝐹↑↑
௢ௗௗ = ி෠↑↑൫ఠ೙.௫.௫ᇲ൯ାி෠↑↑(ିఠ೙.௫.௫ᇱ)

ଶ
)7                           (  

 در ادامه نتایج را بررسی خواهیم کرد.

ســاختار اتصــالی فرومغناطیس ابررســانا در آزمایشــگاه با اســتفاده از دو  الف) 

سانا القاء می سطح ابرر سانایی را بر روي  سی و ابرر رآیند ف ب)کنیم. الکترود فرومغناطی

پراکندگی در فضــاي اندازه حرکت براي بازتاب آندریو در حد بالســتیک، فرمیون فرودي 

شار  aدر موقعیت  ستاي انت براي  saده متناظر در دو موقعیت یحفره هاي بازتابو   θبا را

ــده raاي و بازتاب آینه ــان داده ش ــتی نش فرآیند پراکندگی در ج) اند. براي بازتاب بازگش

 (ب).فضاي واقعی براي بازتاب آندریو نشان داده شده در قسمت 
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 نتایج

فصل مولفه عمود بر که داراي صفحه در حضور فرومغناطیس هم

یو و هاي آندرباشد، بازتابمشترك اتصال فرومغناطیس و ابررسانا 

شبه  اد بود. لذنخواه نرمال نسبت به راستاي انتشار ذره ناهمسانگرد

ذراتی که در راستاهاي متقارن نسبت به محور عمود بر فصل مشترك 

 د شد.نهاي متفاوتی مواجه خواهکنند با احتمالبه اتصال برخورد می

احتمال بازتاب آندریو بر حسب زاویه فرودي ذره  3در شکل 

𝑚௫ونه رسم شده است. براي سادگی تنها مولفه گ-الکترون =

0.2∆଴  .یک گاف غیر مستقیم ناشی از عدم در نظر گرفته شده است 

εهاي دیراك تا پوشانی مخروطهم = 𝑚௫  در نمودار مشخص

بالاتر احتمال بازتاب آندریو کاملا علاوه بر آن در انرژهاي  است.

ارش یک ش این وابستگی به زاویه وابسته به راستاي فرود ذره است.

 شود،غیرعادي هال خواهد شد که از رابطه زیر محاسبه میجریان 

)8                      (𝐺ு = ∫ ൫(1 − |𝑟|ଶ)𝑆𝑖𝑛𝜃 + |𝑟஺|ଶ𝑠𝑖𝑛𝜑൯ 𝑑𝜃
ഏ
మ

షഏ
మ

 

توان دامنه ابررسانایی دیم که می) نشان دا7از طرف دیگر در رابطه (

سبه  سوبارا محا ستفاده از تابع گرین مات سه تایی را نیز با ا سپین  ا

شان داده  4شکل  کرد. در سی ن مقدار این دامنه در ناحیه فرومغناطی

 شده است. در نتیجه حضور جریان هال غیرعادي و ابررسانایی 
 

 
 
 
 

 

بازتاب ناهمسانگرد آندریو است  اسپین سه تایی که هر دو ناشی از

کند که بین جریان هال غیرعادي در ما را به این نتیجه رهنمون می

فرومغناطیس و القاء ابررسانایی اسپین سه تایی -هاي ابررسانااتصال

ــانایی  ــازي ابررس رابطه مســتقیم وجود دارد. از آنجاییکه آشــکارس

ـــبت به اندازه گیري جریان هال غ ـــه تایی نس ـــپین س یرعادي اس

موضوعی پیچیده تر است. حضور جریان هال غیرعادي را به عنوان 

 توان در نظر گرفت.اي از ابررسانایی اسپین سه تایی مینشانه
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𝑚௫ = 0.2 ∆଴  
 .

𝑚௫ = 0.4 ∆଴

��



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

  

 هاي گرافنی در حضور نانولایهبلور فوتونی اوکتوناچاپتیکی یک شبه مطالعه خواص

 1؛ سلطانی والا، علی1مالج، بروستانی ؛ 1یل، عمحمدپور
 بریزت، دانشگاه تبریز ،بهمن29بلوار  ، بریزه تفیزیک دانشگا دانشکده1

 

 چکیده

محاسبه شده و موقعیت نقاط استثنائی و  بازتاب و جذب هايیفطري روش ماتریس انتقال یگربه کا و، در این مقاله با در نظر گرفتن یک شبه بلور فوتونی اوکتوناچی

و  هدر محدوده تراهرتز بدست آمد فرودي اوب براي طیف بازتاب به ازاي بسامد موج، یک رفتار متنهابا تغییر ضخامت لایه. بدست آمده است ساختار گاف نواري

مقدار پتانسیل شیمیایی  .یافته استبراي ضریب جذب پدیده انتقال به آبی رخ داده و پهناي نوار به طور تدریجی کاهش  ،پتانسیل شیمیاییمقادیر  افزایش همچنین با

شود هانچن ملاحظه می-جانبی گؤس جاییبهمحاسبه پدیده جا بدست آمده است و نهایتاً، با موج حسب تغییرات بسامد و زاویه فرود با مطالعه طیف جذب بربهینه 

 .کندبه سمت زوایاي کوچکتر میل میجایی جانبی، کاهش یافته و چه مقدار پتانسیل شیمیایی بزرگتر باشد، مقدار کمینه جابههرکه 

 ماتریس انتقال، بلور فوتونی، گرافن، گؤس هانچن، اوکتوناچی  واژه هاي کلیدي:
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Abstract 
 

In this article, by considering an Octonacci photonic crystal, and using the transfer matrix method, the reflection 
and absorption spectra are calculated and the position of the exceptional points and the bandgap of the structure 
have been obtained. By changing the thickness of the layers, a periodic behavior is obtained for the reflection 
spectrum for the frequency of the incident wave in the terahertz range, and also with the increase in the chemical 
potential values, the blue-shift phenomenon has been occurred for the absorption coefficient and the bandwidth 
decreases gradually. By studying the absorption spectrum in terms of frequency changes and wave incident angle, 
the optimal chemical potential value has been obtained and finally, by calculating the Goos-Hänchen lateral 
displacement phenomenon, it is observed that the larger the chemical potential, the minimum lateral displacement 
decreases and tends to smaller angles. 
 Keywords: Octonacci, Photonic crystal, Graphene, Goos-Hänchen, Transfer matrix 
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 مهمقد

نشان  هاي فوتونیتاریخچه مطالعات اولیه در خصوص بلور     

مواج الکترومغناطیسی ها با االکترون ،دهد که در این موادمی

اي بودن ماده تعریف مشخصه بلور فوتونیک، دوره اند.جایگزین شده

با  در ابعاد مختلف، الکتریک در امتداد یک یا چند محور معیندي

الکتریک مواد هاي ديباشد. با توجه به هندسه و ثابتمی اتلاف کم

هاي نواري فوتونیک توان گافبه کار رفته در یک بلور فوتونی، می

طراحی کرد و ساخت که از انتشار نور در جهات مشخص با 

گیري و با توجه به نحوه قرار .[1] دهاي معین جلوگیري کننانرژي

الکتریک مختلف هاي ديچیدمان لایهخاص به کار رفته در نظم 
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هاي متفاوتی هاي فوتونی با سِريتشکیل دهنده ساختار، شبه بلور 

 .[2] ندشومورس و ... تعریف مییبوناچی، اوکتوناچی، تیونظیر ف

هانچن که براي اولین بار در -جایی جانبی موسوم به اثر گؤسجابه

داخلی کلی را بین پرتو تابیده  ، بازتاب[3] گزارش شد 1947سال 

در حالت  دهد.و پرتو بازتاب شده در مرز میان دو محیط نشان می

کوچکتر از عرض باریکه تابیده شده  جاییاین جابهمقدار کلی، 

هاي فوتونیکی مقدار قابل اي و بلورهاي لایهاست، اما در ساختار

مقدار این  ،توجهی داشته و در حضور نقص در این ساختارها

شبکه لانه  ،گرافن تک لایه یابد.جایی به شدت افزایش میجابه

، در دسته بُعديهاي کربن است که در یک ساختار دوزنبوري از اتم

گرافن داراي تراهرتز،  بسامديدر ناحیه  .ها قرار داردهادينیمه

 اتلاف بسیار کم نسبت به سایر فلزات بوده، بنابراین با کنترل خواص

لایه گرافن نظیر پتانسیل شیمیایی، رسانندگی اپتیکی مرتبط با نانو

هاي سطحی و ... و همچنین تزویج مناسب نور فرودي و تغییر پارامتر

ها، زاویه مختلف مربوط به ساختار بلور فوتونی مانند ضخامت لایه

هاي اپتیکی ویژگیتوان میها و ... نور فرودي، شاخص شکست لایه

در این مقاله، با در نظر گرفتن  .[5 ,4] مورد مطالعه قرار داد سامانه را

هاي یک شبه بلور فوتونی یک بُعدي اوکتوناچی در حضور لایه

هاي پتانسیلمقادیر بازتاب و جذب به ازاي  هايگرافن، طیف

گاف ، بدست آمده و موقعیت صفربرابر با مقادیر صفر و غیر شیمیایی

 ،هاي مشخصبه ازاي بسامد مربوط به ساختار استثنائینقاط  نواري و

به ازاي یک مقدار پتانسیل سایی شده است. در ناحیه تراهرتز شنا

هاي تشکیل دهنده بلور فوتونی تغییر صفر، ضخامت لایهشیمیایی غیر

اي ضخامت لایه افزایشبا  که داده شده است و ملاحظه شده است

رفتار  یک رفتار متناوب وجود داشته وبا شاخص شکست بالاتر، 

. قابل مقایسه استبا یکدیگر  عقب جلو و روبهباریکه بازتاب روبه

شیمیایی  پتانسیل با بررسی تغییرات پارامتر جذب بر حسب تغییرات

با افزایش مقادیر  ، ملاحظه کردیم کههاي مختلفبسامد به ازاي

هاي مربوطه پدیده انتقال به آبی پیک براي پتانسیل شیمیایی گرافن،

رخ داده و کیفیت میزان جذب در سامانه، وابسته به رسانندگی 

سطحی گرافن بوده که آن مستقیماً متأثر از مقدار پتانسیل شیمیایی 

، با کاهش مقدار پتانسیل در قدم بعدي باشد.مربوط به گرافن می

جذب در زوایاي فرود مقدار بیشینه ملاحظه کردیم که، شیمیایی، 

 ي رخ داده و مقدار پتانسیل شیمیایی بهینه گزارش شده است.بزرگتر

یر هانچن به ازاي تغی-جایی جانبی گؤسنهایتاً، با مطالعه پدیده جابه

در محدوده موج الکترومغناطیسی فرودي، مشاهده کردیم که  ايیاوز

یابد، هر چه مقدار پتانسیل شیمیایی افزایش میاي خاصی، زاویه

جایی جانبی کاهش یافته و به سمت زوایاي مقدار کمینه جابه

 .کندکوچکتر میل می

 
 اي از ساختار.: طرحواره1شکل 

 

 ساختار الگوينگره و 

، یک ساختار شبه بلور فوتونی با سِري اوکتوناچی 1بق شکل مطا     

گیریم، به طوري که سمت چپ و سمت از مرتبه چهار را در نظر می

هاي فوتونی متناوب از مرتبه چهار قرار گرفته راست ساختار نیز بلور

مشخص  dو  cها را با هاي تشکیل دهنده ساختار که آناند. لایه

cnهاي شکستبه ترتیب داراي شاخص ،ایمکرده 6 / (لایه  5

dn و مصنوعی) ها در ابعاد ضخامت لایه باشند.می (لایه هوا) 1

میکرومتر در  5/12و  5/1 میکرومتر بوده و در ابتدا به ترتیب برابر

هاي که در میان لایه )،g( هاي گرافننظر گرفته شده است. نانولایه

T، در دماياندجانمایی شده الکتریک دیگردي  k 300  درجه

gdداراي ضخامت  کلوین،  0/ در ابتدا مقدار  نانومتر بوده و  34

cPپتانسیل شیمیایی آن برابر  0/  در نظر گرفته شده است. 395

gضریب گذردهی گرافن با رابطه 
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gرسانندگی سطحیشود. در نظر گرفته می ( )V Z  با توجه به روابط
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بار eیافته،ک کاهشثابت پلانثابت بولتزمن،Bkدر این رابطه، 

با استفاده از روش ماتریس  باشد.اي میبسامد زاویه Zالکترون و 

 Rو بازتابTهاي عبور)، مؤلفه2مطابق رابطه ( ،]8 ,9[ انتقال

جا با توجه به رابطه و از آن عقب قابل محاسبه بودهجلو و روبهروبه

A T R1 �  آید.مقدار ضریب جذب بدست می ،�

)2                           (
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هاي میدان الکترومغناطیسی بوده و مؤلفه Hو Eکه در این رابطه

j jn d c2G  S Q کهd،Q وc ها، به ترتیب معرفّ ضخامت لایه

 .باشندبسامد موج الکترومغناطیسی فرودي و سرعت نور در خلأ می

ام باشد، در آنصورت qمعّرف جمله  qOدر ساختار اوکتوناچی اگر

qام از رابطه: q+1جمله  ،طبق رابطه بازگشتی q q qO O O O1 1� �  

بیانگر مرتبه سري بوده که بزرگتر  ،q شمارش و پارامتر پیروي کرده

در ساختار معرفی شده در این . [4] باشدمی 1و یا مساوي با مقدار 

 ریس انتقالبا بیان مات ،و گرافن dهاي متشکل از لایه O0مقاله، جمله 

dبه ترتیب برابر با:  g dm m m  بوده و جملهO1 :به ترتیب برابر با

g d gm m m هانچن از رابطه-جایی جانبی گؤسجابه د.باشمی

d
d2 I'

O T � S بدست آمده که در آن ،O ،I وT به ترتیب بیانگر

طول موج، تغییرات فاز و زاویه فرود موج الکترومغناطیسی به کار 

 باشند.رفته می

 

 بحث و نتایج محاسبات

بسامد موج الکترومغناطیسی به کار رفته در محدوده تراهرتز        

در ابتداي  گردد.بوده و در ابتدا موج به صورت عمود وارد ساختار می

الف، ضرایب بازتاب و جذب براي حالتی که 2شکل   بحث، طبق

صفرمقدار پتانسیل شیمیایی مربوط به گرافن، برابر مقدار غیر

c 0/ 395P نماییم که در است، محاسبه شده است. ملاحظه می  

داشته و در بخش مشخص، گاف نواري وجود  محدوده بسامدي

 1نظر، مقدار بازتاب برابر با مقدار اعظمی از محدوده بسامدي مد

که این منجر به تشدید تداخل موج بازتابی که از پراکندگی بوده 

به ازاي پتانسیل شیمیایی برابر  .بِراگ بدست آمده است، خواهد شد 

cبا مقدار صفر 0P در ب، مقدار ضریب بازتاب 2، طبق شکل  

فراتر  1تراهرتز، از مقدار  10هاي بسامدي بزرگتر از مقدار محدوده

 باشد.رفته و ضریب جذب داراي مقادیري منفی می

 
ضرایب بازتاب و جذب بر حسب تغییرات بسامد. براي مقادیر پتانسیل  :2شکل 

cشیمیایی الف) 0/ 395P c، ب)   0P  . 

را بر حسب تغییرات  dو  cي هالایه ضخامتتغییرات حال         

عقب مورد مطالعه قرار جلو و روبهبسامد براي ضرایب بازتاب روبه

، طبق cیعنی  اي با ضریب شکست بالاترابتدا با تغییر لایهدهیم. می

براي هر دو باریکه بازتاب،  ،کنیم کهملاحظه میالف و ب، 3شکل 

یک رفتار تناوبی بر حسب تغییر ضخامت رخ داده است و براي 

جلو مقدار بازتاب مقادیر بزرگتري در قیاس با باریکه بازتاب روبه

هم   dمربوط به لایه  دو  ج3شکل  ین براي، که اداردعقبروبه

عقب، با افزایش صادق بوده و در هر دو حالت مربوط به باریکه روبه

  افزایش یافته است.رفته رفتهمقادیر بازتاب نیز مقدار بسامد، 

 

 

 )الف(

 )ب(

 )ب( )الف(

 )د( )ج(
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عقب: جلو و روبهبازتاب روبهبه ترتیب  : تغییر ضخامت بر حسب بسامد.3شکل  

 .dد)لایهوج( .c وب)لایهالف(

حال با مطالعه تغییرات ضریب جذب بر حسب تغییرات پتانسیل    

با افزایش مقدار  کنیم کهملاحظه می، الف4طبق شکل شیمیایی، 

براي ناحیه مربوط به جذب مطلوب در سامانه، پتانسیل شیمیایی، 

پدیده انتقال به آبی رخ داده است و پهناي نوار به طور تدریجی 

  کاهش یافته است.

 
ضریب جذب بر حسب تغییرات پتانسیل شیمیایی. الف) به ازاي تغییرات  :4شکل 

 بسامد. ب) به ازاي تغییرات زاویه فرود موج.

در محدوده زوایاي فرود مشخصی از موج، ب، 4طبق شکل    

با کاهش مقدار پتانسیل شیمیایی، مقدار بیشینه کنیم که ملاحظه می

الف  4هاي است. با مقایسه شکل جذب در زوایاي بزرگتري رخ داده

یابیم که مقدار پتانسیل شیمیایی مطلوب براي ساختار و ب، در می

بوده و مقدار تقریبی ایده آل، در  4/0تا  3/0نظر در محدوده مد

cپتانسیل شیمیایی 0/ 395P در نهایت، با محاسبه  دهد.رخ می  

بر  ،براي باریکه بازتابی هانچن-جایی جانبی گؤستغییرات جابه

موج  اي مشخصِپتانسیل شیمیایی در محدوده زاویه حسب تغییرات

هر چه مقدار پتانسیل شیمیایی بزرگتر کنیم که، ملاحظه می ،فرودي

جایی جانبی، کاهش یافته و همچنین به سمت باشد، مقدار کمینه جابه

 کند.زوایاي کوچکتر میل می

 

بر حسب تغییرات پتانسیل شیمیایی در باریکه بازتاب، جایی جانبی : جابه5شکل 

 زوایاي موج فرودي. از محدوده مشخصی

     

 نتیجه گیري

در این مقاله با در نظر گرفتن یک ساختار شبه بلور فوتونی      

هاي اپتیکی سامانه گرافن، ویژگی هايهاوکتوناچی در حضور لای

مورد مطالعه قرار گرفت. ملاحظه کردیم که با به کارگیري روش 

هاي شیمیایی لهاي بازتاب و جذب براي پتانسیماتریس انتقال طیف

ها با دوده بسامدي تراهرتز بدست آمد. تأثیر ضخامت لایهدر مح

باریکه بازتاب در دو حالت  يرو مختلف هايشاخص شکست

هاي و همچنین تأثیر پتانسیل عقب مطالعه گردیدجلو و روبهروبه

شیمیایی مربوط به لایه گرافن روي طیف جذب به ازاي تغییرات 

دست آمده و ب بسامد و تغییرات زاویه موج الکترومغناطیسی فرودي

رفتار مقدار کمینه نهایتاً،  گزارش شد. بهینه پتانسیل شیمیایی مقدار

اي در محدوده زاویه ،مربوط به باریکه بازتاب جایی جانبیجابه

مورد مطالعه قرار هاي شیمیایی مختلف لیپتانس به ازاي مشخص

 گرفت.
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خواص کردن بر اثر کلسینه بررسی سنتز سبز نانوساختار اکسید مس به کمک عصاره میخک و  

  ساختاري و اپتیکی آن

   1مریم، نژاديعلیان ؛ 1*فاطمه، شریعتمدار طهرانی ؛ 1رنوشه، مفخرالدین
 ، سمنان، ایرانسمنان هدانشگا ،فیزیک دانشکده1

 چکیده

شود. گزارش می با موفقیت  سازگارهزینه و زیستکم سبز به عنوان یک روش ژل-با روش سلمیخک عصاره ه از دبا استفا مس دینانوذرات اکس سنتز ،مقالهدر این 

ي هاکردن باعث تغییر فاز نمونهدهد که کلسینهشود. نتایج نشان مینیز بر نانوساختارهاي سنتز شده بررسی می درجه500در دماي کردن تاثیر فرایند کلسینه چنین،هم

نانوذرات آگلومره افتد. همچنین، مورفولوژي ساختار (نمونه شده و رشد بلورك و افزایش اندازه بلورك در طی این فرایند اتفاق می يبلور تیفکی بهبوداکسید مس و 

-کردن بر ویژگینتایج موید تاثیر قابل توجه کلسینه براین،کند. علاوهمی بلند) نانوسیم هايدسته اي شکل وکردن تغییر (جمجمه) در طی فرایند کلسینههاو نانورشته
  .دهدرا نشان میکردن و کاهش شکاف انرژي نواري با فرایند کلسینه هاي اپتیکی نانوساختارهاي سنتز شده است

 میخک، خواص ساختاريژل، -سنتز سبز، روش سلاکسید مس،  :واژه هاي کلیدي

Green synthesis of copper oxide nanostructure using cloves extract and studying 
the effect of calcination on its structural and optical properties  
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Abstract  
In this article, successful synthesis of copper oxide nanoparticles using clove extract by green sol-gel method as 
a low-cost and biocompatible method is reported. Also, the effect of the calcination process at 500 ºC on the 
synthesized nanostructure is investigated. The results show that calcination changes the crystalline phase of the 
nanoparticles and improves its crystalline quality, and increases the crystallite size. Also, the morphology of the 
structure (agglomerate nanoparticles and nanowires) changes (skull-shaped and long nanowire bundles) after 
calcination process. In addition, the results confirm the significant effect of calcination on the optical properties 
of the synthesized nanostructures and the reduction of the energy band gap with the calcination process. 
 Keywords:copper oxide, green synthesis, sol-gel method, cloves, structural properties  
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 مهقدم

 اکسیدهاي فلزات واسطهامروزه نانوذرات مبتنی بر نانوساختارهاي 

(TMO) زشکی، از جمله اکسید مس به دلیل کاربرد گسترده در پ

. دو ]1[ صنعت و حسگري مورد توجه خاص محققان قرار داردند

 اکسید مسو شناخته شده مس وجود دارد که اولی پایدار اکسید 

(CuO)  سیاه رنگ است و  يجامد است که با نام معدنی تنوریت

هزینه و غیرسمی از مهم، کم ايهادينیمه که است O2Cu ومید

. ]3, 2[ باشدمی eV 8/0- 2/2 گاف نواري در گسترهبا  p نوع

به دلیل طیف  اکسید مس درك خواص فیزیکی و شیمیایی

، يسگرهاي گازجمله کاربرد در حاز  اي از کاربردهاگسترده

سازي هاي ذخیرهآشکارسازهاي عکس، رسانه یستی،حسگرهاي ز

هاي معدنی و ، فوتوکاتالیز، حذف آلایندهابرخازنهامغناطیسی، 

سبز نسبت به سنتز  .]4[ مورد نیاز است کاربردهاي ضد میکروبی

 یآلودگ ، کاهشکمتر نهیهزمزایایی چون  یسنت ییایمیش هايسنتز

زگاري دارد و بنابراین براي سنتز نانوذرات اکسید فلزي ساو زیست

براي سنتز نانوذرات . ]5[ از جمله اکسید مس بسیار مناسب است

 ها و گیاهان مختلف از جمله آب انگورعصاره میوهاکسید مس دي

استفاده شده و  ... و ]9[ وراهئآلو ]8[ ، پودر قهوه]7[ لیموآب ،]6[
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تولید  ل و....کروي، نانومیله، برگی شکنانوساختارهاي مختلف  

اندکه داراي خواص متمایزي چون خاصیت ضد باکتریایی شده

. با توجه به باشندمی، فوتوکاتالیستی، تصفیه آب، دارویی و ... قوي

در این  اکسید مس مزایاي سنتز سبز و اهمیت تولید نانوساختارهاي

و گل میخک  عصاره با استفاده از نانوساختارهااین سنتز  ،مقاله

ها و ادغام سلبا ، شود که در آنطالعه میم ژل-سل روش رمبتنی ب

آب در -شده در محلول اتانولیک حلال باعث تشکیل شکل کنترل

با اندازه کوچکتر و  مساکسید  ایین براي تشکیل نانوموادپدماي 

  .بزرگتر می شودویژه سطح مساحت 

 روش آزمایش

با آب بار سه شده گیاه خشکدر ابتدا براي تهیه عصاره میخک، 

و در آون  شده شستشو داده )DI( مقطر و دوبار با آب دیونیزه

. شدب خشک و سپس آسیا ،دور از نور درجه سلسیوس 70ايدم

دقیقه  10مدت به  DIلیتر آب میلی 50گرم پودر میخک با 10

. شددادهقرارساعت 1درجه به مدت  70جوشانده و در آون 

پروب تحت امواج قه دقی 15ب افزوده و لیتر آمیلی 50سپس

سانتریفیوژ  وصافی  ازو  هشدقراردادهوات 100با توان فراصوت 

 .براي جداسازي عصاره میخک استفاده شد

شد رقیق  DIلیتر آب میلی 40با آمده از عصاره به دستلیتر میلی10

و آبه مخلوط سهمس مولار نیترات 3/0لیتر محلول میلی 30و با 

 با pH ،سپس .قرار داده شدیسی همزن مغناطروي دقیقه 15

 11به  ،سدیم هیدروکسیدمولار 2محلول کردن اضافه قطرهقطره

 C در دمايبه مدت دو ساعت در مرحله بعد، محلول  .رسانده شد

تغییر نارنجی  آبی تیره به-سبزتا از گرفت قرار روي همزن  °110

اتانول بار با محلول به دست آمده سه بار با آب و دو پیدا کند.رنگ 

ساعت  14الی  12درجه به مدت  70آون در و  شددادهشستشو 

آوري و قسمتی از آن در جمعبه دست آمده محصول . شدخشک 

ها سپس، نمونه .شدساعت کلسینه  2به مدت  C° 500 دماي

 یابی و مورد بررسی قرار گرفتمشخصه

 نتایج و بحث

شده  نشان داده 1 در شکل ي سنتز شدههانمونه XRDالگوي 

موید تشکیل فازهاي  Xpertها با نرم افزار دادهاست. تحلیل این 

. در الگوي مربوط به نمونه خام، باشدمی O2Cuو  CuOبلوري 

طباق با با توجه به انشود که چند قله پراش با شدت کم مشاهده می

با  O2Cuمکعبیمربوط به فاز  96-900-5770کارت استاندارد 

ا این . باستÅ  a= b=c=4.270 تهاي شبکهثاببا  Pn-3گروه فضایی 

هاي تیز و شدید قلهشده داراي کلسینهنمونه  XRDحال، الگوي 

فاز بلوري . آن می باشد کیفیت بلوري دهنده بهبوداست که نشان

-901-96شده با توجه به انطباق با کارت استاندارد کلسینهنمونه 

و ثابتهاي  C1C1وه فضایی گر با CuOمونوکلینیک ساختار  ،6058

این نتیجه  تشخیص داده شد. a=4.689,b=3.427,c=5.132شبکه 

کلسیناسیون منجر به یک گذار فاز در نمونه نشان می دهد فرایند 

 مونوکلینیک شده است. گزارش هاي موجود تایید می کند که فاز

CuO  مکعبینسبت به فازO2Cu 10[در دماهاي بالا پایدارتر است[.  
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 .نمونه هاي خام و کلسینه شده اکسید مس XRDنتایج  -1شکل

 خامبراي نمونه  و مقدار آن شدهمحاسبه با روش شرر كلورباندازه 

 ،بنابراین .بدست آمد Å 285و 222Åبرابر  به ترتیب شدهکلسینهو 

 رخ داده است.کردن نمونه با کلسینهرشد بلورکها 

نشان داده  2 شکل شده درسنتزهاي نمونهحاصل از  FTIRطیف  

اکسیدمس در هردو نمونه مولکول شده است که حاکی از تشکیل 

هاي جذب در قلهاز هر یک پیوندهاي شیمیایی مربوط به است. 

 . ]11[ ستها مشخص شده انمونه FTIR طیفداخل 
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 .خام و کلسینه شدهاکسید مس نمونه  FTIR طیف -2شکل 

-و کلسینه خاماکسید مس  هاينمونه FESEMتصاویر همچنین، 

که در ارائه شده است. همانطور  4و  3هاي شده به ترتیب در شکل

ر دو مورفولوژي دشود، تشکیل نانوساختار دیده می 3 شکل

 شود.تایید میدر ساختار خام ها نانوذرات آگلومره و نانورشته

افزایش ابعاد این ذرات  موید 4در شکل  شدهکلسینهتصویر نمونه 

هاي و قطر رشته ذراتاندازه توزیع  .باشدمیها رشتهو 

برازش  log-normalنانوساختارهاي اکسید مس خام و کلسینه، تابع 

 Digimizerافزار نرما ب میانگین ابعاد نانوساختارها شده و مقدار

 است. نشان داده شده 4 و 3هاي و نتایج در شکل محاسبه شده
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توزیع  (ج)و  هارشتهنانوتوزیع اندازه  (ب)، FESEM) تصویر لف(ا-3شکل 

 سید مس خام.کنمونه اذرات نانواندازه 

در نمونه ها دانهگردد که میانگین اندازه مشاهده میدر این تحلیل 

 است. nm 19ها برابر نانورشتهقطر و میانگین  nm  266خام برابر
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 وناناندازه  یعز(ب) تو سینه شدهنمونه کل FESEM(الف) تصویر  -4شکل 

 نانوذراتو (ج) توزیع ها رشته

 به کمک نیز خلوص نمونه وعناصر میزان درصد ترکیب شیمیایی 

ام خنمونه درصد اتمی که بررسی شد و نتایج نشان داد  EDXآنالیز 

اکسیژن  %58و  %49مس و  %41و  %17و کلسینه به ترتیب شامل

ناسایی ش %33ربن همچنین در نمونه خام درصد اتمی ک باشند.می

شود. درصد موجود در عصاره مربوط میشد که به ترکیبات فنولی 

یبات بوط به این ترکمر می تواندنیز این نمونهدر  بالاي اکسیژن

 باشد.فنولی 

 خام و هاي اکسید مسطیف بازتاب پخشی نمونه الف،-5شکل

در  هاجذب نمونه داد نتایج نشان دهد.میشده را نشان کلسینه

 900تا حدود حیه فرابنفش، مرئی و بخشی از ناحیه فروسرخ (نا

بر  اکسید مس نمونه کردنکلسینههمچنین،  باشد.نانومتر) ناچیز می

-لکاکوبتابع  با استفاده ازطیف انعکاس بسیار تاثیرگذار است. 

که با ضریب جذب متناسب است و به کمک   )1(رابطه  1مونک

را براي هر دو  نواري انرژيف شکا ) می توان2(رابطه  2روش تاك

ضریب  α ،مقدار بازتاب پخشی R دراین روابط .محاسبه کردنمونه 

ثابت  یضریب Bنواري و شکاف انرژي  gEي فوتون، انرژ Eجذب، 

 است.

1 Kubelka munk 
2 Tauc 

 (ج)

(  (الف
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-نمونه نواري انرژي شکافمحاسبه طیف بازتاب پخشی و ب)  الف)( -5شکل
 هاي اکسید مس

و برونیابی قسمت خطی آن  انرژيبر حسب  )Eα(2نمودار رسم با 

-5شکلکه در  آوردبدست  را انرژي مستقیمشکاف مقدار توان می

فرایند نتایج حاکی از تاثیر قابل توجه  نشان داده شده است.ب 

 رییتغ به تواندمی ین اثرا .کردن بر شکاف انرژي نواري استکلسینه

 هایناخالص زانیم رتغییر د ،يبلور تیفیک ریی، تغ يدر ساختار بلور

   وط باشد.مرب موجود در نمونه يوندهایو پ

      نتیجه گیري

به کمک  اکسید مس با روش سبزدر این مقاله سنتز نانوساختارهاي 

-کردن بر روي مشخصهو تاثیر فرایند کلسینه خک انجامعصاره می
هاي ساختاري و اپتیکی نانوساختارها مورد بررسی قرار گرفته 

در نمونه خام اکسید  هانانو ذرات کروي آگلومره و نانو میلهاست. 

هاي رشتهشکل) و نانو اي شکل (بیجمجمه مس و نانوذرات

مشاهده شد  C °500اي در دم شدهکلسینه هايدر نمونهربندي کم

کردن در طی فرایند کلسینهنانوساختارها که نشانگر رشد ابعاد 

هاي بلوري نیز موید ایجاد ساختارهاي است. نتایج بررسی ویژگی

کردن باشد. اما در هرحال، کلسینهمی در نمونه خاماکسیدمس 

هاي بلوري و رشد اندازه شخصهباعث تغییر فاز بلوري، بهبود م

هاي نوري نمونه شود. بررسی ویژگیمونه اکسید مس میبلورك ن

دهد که نمونه در ناحیه وسیعی از فرابنفش تا فروسرخ نشان می

 به دلیل گذار فاز بلوري،و نزدیک داراي انعکاس اندك است

توجهی کردن به طور قابل با فرایند کلسینهنواري  شکاف انرژي

 .یابدمی کاهش
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 هایزنبرگ- ککولهنی اسپی مدل رد کریستال پیوندي فاز

   ابویی، جهانفر ؛سعید ، جهرمی ؛ فاطمه ،جربیانمیرم
 ، زنجان، ایران تحصیلات تکمیلی علوم پایه زنجان هدانشگا ،فیزیک  دانشکده

  

 چکیده

 بینهایت    هشد  تصویر  درهمتنیده  زوج  هايحالت  عددي  روش  از  استفاده  با   زنبوري  لانه  شبکه  روي  بر  هایزنبرگ-ککوله  پینیاس  مدل  فاز  بررسی دیاگرام   به  مقاله  این  در

(iPEPS)  هم چنین در حدي  برهمکنش قوي هایزنبرگ است   ددر ح فرومغناطیس و نیل دیاگرام فاز این مدل شامل فازهاي منظم مغناطیسی نشان می دهیم  پردازیم.می .

میانی بین فازهاي مغناطیسی منظم و فازهاي مبزرگتر از جمله ي هایزنبرگ است فاز مایع اسپینی کوانتومی کیتائف دیده میبسیار    کوله که جمله ک ایع  شود. در نواحی 

الگوي  قرار دارد که هیچ یک از تقارن هاي هامیلتونی را نمی  کریستال پیوندي  اسپینی کوانتومی فاز دهد . از همبستگی بین جایگاههاي شبکه را نشان می  یکتاشکند و 

  شود. کیتائف هایزنبرگ دیده می هاي دیگر مثلمتفاوت از نتایجی است که در مدل وجود این فاز کاملاً

  

Valence-bond crystal phase in the Kekule-Heisenberg spin model  
 

Mirmojarabian, Fatemeh; Jahromi, Saeed; Abouie, Jahanfar  
 

Department of Physics, Institute for Advanced Studies in Basic Sciences (IASBS), Zanjan, Iran  
 

Abstract  
 

In this paper, we investigate the ground state phase diagram of the Kekule-Heisenberg spin model on honeycomb 
lattice using infinite projected entangled pair states (iPEPS) method. We demonstrate that in the limit of strong 
Heisenberg interaction the ordered magnetic phases; ferromagnetic and Neel phases, appear in the phase diagram. 
We also show that in the limit of large Kekule interaction, the ground state possesses the Kitaev quantum spin 
liquid phase. In the intermediate regions between the ordered magnetic phases and quantum spin liquid phase, 
there is a valence bond crystal (VBC) phase that preserve all symmetries of the Hamiltonian and shows the unique 
pattern of short-range correlation between lattice sites. The existence of this phase is generically different from the 
results previously seen in the Kitaev-Heisenberg model. 
  
PACS No. 64.60, 71.10, 75.10     
 

  قدمهم
تحقیقاتی  زمینه  ازیکی    توجههاي  چگال   مورد  ماده  فیزیک   در 

پایین دماهاي  در  که  موادي است  یافتن  براي  انرجستجو  از  ژي تر 

ندارند و   مغناطیسی  برد  بلند  نظم  افت و برهمکنشی سیستم، هیچ 

فازهايکو   خیزهاي ایجاد  به  منجر  کوانتومی   انتومی  پارامغناطیس 

فازها  د.نشو می این  جمله  به  از  توان  و    هايفاز  می  اسپینی  مایع 

پیوندي   کردکریستال  نمی   اشاره  شبکه  هاي  تقارن  اولی  در  که 

ت  دومی در  اما    ،شکنند در  عریفطبق  شده  اساس   ] 1[ ارایه  بر 

در   :ندشو دسته بندي می  نوعدو    به شکست یا عدم شکست تقارن  

یکتا است و تشکیل شده در سیستم    ظرفیت پیوند    اول الگوي  نوع

که کلاستر منطبق هاي شبکه حفظ میي تقارنهمه شود به طوري 

یاخته است بر  شبکه  یکه  وي  تقارن  نوعدر    ،  از  بعضی  هاي دوم 

می خود  به  خود  طور  به  شبکه  هاي  تلاش  اًاخیر .شکندگسسته 

در جهت یافتن و معرفی شبکه هاي اسپینی  توسط محققین    زیادي

و   پیوندي  کریستال  فازهاي  گرفته   مایعداراي  صورت  اسپینی 

  .  ] 2[ است 
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ها اسپینهاي  زنبوري  لانه  هایزنبرگ- ککوله  مدل:    1شکل نقطه  و    1/2.  هستند 

دهنده   نشان  ترتیب  به  آبی  و  سبز  قرمز،   تبادلیهاي  برهمکنش رنگهاي 

𝜎 ௭𝜎 ௭, 𝜎௬𝜎௬, 𝜎 ௫𝜎 ௫ .هستند  

 
و خیزهاي  افت  هاي اسپینی باسیستمنشان داده شده است که در 

هاي مایعات اسپینی  گیري حالت کوانتومی قوي امکان شکل

ها در  این حالت  ي. بنابراین مشاهدهکوانتومی بیشتر است 

ندگی اسپینی دارند  هاي اسپینی که اسپین کوچکتر و درماسیستم

  .  ] 3و 4و 5[ تر است  محتمل

مایع اسپینی کوانتومی و    دو فاز هر  هایی که همزمان  اما معرفی مدل

پیوندي باش  کریستال  داشته  خود  پایه  حالت  فاز  دیاگرام  در  د  نرا 

هایزنبرگ لانه زنبوري -ز اهمیت است. در این مقاله مدل ککولهئحا

این  را معرفی می کنیم و نشان می دهیم در دیاگرام فاز حالت پایه  

فازها بر  علاوه  فرو  ي سیستم  و  نیل  مغناطیسی  ، مغناطیس منظم 

کریستال   مایع    پیونديفازهاي  و  یک  وجود   کوانتومی  اسپینینوع 

دارند که نظم مغناطیسی بلند برد ندارند. با تعریف پارامتر نظم هاي 

در  دهیم  می  نشان  برد  کوتاه  همبستگی  توابع  بررسی  و  مختلف 

فاز  یک  اسپینی،  مایع  نظم  بی  فاز  به  مغناطیسی  فازهاي  از  گذار 

 . میانی کریستال پیوندي پدیدار می شود که نظم دایمر پلاکتی دارد

  

 مدل  معرفی
یک شبکه لانه زنبوري دو بعدي در نظر بگیرید که روي نقاط آن  

مدل نشسته اند. برهم کنش بین اسپینهاي شبکه با    1/2اسپینهاي  

 داده می شود:  هایزنبرگ-ککوله
              𝐻 = 𝐾 ∑ 𝜎௜

ఈ𝜎௝
ఈ  +   𝐽ு⟨௜,௝⟩,ఈ ∑ 𝜎⃗௜⟨௜,௝⟩ . 𝜎⃗௝ ,  

آن   در  , 𝐾که  𝐽ு    و هایزنبرگ  شدگی  جفت  ضرایب  ترتیب  به 

رابطه این  در  هستند.  (ککوله)  𝛼کیتایف  = 𝑥, 𝑦, 𝑧   سه   نماینده  

کنشها   مختلف  گیريجهت ) 1(شکل    .است   شبکه  روي  بر  برهم 

  همچنین علامت جمع روي همسایه هاي نزدیک است.  

از اینکه   ازاي مقادیر مخلتف قبل  به  را  پایه سیستم  فازهاي حالت 

ک  آوریم در دو حالت حدي هایزنبرگبرهم  بدست  غالب و - نشها 

  غالب خصوصیت حالت پایه را بررسی می کنیم. -ککوله

𝐽ு(  غالب- هایزنبرگ  حد الف)  ≠ 0, 𝐾 = 0(  
برد  انتظار داریم در حالت پایه سیستم نظمهاي بلند  در این حالت 

براي   ترتیب  به  فرومغناطیس  نیل و  𝐽ுمغناطیسی  > 𝐽ுو    0 <
شود. به دلیل نظم متناوب اسپینها در فاز نیل همبستگی دیده می   0

اسپینها برد  فاز    کوتاه  در  اما  برابر است  و  منفی  پیوندها  براي همه 

برانگیختگی ها در این ها مثبت هستند.  ستگیفرومغناطیس همه همب

  فازها مگنونها هستند که رابطه پاشندگی مشخصی دارند. 

𝐽ு(  غالب- حد ککولهب)  = 0, 𝐾 ≠ 0 (     

شبکه صفر  هاي جایگاه تمامبر روي  مغناطش موضعی در این حد 

ندارد.    است  بردي  بلند  مغناطیسی  نظم  هیچ  سیستم  پایه  حالت  و 

است. کوانتومی  پارامغناطیس  یک  حد  این  در  پایه  رفتار   حالت 

این حالت  در  دهد که  اسپینی نشان می  برد  کوتاه  همبستگی هاي 

روي هر یک از در این حالت    هیچ نوع تقارنی شکسته نشده است.

دو   همبستگیند غیر صفر و  متناظر با نوع آن پیو همبستگی  پیوندها  

است  صفر  دیگر  پیوند  ،نوع  روي  بر  مثال  عنوان  که  هايبه   سبز 

𝜎௜ برهمکنش
௬𝜎௝

௬     هستند صفر  ها  برهمکنش  بقیه  و  صفر  غیر 

ർ𝜎௜همبستگیهاي  
௬𝜎௝

௬඀    این دو  هستنددیگر صفر    آنهاي غیرصفر و .

نشانه از  هستویژگی  کیتائف  نوع  از  کوانتومی  اسپینی  مایع   ند هاي 

این   در  ازاي   ،حدبنابراین  به  𝐾  هم  < ازاي  هم  و    0 𝐾به  > 0 

حل دقیق    يکه با نتیجه  است مایع اسپینی کوانتومی  حالت پایه یک  

دارد مطابقت  پادفرومغناطیس  و  فرومغناطیس  ککوله   . ] 5[   مدل 

هاي فاز مایع اسپینی کوانتومی کیتائف، کسري و از نوع  برانگیختگی

ویژگیآنیون هستند.  آبلی  توپولوژیک  هاي  فازهاي  موجب   این 

جهت می این  از  و  باشد  مقاوم  موضعی  اختلالات  برابر  در  شود 

  .  ] 5[ ي این فاز در محاسبات کوانتومی مورد توجه است مطالعه 

ها برهمکنشهاي  همزمان  حضور  ککولهدر  و  یگر د  یزنبرگ 

خصوصیات حالت براي بررسی    هامیلتونی حل پذیر دقیق نیست و

جفت  هاي هاي عددي مانند روش حالت این مدل باید از روشپایه 

  استفاده کرد.  (iPEPS) بینهایت  درهمتنیده تصویر شده
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. θانرژي بر جایگاه حالت پایه سیستم و مشتق دوم آن بر حسب پارامتر :  2شکل

𝐽ுبه صورت   𝜃پارامتر   = 𝑠𝑖𝑛 𝜃  و𝐾 = 𝑐𝑜𝑠 𝜃  .تعریف می شود  

  

   بینهایت درهمتنیده تصویرشده جفت  هاي روش حالت 
یک    با  اگر  بعدي  دو  کوانتومی  نظر   𝑁مدل  در  شبکه  جایگاه 

اندازهي  اندازه  ،بگیریم با  نمایی  طور  به  سیستم  هیلبرت  ي فضاي 

هاي  ي پیدا کردن ویژه حالت کند. بنابراین مسئلهرشد می  𝑁سیستم  

هاي نه چندان بزرگ اساساً دشوار است.  سیستم حتی براي سیستم

  انرژي   و داراي گاف  موضعیهاي  هاي با برهمکنشبراي هامیلتونی

پایه نمایش بهینه اي از    iPEPSتوان با استفاده از روش  می حالت 

مورد   سیستم و  آورد  بدست  تانسوري  هاي  شبکه  حسب  بر  را 

   مطالعه قرار داد.

  توان به صورت زیر نوشت: را می PEPS حالت  به طور کلی یک

|𝛹⟩ = ෍ 𝐹
ௗ

ቄ௦ೝ೔ቅ
೔సభ

ಿ

ቀ𝐴௦ೝభ

[௥భ], … , 𝐴௦ೝಿ

[௥ಿ]ቁ |𝑠௥ଵ, … , 𝑠௥ே⟩, 

آن  در  سیستم  حالت     ห𝑠௥೔ൿکه  مکان  𝑖جایگاه    درفیزیکی   𝑟௜  در 

هندسه  نسبت  و  به  بعدي  دو  شبکه  𝐴௦ೝ೔ي 

ቂ௥ೝ೔ቃ    موضعیتانسورهاي 

هستند   هستند. پنج  تانسورها رنک  مربعی  در شبکه  به عنوان مثال 

آنها  که   پیچیدگی  که    4dDضریب  هیلبرت  بعد    dاست،  فضاي 

است) و   2این عدد    1/ 2(در سیستم اسپینفیزیکی  موضعی یا بعد  

D    که  بعد است  مجازي  آن  باندهاي  آزادي بیشینه  درجات 

بین جایگاه هاي شبکه را کنترل قابل بررسی  درهمتنیدگی کوانتومی  

کند تانسورعملگر    𝐹  . عملگرمی  که    يرد  با جمع بر روي  است 

𝐴௦ೝ೔تانسورهاي    هاي  مجازيباند  اندیس هاي مشترك 

ቂ௥ೝ೔ቃ
توصیف    

شود منظورمی  به  میحاسبهم  .  پایه  حالت  حالت    تواني   یک 

اولیه   موهومی    ⟨𝛹଴|تصادفی  زمان  زمان  در  اثر   𝛽را  تحت 

  مسئله به صورت زیر تحول داد: هامیلتونی

                                 |𝛹ீௌ⟩ = 𝑙𝑖𝑚
ఉ→∞

௘షഁಹ|అబ⟩
ฮ௘షഁಹ|అబ⟩ฮ

  

حد   می    𝛽در  همگرا  سیستم  پایه  حالت  به  اولیه  حالت  بینهایت، 

براي  شود.   بهینه  این روش هاي عددي  از  و    PEPSپیش  متناهی 

ناورداي  محلی  هامیلتونی  موهومی  زمان  توسعه  مبناي  بر  نامتناهی 

    . ] 6[  اندانتقالی روي شبکه مربعی توسعه داده شده 

  

  نتایج
را   iPEPSبه ترتیب نتایج حاصل از روش    4و    3،  2در شکلهاي  

حالت  فاز  دیاگرام  و  سیستم  نظم  پارامتر  پایه،  حالت  انرژي  براي 

انرژي  پایه نمایش داده ایم. شکستگیها و تغییر شیبهاي موجود در 

در   فازهایی  گذار  دادن  رخ  دهنده  نشان  سیستم  پایه  حالت  حالت 

حالت   انرژي  رفتار  تغییر  از  توان  می  همچنین  است.  سیستم  پایه 

  موجود پی برد.  پایه به نوع گذار فاز

گذار فازهاي مختلف را می توان با استفاده از پارامتر نظم سیستم و  

شکل   در  کرد.  مشاهده  درستی  به  برد  کوتاه  هاي    3همبستگی 

M هر جایگاه  کل    طش  مغنا = ⟨𝜎𝑖⟩  بین دو    برد  همبستگی کوتاهو

𝑆 جایگاه   = ൻ𝜎௜. 𝜎௝ൿ    ایمرا کرده  که  .  )3(شکل    رسم  همانطور 

مایدیده می شود   فازهاي  براي  کل  کوانتومی و مغناطش  اسپینی  ع 

وجود رفتار همبستگی کوتاهبرد کریستال پیوندي صفر است با این  

هم است.  متفاوت  یکدیگر  با  ناحیه  دو  بر چنین  این   علاوه 

فرومغناطیس  حدي  هاي حالت  نیل و  فاز  و  کوانتومی  اسپینی    مایع 

هامیلتونی دارند.  براي  فاز وجود  دیاگرام  در  نیز  میانی  در    فازهاي 

با روشن کردن جمله هایزنبرگ میانی بین دو حالت حدي    نواحی

مثبت   کنار جملهبا علامت  ککوله  در  آن ي  مقدار  شدن  بزرگتر  و 

جفت  به  ککولهنسبت  در    شدگی  نیل  مغناطیسی  فاز   دیاگرامنظم 

می پارامتر    شود.  ظاهر  مجدد  افزایش  اندازه   θبا  شدن  بزرگتر  و 

درماندگی جمله سیستم  اینکه  به  توجه  با  فرومغناطیس  ککوله  ي 

  شویم  شود و وارد فازي میدارد به مرور نظم نیل شکسته می تبادلی
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  . θبر حسب پارامتر  همبستگی کوتاه برد -پایین. کل مغناطش -بالا : 3شکل

. این فاز  هاي هامیلتونی مغناطش صفر است که در آن با حفظ تقارن

    .میانی که مابین نظم نیل و مایع اسپینی کوانتومی واقع شده است 

هایی با هر یک از این دو فاز است، به عنوان نمونه مشابهت داراي  

شود و مغناطش کل تها در این فاز دیده مینظم بلند بردي از پلاک 

است. صفر  فاز  این  فاز  در  این  توجه  قابل  فاز   نکته  را  آن  که 

پیوندي اسپینی  تفاوت    نامیم،می  VBC  کریستال  مایع  فاز  با 

است  پایه  ،کوانتومی  و  حالت  یکتاست  فاز  این   هاي  همبستگیي 

از    برد  کوتاه یکتایی  می  پلاکت دایمرهاي  الگوي  نشان  و را  دهد 

که در   مایع اسپینی کیتائف  برد  همبستگی کوتاهرفتار آن مشابهتی با  

با رنگ آبی   4این فاز در شکل  ندارد.    توصیف شد  دوحالت حدي  

با    در  نشان داده شده است. از    θناحیه  اندازه    πبزرگتر  و افزایش 

در  مغناطیسی  نظم  ایجاد  شاهد  فرومغناطیس  هایزنبرگ   جمله 

فاز هستیم که در ادامه آن با افزایش پیدا کردن اندازه جمله   دیاگرام

فاز  شد  گفته  بالا  در  آنچه  مانند  و  شده  تضعیف  نظم  این  ککوله 

VBC  هایزنبرگ -فاز مدل ککوله  دیاگرامشود.  در سیستم ظاهر می

هایزنبرگ است که در آن -فاز مدل کیتائف  دیاگراممتفاوت از  کاملاً

مختلفی   دیده  انواع  مارپیچ  و  زیگزاگ  مغناطیسی  هاي  نظم  از 

  هایزنبرگ شاهد ظهور فاز  -کولهفاز مدل ک  دیاگرامدر  شود.می

  

  
در مایع اسپینی   برد  همبستگی کوتاه  . هایزنبرگ- فاز مدل ککوله  دیاگرام:    4شکل

  کوانتومی کاملاً همانند توزیع برهمکنش ها در شبکه است. همبستگی هاي کوتاه 

  بلند برد از دوتایی هاي منظم دارد. برد در بلور پیوندي الگویی 

VBC  ویژگی  هستیم از  فاز  این  مشاهده  چندنواره  و  مدل  هاي 

  هایزنبرگ است. -ککوله
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 هیدروکسید کبالتتمام حالت جامدي بر پایه اکسید/ میکروابرخازنهاي چاپ شده

 نیکان افصحی، نعیمه ناصري 

 ، تهران دانشگاه صنعتی شریف فیزیک  دانشکده1

 

 هچکید

انعطافپذیر و   اشیا، سنسورهاي  اینترنت  نظیر  فناوري هاي پیشگامانه اي  به  انقلاب صنعتی چهارم و دستیابی  راستاي تحقق  فناوریهاي در  به طور کلی  و  پوشیدنی 

افزاره هاي   میکرومقیاس، طراحی و ساخت  انرژيالکترونیکی  است  ذخیره  برحوردار  بسزایی  اهمیت  از  توجه  میکرومقیاس  میکروابرخازنها  ها  افزاره  این  بین  در   .

به خود جلب نم استفادهدر این پروژه، افزاره هاي    [1]ده اند.وبسیاري را  با  اکسید و هیدروکسید   از روش  میکروابرخازنی  نانوساختارهاي  بر پایه  جوهرافشانی و 

تهیه جوهرهاي آبی قابل   کبالت ساخته شده اند. نانومکعبهاي اکسید کبالت به همراه نانوصفحات هیدروکسید کبالت با استفاده از روش هیدروترمال به دست آمده و با

برخازنی به صورت ساختارهاي بین انگشتی ساخته شده اند. این افزارهاي میکرومقیاس می توانند ظرفیتی معادل با چاپ بر پایه این نانوساختارها، افزاره هاي میکروا
2-mF.cm  35    2در چگالی جریان-mA.cm    1/0    2از خود نشان داده و به چگالی انرژي و چگالی توان به ترتیب معادل با-Wh.cmµ  17/5    2و-mW.cm  07/0 

بار   1000از ظرفیت اولیه پس از    %95افزاره ها بر روي بستر کاغذ موجب دستیابی به انعطاف پذیري بسیار مطلوب و حفظ بیشتر از  این    دست یابند. همچنین چاپ

 خمش و تاشدگی متوالی شده است.  

 میکروابرخازن، اکسید کبالت، هیدروکسید کبالت، چاپ جوهرافشانی   واژه هاي کلیدي:

 

Inkjet-Printed Cobalt Oxid/ Hydroxide as All-Solid-State Microsupercapacitors 
 

Afsahi, Nikan; Naseri, Naimeh 
 

Department of Physics, Sharif University of Technology, Tehran 
 

Abstract 
 

Following the 4th industrial revolution and high emerging demand for internet of things (IoT), flexible 
and wearable electronics, micro-scale energy storage devices, specially microsupercapacitors have 
attracted much attention. In this work, inkjet-printed microsupercapacitor devices were built using 
cobalt-oxide nanocube/ cobalt hydroxide nanoflake in the form of stable and printable inks. These 
highly capacitive nanostructures were synthesized using a simple one-pot hydrothermal method. 
Printable water-based inks were developed and successfully printed on flexible paper. These printed 
devices show specific areal capacitances as high as 35mF.cm-2. Also, the devices show high energy 
and power densities of 5.71µWh.cm-2 and 0.07mW.cm-2, respectively. Additionally, the flexible 
devices show good capacitance retention of over 95% after almost 1000 bends and folds which 
confirms the good capability of mechanical stress tolerance. 
 Keywords: Microsupercapacitors, Cobalt-oxide, Cobalt-hydroxide, Inkjet-printing technology 
PACS No. 82.82.47.Jk 
 

 مقدمه

مناسب    بسیار  روشهاي  از  یکی  جوهرافشانی  چاپ 

ابرخا هاي  افزاره  د ساخت  ازنی  باشد.  می  میکرو  مقیاس    زر 

صرفه بودن، سادگی،   ویژگی هاي این روش می توان به  مهمترین

طراحی  توانایی  نمود.  اشاره  مناسب  پذیري  کنترل  و  بالا  دقت 

امکان  متفاوت و همچنین  اندازه هاي  در  متنوع  بسیار  ساختارهاي 

و  طلق  کاغذ،  نظیر  انعطافپذیر  بسترهاي  انواع  روي  بر  چاپ 
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اعث توجه به این روش مدرن ساخت افزاره شده است.  تیک بپلاس 

ساخت   براي  روش  این  کاربرد  از  متنوعی  گزارشات  بین  این  در 

ادوات میکروابرخازنی در دسترس می باشد. به عنوان مثال ژنگ و 

پایه   بر  میروابرخازنهاي  ساخت  به  موفق  با   4O2CoFeهمکاران 

اند   از روش چاپ جوهرافشانی شده  ایاستفاده  به که  ها  افزاره  ن 

انرژي    توان  چگالیو    Wh.cmµ  187 /0-2چگالی 

 2-W.cmµ 816 .2[دست یافته اند[ 

می   ابرخازنی  مطالعات  در  توجه  مورد  مواد  مهمترین  از 

توان به ساختارهاي بر پایه فلز واسطه کبالت اشاره نمود. این ماده  

س تهیه  و  پایین  قیمت  بودن،  دسترس  در  و  فراوانی  دلیل  از به  اده 

پایه ا بر  نانوساختارهاي  همچنین  است.  برخوردار  اي  ویژه  همیت 

کبالت معمولا ظرفیتهاي ابرخازنی قابل توجهی را نشان می دهند.  

به عنوان مثال پنگ و همکاران با سنتز هیدروترمال نانوساختارهاي  

به   دستیابی  به  موفق  یکدیگر  کنار  در  کبالت  هیدروکسید  و  اکسید 

 ]3[ده اند.ش Fg 1000-1ظرفیت بالاي  

دسترس   در  و  ساده  روش  از  استفاده  با  کار  این  در 

نانوصفحات  همراه  به  کبالت  اکسید  نانومکعبهاي  هیدروترمال، 

هیدروکسید کبالت به صورت همزمان تهیه شده است. بررسی هاي 

ساختاري و فیزیکی ماده تهیه شده تشان می دهد که این ماده بسیار 

رهاي قابل چاپ و استفاده از این  تهیه جوه  مناسب به کاررفتن در

روش  اساس  بر  میکروابرخازنی  هاي  افزاره  ساخت  در  جوهرها 

چاپ جوهرافشانی می باشد. همچنین بررسی هاي الکتروشیمیایی 

با   کامپوزیت در مقایسه  این  بالاي  ابرخازنی  از ظرفیت ویژه  نشان 

ره هاي زااف  بررسی  ظرفیت اجزاي سازنده آن به صورت مجزا دارد.

میکروابرخازنی ساخته شده نشان از موفقیت در ساخت افزاره هاي 

میکروابرخازنی با چگالی انرژي و چگالی توان مطلوب و همچنین 

توانایی انعطاف پذیري بالایی را دارد که نوید قابلیت استفاده از این 

هاي  فناوري  و  اشیا  اینترنت  نظیر  کاربردهایی  در  ها  افزاره 

 ارد. پوشیدنی دالکترونیکی 

 

 روش تجربی 

نانوصفحات       و  کبالت  اکسید  نانومکعبهاي  سنتز  جهت 

ابتدا   هیدروترمال  روش  طریق  از  کبالت   mmol1هیدروکسید 

همراه   به  کبالت  در    mg250نیترات  پیرولیدون  وینیل   ml20پلی 

آب دیونیزه یه خوبی حل شده و محلول به دست آمده به اتوکلاو 

لیتري در  100 ساعت   24به مدت    و  سانتی گراد  120  ي دما  میلی 

منتقل شد. رسوب سیاه رنگ به دست آمده فیلتر شده و به خوبی با 

 آب و اتانول شسته شد.  

نان تهیه  براي  جهت  و  نشد  استفاده  پیرولیدون  وینیل  پلی  ومکعبها 

 پلی وینیل پیرولیدون استفاده شد.  g1تهیه نانوصفحات از 

کام  آمماده  دست  به  جوهرهپوزیتی  تهیه  در  قابل  اده  ي 

چاپ مورد استفاده قرار گرفت. بدین منظور آب و اتیلن گلایکول 

با یکدیگر مخلوط شده و مقدار مناسب از پودر ماده   1:1به نسبت  

ا آن ترکیب شد. ب  mg.ml  8-1فعال جهت تهیه جوهري با چگالی  

مدت   به  فراصوت  حمام  از  مخلوط  این  سازي  همگن   2جهت 

 شد.  ساعت استفاده

لکتروشیمیایی مواد تهیه شده الکترودهایی جهت مطالعه ا 

بر روي بستر فوم نیکل رسانا و با استفاده از تهیه مخلوطی از ماده 

 استفاده شد.  1:1:8به ترتیب به نسبت   PVDFفعال، کربن فعال و 

چاپگر   دستگاه  یک  از  استفاده  با  ابرخازنی  هاي  افزاره 

ییراتی بر روي آن اعمال شده تجاري که به منظور کار تحقیقاتی تغ

تهیه  با  انتها  در  رسیدند.  چاپ  به  تحریر  کاغد  روي  بر  بود، 

پتاسیم  مناسب  مقدار  نمودن  حل  از  استفاده  با  ژل  الکترولیت 

از   متشکل  محلولی  در  وینیل    g1و    آب  ml10هیدروکسید  پلی 

روي   بر  آمده  دست  به  ژل  از  مناسب  مقدار  ریختن  با  و  الکل، 

بین ساخته    ساختارهاي  نهایی  هاي  افزاره  شده،  چاپ  انگشتی 

 شدند. 

  FESEMبه منظور انجام مطالعات ساختاري از تصاویر   

استفاده شد.   XRDبه منظور مطالعه ساختار بلوري ماده از آنالیز  و  

الکتروشیمیای توسط تست شارژ و خواص  ها  افزاره  و  ها  نمونه  ی 

الکتروشیمیایی  GCDدشارژ   امپدانس  سنجی  طیف  و   ،EIS  با  ،

 مورد مطالعه قرار گرفت.  یواستاتساستفاده از دستگاه پتان

 مطالعات فزیکی و ساختاري

نانو   FESEMتصاویر        موفق  سنتز  دهنده  نشان  آمده  بدست 

صفحات   نانو  و  کبالت  اکسید  به  مکعبهاي  کبالت  هیدروکسید 

همزما باشند(شکل صورت  می  همگن 1  ن  ساختارهاي  همچنین   (
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هیدر  و  و اکسید  شده  تهیه  موفقیت  با  مجزا  صورت  به  وکسید 

بررسی تصاویر نشان می دهد که ساختار کامپوزیتی تمایل کمتري 

فعالیت  روي  بر  مخربی  اثرات  تواند  می  که  دارد  انباشت  باز  به 

فع ماده  تصاویر الکتروشیمیایی  از  که  همانطور  باشد.  داشته  ال 

باز به  زیادي  تمایل  مجزا  نانومکعبهاي  است،  و مشخص  انباشت 

به  تمایل  نانوصفخات مجزا  ساخت خوشه هاي بزرگ و همچنین 

می  ها  پدیده  این  دوي  هر  که  دارند  یکدیگر  روي  بر  قرارگرفتن 

توانند منجر به کاهش سطح فعال الکتروشیمیایی و همچنین کاهش 

 رفیت ابرخازنی شوند.ظ
 

 
 
 

تصاویر  1شکل  :FESEM  (a)    کبالت اکسید  فحات  نانوص   (b)نانومکعبهاي 

  کامپوزیت اکسید/هیدروکسید  (c)هیدروکسید کبالت 
و   XRDآنالیز   اکسید  فاز  دو  هر  وجود  دهنده  نشان  نمونه  سه 

دو  در  خالص  فازهاي  و  کامپوزیت  نمونه  در  کبالت  هیدروکسید 

 ).   a-c2ومکعب و نانوصفحه می باشد(شکل نمونه کنترلی نان

 
 مطالعات الکتروشیمیایی 

الکترودهاي ساخته شده بر روي فوم نیکل در یک چینش ســه       

بــه عنــوان الکترولیــت آبــی  M KOH3الکترودي و با استفاده از 

قرار گرفتند. بــر ایــن اســاس مــاده فعــال کــامپوزیتی مورد بررسی  

 Ag1-1در چگالی جریــان  Fg  900-1ظرفیت ابرخازنی ویژه حدود  

 1-می دهد که این ظرفیــت ویــژه از طریــق رابطــها از خود نشان  ر

                           محسابه شده است.   

 ) 1-(رابطه

 
جرم ماده فعال   mزمان دشارژ،  Δtجریان شارژ،   Iدر این رابطه 

ترود پنجره پتانسیل کاري الک ΔVلایه نشانی شده روي الکترود و  

   می باشد.

 

 
 
 
 
 
 
 

 

 
 
 
 

 

 
 
 

 

 
 
 

نتایج  2شکل  :XRD  (a)    کامپوزیت(b)    کبالت هیدروکسید   (c)نانوصفحات 

 نانومکعبهاي اکسید کبالت 

 
شامل مقایسه ظرفیت ویژه نمونه ها در چگالی جریانهاي  a3-شکل

کامپوزیتی   نمونه  بالاتر  ظرفیت  دهنده  نشان  و  باشد  می  متفاوت 

 .مجزا می باشدنسبت به اجزاي سازنده آن به صورت 

 

 

 
 
 
 
 
 

بر حسب چگالی جریان    (a):  3شکل الکترود  ویژه  دشارژ   (b)ظرفیت  نمودار 

 الکترود بهینه شده 

در یک چینش    ي ساخته شدهبررسی هاي الکتروشیمیایی افزاره ها

 mF.cm35-2دستیابی به ظرفیت حدود  دوالکترودي نشان دهنده  

جریان   چگالی  باشد(شکل   mA.cm1 /0-2در  همچنین  4-می   (
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روابط    از  استفاده  با  افزاره  توان  چگالی  و  جریان  چگالی  محاسبه 

 جام شده است. ان 3و2

 

ــه                                            )2-(رابطـ
 

ــه                                          )  3-(رابطـ
 

 ــ ا بر اساس این روابط چگالی انرژي و چگالی توان به ترتیب برابر ب
2-Wh.cmµ5.71  2و-W.cmµ70 .محاسبه شده است 

 

  

 

 
نمـودار شـارژ و دشـارژ   (b)ظرفیت ویژه بر حسب چگالی جریان    (a):  4شکل

 افزاره

 

مکانیکی نشان می دهــد کــه افــزاره   مطالعه افزاره ها تحت تنشهاي

هاي ساخته شده پس از تحمل خمــش و تاشــدگی هــاي متنــاوب 

ولیــه خــود را همچنــان حفــظ مــی میزان بسیار مطلوبی از ظرفیت ا

 بار خمش افزاره تحت زاویه خمش   100کنند. به طور مثال پس از  

 ــد  96، همچنین ظرفیتی معادل  هرجد  90 ت اولیــه قابــل رصــد ظرفی

 )5-حصول می باشد(شکل

 

 

 

 
 

 

 

 

 
 
 

 ظرفیت بر حسب دفعات خمش در زوایاي مختلف   :5شکل

 

  نتیجه گیري

میکروابرخازن      هاي  چاپ افزاره  طریق  از  پذیر  انعطاف  ی 

و   اکسید  نانوساختارهاي  روي  جوهرافشانی  بر  کبالت  هیدروکسید 

ژل   الکترولیت  از  استفاده  با  و  تحریر  ساخته    PVA/KOHکاغذ 

شد. این ادوات ذخیره انرژي چگالی انرژي و چگالی توان مطلوبی 

و  خمش  از  ناشی  مکانیکی  تنشهاي  تحت  همچنین  و  داده  نشان 
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 بلوار آراگو، متز، فرانسه فیزیک شیمی، دانشگاه لورین،آزمایشگاه  ۲

 

 چکیده
مورد مطالعه قرار گرفت. ساختار  NEB ظریه تابعی چگالی و رهیافتتیتانیویم در چارچوب نمونواکسید خواص ساختاری، الکترونی و دینامیک هیدروژن در فاز تک میلی  در کار حاضر    

و حضور هیدروژن در ی جایی اکسیژن از نظر انرژی پایدار است است. نتایج نشان می دهد که هیدروژن در جایگاه تهدرصد تهی جایی تیتانیوم و اکسیژن  ۱۵تیتانیوم دارای مونواکسید 
 ر،یج مسپن نیمجاور وجود داشت که در ا ییجا یبه ته ژنیاکس ییجا یاز ته دروژنیمهاجرت ه یبرا ریپنج مسساختار باعث ازدیاد حجم بلورمی شود که با شواهد تجربی سازگاری دارد. 

 اریکه بسبوده  eV ۷۱/۳تا  eV ۸۷/۲ه از محدود ریدر هر پنج مس لیتفعا یوجود انرژ نیاست. با ا یتفعال یانرژ نیکمتر یدارا کرد یعبور م ومیتانیت ییجا یاز کنار ته دروژنیکه ه یریمس
 بالا محسوب شود. یدما یابررساناها یبرا یتیمز تواند یم یژگیو نیبماند. ا یباق داریپا ژنیاکس ییجا یدر محل ته تواند یبالا م اریبس یتا دما دروژنیه دهد یبالا است و نشان م

 NEB، یدروژنه، الکترونیخواص ، ساختاریخواص ُ ، تیتانیوم مونواکسید های کلیدی: واژه
 

First-principles study of Hydrogen in Titanium monoxide 
 

Hosseini, S.Vahid1,2; Mohammadizadeh, M.R1; Postnikov, Andrei2 
1Superconductivity Research Laboratory (SLR), Department of Physics, University of Tehran,  

North Kargar Av., P.O. Box 14395-547, Tehran, Iran 
2LCP-A2MC, Universit\'e de Lorraine, 1 Bd Arago, F-57078 Metz Cedex 3, France 

https://lpct.univ-lorraine.fr/ 
 

Abstract 

    In the present work, the structural, electronic, and dynamic properties of hydrogen TiO in the monoclinic 
phase were studied in the framework of the density functional theory and NEB method. The structure of titanium 
monoxide includes 15% vacancy sites of titanium and oxygen. The results show that hydrogen is stable at 
oxygen vacancy sites energetically, and the presence of hydrogen in the structure causes an increase in the 
crystal volume, which is consistent with the experimental evidences. There were five paths for the migration of 
hydrogen from the oxygen vacancy site to the adjacent one, and among these five paths, the path where the 
hydrogen passed by the titanium vacancy has the lowest activation energy. However, the activation energy in all 
five paths ranges from 2.87 eV to 3.71 eV, which is very high and shows that hydrogen can be stable at the 
place of oxygen vacancy sites at very high temperatures. This feature can be considered an advantage for high 
temperature superconductors. 
 
 Keywords: Titanium monoxide, Structural properties, Electronic properties, Hydrogen, NEB 
 
PACS No.   70 

 قدمهم
اخیراً ابررساناهای هیدرید فلزی تحت فشار بالا از اهمیت      

بالایی برخوردار شده اند. زیرا این ابررساناها دارای دمای گذار ابررسانایی 
نزدیک به دمای اتاق هستند. مطالعات زیادی روی برهمکنش هیدروژن در 

اد را توضیح این فلزات صورت گرفته است که سازوکار ابررسانایی در این مو
   تیتانویم یک ماده ابررسانا با دمای گذار پایینمونواکسید دهد. در این بین 

درصد تهی جایی  ۱۵. این ماده دارای ]۱[ گزارش شده استکلوین  ۵/۵

ه این تهی جایی ها ب ،در فاز مکعبی این مادهو اکسیژن است که   تیتانیوم
د کردن آهسته این فلز (که از سرای هستند و در فاز تک میلی  صورت کاتوره

به شکل گراد)  در جه سانتی ۹۰۰گراد به دمای  تیدرجه سان ۱۵۰۰از دمای 
. در پژوهش جاری مطالعه بر روی فاز تک میلی ]۲[ منظمی در می آیند

گیرد، زیرا نتایج مستقل از مکان تهی جایی ها خواهد بود.  می   صورت
هیدروژن است. بنابراین  وجود تهی جایی ها مکان مناسبی برای قرار گیری

 بررسیرین مکان برای حضور هیدروژن را در این پژوهش قصد داریم بهت
. به گیرد توجه قرار میکنیم. سپس نرخ پخش هیدروژن در این ماده مورد 
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طور کلی نتایج نشان می دهد که هیدروژن تا دماهای بالا می تواند در محل 
بالا بسیار ابررساناهای دمای  و این ویژگی برایماند  باقی میتهی جایی 

می شود و ییده ن با فشار بالا در این ابررساناها آلامناسب است زیرا هیدروژ
که فشار بالا است دما نیز در این ساختارها بالا می رود و  با توجه به این

که دمای گذار  هیدروژن بایستی در ماده پایدار بماند. با توجه به این
پایین است امید بر این است که حضور تیتاینوم ید مونواکسابررسانایی در 

 هیدروزن بتواند دمای گذار ابررسانایی این ماده را به شدت افزایش دهد.

 روش محاسباتی
نظریه تابعی چگالی و با استفاده از  اساسساکن بر  محاسبات ابتدا به      

) بر پایه Quantum ESPRESSO( ]۳[بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو 
برای  ،صورت گرفته است. در محاسبات حاضرپتانسیل و شبهامواج تخت 

در پتانسیل فوق نرم اتخاذ گردید.  شبهها  ها با مغزه توصیف اندرکنش الکترون
. مقادیر انرژی قطع استشده استفاده  GGAمحاسبات حاضر از تقریب 

ین و همچن Ry ۷۲۰و  Ry ۶۰به ترتیب  همه فازهاتابع موج و چگالی برای 
محاسبات انتخاب شد.  ۶×۶×۶ همه ساختارهابرای  kبندی نقاط مش

و با  ۲×۲×۲در نظر گرفتن یک ابرسلول در ابعاد دینامیک هیدروژن با 
 .ه استصورت گرفت ]NEB  ]۴ استفاده از رهیافت

 نتایج

را نشان  یقرارداد اختهیبه صورت  m-TiO یمشخصات بلور ۱ شکل
 کند. را مشخص میهای غیرمعادل ندیس ها اتم شماره ا .دهد یم

 
اتم اکسـیژن)  ۱۰یتانیوم و تاتم  ۱۰اتم ( ۲۰که دارای  m-TiO: یاخته قراردادی ١ شکل

ی هـا اتمیتانیوم به ترتیب با دایره و مربع بـزرگ آبـی و تجایی  یتانیوم و تهیتی ها اتماست. 
و  y=۰کوچـک قرمـز در صـفحه  جایی اکسیژن به ترتیب با دایـره و مربـع اکسیژن و تهی

۲/۱=y  .مشخص شده است 

) به ۲/۱،۰، ۲/۱) و (۲/۱، ۲/۱،۰در ( ژنیاکس یها ییجا یمختصات ته
 یها در مکان ومیتانیت ییجا یته نیو همچن y=۲/۱و  y=۰در صفحه  بیترت

قرار دارند. در  y=۲/۱و  y=۰در صفحه  بی) به ترت۲/۱،۲/۱، ۰) و (۰، ۰،۰(

آن از  یدیق یقرار داده شد و انرژ ها ییجا یته نیدر ا ندروژیابتدا اتم ه
 محاسبه شد: ریرابطه ز

 EH
b = ETiO+H – ETiO - EH 

EH که 
b  ییجا یدر ته دروژنیه یدیق  یانرژ،  ETiO+H  ساختار در  یانرژ

کل تک اتم  یانرژ EH   و TiOکل ساختار  یانرژ  ETiO  دروژن،یحضور ه
در  دروژنیه یدیق یو انرژ m-TiO یساختار مشخصات است. دروژنیه

 قابل مشاهده است. ۱در جدول  ها ییجا یته

 دهییآلا نیو همچن یو محاسبات یخالص تجرب m-TiO ی: مشخصات ساختار۱ل جدو
 Oو  Tiجایی  در تهی دروژنیه یدیق یو انرژ دروژنیبا ه

 

 ها ییجا یدر ته دروژنیه دنییآلا شود، یطور که در جدول مشاهده م همان
که با تجربه سازگار  شود یم m-TiOحجم در ساختار  یاندک شیموجب افزا

موجب  ژنیاکس ییجا یدر ته دروژنیحضور ه ،یبه صورت کم . ]۵[ است
در  شود، یآنگستروم م ۹۵/۳به  ۹۰/۳از  Ti3-Ti7  یوندیطول پ شیافزا
 یانرژ از نی. همچنکند ینم یرییتغ باً یتقر Ti1-Ti5 یوندیپ طولکه  یحال

 ییجا یته گاهیجا یاز نظر انرژ دروژنیواضح است که ه دروژنیه یدیق
کامل  یبا تجربه در سازگار جهینت نیکه ا دهد یم حیرا کاملاً ترج ژنیاکس

قرار  یمورد بررس یرا از نظر الکترون هیقض نیا میاست. حال قصد دار
 m-TiOساختار  یالکترون یها حالت یچگال یمنحن ۲ . شکلمیده

 .دهد یرا نشان م ژنیو اکس ومیتانیت ییجا یدر ته دروژنیبا ه دهییلاآ

با  دهییآلا m-TiOساختار  شود، یطور که در شکل بالا مشاهده م همان    
از خود نشان  یرفتار فلز ژنیو اکس ومیتانیت ییجا یدر هر دو ته دروژنیه
 . ]۵[است هسته  کاملاً مطابق  یسیمغناط دیتشد یها شیکه با آزما دهد یم

 ییجا یدر ته دروژنیه شیبا توجه به شکل واضح است که در حالت آلا
اشغال نشده و  یها در حالت بیبه ترت نییبالا و پا نیاسپ یمنحن ومیتانیت

حالت  نیدر ا ستمی. سکنند ینم یرا خنث گریکدیشده قرار دارند و  اشغال
 یها به اتم هیدروژناتم  دهد یکه نشان م ردیگ یرا به خود م  µB۱مغناطش 
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مغناطش در  جادیا نشأبرقرار نکرده است. در واقع م یوندیاطراف پ ومیتانیت
باشد که در  ومیتانیت یها اتم نیب یقو یاز اثر تبادل یناش تواند یم ستمیس نیا

 m-TiOدر  یداریگواه وجود ناپا ایاست و  سیساختار پارامغناط نیتجربه ا
 .رسد یبه نظر م تر یباشد که منشأ دوم منطق

 

شک
 ییجا ی: تهپنجره بالادر  دروژنیبا ه دهییآلا m-TiO یها حالت یچگال ی: منحن۲ ل 

 ژنیاکس ییجا ی: تهو پنجره پایین ومیتانیت

برای مهاجرت هیدروژن از یک تهی جایی به تهی بنابر تقارن ساختار، 
. همچنین دیده می شود ۳جایی دیگر پنج مسیر وجود دارد که در شکل 

. مشاهده می شود ۴در شکل  ریهر پنج مس یبرا NEBمحاسبات 
انتخاب  ریتصو ۲۵ یگریو د ریتصو ۱۳ یبرا یکیمحاسبات در دو مرتبه 

کامل برقرار شود.  نانیاطم فعالیت یانرژ ییشده است تا از همگرا
هستند  یا نهیتقارن آ یدارا یانرژ یرهایهمه مس رود یطور که انتظار م همان

با  ۵و  ۴ ریمس یبرا متقارن است. ریدر هر مس دروژنیحرکت ه رایز
تا  ریتصاو شیکه با افزا شود یتقارن حاصل نم نیا ریتصو ۱۳محاسبات 

 ریمس شد، یم ینیب شیطور که پ . هماندیآ یتقارن به دست م نینقطه ا ۲۵
 ریمس نیدر ا رایاست ز eV  ۸۷/۲ فعالیت یانرژ نیکمتر یدوم دارا

 لیسد پتانس نیو با کمتر کند یعبور م ومیتانیت ییجا یز کنار تها دروژنیه
از  دروژنیه نکهیمشاهده کرد که به خاطر ا توان یم نیهمراه است. همچن

 فعالیت یانرژ یفشرده شده و دارا کند یحرکت م Ti-O-Ti-Oوجوه 
 ریدوم است. با توجه به شکل مشخص است که مس رینسبت به مس یشتریب

عبور اتم  ریدو مس نیدر ا فعالیت یانرژ رایهستند ز گریکدی مشابه ۵و  ۴
 است. ومیتانیت ییجا یاز محل ته دروژنیه

 
-m. ساختار y=۴/۳و  y=۴/۱در صفحات  m-TiOساختار  یکل ی: (الف): نما۳شکل 
TiO یها جا مکعب شبهه نیا نیدر ب تواند یم دروژنیمکعب است که ه شبهه ۲۴ یدارا 

به  ژنیاکس ییجا یته کیاز  دروژنیپخش ه یشده برا ارائه ریس. (ب): پنج مردیگ
 مجاور ژنیاکس ییجا یته

از  دروژنیاست که ه نیبه خاطر ا ۵و  ۴ یرهایشده در مس جادیا یگود
 داریپا مکان شبه کینقطه  نیکه ا کند یحرکت م ومیتانیت ییجا یمحل ته
 نیبزرگ است. ا اریبس رهایدر همه مس یساز فعال یانرژ یطور کل است. به
 ییجا یدر ته تواند یبالا م اریبس یدر دماها دروژنیاست که ه یبدان معن

 یساز رهیذخ یبرا یژگیو نیا نیباشد. بنابرا داریبماند و ساختار پا ژنیاکس
بالا  یدما یاستفاده در ابررساناها یبلکه برا ست،یمناسب ن دروژنیه
 دروژنیه هیبالا بر پا یماد یابررساناها رای. زباشد یکاربرد تواند یم

دما در  شیفشار بالا باعث افزا نیو ا رندیگ یمعمولاً تحت فشار بالا قرار م
 نرخ پخش هیدروژن از معادله زیر حساب می شود .شود یدرون ساختار م

]۶[: 

D=v exp (-Ea/kBT ) 
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فاکتور بسامد  شیپ  vو  دما T ثابت بولتزمن، kB ،یساز فعال یانرژ Eaکه 
 s-1در مرتبه  باً یجذب تقر ندیمثال در فرا یاست که بسته به نوع واکنش (برا

 یو عدد تجرببالا  با استفاده از معادله  متفاوت است. یاست) عدد ۱۰۱۶
دوم در  ریمس یساز فعال یانرژو  cm2s-1   ۱-۱۰× ۱۵/۳ فاکتور بسامد شیپ

دست ه ب cm2s-1  ۱۹-۱۰شده در مرتبه  محاسبه یابت پخشث K ۳۰۰دمای 
. اما ]۷[ دارد یاختلاف بزرگ cm2s-1 ۱۳-۱۰مرتبه از  یکه با عدد تجربآمد 

 دروژنیکه اتم ه دهد یکوچک هستند و نشان م اریهرحال هر دو نرخ بس به 
اتاق ندارد. علت اختلاف ثابت  یبالا در دما یریتحرک پذ TiOدر ساختار 

 نیعامل ا نی. اولگردد یعلت برم نیشده با تجربه به چند حاسبهپخش م
 یساختار دارا نیاست که ا یساختار مکعب یبرا یاست که ثابت نرخ تجرب

که در  یاست در حال یا به صورت کاتوره ژنیاکس و ومیتانیت یها ییجا یته
 به صورت منظم هستند. ها ییجا یمحاسبات حاضر ته

  

  

 
  

به  ژنیاکس ییجا یاز ته دروژنیعبور ه ریپنج مس یبرا NEB: محاسبات ۴ شکل
اتم است.  ۸۱و شامل  ۱×۲×۲ اختهیابر یکه دارا m-TiOساختار  یمجاور برا ییجا یته

 یبا کره توپر قرمز و کره توخال بیاند که به ترت انتخاب شده ۲۵و  ۱۳ یریتعداد نقاط تصو
 اند. شده  نشان داده یآب

 نیاست که در محاسبات حاضر ا یاده تجربوجود تخلخل در مدیگر علت 
بلور  به صورت بس ینمونه تجرب نیدر نظر گرفته نشده است. همچن تیواقع

صورت گرفته است.  بلور کت یکه محاسبات حاضر بر رو یاست در صورت
به خاطر  دروژنیه یچون محاسبات حاضر اثرات کوانتوم گریاز طرف د

مکان اختلاف با تجربه وجود خواهد جرم سبک آن را در نظر نگرفته است، ا
 داشت.

 گیرینتیجه
پرداخته  m-TiOدر ساختار  دروژنیه کینامیبه موضوع د مقاله نیدر ا    

. است ژنیو اکس ومیتانیت ییجا یتهدرصد  ۱۵ دارای m-TiOساختار  شد.
را نسبت به  ژنیاکس ییجا یته دروژنینشان داد که ه هیمطالعات اصول اول

 گاهیدر جا دروژنیه که یمادام نی. همچندهد یم حیترج ژنیاکس ییجا یته
صفر است که با تجربه  ستمیمغناطش س ردیقرار بگ ژنیاکس ییجا یته

 یبرااست.  یسیمغناط ریدر تجربه غ m-TiOساختار  رایدارد ز یسازگار
 ژنیاکس ییجا یبه ته ژنیاکس ییجا یته کیاز  دروژنیه کینامید یبررس

پنج  نیا انیوجود دارد. از م ریپنج مس NEBمجاور با استفاده از محاسبات 
 ژنیاکس ییجا یکه از کنار ته دینما یرا انتخاب م یریمس دروژنیه ر،یمس

 ی) را براeV ۸۷/۲( یساز فعال یانرژ نیکمتر ریمس نیو ا گذرد یم
که  دهد یدر مجموع نشان م NEBمحاسبات  نیدارد. همچن دروژنیه

 نیا انگرینکته ب نیبالا است و هم m-TiOدر بلور  دروژنیه فعالیت یانرژ
 نیابماند.  داریبالا در ساختار پا یتا دماها تواند یم دروژنیاست که ه

 یدما یساختار به عنوان ابررساناها نیا یاستفاده عمل یبرا دتوان یم یژگیو
 بالا مناسب باشد.  
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 چکیده

قرار داده شده است که شفاف مهین هايمیکروکاواكدر یک  فعال هیلا، یشفاف آلمهین يدیخورش يهاسلول يبهبود جذب نور يبرا

 دهیپوش يبعد کی یفوتون يتوسط بلورهاکه  Ag و الکترود نازك 3Ag/MoO/3MoO هیالکترود چندلا این میکروکاواك از یک

%  28/7 تا دارکاواك  شفافمهین يدیخورش يهاسلول توان لیتبدبهره که  دهدیمحاسبات نشان م شود.میساخته  شده است

 .است افتهیبهبود  میکروکاواكبدون هاي خورشیدي سلولبه نسبت

 .یفوتون يبلورها ،یشفاف آلهمین يدیخورش يهاسلول میکروکاواك، :ي کلیديهاواژه
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Abstract 

 
Semi-transparent microcavities are fabricated by sandwiching an active layer between a MoO3/Ag/MoO3 
multilayer electrode and a thin Ag electrode covered by 1D photonic crystals to improve the light absorption of 
organic semi-transparent solar cells. Theoretical calculations show that the power conversion efficiency of the 
semi-transparent solar cells is improved up to 7.28%, which is better than that of conventional solar cells 
without microcavity. 
 Keywords:  Microcavity, organic semi-transparent solar cells, photonic crystals. 
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 مقدمه

ها، از سطح پنجرهاستفادهبا میتوانیآن م که در دیصور کنرا ت ییایدن

 ياشهیسقف ش ایخودرو  يدیهوشمند، سقف خورش يهایگوش

 يایرو کی هیکه شب يزی. چمیکن دیخود برق تول يساختمان ادار

شفاف در راه  يدیخورش يهارسد، به لطف پنلیدور به نظر م

 شفافمهین یآل يدیخورش يهاسلول است. تیشدن به واقع لیتبد

نیز و  يریپذکم، ساخت آسان و انعطاف نهیمانند هز ییایمزا لیدلبه

ها و برق ساختمان دیتول يهاپنجره يها برابالقوه آن يکاربردها
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 ازیکی ].2-1اند [کردهخود جلب  را به يادیخودروها توجه ز 

 کی يسازمنیا ،هانوع دستگاه نیدر ساخت ا يدیمسائل کل

 سیستم يبالا ییو کارا تیحفظ شفاف يشفاف مناسب برا الکترود

 اتصالاتدارند که هم  ازین شفافمهین يدیخورش يها. سلولاست

-UVگسترده  یفیمحدوده ط کیدر  یپشت تصالاتا و هم  ییجلو

VIS-NIR با در نظر  دیبا یشفاف پشت يالکترودها .شفاف باشند

براي این نتخاب شوند. ا یآل يهارسانامهیمواد ن يهایژگیگرفتن و

ي مناسبی براي ) گزینه1DPC( بعديیک منظور بلورهاي فوتونی

ساخت  اگرچههاي خورشیدي شفاف هستند. استفاده در سلول

1DPC یساخت اضاف نهیچالش است و هز کی هیبا چند تا ده لا 

است  دام انداختن نوردر بهساختار  نیا تیمز .کندمی جادیا

 هاي خورشیدي آلیسلول يانند عملکرد نورتویم ها 1DPCرایز

 کنند. تیریشفاف را به طور قدرتمند مدمهین

1DPCبازجذب در  يرا برا فرودي يهاتمام فوتون توانندیها م

فعال  هیدهند. لا شیدستگاه را افزا ییفعال بازتاب دهند و کارا هیلا

تواند نور منعکس شده توسط یشفاف نممهینخورشیدي  يهاسلول

1DPCفعال  هیضخامت لا رایها را به طور کامل جذب کند ز

 یو تحرك کم حامل مواد آل تونیطول کوتاه انتشار اکسا لیدلبه

 هیرساندن جذب فوتون در لا حداکثرهب يبرا شده است. دمحدو

به دام  يکردهایرو یفعال با ضخامت محدود، مطالعات قبل

 يهافاصله دهنده ،یسطح يهاانداختن نور را بر اساس پلاسمون

تحقیقات نشان  ].4-3اند [توسعه داده ينور کاواكمیکروو  ينور

را در  فرودي يهاتواند فوتونیم ينور میکروکاواكکه  داده است

فعال به طور قابل  هیداخل دستگاه محدود کند و جذب نور را در لا

 يساختارها فقط برا نیحال، انیا]. با6و5بهبود بخشد[ یتوجه

 اعمال شده اند.  یمات معمول هاي خورشیدي آلیسلول

 شیافزا يانداختن نور برا دامبهمقاله توسعه ساختار  نیا هدف

شفاف است. مهین هاي خورشیدي آلیها در سلولجذب فوتون

هاي خورشیدي میکروکاواك سلولساختار  کیمنظور،  نیا يبرا

 الکترود چند نیفعال ب هیلا کیکردن  چیشفاف با ساندونیمه آلی

 DPC1که توسط  Agو الکترود  3Ag/MoO/3MoO هیلا

 .شودیشده است، ساخته م دهیپوش

 

 روش کار

 1DPCsبر  یمبتن مورد بررسی شفاف مهینهاي خورشیدي سلول

 زیر است:  ساختار يدارامیکروکاواك با 
Glass/M oO3(I)/Ag/MoO3(II)/ActiveLayer/ TiO2/Ag/LiF/1DPC  

استفاده  3MoO(I)عنوان کاتد و آند به Agزك نا يهالمیف

با  يضد انعکاس ورود هیعنوان لابه Ag/3MoOد که شونیم

با  فرهحانتقال  هیلا عنوانهب MoO3(II)و  نانومتر 10/6 ضخامت

 Ag/LiF/1DPCو  کندیشده. عمل م میتنظ نانومتر 30ضخامت 

 انومترن 10 با ضخامت Agکه  یضد انعکاس خروج هیعنوان لابه

 يشفاف و سپس بهبود عملکرد نورمهین میکروکاواكساختن  يبرا

 .کنندیم ملشفاف عمهین هاي خورشیديسلول

ضخامت  ونانومتر  10ر براب 2iOT انتقال الکترون هیضخامت لا

نانومتر در نظر گرفته شده  100  (PBDB-T: ITIC)فعال  هیلا

 ،1DPCو  ١٠ضخامت به Agکاتد  نیب LiF لمیاست. ف

 نیا کهکند  میرا تنظ ها1DPCشود تا فاز انعکاس می چیساندو

 نیفرض بر ا شود.یم دهینام PMLفاز  قیه تطبیعنوان لابه هیلا

 هايجفتتعداد  که LiF/3WO يهاها از جفتDPC1است که 

در  کههمانطور، شود لیتشک اندانتخاب شده ریمتغمقاله آن در این 

 .شوددیده می) 1ل (شک

 

 
با  1DPCبر یشفاف مبتنمهین هاي خورشیديسلول(الف) ساختار : 1کلش

 بیبه ترت 2tو  1t. ساختاردرون  میکروکاواك. (ب) ساختار میکروکاواكساختار

 بیبه ترت 2rو  1rدهند. یرا نشان م یو خروج يورود يهانهیآ عبور بیضر

 دهند.یرا نشان م یو خروج يورود يهانهیبازتاب آ بیضر
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 بحث و نتایج 

اتصال کوتاه،  انیعملکرد دستگاه مانند جر يمحاسبه پارامترها يبرا

scJ ،ولتاژ مدار باز ،ocVشدگیپر بی، ضرFF لیو راندمان تبد 

که در آن،  میاستفاده کرد drift-diffusion، از مدل PCE توان

در نظر  هاآن ییها، جابجاتونیاز اکس یبر در نظر گرفتن چگالعلاوه

 یقبل مقالاتاستفاده به طور گسترده در  وردشود. مدل میم گرفته

عبور  این ساختار يسازمدلنیز  و ]8و7[استداده شده  حیما توض

انتقال،  سیبا استفاده از روش ماتر سیستم و کل هاهیلااز  نور

TMM[25] شودیمحاسبه م. 

این کار ما سیستم مورد مطالعه را براي حالت بدون بلور در 

محاسبه کرده و   LiF/3WOجفت بلور فوتونی 8و نیز با  فوتونی

 فعال هیکار در حضور عبور لا نیا يبرا ایم.نتایج را مقایسه کرده

عبور  زانیم نیو همچن ي سلول خورشیديهاهیلا ریعبور سا زانیم

نشان داده شده  2در شکل  یمتوسط مرئ هیدر ناح کل ساختار

ها طول موجمینی براي تمامیزان عبور در حضور بلور فوتو .است

(رنگ  میچشحساس کاهش یافته است اما این کاهش براي ناحیه 

  در مقایسه با سایر نواحی کمتر است.) 2نارنجی شکل 

کرده  ي بلور فوتونی را بررسیهابعدي اثرات تعداد لایه در مرحله

لایه جفت  20تا  4ي بلور فوتونی از هاایم. ساختار را با تعداد لایه

داده ایم . نتایج نشان نمایش   3در شکل مربوطه را  نتایجررسی و ب

زیادي در شفافیت کلی ي بلور فوتونی تاثیر هالایه دهد که تعدادمی

کند اگرچه هاي اساسی سلول خورشیدي ایجاد نمیپارامتردر و لذا 

 .هم است ت ازهاي مختلف تا حدودي متفاودر طول موج Tرفتار 

بهره تبدیل توان  ي بلور فوتونی درهار تعداد لایهبراي بررسی اث

PCE  و متوسط عبور ناحیه مرئیAVT هاي خورشیدي سلول

 گزارش شده است 4در شکل بررسی و  شفاف،نیمه

جفت لایه  4دهد که حضور یک بلور فوتونی محاسبات نشان می 

  AVTو  PCEث تغییر در مقدار باع تواندمیدر ساختار هم 

افزایش یافته و  50/7تا 69/5 از مقدار PCEکه ريبطوشود 

AVT هابا افزایش تعداد لایهکاهش یافته است.  28/17به 19/21از 

شود. بنابراین با ایجاد نمی  AVTو PCEتغییر چندانی در 

لایه اندك (حداقل دو جفت) حتی با تعداد جفتمیکروکاواك 

 را افزایش داد. PCEتوان می
 

 
، بدون بلور فوتونینانومتر)،  100فعال ( هیشده لامحاسبه رعبو فیط:  2شکل

 و AM1.5 یفیتابش طتحت  )،خط سبز( با حضور بلور فوتونی) آبی(خط 

 .𝑉(𝜆 ). 𝑆𝐴𝑀1.5 (𝜆) حساسیت چشمی

 

 

 
عبوري سلول خورشیدي بدون میکروکاواك و میکروکاواك هاي  فیط:  3شکل

 جفت لایه. 20تا  4
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 شفافمهین يدیخورش يهاسلول AVTو  PCEغییرات ت : نمودار 4شکل

 .30تا  0ي بلورفوتونی از هاهیلاجفتحسب تعداد بر

 گیرينتیجه

از استفادهبا انداختن نور دامبه ي با هدفساختارما در این مقاله 

را  شفافمهینهاي خورشیدي ف براي سلولشفامهینمیکروکاواك 

 نیفعال ب هیلا کیکردن  چیدوبا سان ایم. این ساختاربررسی کرده

که  Agو الکترود نازك  3Ag/MoO/3MoO هیالکترود چند لا

 هیشده است، ساخته شده است. شب دهیپوش 1DPCsتوسط 

 تواند جذب نوریساختار م نیدهد که امینشان  هايساز

 جه،یبخشد. در نتبرا بهبود  شفافمهینهاي خورشیدي سلول

و  درصد maxPCE 5/7 باشفاف مهین هاي خورشیديسلول

افزایش تعداد همچنین  .ندیآمی دست به درصد 28/17 تیشفاف

 د.کنایجاد نمی  AVTو PCEها تغییر چندانی در لایهجفت 
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 آلیاژي ـ اندرکنشی  بعدي دو مربعی شبکه در ظرفیت نوار شدگی تخت

 2و1؛ مرادیان، رستم 2و1ربیع بیگی ، پوریا

 دانشگاه رازي کرمانشاه ،دانشکده علوم ، گروه فیزیک    1  

  دانشگاه رازي کرمانشاه ، مرکز تحقیقات علوم و فناوري نانو   2 

 چکیده

ي وجود دارد ، از اهمیت ویژه ایی در فیزیک ماده چگال برخوردار هستند ، چرا که نی و پتانسیل آلیاژاندرکنش کول ها سیستم هاي بس ذره ایی  که در آن

کوانتوم مونت کارلو در  در این پروژه ، با استفاده از روشآلیاژي رفتار می کنند. -که به صورت شبکه هاي اندرکنشید ندارسیستم هاي واقعی زیادي وجود 

خاص مورد بررسی قرار هاي ساختار نواري شبکه مربعی دو بعدي در برخی شدت  BEMSCAو تقریب چند سایتی  DMFT+CPAتک سایتی  تقریب

. نتایج ما نشان می دهد که در برخی شدت هاي خاص، ، منجر به ایجاد فازهاي مختلفی در ماده می شود اندرکنش کولنی و پتانسیل آلیاژي . رقابتمی گیرد

 شود، که می تواند کاندیداي مناسبی براي توضیح مکانیزم ابررسانایی دماي بالا باشد. ت شدگی در نزدیکی سطح فرمی میظرفیت دچار تخنوار 

تقریب فراتر  تقریب پتانسیل همدوس ،، تقریب میدان متوسط دینامیکی ،،پتانسیل آلیاژياندرکنش کولنی  ،تخت شدگی ، نوار ظرفیت:  واژه هاي کلیدي

 سوپرسل محیط موثر  از

Flattening of the valence band in two-dimensional interaction-alloy square lattice 

Poorya Rabibeigi1,2 , Rostam Moradian1,2 

1Physics Department, Faculty of Science Razi University, Kermanshah, Iran. 

2Nano Science and Nano Technology Research Center, Razi University, Kermanshah, Iran. 

Abstract 

Many-particle systems, in which there are Coulomb interaction and alloy potential, have a great 
importance in condensed matter physics, because there are many real systems that behave as interaction-
alloy lattice. In this project, using the quantum Monte Carlo method in DMFT+CPA single-site 
approximation and BEMSCA multi-site approximation, the band structure of the two-dimensional square 
lattice  is investigated in some specific intensities. The competition of Coulomb interaction and alloy 
potential leads to the creation of different phases in the material. Our results show that at certain 
intensities, the valence band  is  flatten near the Fermi level, which can be a good candidate to explain 
the mechanism of high temperature superconductivity. 

Keywords:     Flattening , valance band,   Coulomb interaction, alloy potential, dynamic mean field 
theory , Coherent Potential Approximation, beyond  effective medium supercell approximation  
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 قدمهم

د که در آن ها اندرکنش نزیادي وجود دار سیستم هاي واقعی

-1[کولنی و پتانسیل آلیاژي به صورت همزمان وجود دارند 

رفتار الکترونیکی شبکه دو بعدي در حضور اندرکنش .]7

کولنی و پتانسیل آلیاژي به خوبی شناخته شده است ، که در 

و   1آن اندرکنش کولنی منجر به گذار به فاز عایق مات

پتانسیل آلیاژي بزرگ منجر به گذار به فاز عایق اندرسون 

اندرکنش کولنی و ور همزمان حضاما  ، ]11-8[ شود می

ا در تغییر فاز در شبکه و رقابت آن ه پتانسیل ناخالصی

هامیلتونی براي سیستم است.  ایی پیچیده مسالهسیستم ، 

 آلیاژي به صورت زیر است. –اندرکنشی 

 †
ij i j i ii i

ij i i

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆH t c c H.C. u n n ( )nV V Vn p
V

V

ª º � � � H �P¬ ¼¦ ¦ ¦

)1(

اندرکنش کولنی محلی روي سایت هاي شبکه  uکه در آن  

پتانسیل شیمیایی است که در حالت باند نیمه پر  µاست.

=u/2µ  .است iH انرژي برجایگاهی تصادفی آلیاژي است

/که براي سایت هاي میزبان مقدار  2�G  1را با احتمال-c 

/به خود می گیرد و براي سایت هاي مهمان مقدار  2G  را با

روش هاي تقریبی زیادي براي  گیرد. به خود می cاحتمال 

روش کوانتوم مونت بررسی این مدل هامیلتونی وجود دارد. 

، روش مناسبی  2استفاده از الگویتم هیریش ـ فاي کارلو با

. ما در  ]15-12[براي مطالعه این مدل هامیلتونی می باشد

با  این کار ، با استفاده از روش کوانتوم مونت کارلو

حل تابع گرین براي   c=0.5و  T/t=0.28پارامترهاي 

تئوري میدان متوسط در تقریب تک سایتی ناخالصی 

تقریب  وبراي سیستم اندرکنشی  ]16[ (DMFT) 3دینامیکی

                                                           
1 Mott 
2 Hirsch - Fye 
3 Dynamic Mean Field Theory 

 براي سیستم آلیاژي ، و  ]CPA( ]17( 4پتانسیل همدوس

محیط  ابرسلولفراتر از تقریب  تقریب چند سایتی

ساختار نواري شبکه مربعی ، ]BEMSCA( ]18(5موثر

، .قرار می دهیمرا مورد بررسی  آلیاژي -دوبعدي  اندرکنشی

این ساختار نواري در برخی شدت هاي که می توان از طریق 

در روش کوانتوم خاص ، تخت شدگی نوارها را نشان داد.

مونت کارلو ، زنجیره ایی  از پیکربندي هاي احتمالی تولید 

می شوند. این پیکربندي هاي تولید شده ،  توسط الگوریتم 

حمام گرمایی(یا الگوریتم متروپولیس) ، پذیرش یا رد می 

شوند. زنجیره پیکربندي هاي پذیرفته شده را زنجیره 

Markov پذیرفته شده ، در  می گویند. این پیکربندي هاي

محاسبه کمیات فیزیکی میانگین ،مانند تابع گرین میانگین، 

 .]20, 19, 12[استفاده می شوند

)2                         (
aN

i
i 1a

1G( , ) G ( , )
N  

c cW W  W W¦ 

 محاسبه ساختارنواري 

فرکانس موهومی ، 6انرژي-خود، هاي مذکور  خروجی روش

n(k,i )6 Z ،.در تقریب استDMFT+CPA خود-

-خودبا استفاده از این  .]21[مستقل ازبردار موج است انرژي

می توان تابع گرین متوسط فرکانس موهومی را انرژي 

 محاسبه کرد.

)3   (0 1 1
n n nG(nk;i ) [(G (nk,i )) (k,i )]� �Z  Z �6 Z 

در این تقریب ها ، صفر نیست انرژي -خودقسمت موهومی 

بنابراین قسمت موهومی نیز درمحاسبه  ساختارنواري نورمال 

 آید. لی حالات به صورت زیر در مینقش مهمی دارد. چگا

)4                 (1N(nk,E) ImG(nk,E i )�
 � K
S

 

                                                           
4 Coherent Potential Approximation 
5 Beyond Effective Medium Supercell Approximation 
6 Self energy 
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موج ، با استفاده از این چگالی حالات ، به ازاي هر بردار 

انرژي ایی که این تابع طیفی را بیشینه کند ، ساختار نواري 

 .]18[در آن بردار موج مورد نظر می باشد

)5                    (mth _ maximumn,kE N(k;E) |  

 نتایج

رقابت اندرکنش کولنی و پتانسیل آلیاژي ، فازهاي مختلفی 

در سیستم ایجاد می کند.در غیاب اندرکنش کولنی،  براي 

، هردو تقریب  به اندازه کافی بزرگ پتانسیل آلیاژيشدت 

تک سایتی و چند سایتی ، فاز عایق اندرسون را نشان می 

ق است ، چرا که دهند و این موضوع با تجربه در تواف

اندازه کافی بزرگ ، فاز عایق اندرسون را  تانسیل آلیاژي بهپ

کند. با ورود اندرکنش کولنی ، در شدت  به شبکه القا می

فلز اتفاق می افتد.  -اندرکنش بحرانی اول ،  گذار فاز عایق

) ساختارنواري شبکه را در این شدت اندرکنش 1شکل (

 بحرانی براي دو تقریب نشان می دهد.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

: ساختار نواري شبکه مربعی  دو بعدي براي شدت پتانسیل  1شکل 

4.0tGآلیاژي   در شدت اندرکنش بحرانی  

) کنتور 2براي مشاهده تخت شدگی نوار ظرفیت ، در شکل (

 کنیم. )  را رسم می1در  شکل (موجود رنگی نوار ظرفیت 

 

 

اندرکنش بحرانی براي   : کنتور رنگی نوار ظرفیت در شدت 2شکل 

 BEMSCAو تقریب چند سایتی  DMFT+CPAتک سایتی  تقریب

) ، 2نمودارهاي بالا و سمت راست کنتور ها در شکل (

ساختارنواري در مسیرهاي قائم و افقی را که  از مرکز منطقه 

اول بریلوئن عبور می کنند، را نشان می دهد. با توجه به این 

نمودارها ، تخت شدگی در هردو تقریب تک سایتی و دو 

چند  سایتی اتفاق می افتد ، اما این تخت شدگی در تقریب

تخت شدگی نوار ظرفیت در سطح فرمی سایتی بیشتر است. 

وجه چگالی حالات در سطح فرمی ، به معناي افزایش قابل ت

که می تواند کاندیداي مناسبی براي توضیح ابررسانایی است، 

 دماي بالا باشد.
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 نتیجه گیري

با استفاده از شبیه سازي کوانتوم مونت کارلو در این پروژه ، 

و تقریب چند سایتی  DMFT+CPAک سایتی در تقریب ت

BEMSCA   ، ساختار نواري شبکه مربعی دو بعدي

آلیاژي در شدت اندرکنش بحرانی ، محاسبه شده -اندرکنشی

است. در این شدت خاص ، نوار ظرفیت براي هردو تقریب 

، دچار تخت شدگی در سطح فرمی شده است. این تخت 

است. تخت شدگی  شدگی ، براي تقریب چندسایتی بیشتر 

افزایش چگالی حالات در  وار ظرفیت در سطح فرمی معادل ن

این سطح است ، که می تواند کاندید مناسبی براي توضیح 

 ابرسانایی دماي بالا باشد.
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ید  کاوی   پالادیوم در فشار صفر با استفاده از داده هایترکیبات پایدار هیدر
 

  1رضا محمد ،زادهمحمدی ؛2محدثه نژاد،عباس؛ 1سید وحید؛ حسینی ؛ 1، حامدینصرت آباد  عرب
 تهران ،  انتهاي خیابان کارگر شمالي ،  ه تهراندانشکده فیزیك دانشگاآزمایشگاه پژوهشی ابررسانایی و ابرمواد ، 1

 رانیدانشگاه شهید باهنر کرمان، کرمان، ا ک،یزیدانشکده ف 2

 چکیده
. قرار دارندهال کانوکسبرروی منحنی که  هیدرید پالادیوم در فشار صفر پیدا شد برای ترکیب Pd4H5و  PdHجمله  از گوناگونیالگوریتم ژنتیک فازهای حاضر، با استفاده از پژوهش در 
دارای پایداری  صفرفشار رمی توان گفت این ترکیبات د ،پس .وجود نداردامد فونونی موهومی بس هیچ در نمودار فونونیکه دهد  می نشان ترکیباتبرای این  هم شدسبات فونونی انجاامح

ی ابررسانایی دما خود برهانی برافزایش کهشود  کیبات زیاد میفونون با افزایش هیدروژن در این تر -کنش الکترون برهم که دهد نشان می BCSپایه محاسبات ابررسانایی بر .دینامیکی هستند
  .استها  آن
 

  PdH  ،Pd4H5الگوریتم ژنتیک ، فشار صفر کلوین ،  واژه های کلیدی:

 

Stable structures and phonon properties of PdHx in zero pressure  

 

        Arab nusrat abadi, Hamed1; Hosseini , S. Vahid 1; Abbasnejad, Mohaddeseh2; Mohmadizade, Mohamad Reza1,  
 

1Superconductivity Research Laboratory (SLR), Department of Physics, University of Tehran, North Kargar         
Av., P.O. Box 14395-547, Tehran, Iran 

2 Faculty of Physics, Shahid Bahonar University of Kerman, Kerman, Iran 
 

                                                                                                                                  Abstract 
 

In the present research, various phases including PdH and Pd4H5 compounds were found for the composition of palladium 

hydride at zero pressure using the genetic algorithm code. The phonon calculations performed for these compounds show 

that they do not have any imaginary phonon frequency in their phonon diagram, so it can be said that these compounds have 

dynamical stability at zero pressure. The superconductivity calculations based on BCS demonstrates that the electron-

phonon interaction rises with increasing hydrogen concentration and in these compounds, which is the proof of the increase 

in their superconducting temperature. 
 

 Keywords:  Genetic algorithm, Zero Kelvin pressure, PdH, Pd4H5. 

 

PACS No.   74        

 

  قدمهم
ژن دار بسیار ترکیبات هیدروهای هیدریدهای پالادیوم از جمله  ترکیب     

ی از خود جالب بسیارخواص شیمیایی و فیزیکی  مهمی هستند که
دانیم فلز پالادیوم به تنهایی دارای خاصیت  همان طور که می .اند هداد ننشا

 خاصیتبا هیدروژن اتم پالادیوم با ترکیب ولیکن ابررسانایی نیست، 
دمای گذار ابررسانایی در  .شود میحاصل ترکیبات  در اینبررسانایی ا

 های ویژگی جمله از .[1] است کلوین گزارش شده 9در حدود  PdHترکیب 
هیدروژنی های حسگرسازی بهینه هیدروژن و هذخیر توان بهمی ترکیباتاین 
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نکته بسیار مهم در این ترکیبات آن است که خواص  .[2]اشاره کرد 
وابسته است. ترکیبات  اتالکترونی آنها به مقدار هیدروژن در ترکیب

که بسته به مقدار  هستنددارای سه فاز متفاوت  پالادیوم هایهیدرید
. [1,3] شوند می تقسیم α+βو  βو αیومتری اتم هیدروژن به سه فاز استوک
ترکیب متنوع اتم هیدروژن با اتم پالادیوم  به دانیم با توجه طور که می همان

دست آورد که شاید هب توان ساختارهای جدیدی می متفاوتدر فشارهای 
این س در پ .از خود نشان دهند تریانند دمای گذار ابررسانایی بالابتو

 که پیداکرده صفرهای متنوعی را در فشار ترکیباست این  تحقیق سعی بر
سپس  .[4]گیرندقرار می) convex hullهال ( برروی منحنی کانوکس

افزایش  ه قرار داده و تاثیرعخواص ابررسانایی را مورد مطالو پایداری
     . شد بررسی خواهد ابررسانایی در ترکیبات هیدروژن را بردمای گذار

 
 
 

 روش انجام محاسبات 
 -1 :است انجام گرفته بسته محاسباتیمحاسبات انجام شده توسط دو      

د نقدرتم الگوریتم که استکه اساس کار آن الگوریتم ژنتیک  USPEXکد 
تصادفی به  مادر هایدادهژنتیک در واقع ساختارهای پایدار را با استفاده از 

) و Crossover)، ترکیب (Generationتولید مثل (ازجمله  ییها روش
را  هاروشاز  رکدامهدرصد که کند تولید می) و غیره Mutationجهش (

مراحل در ،در هر مرحله ها برگزیده. در ادامه، کرد تعیین  ورودی درتوان  می
 همگرایی برقرار شود وتابع  که شرط شوند تا زمانی می بعد دوباره تکرار

ساختارهای پیشنهادی الگوریتم  این که تعیین شودپایدار های ساختار
بنام منحنی نموداری  درترکیبات سپس این  .[5,6,7] ژنتیک خواهند بود

هیدروژن  هال (منحنی آنتالپی برحسب نرخ ترکیب دو اتم کانوکس
 30وهش منحنی کانوکس هال را با ژدر این پ .[4] گیرند ) قرارمیوپالادیوم

 20سپس با انتخاب  کردیم.، آغاز شدند ایجاد الگوریتموسط تکه  مادرداده 
 محاسبات شدند.ساختارها تعیین  ،مرحله بهینه سازی پیاپی برای الگوریتم

دهد.  میادامه  دلخواه همگراییرسیدن به  تا زمان افزارنرمهای ورودیطبق 
) که اساس کار Quantum ESPRESSOبسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو ( -2

است و برپایه امواج تخت و شبه پتانسیل نوشته شده  آن نظریه تابعی چگالی
پتانسیل فوق نرم برای توصیف  در این محاسبات از شبه .[6,9] است

است. برای توصیف انرژی تبادلی  شده انتخاب  ها یونها با  اندرکنش الکترون
و تقریب شیب  Perdew–Burke-Ernzerhof (PBE) رهیافت همبستگی از

صورت  ه. مش بندی شبکه وارون باست ستفاده شده) اGGAیافته ( تعمیم
تابع موج برای انرژی قطع . در ادامه، است در نظر گرفته شده 4×4×4

آید.  دستهب)  10-4(نیرو مناسب تا همگرایی نتخاب شدا Ry 50ساختارها 
چگالی  یتابع با رهیافت نظریهفونون  –محاسبات برهمکنش الکترون 

 را فونون -های الکترون ماتریستوان  مییق آن که از طر انجام شداختلالی 
شبکه وارون به  بندیمش . برای انجام محاسبات فونونی نیزکردمحاسبه 
 -های الکترون محاسبه ماتریساست. از شده گرفتهدر نظر 4×4×4صورت 

با  ،سپس شود. محاسبه می λفونون  -ثابت جفت شدگی الکترون ،فونون
است که بدون بعد  µ=0.1الکترون  -رونالکت و پتانسیل λ ثابت داشتن
 را ابررسانایی گذار دمایدنیس -با فرمول نیمه تجربی آلن، قادریم [10]

 . [1]نیم ک بینی پیشموردنظر  برای ترکیبات
 

 شرح نتایج و بحث 
نشان داده شده است.  2و  1در شکل  در فشار صفر PdHX نتایج ترکیب     

پیش بینی شده در دما و فشار صفر  هال ساختار نمودار کانوکس 1شکل 
شده روی  بینی پیش ساختارمشخص است  1همان طور که در شکل . است

-ههای متوالی ب سازی است که پس ازبهینه PdHهال ترکیب  منحنی کانوکس
 است.  ه دست آمد

 

 
 

  دستهب هالانوکسک در بالای نمودار ی کهنقاط ،شود دیده میطور که  همان
ها را  ژنتیک آن الگوریتم ، پس ای کمترین مقدار انرژی نیستنددار، آمده است

حدهای نقاط در بازه انرژی و تمامی است.  در نتایج نهایی در نظر نگرفته
منحنی زیرساختارهای  .هستند Pd4و  H2های  های گازی و فلزی اتم حالت

استوکیومتری پایدار به صورت  انرژی آزاد بادرمحدوده دلیل نبودن  به
در حالت شبه  منحنی . نقاط رویاند شده  گذاشته خودکار از محاسبات کنار

. قابل ذکر شود ها پرداخته می پایداری آن عد بهبقسمت که در ، پایدار هستند
گویند و نقاط سبز رنگ  های اولیه یا مادر می نقاط قرمز رنگ را داده است

           20با  GPa 0ترکیب پالادیوم وهیدورژن در فشار ت نسبنمودار آنتالپی برحسب  :1 شکل
 .مرحله تولید 
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اند، و  پس از چند مرحله بهینه سازی ایجاد شده هم ساختارهایی هستند که
باشد که با  می 400تعداد کل ساختارهای ایجاد شده در منحنی در حدود 

در ادامه، با شود.  ساختار جدید ایجاد می 20مرحله تولید و  20فرض 
شرایط ورودی از دیگر با تغییرحفظ شروط قبلی، یعنی فشار و دمای صفر، 

تغییرات  د وحها در سلول وا و کمینه تعداد اتمبیشینه  جمله تغییر در مقدار
 رسم شد. PdHXهال برای ترکیب ، منحنی کانوکسهای دیگر ر ورودید

منحنی  نیز همانندحنی ناین م، شود دیده می 2ه در شکل شمارطور که  همان
بالا یعنی با شیب منفی  شکستگی رو بهدارای  1هال در شکل کانوکس

هیدروژن دو اتم  .[4] منحنی قابل قبول نیستندهای پایین  باشد و داده نمی
 دیگر و ساختارهای دارای بیشترین انرژی هستنددر حالت آزاد وپالادیوم 

 رادوساختارهای بالای منحنی در حالت ناپایبوده دارای انرژی کمتری 
 که برروی است رادپایشبهساختار  Pd4H5ساختار جدید  .[4,7]هستند

پایداری آن  PdHکه باید به مانند ترکیب  است شدهظاهرهال  منحنی کانوکس
 .[8,9] در ادامه به آن پرداخته شده استرا بررسی کرد که 

 
 20با  GPa0:نمودار آنتالپی برحسب نسبت ترکیب پالادیوم وهیدورژن در فشار 2 شکل

 مرحله تولید
 

کوسـتیکی یفرکانسمدهای ، PdHبرای اثبات پایداری ترکیب       اپتیکـی و آ
همان طور  .ن پرداخته شدآ هب] 10[که در کار قبل  ندرسم شدفاز مکعبی  در
در منحنـی پاشـندگی فونـونی ایـن  موهـومیهیچ شاخه فونونی  بیان شد که

 .اسـت PdHسـاختار داری دینـامیکی معنـای پایـبه که  اردندوجود  ترکیب
که با اضـافه  ناپایدار شد ترکیب ابتدا به ساکناین  که نین باید ذکر کردهمچ

مکنش جرم سـنگین فلـز پـالادیوم و بـره ناشی ازکردن اثرات نسبیتی به آن 
از ساختار مورد نظر پایدار شـد کـه نشـان  ،باتمدار به محاس -های اسپین

کـه همچنین در نمودار فونـونی آن دیـده شـد  .استاهمیت این محاسبات 
 .[9] اند لی آن از هم تفکیک شدهتمامی مدهای عرضی و طو

ترکیـب  همانندنیز  Pd4H5ترکیب  ،مشخص است 3همان طور که در شکل 
PdH ]10[ پاشـندگی فونـونی از خـود  موهومی در نمودار بسامد گونههیچ

ترکیـب  دهد که گواهی بر پایداری دینـامیکی ایـن ترکیـب اسـت. نشان نمی
پـس  .باشـد در سلول واحد می )Hاتم  5و  Pdاتم  4(تم ا 9مورد نظردارای 

مدها بـه طـرز قابـل  ،شود مشاهده میو استمد عرضی و طولی  27دارای 
سـاختار زیـاد پس احتمال افزایش چگالی فونونی در  ،اند شدهقبولی مسطح 

زیـرا  دهـدافـزایش را فونـون  -هـای الکتـرون بـرهمکنشتوانـد  و می اسـت
توانند در درسترس  می کوپر های بیشتری برای شرکت در جفت شدگی فونون

زیـرا تبهگن هسـتند تقریبـاً غیـر)  Γ(گامـا  نقطـهمدهای اپتیکی در  باشند.
 را بردارد. Γاین تبهگنی در نقطه  تاحدودی مدار می تواند-برهمکنش اسپین

 بـه خـاطراند که  تقریبا مسطح شدهمدها  Z-Rو ناحیه  X-Y در ناحیه های
کـه امـواج فونـونی را در ایـن  تاسـها  طول زیاد شبکه وارون در این جهت

 در سـمت راسـت نمـودار نمودار چگالی حالتهـا در. نواحی تخت می کند
هـای آن در  شود که اتم فلز پالادیوم به دلیـل سـنگین بـودن فرکانس دیده می

های اتـم هیـدروژن در  گیرد و فرکانس نواحی پایین منحنی فرکانسی قرار می
های دو اتم از هم تفکیـک  مشهودی سهم نواحی بالاتر قرار دارند، و به طور

 .اند شده

 
 .Pd4H5ترکیب و چگالی حالتهای :نمودار فرکانس فونونی 3شکل               

 
 مشاهده می شود. Pd4H5ترکیب  نمودار ساختار نواری 4ر شکلد        

ی فرمی را قطع همان طور که از شکل پیداست نوارهای الکترونی انرژ
اند که نشان از خاصیت فلزی این ماده می باشد. نوارهای رسانش در نموده

این ترکیب با شیب نسبتاً تندی تراز فرمی را قطع می کنند که نشان از سرعت 
بالای الکترون های فرمی در این ساختار است. همان طور که واضح است 

واص الکترونی این در خ های پالادیوم بیشترین سهم را اتم d4ترازهای 
تر تراز فرمی  های پایین در انرژی p4که  حالی، درکند ساختار بازی می

اثر بسیار کمی که در تراز توانند یافت شوند. اما اتم هیدروژن با وجود  می
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است. احتمالا  پهن شده انرژی فرمیهای اطراف  انرژیفرمی دارد، در 
بسزایی رسانایی این ترکیب نقش لادیوم هستند که در خواص ابرهای پا اتم

پالادیوم  های اتم کترون های پیوندی جفت کوپر از طرف زیرا ال دارند،
  ند بیشتر باشد.توا می

 

 
 .Pd4H5نمودار ساختار نواری ترکیب  :4شکل                         

 
فاده از رهیافت تابعی با است BCSهمچنین محاسبات ابررسانایی برپایه 

 K6در حدود  Pd4H5نشان داد که دمای ابررسانایی ترکیب چگالی اختلالی 
انجام  Pd4Hو   Pd2H] که بر روی10در مقایسه با پژوهش قبل ما [که  است

نشان  پس ،[10]آمد بدست K  0.3گذار ابررسانایی درحدود دمای شد
تواند در  پالادیوم می هیدروژن نسبت به اتمدهد که افزایش درصد اتم  می

گذار باشد. با این حال دمای گذار  گذار ابررسانایی تاثیر افزایش دمای
تواند به دلیل جفت  است و این می  شده گزارش ابررسانایی هنوز پایین
امید است  باشد. با این حال ساختارفونون در این  -شدگی ضعیف الکترون

در  را گذار ابررسانایی تر بتوان دمایبالادر فشار  ی مشابهکه با یافتن ترکیبات
 افزایش داد. PdHبر پایه  یترکیبات

 
  نتیجه گیري

که برپایه  USPEX محاسباتیحاضر با استفاده از بسته در پژوهش      
 محاسباتی بستههمچنین است، و و زبان پایتون نوشته شدهالگوریتم ژنتیک 

Quantum ESPRESSO د اقدام به یافتن ترکیب های جدیPdHx  در فشار
GPa0  به صورت متفاوت ترکیب دونمودیم. محاسباتPdH  و Pd4H5  را

شده  های یافت دهد که ترکیب نیز نشان می . محاسبات فونونیپیشنهاد داد
محاسبات ابررسانایی اصول لگوریتم ژنتیک پایدار هستند. بااستفاده از ا
دارای دمای گذار  شده های یافت که ترکیب داد  نشان BCSاولیه بر پایه 

-الکترون ضعیف همکنش بر از  نسبتا پایینی هستند که نشان ابررسانایی
شود که با افزایش اتم  ولی با این حال دیده می .استفونون در این ساختارها 

بنابراین  .وجود داردهیدروژن در ترکیب احتمال بالا رفتن دمای ابررسانایی 
پالادیوم و هیدرژن در فشارهای  های اتم هایی بر پایه تلاش برای یافتن ترکیب

بالاتر ادامه دارد تا بتوان دمای گذار ابررسانایی را در ترکیبات هیدریدهای 
 پالادیم افزایش داد.
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 هاي کوانتومی خطیناقص شده با پادنقطه یلبه دسته مبل سیلیسن ينانو نوارهاخواص الکترونی 
  سید احمد،  کتابی ؛ رضا،  کلامی
 ، ایران، دامغانه دامغانفیزیک دانشگا دانشکده

 

 چکیده

نانو نوارهاي سیلیسن خالص داراي . شودبررسی می ی خطیکوانتوم يهاپادنقطه با شده ناقص یمبل دسته لبه سیلیسن ينوارها نانو یالکترون خواص مقاله، نیا در

N=5  تیمحدود ،هاي خطیپادنقطه جادیا باشود. پادنقطه کوانتومی خطی بصورت حذف زنجیره اتمی در طول نانو نوار ایجاد میباشند. اتم سیلیکون در عرض می-
هاي ، چگالی حالتينوار ساختار رینظ نوارها نانو ی و ترابرديالکترون خواص جهینت در د،یآیم وجود به نوار نانوی الکترون شیآرا در يدیجد یکوانتوم يها

 یرتعادلیغ نیگر تابع يفرمولبند همراه به بست تنگ بیتقر از استفاده با محاسبات. کندیم رییتغ کاملاً هااین پادنقطه حضور در الکترونی الکترونی و طیف گسیل

   .ردیگیم انجام

 ، طیف گسیل الکترونییخط یپادنقطه کوانتوم سن،یلیس :يدیکل يهاواژه 

 

Electronic properties of armchair silicene nanoribbons defected by linear quantum 
antidots  
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Abstract  

 
In this paper, the electronic properties of armchair Silicene nanoribbons defected by linear quantum antidots is 
studied. The pristine Silicene nanoribbon considered is modelled with N=5 silicon atoms on the width. The 
linear quantum antidot is created as the removing of the atomic chain along the nanoribbon. It can be realized 
that the quantum confinement of nanoribbons is quite changed by the presence of linear quantum antidos. This 
quantum confinement results in novel electronic and transport properties like band structure, density of states 
and electronic transmission spectra. 
Keywords: Silicene, Linear quantum antidot, electronic transmission spectra 
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  قدمهم

هـا بـراي بهبـود عملکـرد قطعـات      امروزه یکی ار مهمتـرین مقولـه  

یک مـاده ار فلـز بـه    تغییر . باشددوبعدي، مهندسی گاف نواري می

تواند یک موفقیت تلقی شود، زیرا با این کار جریان در نیمرسانا می

تـوان بـراي   . مـی ]1[گیـرد ماده مورد مطالعه تحت کنترل قـرار مـی  

افزایش گاف نواري و یا تبدیل ماده از فلز به نیمرسانا و با توجه به 

، مـاده  افزودن ناخالصـی بـه  فرایندهایی نظیر نوع ساختار مورد نظر 

هـاي  ایجاد پادنقطـه  و یخارج یسیمغناط ای یکیالکتر دانیاعمال م

 . کوانتومی را مورد توجه قرار داد

سیلیسن یک ماده دو بعدي جدید است که توجه محققـان بسـیاري   

را به سبب خواص الکترونی منحصر به فردش به خود جلب کـرده  

رشـبکه بـه   هـاي سـیلیکون در دو زی  در ساختار سیلیسن، اتم. است

برخـی از   .]2[انـد نسبت به هم قرار گرفتـه  0.46Åفاصله عمودي 

مطالعات وجود دارنـد کـه اثـر ایجـاد پادنقطـه کوانتـومی بـر روي        

-خواص الکترونی و ترابردي نانو نوارهـاي سیلیسـن را نشـان مـی    
. ایجاد پادنقطه کوانتومی خطی در نانو نوار سیلیسن لبـه  ]4و3[دهد

در خواص الکترونی و ترابردي این نـوع نـانو    زیگزاگ، تغییراتی را

کند. به طوري که وقتی پادنقطه کوانتومی خطـی در  نوارها ایجاد می

وسط نانو نوار سیلیسن لبه زیگزاگ ایجاد شود، خـواص الکترونـی   
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از قبیل ساختار نواري تغییر کرده و در نتیجه خواص ترابردي مانند 

در مطالعـه   .]4[یابـد یش میاي افزارسانندگی به طور قابل ملاحظه

 N=5حاضر نانو نوارهاي سیلیسن خالص لبه دسته مبلی با عرض 

اتم سیلیکون که گاف نواري حدود صفر و رفتاري فلـزي دارد، بـا   

(الـف) نـانو    1شـکل   شوند.هاي کوانتومی خطی ناقص میپادنقطه

اتـم کـه بـه دو     N=5نوار سیلسن لبه دسته مبلی خالص با عـرض  

 1دهـد. شـکل   ز جنس خودش متصل است را نشـان مـی  الکترود ا

دهد که در آن یک (ب) نانو نوار سیلسن لبه دسته مبلی را نشان می

در ناحیــه مرکــزي و  N=1پادنقطــه کوانتــومی خطــی در عــرض 

(د) نیز ایـن نـانو    1(ج) و  1هاي الکترودها ایجاد شده است. شکل

تـومی خطـی در   دهـد کـه پادنقطـه کوان   نوار را به صورتی نشان می

 ها ایجاد شده است.در آن N=3و  N=2عرض 

 سنیلیس نوار نانو و ساده یمبل دسته لبه(الف) طرحی از یک نانو نوار سیلیسن :  1شکل

 N=3 (د) N=2 (ج)  N=1(ب) واقع در عرض  یخط پادنقطه با شده ناقص

 مدل و روش محاسبه

با استفاده از رهیافت تـابع گـرین غیـر تعـادلی و     در این بخش      

تقریب تنگ بست، مدل محاسباتی و فرمولبنـدي مـورد نظـر ارائـه     

شود. ماتریس هامیلتونی نانو نوار سیلیسن با اسـتفاده از تقریـب   می

 شود:تنگ بست به صورت زیر نوشته می
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دهــد. جملــه دوم کــه جملــه اول انــرژي جایگــاهی را نشــان مــی 

برهمکنش همسایه اول در شبکه شانه عسلی سیلیسـن را توصـیف   

𝑡کند که در آن می = −1.6𝑒𝑣 چهـارم  باشد. جملـه سـوم و   می

ها با دومین همسایه نزدیک را نشان داده و به ترتیب برهمکنش اتم

𝜆௦௢بیانگر برهمکنش اسپین مدار ذاتی با  = 3.9𝑚𝑒𝑣  و راشبا با

𝜆ோ௔قدرت  = 0.7𝑚𝑒𝑣  .هستند< 𝑖, 𝑗 -جمع روي همسایه <
≫هاي اول،  𝑖, 𝑗  βو  𝛼هاي دوم و بیانگر جمع روي همسایه ≪

گر شش اتم همسـایه نزدیـک دوم سـاعتگرد    حالت اسپین هستند. ا

) خواهد بـود.  -1+(1برابر با  𝜈௜௝باشد  z+(پادساعتگرد) در جهت 

𝜇௜௝   براي زیر شبکه-1+(1برابر با ( هايA)Bباشد. همچنین ) می
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که در آن  
ௗ೔ೕ
ሱሮ     بـرداري اسـت کـه

  .کندیر شبکه به هم متصل میرا در یک ز jو  iدو جایگاه 

هامیلتونی ناشی از بر هـم کـنش الکترودهـا بـا ناحیـه مرکـزي بـه        

 شود:صورت زیر بیان می
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γکه در این روابط  = 𝐿, 𝑅 باشد.می 

 :شودبه صورت زیر نوشته می هاي الکترونیچگالی حالت

)3( 𝐷𝑂𝑆(𝐸) = −
1
𝜋

𝐼𝑚{𝑇𝑟[𝐺௥]} 

با رابطه زیر احتمال گذار وابسته بـه   طیف گسیل الکترونی همچنین

 باشد.می Eانرژي الکترونی با انرژي 

)4( 𝑇(𝐸) = Re{𝑇𝑟[Γ௅. 𝐺௥. Γோ. (𝐺௥)ற]} 
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𝐺௥(𝐸)  تابع گرین تأخیري ناحیه مرکزي وΓ     تـابع پهـن شـدگی

 شود:باشند که به صورت زیر نوشته میمی

)5( 𝐺௥(𝐸) = [(𝐸 + 𝑖𝜂)𝐼 − 𝐻஼ − Σ௅
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)6( Γ௅(ோ)(𝐸) = 𝑖ൣΣ௅(ோ)
௥ (𝐸) − (Σ௅(ோ)

௥ (𝐸))ற൧ 
ماتریس یکه اي در ابعـاد   𝐼یک مقدار بسیار کوچک و  𝜂که در آن 

Σ௅(ோ)باشد. همچنین هامیلتونی می
௥ (𝐸)   سلف انرژي الکترودهـاي

 :شودباشد که با رابطه زیر تعریف میچپ و راست می
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௥ (𝐸)𝐻௅(ோ)஼ 

𝑔௅(ோ)
௥ (𝐸) باشد.نیز تابع گرین سطحی تأخیري می 

)8( 𝑔௅(ோ)
௥ (𝐸) = ൣ(𝐸 + 𝑖𝜂)𝐼 − 𝐻௅(ோ)൧ିଵ

 

 نتایج و بحث

کـه   N=3p+2یک نانو نوار سیلیسن لبه دسته مبلی با عـرض       

باشد، گاف نواري تقریباً صـفر دارد و  یک عدد صحیح می pدر آن 

و در نتیجـه   p=1در این مطالعه  .دهدرفتار فلزي از خود نشان می

N=5 خواهیم ببینـیم بـا   در نظر گرفته شده است. در بخش اول می

توان رفتار فلـزي گونـه ایـن نـوع     می ایجاد پادنقطه کوانتومی خطی

نانو نوار را به نیمرسانا تبدیل کرد یا خیـر. ابتـدا سـاختار نـواري و     

تغییرات گاف نواري نانو نوارهاي سیلسن لبه دسـته مبلـی سـاده و    

نانو نوارهاي سیلسن لبه دسته مبلی ناقص شده با پادنقطه کوانتومی 

 .  دشونهاي مختلف باهم مقایسه میخطی در عرض

ساختار نواري نانو نوار سیلیسن ساده لبه دسته مبلی ) الف( 2شکل 

دهد که در آن گاف نواري حدود صـفر  را نشان می N=5با عرض 

باشد و بیان کننده آن است که این نوع نانو نوارها رفتار فلزي از می

-هاي کوانتومی خطی در عرضبا ایجاد پادنقطه. دهندخود بروز می
ر نانو نوار سیلیسـن لبـه دسـته مبلـی بـا عـرض       د N=1,2,3هاي 

N=5 شود. همـانطور کـه در   ساختار نواري دستخوش تغییراتی می

(ب) نشان داده شده است، حضور پادنقطه کوانتومی خطی  2شکل 

               باعــــث ایجــــاد گــــاف نــــواري حــــدود N=1در عــــرض 

𝐸௚ = 1.23 𝑒𝑉 در ساختار نواري خواهد شد و نوارهاي انرژي 

شوند. اگر پادنقطه کوانتـومی خطـی   تر میظرفیت و رسانش مسطح

 2در نانو نوار ایجاد شود، همانطور کـه در شـکل    N=2در عرض 

𝐸௚(ج) قابل مشاهده است، گاف نواري حدود  = 1.33 𝑒𝑉   در

(د) سـاختار نـواري    2شود. شکل ساختار نواري نانو نوار ایجاد می

را  N=3طـه کـوانتمی در عـرض    نانو سیلیسن ناقص شده بـا پادنق 

دهد. همانطور که در شکل مشخص است با ایجاد این نوع نشان می

پادنقطه کوانتومی خطـی، هـیچ تغییـر محسوسـی در گـاف نـواري       

شود و فقـط نوارهـاي   نسبت به نانو نوار سیلسن ساده مشاهده نمی

رسـد  انرژي در این نوع نانو نوارها کاهش یافته است. بـه نظـر مـی   

باعـث نخواهـد شـد کـه      N=3پادنقطه کوانتومی در عـرض   ایجاد

تغییرات محسوسی در ساختار نواري نانو نوار به وجود آیـد چـون   

ایجاد این نوع پادنقطه کوانتومی خطی در عـرض میـانی نـانو نـوار     

کنـد. پـس ایجـاد پادنقطـه     بوده و تقارن شکل نانو نوار را حفظ می

نزدیک به لبه نـانو نـوار   و   N=1,2هاي کوانتومی خطی در عرض

دهد ولی وقتـی پادنقطـه   رفتار ماده را از فلزي به نیمرسانا تغییر می

ایجاد شود، رفتار ماده فلزي باقی خواهـد   N=3کوانتومی خطی در 

 ماند.

 
 سنیلیساده و نانو نوار س یلبه دسته مبل سنیلینانو نوار س يساختار نوار(الف) : 2شکل 

 (د) N=2 (ج) N=1(ب) واقع در عرض  یخط ناقص شده با پادنقطه یلبه دسته مبل
N=3 

در هماهنگی با ساختار نواري نانو نوارهاي ساده و ناقص شده 

ر رونی این ساختارها براي نانو نواهاي الکت، چگالی حالت2شکل 

هاي کوانتومی سیلیسن لبه دسته مبلی ساده و ناقص شده با پادنقطه

نشان  3خطی بترتیب در نمودارهاي (الف)، (ب)، (ج) و (د) شکل 

داده شده است. چنانکه ملاحظه میشود در نمودارهاي (ب) و (ج) 

وجود داشته  2هاي نواري طبق پیش بینی ساختار نواري شکل گاف

 )د( )ج( )ب( )الف(
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-و در نمودارهاي (الف) و (د) گاف نواري وجود ندارد و حالت
اي در تراز فرمی سیستم وجود و قابل ملاحظه هاي الکترونی فعال

  دارد. 

 
ساده و نانو  یلبه دسته مبل سنیلینانو نوار س هاي الکترونی(الف) چگالی حالت: 3شکل 

 (ج) N=1(ب) واقع در عرض  یخط ناقص شده با پادنقطه یلبه دسته مبل سنیلینوار س

N=2 (د) N=3 

 
ساده و نانو  یلبه دسته مبل سنیلینانو نوار س هاي گسیل الکترونی(الف) طیف: 4شکل 

 (ج) N=1(ب) واقع در عرض  یخط ناقص شده با پادنقطه یلبه دسته مبل سنیلینوار س

N=2 (د) N=3 

گسیل الکترونی از طریق طیف  4نمودارهاي (الف) تا (د) در شکل 

هاي پادنقطهسامانه را بترتیب در نانو نوارهاي ساده و ناقص شده با 

ها شود طیفدهد. چنانکه ملاحظه میکوانتومی خطی نشان می

) متقارن بوده و در هماهنگی با E=0حول انرژي فرمی (

چگونگی ترابرد الکترون از  2ساختارهاي نواري مربوطه در شکل 

 دهند.طریق نانو نوارها را نشان می

 نتیجه گیري

نانو نوارهاي سیلیسن لبه دسته  در این مقاله خواص الکترونی     

ساده و ناقص شده با پادنقطه کوانتومی خطی  N=5مبلی با عرض 

مورد بررسی قرار گرفت. نشان داده شد  N=1,2,3هاي در عرض

که ساختار نواري نانو نوارهاي سیلسن با ایجاد پادنقطه کوانتومی 

شود که مقدار ر میکند. گاف نواري دستخوش تغییخطی تغییر می

هاي ایجاد شده وابسته است. به طوري که این گاف به تقارن نقص

که  N=1,2هاي در حضور پادنقطه کوانتومی خطی در عرض

دهد، گاف نواري قابل توجهی در سامانه تقارن نانو نوار را تغییر می

شود ولی وقتی این پادنقطه کوانتومی خطی در عرض ایجاد می

N=3 کند کماکان گاف که تقارن سامانه را حفظ می ایجاد شود

به علت تغییر در ساختار نواري ماند. نواري در حدود صفر باقی می

هاي و گاف نواري در حضور پادنقطه کونتومی خطی در عرض

هاي الکترونی و چگالی حالتسامانه نظیر دیگر مختلف، خواص 

طوري  شود، بهنیز دستخوش تغییر میهاي گسیل الکترونی طیف

در حضور پادنقطه  طیف گسیل الکترونی در اطراف انرژي فرمیکه 

اي به طور قابل ملاخظه N=1,2هاي کوانتومی خطی در عرض

در حضور پادنقطه کوانتومی خطی در عرض یابد ولی کاهش می

N=3  داردمقدار کمی افزایش. 
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  سرامیکساختاري و فروالکتریک بررسی خواص  

(1-x)[PbFe0.5Nb0.5O3-PbTiO3]/xCaZrO3 
  

  2حسین، احمدوند ؛ *1جعفري فشارکی، مرجانه
 پیام نور، تهران دانشگاهدانشکده فیزیک، 1

 اصفهان دانشکده فیزیک، دانشگاه صنعتی اصفهان،  2

 

 چکیده

به روش حالت جامد ساخته شد. ساختار و  x)=0.0-0.8(براي مقادیر مختلف  )xCaZrO3PbTiO-3O0.5Nb0.5x)[PbFe-1/[3سرامیک چندفروئی در این پژوهش 

گسیل میدانی -ها نیز توسط میکروسکوپ الکترونی روبشیبررسی ریز ساختاري نمونه) بررسی و مقایسه شد. XRDالگوي پراش اشعۀ ایکس (ها توسط فاز نمونه

)SEM-FE( .الکتریک ایی ثابت ديوابستگی دم انجام شد)rε(  گذارهاي فروالکتریکی ماده مورد بررسی قرار گرفت. همچنین حلقه پسماندمطالعه به منظور 

 PT-PFNبه میزبان  3CaZrOوارد شدن حاکی از آن است که فروالکتریکی  هايمشخصه گیرياندازه و مقایسه شد. اندازه گیريهاي ساخته شده نمونه فروالکتریک

به دست  x=04/0براي نمونه باقی مانده الکتریک و قطبش بیشینه ثابت دي ) است.MPBمرز فاز مورفوتروپیک ( و شکل گیريخواص فروالکتریکی بود بهموجب 

 .آمد

 . خواص ساختاري، فروالکتریکسرامیک، واژه هاي کلیدي:

Investigation of Structural and Ferroelectric Properties of  
(1-x)[PbFe0.5Nb0.5O3-PbTiO3]/xCaZrO3 Ceramic 

 
Jafari Fesharaki, Marjaneh1* ; Ahmadvand, Hossein2 

 
1 Department of Physics, Payame Noor University, Tehran 

2 Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan  
 

Abstract  
In this study, multiferroic ceramic of (1-x)[PbFe0.5Nb0.5O3-PbTiO3]/xCaZrO3 for different values of x=0.0-0.08 
was prepared by solid-state reaction method. The structure and phase formation of samples were analyzed and 
by x-ray diffraction (XRD). The microstructural analysis of the samples was investigated using field emission-
scanning electron microscopy (FE-SEM). The temperature dependence of the dielectric constant (εr) was 
investigated to study the ferroelectric phase transitions of the compound. Also, the ferroelectric hysteresis loop 
of the samples was investigated. The measurement of ferroelectric characteristics indicates that the presence of 
CaZrO3 in the PFN-PT host improves the ferroelectric properties which is due to formation of morphotropic 
phase boundary (MPB). The maximum dielectric constant and remanent polarization was obtained for the 
sample with x = 0.04. 
 Keywords:  Structural Properties, Ferroelectric, CaZrO3, PFN-PT. 

PACS No.   70, 77.        
 

  مقدمه

سـاختار   هـاي گذشـته تـاکنون، اکسـیدهاي چنـدفروئی بـا      در دهه 

شـدگی  پروسکایت به دلیـل مفـاهیم فیزیکـی جـذاب نظیـر جفـت      

هـا و  اي کـه در حافظـه  بـالقوه  فناورانهمگنتوالکتریک و کاربردهاي 

به شدت توجه پژوهشگران را به خود  ،سازي اطلاعات دارندذخیره

هایی که به طور همزمان هـر  چندفروئی در این میان اند.جلب کرده

 فروالاسـتیک /و فروالکتریک فرومغنـاطیس آنتی/مغناطیسدو فاز فرو

از اهمیت بیشـتري   ولیرا داشته باشند هرچند نسبتاً کمیاب هستند 
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متعلــق بــه  PFN یــا بــه اختصــار 3O0.5Nb0.5PbFe .برخوردارنــد 

ل عمـومی  اي از ترکیبات پروسکایت با پایه سرب بـا فرمـو  خانواده

3)O2B1Pb(B 1که در آن  باشدمیB  :کاتیونی با ظرفیت پائین نظیر

+2, Zn+2Mg ،+3, Fe+3Sc  2و غیره وB    کاتیونی با ظرفیـت بـالاتر

فاز  تکترکیبات یکی از  PFN  باشد.می غیرهو   Ta+5Nb ,5+نظیر: 

هاي معمولی ماهیت گذار فازي آن حد واصل فروالکتریککه  است

و از ایـن رو گـذار فـاز پراکنـده     هاي واهلیده اسـت  و فروالکتریک

الکتریک بالا، گـذار فـازي   و به دلیل داشتن ثابت دي شودنامیده می

هـاي  پراکنده و دماي پخت پـائین (در مقایسـه بـا دیگـر سـرامیک     

اي جذاب بـراي  ماده) 3CaTiO و 3BaTiO ،3SrTiOتجاري نظیر 

بهینـه کـردن خـواص    بـه منظـور    .]1[ باشدهاي سرامیکی میخازن

، محلـول جامـدي از ترکیبـات    PFNفروالکتریکی و پیزوالکتریکی 

 )1/3bN1/3ZnPb(3Oو  )3TiOPb ،3O)1/3Nb1/3NiPb :مختلــــف

               یا بـه اختصـار   )3PbTiOx-3O0.5Nb0.5PbFe)x-1انـد.  بررسی شده

PFN-PT    ــدار ــه مق ــته ب ــی xبس ــوري   م ــاختارهاي بل ــد س توان

 بیشـینه مکعبـی و تتراگونـال داشـته باشـد. امـا      رومبوهدرال، شـبه  

 که نشـان دهنـده   ،باشدمی x=3/0خاصیت فروالکتریکی مربوط به 

مــرز فــاز اســت.  (MPB) فــاز مورفوتروپیــک مــرز یــريگشــکل

ــک و     ــوري فروالکتری ــاختار بل ــط دو س ــد واس ــک ح مورفوتروپی

ــی و    ــواص فروالکتریکـ ــه در آن خـ ــت کـ ــک اسـ غیرفروالکتریـ

ــ ــد. پیزوالکتریکــی بهب ــدیدي دارن ــیدهاي  ود ش ــا جانشــانی اکس ب

ــکایت  ــرپروسـ ــداولی نظیـ ــیت  CZO( 3CaZrO( متـ ــا خاصـ بـ

سـاختاري  توان خواص یم، PFN-PTدر ترکیب  فروالکتریکی بالا

رود انتظار مـی  .]2-6[ فروالکتریکی این سرامیک را بهبود بخشیدو 

 بتوانــد PFN-PTبــه میزبــان  CZOوارد شــدن مقــدار مشخصــی 

الکتریک واهلیده الکتریک پراکنده به سمت ديفاز ديموجب تغییر 

با وارد کردن مقادیر مختلفی از ، بر همین مبنا در این پژوهش شود.

CZO  بــه میزبــانPFN-PT خــواص ســاختاري و فروالکتریکــی ،

با هدف تعیین مقـدار بهینـه    PFN-PT/xCZO(x-1)محلول جامد 

CZO  قرار گرفته است. بررسیمورد 

 روش آزمایش

به روش  PFN-PTبه کار گرفته شده جهت تهیۀ  اولیه مواد     

خلوص  با 2TiOو  PbO ،3O2Fe ،5O2Nbعبارتند از: حالت جامد 

با توزین مواد بر اساس  ،PFN-PT از مادة g15بالا. جهت تهیۀ 

به  استوکیومتري مشخص، درصدهاي وزنی مشخصی از این مواد

د. سپس ترکیب هاون دستی مخلوط شدن وندقیقه در 45مدت 

 حاصل در مراحل مختلف تحت عملیات حرارتی در کورة

ریزي قرار گرفت. در نهایت فاز الکتریکی با قابلیت برنامه

  تشکیل شد. C° 1100 دمايدر  PFN-PT فروالکتریک ترکیب

ژل -با استفاده از روش سلنیز  (CZO) زیرکنات کلسیم

تهیه شد. داگانه به طور ج ]7[ با سوخت اسید سیتریک خوداحتراقی

 مقادیر بر اساس، PFN-PT/xCZO(x-1) سرامیکجهت تهیۀ 

به مدت  PFN-PT و CZO از ختلفیدرصدهاي وزنی م xمختلف 

h 24  هایی از همراه با گلوله ايبه وسیله آسیاب گلولهاتانول با همراه

. پس از اتمام زمان آسیاب کاري، پودر آسیاب شد جنس زیرکونیوم

، g2/0 جرم ههایی بدر نهایت قرصخشک شد. حاصل درون آون 

و به مدت  در دستگاه پرس تهیه شد mm1و ضخامت  mm8قطر 

h 3 در دماي C° 950   براي شد تا  بازپختتحت شار اتمسفر

بررسی  مورد استفاده قرار گیرند.الکتریک فروهاي گیرياندازه

ها توسط الگوي پراش اشعۀ ایکس ساختاري و تشکیل فاز نمونه

(XRD)  با پرتوCu-Kα  .ها بررسی ریزساختاري نمونهانجام شد

 (FE-SEM)گسیل میدانی -توسط میکروسکوپ الکترونی روبشی

متر  LCRانجام شد. وابستگی دمایی ثابت دي الکتریک با دستگاه 

در  (P-E)انجام شد. منحنی قطبش بر حسب میدان الکتریکی 

 نجام شد.ا Sawyer-Towerدماي اتاق، بر مبناي مدار 

 بحث و نتایج

ها را براي مقادیر مختلف همه نمونه XRDالگوي  1(a) شکل     

x ها ساختار بلوري پروسکایت را بدون دهد. تمامی نمونهنشان می

دهند. شکافتگی پیک هیچگونه فاز اضافی (ناخالصی) نشان می

براي نمونه  1 (b)مطابق شکل θ2~32°) حول 110پراش اصلی (

0=x  بر تقارن رومبوهدرال دارد که مشخصه گذار دلالت

-می )MPB( 1شبه مکعبی در مرز فاز مورفوتروفیک-رومبوهدرال

، براي نمونه PFN-PTبه میزبان  CZOباشد. با افزوده شدن 

02/0=x) شود. در حقیقت ) به یک قله ادغام می110، پیک پراش

morphotropic phase boundary (MPB)1  
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و تشکیل محلول جامد  PFN-PTبه شبکه  CZOبا وارد شدن  

ساختار بلوري از  0.02CZO/(PFN-PT)0.98ایی تسه

، افزودن 1 (b)کند. مطابق شکلرومبوهدرال به شبه مکعبی تغییر می

هیچ تغییري در ) PFN-PT، )02/0>x به میزبان CZOمقادیر بیشتر 

ها در بررسی ریزساختاري نمونهکند. ایجاد نمی ساختا بلوري

-می مشاهده 2کلنشان داده شده است. همان طور که در ش 2شکل

اي از اندازه باشد و توزیع گستردهذرات یکنواخت نمی هشود انداز

ها در شکل دلالت بر ضروري ذرات مشهود است. وجود حفره

به شبکه میزبان  CZOبودن افزایش دماي بازپخت با افزایش مقدار 

 دارد.

 
  PFN-PT/xCZO(x-1)سرامیک  XRDالگوي   .1شکل

) براي δtan) و تابع اتلاف (rεالکتریک (وابستگی دمایی ثابت دي

نشان داده  3 (b)و شکل 3 (a)به ترتیب در شکل MHz1بسامد 

-الکتریک مفهوم بسیار پیچیدهبه طور کلی خاصیت دي شده است.

است. از آنجا که پارامترهاي مختلفی نظیر اندازه ذره،  اي

 د در آنتوانسوئیچینگ دیواره حوزه و پیکربندي فازهاي ثانویه می

الکتریک به طور تأثیر زیادي داشته باشد. به منظور بررسی ثابت دي

 .دقیق باید تأثیر همه عوامل ذکر شده در نظر گرفته شود

 
 و a 0.96(PFN-PT)/0.04CZO)هاي نمونه SEM. تصاویر 2شکل

(b 0.92(PFN-PT)/0.08CZO 

 PFN-PTهایی بر پایه الکتریک سرامیکاز سوي دیگر ثابت دي

، ثابت 3 (a)مطابق شکل .]8بسیار متغیر است [ بسته به شرایط تهیه

روند افزایشی دارد، اما  x=04/0تا  x=0براي نمونه  الکتریکدي

 روند کاهشی دارد. x=08/0و  x=06/0هاي پس از آن براي نمونه

تواند به دلیل می x=04/0الکتریک براي وجود بیشینه ثابت دي

باشد. زیرا معمولاً قله ثابت  CZOاثر در  MPBشکل گیري ناحیه 

].  از طرفی با توجه 9شود [ایجاد می MPBالکتریک در نواحی دي

ها رسانندگی نسبتاً ، نمونه3 (b)به مقادیر تابع اتلاف مطابق شکل

توان به طور کامل سهم عوامل بیرونی دهند و نمیبالایی نشان می

-ین کاهش ثابت ديالکتریک نادیده گرفت. همچنرا در ثابت دي

ناشی از انحراف از مناطق  x=08/0تا  x=04/0الکتریک از نمونه 

MPB گذار فاز 3نکته قابل توجه دیگر در شکل ].11باشد [می ،

ها قابل مشاهده پاراالکتریک است که براي همه نمونه-فروالکتریک

تفاوت که دماي گذار (با توجه به قله منحنی) براي  است، با این

روند  x=06/0تا نمونه  x=0نبوده و براي نمونه  ا یکسانهنمونه

یابد. افزایش می x=08/0ولی پس از آن براي نمونه  کاهشی دارد.

-دماي گذار را کاهش می PFN-PTبه میزبان  CZOزیرا افزودن 

است  Bi(Mg0.5Ti0.5)O3–PbTiO3در  CZOدهد که مشابه 

هودي نسبت به ، تابع اتلاف وابستگی مش3 (b)مطابق شکل ].12[

دهد اما نشان نمی PFN-PTجانشانی شده در میزبان  CZO مقدار

 گستره دمایی پائین، تابع اتلاف به طور کلی  در
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 تابع اتلاف (b)الکتریک و وابستگی دمایی ثابت دي(a) . 3شکل

 PFN-PT/xCZO(x-1)سرامیک 

 
 میدان الکتریکی سرامیک-. حلقه پسماند قطبش4شکل

 (1-x)PFN-PT/xCZO 

به  CZOتواند به این دلیل باشد که می روند افزایشی دارد که

 شودمی PFN-PTقوي وارد میزبان عنوان یک رسانایی پروتونی 

ب میدان حلقه پسماند منحنی قطبش بر حس 4کلش .]10[

 PFN-PT/xCZO(x-1)الکتریکی را براي سرامیک فروالکتریک 

ها هود است همه نمونههم مش 4همان طور که از شکل دهد.نشان می

دهند و به جز نمونه خاصیت فروالکتریک از خود نشان می

08/0=xخاصیت  اند. ها تقریباً به اشباع رسیدهنمونه ، تمامی

فروالکتریک به عوامل متعددي نظیر نوع کامپوزیت، اندازه دانه، 

بیشینه قطبش ]. 13باشد [روش تهیه و حتی اندازه نمونه وابسته می

به دست  x=04/0) براي نمونه rP  )2c/cmµ 32/24انده؛ باقی م

همان طور که در  است.  MPBآمد که ناشی از شکل گیري 

الکتریک نیز دي قسمت قبل هم اشاره شد براي این نمونه ثابت

روند  x )04/0 >x ،(rPبا افزایش بیشتر  بیشترین مقدار بود.

می که میدان ، هنگاx=08/0کاهشی دارد تا آنجا که براي نمونه 

رسد، نمونه دچار شکست می kV/mm 7/4الکتریکی به مقدار 

-تواند ناشی از تخلخمی SEMشود که مطابق تصویر الکتریکی می

            هاي میکروساختاري موجود در نمونه باشد.

  گیرينتیجه

بدون فاز ناخالصی بـا روش   PFN-PT/xCZO(x-1)سرامیک      

بـراي نمونـه   الکتریـک  ثابـت دي  .شـد  واکنش حالت جامد تشکیل

0=x  04/0تا=x شکل گیـري مـرز فـاز    به دلیل  یابد کهافزایش می

تواند موجـب  است ومی CZOدر اثر حضور  MPBمورفوتروپیک 

الکتریک شود. مشاهده هاي فروالکتریک به ديبالا رفتن سهم حوزه

هـا  حاکی از آن اسـت کـه همـه نمونـه    میدان -قطبشحلقه پسماند 

دهند و بیشینه قطبش بـاقی  صیت فروالکتریکی از خود نشان میخا

 به دست آمد. x=04/0) براي نمونه rP )2cm/Cµ 32/24مانده؛ 
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 نی ماش يریادگیو  DFT-1/2روش ه ب هارسانامین يگاف نوار ینیبشیپ
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 چکیده

هاي مختلفی در نظریه تابعی چگالی براي محاسبه که تا کنون از تقریب است یو الکترون یکیاپت يکاربردها يبرا رسانامیمهم در مواد ن يهایژگیاز و یکی ينوار گاف

هاي توانمند براي محاسبه مقادیر گاف نواري است که نتایج آن سازگاري خوبی با یکی از روش DFT-1/2هاي موجود، روش آن استفاده شده است. از میان روش

یادگیري  از با استفاده پردازیم و سپسمی DFT-1/2 رساناي دوتایی به روشیکصد بلور نیمحدود  يگاف نوار محاسبهبه پژوهش ابتدا  نیا درنتایج تجربی دارد. 

 محاسبهمختلف را با    يهایژگیو  یهمبستگ  ابتداکار،    نیانجام ا  يبرا  کنیم.هاي اتمی و بلوري تولید میبینی این کمیت برحسب ویژگیماشین، یک مدل سریع براي پیش

 يپرداخته و خطا یتصادف يهاجنگل و هاي بردار پشتیبان، ماشینیخط ونیرگرس يهامدل يبرا يریادگی ندیادامه، به انجام فرآ در. میکنیم بررسی رسونیپ بیضر

 .میکنیآموزش و آزمون را محاسبه م يهامربعات داده نیانگیم شهیر

 ارسانمیمواد ناشغال، -روش نیم ،یچگال یتابع هینظر ن،یماش يریادگی واژه هاي کلیدي:

 

Prediction of  the Bandgap of Semiconductor Using DFT-1/2 and Machine Learning 
 

Abedi,  Saeid; Hashemifar, Seyed Javad; Tarighi Ahmadpour, Mahdi 
 

Department of Physics, Isfahan University of Technology, 8415683111 Isfahan 
 

Abstract 
 

The band gap is one of the important features of semiconductors for optical and electronic applications, and so 
far, various density functional approximations have been developed for calculating this property. The DFT-1/2 
method is an efficient technique for calculating band gaps in close agreement with experiment. In this work, first, 
we calculate the DFT-1/2 band gap of about 100 binary semiconductors, and then, using machine learning 
techniques, we develop a fast model utilizing atomic and bulk features for the prediction of this property. To this 
end, we evaluate the correlation between the properties by calculating Pearson’s correlation. We train the linear, 
support vector machines, and random forest regressions models in the following. 
Keywords: machine learning, density functional theory, half-occupation method, semiconductor materials 
 
PACS No. 70 
 

 قدمهم

مانند  یمختلف يهانهیدر زم نیماش يریادگ ی يهامدل امروزه     

 ي افزارهاها، نرمکنترل ربات ها،فیط لیو تحل هیتجز ،يکاوداده

و ... استفاده شده  یپزشک يهاصیتشخ ر،یصدا و تصو  صیتشخ

و  ییشناسا يبرا نیماش يریادگ ی يهااستفاده از مدل  راًیاخ است.

حالت  کیزیدر فها خواص آن ییشناسا زیو ن دیکشف مواد جد

. از ]2و1[ مورد توجه فراوان قرار گرفته است مواد  فیزیکجامد و 

به  توانیماین حوزه در  نیماش يریادگ یموفق  يجمله کاربردها

 ینیبشیپ ،يبلور يساختارها ینیبشیپ ،فاز سیماي قیدق ینیبشیپ

 گریموارد د ياریبس و یاتم نیب يهالیتوسعه پتانس ،خواص مواد

 اشاره کرد.

 ي است که برا  رسانامیمهم مواد ن  يهایژگ یاز و  یکی  ياف نوارگ      

 3[ دارد ياریبس ت یّمواد اهم نیا یکیو اپت یخواص الکترون یبررس

ماده مورد  یساختار الکترون دیبا یژگ یو نیمحاسبه ا ي. برا]4و
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محاسبه  يبراهاي بسیار مرسوم یکی از روش .ردیمحاسبه قرار گ  

 . است  یچگال یتابع هیها نظربلورها و مولکول یخواص الکترون

بینی پیشنظریه تابعی چگالی در محاسبات مبتنی بر هرچند      

محاسبه  قی داشته است،عملکرد بسیار موفّ مواد پایه حالت  واصخ

هاي گاف نواري یکی از چالشخواص حالات برانگیخته و از جمله  

بینی گاف نواري در پیش. ]5[ استاین رهیافت بوده مهم در 

هاي مرسوم نظریه تابعی چگالی با خطاي زیادي همراه است روش

و براي تصحیح این خطا محاسبات تکمیلی مورد نیاز است. از 

-HSE،  metaتوان به  هاي تکمیلی ارائه شده در این زمینه میروش

GGA، DFT-1/2، DFT+U ،DMFT  وGW  ًاشاره کرد که نوعا

ها، ي هزینه محاسباتی بسیار بالایی هستند. از میان این روشادار

هاي توانمند، سریع و موثر براي یکی از روش  ]6[اشغال  -روش نیم

رساناها است که نتایج حاصل از آن محاسبه مقادیر گاف نیم

. این روش ]7[ است ده سازگاري معقولی با مقادیر تجربی نشان دا

هاي انرژي در چارچوب تقریب -براي محاسبه تصحیحات خودکه 

 Ferreiraتوسط    PBEو    LDA  از جملهمرسوم نظریه تابعی چگالی  

روش ، تعمیمی از  است   توسعه داده شده  2008و همکارانش در سال  

هاي تناوبی است و در آن یک براي سیستم Slater اشغال-نیم

  .شودشم افزوده می-نپتانسیل تصحیحی موضعی به پتانسیل کُ

 

 محاسبات 

با  اشغال -روش نیم يگاف نوار ینیبش یبه پ پژوهش نیا در     

 100منظور    نیا  يبرا.  میاپرداخته  نیماش  يریادگ ی  يهااستفاده از مدل

مختلف انتخاب و  ساختارهايبا  ییدوتا یسیرمغناطیغ يرسانامین

 یچگال یتابع هینظر افتیها با استفاده از رهآن یکیزیخواص ف

بسته استفاده از  باپژوهش محاسبات  نیبدست آمده است. در ا

کامل و  لیپتانس گرفته که از روش انجام  Excitingمحاسباتی 

  دهیگزیجا يهاتالیبه همراه ارب ،یموج تخت افزوده خط يهاهیپا

(LAPW+lo) 8[ ردیگیم بهره شم-نحل معادلات کُ يبرا[. 

جهت استفاده در  در این مطالعه داده آماده شده مجموعه

حجم  است: ریز يهاتوصیفگر يداراهاي یادگیري ماشین الگوریتم

، )BM( حجمیمدول ، )Vol/atom( هاواحد بر تعداد اتم  اختهی

 )Nc( ونیکات ت یظرف يهالکترونتعداد ا ، )Total ENE( کل يانرژ

اختلاف  ، )N/cell( واحد اختهیها در تعداد اتم ، )Na( ونیآن و

، ) Bond( وندیطول پ، )DE( ونیو آن ونیکات نیب يو یالکترونگات

 ونیزاسیونی يانرژ، )Ra( ونیآن و )Rc( ونیکات یشعاع کووالانس

  PBEsol ب یدر تقر يگاف نوار و ،)IEa( ونیآن و )IEc( ونیکات

)Eg(که  میدهیقرار م یها را مورد بررسداده عیتوز ی. ابتدا چگونگ

)  Pearson( استانداردضریب همبستگی  به بررسی براي این منظور

 کی  يهایژگ یو  ای  رهایمتغ  نیارتباط ب  یهمبستگ  بیضراپردازیم.  می

 -1تا  1در بازه  یهمبستگ ب یضر .دهدیمجموعه داده را نشان م

است و   يمثبت قو   یهمبستگ  یبه معن 1به   کینزد  ریقرار دارد. مقاد

 ي دیشد یمنف یاست که همبستگ نیا یبه معن -1به  کینزد ریمقاد

با  هایژگ یو ماتریس همبستگی 1 وجود دارد. در شکلها داده نیب

به صورت رنگی  هاآناستاندارد  یهمبستگ ب یتوجه به مقدار ضر

 يبالا یهمبستگ ب یضرا نیتشابه ب لیشده است (به دل نمایش داده

رسم شده  ماتریس همبستگیاز  یمیآن، فقط ن نییو پا یقطر اصل

همبستگی  PBEsolبا گاف  اشغال-گاف نواري روش نیم. است)

مقادیر   DFT-1/2 مقادیر گاف  شیافزا  دهد بابالایی دارد که نشان می

 یهمبستگ کی همچنین کند.پیدا می شیافزا نیز PBEsolگاف 

انرژي یونیزاسیون   و  شعاع کوالانسی آنیون  نیب  یمنفبزرگ با علامت  

و با افزایش مقادیر یکی، مقادیر ویژگی دیگر  مشاهده است  قابلآن 

عدم   یبه صفر به معن کینزد ب یضرا نی. همچنکاهشی خواهد بود

 است. یخط یوجود همبستگ

 
 منتخبهاي نمایش رنگی ماتریس همبستگی بین ویژگی. 1شکل 
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. میپردازیم نیماش يریادگ ی هايالگوریتمبه آموزش  ،در گام بعد 

 )، Ridge و Lasso( یخط ونیرگرس يهامنظور از مدل نیا يبرا

 یتصادف يهاجنگلنیز  و (SVM) بردار پشتیبان هايماشین

)Random Forest(  در کتابخانه sklearn  نویسی زبان برنامهدر

درصد  20آموزش و راي ها بدرصد داده 80 .میکنیم استفادهپایتون 

 ند.اهآزمون انتخاب شد يها براداده

توان از دو روش ها به یک مدل خطی می براي برازش داده     

Lasso  یاRidge ونیمدل رگرسدر  .استفاده کرد Lasso  تابع خطا

 :شودیدر نظر گرفته م ریبه صورت ز

𝐸(𝑤) =
1
𝑚෍(𝑡௜ − 𝑤். 𝑥)ଶ

௠

௜ୀଵ

+ α෍|ω௜|
௡

௜ୀଵ

 

 این کمیت به صورت زیر است: Ridgeدر حالی که در مدل 

𝐸(𝒘) =
1
𝑚෍(𝑦௜ − 𝒘𝑻. 𝒙)ଶ

௠

௜ୀଵ

+
𝛼
2෍

|𝜔௜|ଶ
௡

௜ୀଵ

 

هدف  تابع  مقدار t ها،نمونه  تعداد m ها،وزن بردار ωابط ور نیدر ا

مقادیر  است. يمنتظم ساز ب یضر α و هایژگ یو بردار  i  ، xداده 

 يمنتظم ساز بیضربراي  grid searchه از استفادبدست آمده با 

α  هاي براي مدلLasso  وRidge  0/ 1و  0/ 01به ترتیب برابر با 

 م یپرداخت  هاي خطیآموزش مدلبه  ر  یدامق  نیبا استفاده از اباشد.  می

 ه یمحاسبه شده توسط نظر  ریو مقادمدل    ینیبشیحاصل از پ  جیکه نتا

 :اندارائه شده 2کل ش در DFT-1/2گاف  يبرا یچگال یتابع

 
هاي خطی یادگیري ماشین بینی شده توسط مدلمقایسه مقادیر پیش. 2شکل 

 و نتایج بدست آمده از محاسبات نظریه تابعی چگالی

ساز نیمبه  ترکینزد یا قرمز ی، هرچه نقاط آبنمودار نیا در

شده  ینیبشیقدار پخوانی بهتر مهمباشند، نشان دهنده چین) (نقطه 

براي  .باشدیم یچگال یتابع هینظر ریمقادا ب نیماش يریادگ یتوسط 

هاي بدست آمده، لازم است معیارهاي خطا را براي بررسی دقت مدل

هاي یادگیري ماشین بررسی کرد که از مدل  يپذیربررسی تعمیم

  شه یر) و MAE( اتوان به میانگین اندازه خطاهها میآنجمله 

این معیارها براي اشاره کرد.  )RMSE( امربعات خط نیانگیم

هاي براي مجموعهبه صورت جداگانه  Ridgeو  Lassoهاي مدل 

ارائه   1و نتایج در جدول    هقرار گرفت  محاسبه  موردآموزش و آزمون  

و نیز بیشینه مقدار خطا براي  R2همچنین مقدار امتیاز  شده است.

همانطور که قابل مشاهده  هر مدل در این جدول ارائه شده است.

آموزش و آزمون  يهامجموعه يبرا RMSEاست، مقادیر خطاي 

 ت.آمده اس بدست  0/ 7حدود 

هاي مختلف. سطر : معیارهاي خطاي محاسبه شده براي الگوریتم 1جدول

 باشد. مجموعه آموزش و آزمون می يدوم به ترتیب نشان دهنده خطااول و 

MaxAE R2 score MAE RMSE  

36/2  83/0  5/0  71/0  
Lasso 

69/1  9/0  61/0  76/0  

18/2  84/0  49/0  68/0  
Ridge 

0/2  91/0  54/0  74/0  

13/2  95/0  14/0  38/0  
SVM 

85/3  77/0  79/0  17/1  

85/0  98/0  18/0  26/0  Random 
Forest 69/3  76/0  71/0  2/1  

هاي اخیر عملکرد بسیار سالدر  هاي بردار پشتیبانماشینمدل      

بندي خطی و غیرخطی، رگرسیون و حتی شناسایی خوبی براي طبقه

 این الگوریتم  هایپرپارامترهايمهمترین  است.    نشان داده  رهاي دوداده

  . بدست آمد  6و  0/ 05 مقادیربراي آن باشد که می  Cو ɣشامل 

در   نظريبینی یادگیري ماشین و مقادیر  مقایسه مقادیر حاصل از پیش

 شهیر يخطا ریمقاد زیروش ن نیا درنشان داده شده است.  3 شکل

بدست آمد و  0/ 38مجموعه آموزش برابر با  يمربعات برا نیانگیم

که نشان دهنده  شد 1/ 17مجموعه آزمون برابر با  يخطا برا نیا

هاي مقایسه با مدلدر    هایادگیري داده  عملکرد بسیار بهتر این مدل در

هاي آموزشی اما خطاي بسیار بیشتر مدل روي داده باشدخطی می

 باشد.یش برازش این مدل میببیانگر 
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است که  یجمع يریادگ ی يهااز مدل  یکی یتصادف يهاجنگل      

به صورت   هایژگیو و  یآموزش  يهااز نمونه  ییهارمجموعهیدر آن ز

 رند یگ یمختلف، مورد استفاده قرار م يهاآموزش درخت  يمجزا برا

ها ج حاصل از همه درخت یاز نتا یبیترک به صورت  یینها جهیو نت

 بیشینه عمق درخت  يهامنظور ابتدا پارامتر نیا ي. برادیآیبدست م

)max_depth( تعداد درخت و) هاn_estimators( محاسبه  مورد

 سپس آمد.    ها بدست آن  يبرا  17و    10  ریمقاد  ب یقرار گرفتند و به ترت

 یچگال  یتابع  هینظر  ریمقادبا  حاصل    جهیکه نت  میموزش دادآمدل را  

 اند:شدهمقایسه  3شکل در 

 
هاي ماشین بردار پشتیبان و بینی شده توسط مدلمقایسه مقادیر پیش. 3شکل 

 هاي تصادفی و نتایج بدست آمده از محاسبات نظریه تابعی چگالیجنگل

ی شاپل یافزودن ریبه محاسبه مقادتحلیل مدل جنگل تصادفی  يبرا

)SHAP(   میپرداخت  )  گاف    .)4شکلPBE،  اختلاف الکترونگاتیوي 

ی شاپل یافزودن يهافیتوص ریمقاد يداراانرژي یونیزاسیون  و

با توجه به شکل، د. هستن هایژگیو هیبا بق سهیدر مقا يشتریب

است (و بارنگ  ادیها زآن  يبرا PBEsol گافکه مقدار  ییهانمونه

 ر یدارند (مقاد  ینیبشیدر پ  یو مثبت  ادیز  ریاند) تاثقرمز نشان داده شده

SHAP نظیر  ییهایژگ یو از طرف دیگر است). ادیها زآن يبرا

شعاع  ،هاي ظرفیت آنیونانرژي یونیزاسیون آنیون، تعداد الکترون

به صفر دارند   کینزد  SHAPری مقادهاي یاخته  کوولانسی و تعداد اتم 

 کمی ریتاثها مقادیر آن و  ستندین یهمم يهایژگ یو دهدیکه نشان م

 مدل خواهند داشت. ینیبشیپمقادیر در 

 

 
گرهاي موجود در هاي افزودنی شاپلی براي توصیفمقادیر توصیف. 4شکل 

 دهد.آبی و قرمز مقدار اندازه هر ویژگی را نشان می  يها. رنگ هامجموعه داده

 

 گیرينتیجه

 يرسانامین 100 يمجموعه داده برابا تولید پروژه  نیا در     

 ي هابا استفاده از مدل يمقدار گاف نوار ینیبشیبه پ، یسیرمغناطیغ

 یتصادف يهاجنگل وهاي بردار پشتیبان ، ماشینیخط ونیرگرس

آموزش و   يهامربعات داده  نیانگیم  شهیر  يپرداخته شد. مقدار خطا

ها مدل  ریبه منظور تفس  نیهر مدل محاسبه شد. همچن  يبرا  زیآزمون ن

 يهااستفاده شد و نمودار یشاپل یافزودن يهافیاز روش توص

 شد.  میهر مدل ترس يبرا هایژگ یو ت یّ اهم مرتبط با
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  خطی هاي نوري خطی و غیر ویژگی بر  MoO3/V2O5اثر جایگزینی

   TeO2-V2O5-MoO3 اکسیدي هاي شیشه

 
 داریوش ،سوري ؛زهرا، موسیوند

 ملایر دانشگاه ، پایه، گروه فیزیکعلوم  دانشکده

 

 چکیده

تهیه شده به روش فرونشانی سریع مذاب    40TeO2-(60-x)V2O5-xMoO3اي هاي توده هاي نوري خطی و غیر خطی نمونه جهت ارزیابی ویژگی ،حاضر کاردر 

)x ها مقادیر ضریب شکست، پذیرفتاري نوري خطی و   با استفاده از این داده. استفاده شده استها  مقادیر گاف انرژي این نمونه از، )درصد مولی اکسید مولیبدن است

درصد مولی از اکسید  10حاوي ي  هاي ذکرشده نمونه مقادیر بدست آمده براي کمیتبا توجه به . غیرخطی و ضریب شکست وابسته به شدت محاسبه شده است

 .خوبی براي فیبرهاي نوري است يگزینه مولیبدن

 

The effect of MoO3/V2O5 substitution on the linear and nonlinear optical properties of 

TeO2-V2O5-MoO3 oxide glasses 

 

Mousivand,  Zahra; Souri,  Dariush 
 

1 Faculty of Science, Department of Physics, Malayer University 
 

Abstract 
 

In this work, to evaluate the linear and non-linear optical properties of 40 TeO2-(60-x)V2O5-xMoO3 bulk samples 
prepared by rapid melt quenching method, their band gap values have been used. Using band gap values, 
refractive index, linear and non-linear optical susceptibilities and intensity dependent refractive index have 
been evaluated .Based on data for the mentioned quantities, the sample owing 10% of molybdenum oxide is a 
good candidate in optical fibers. 
   
PACS No. 78 
 

 قدمهم

هاي  در سال هاي فلزات واسطه هاي اکسیدي شامل اکسید شیشه     

 هاي گوناگون از قبیل خواص نـوري، ترمـوالکتریکی،   بهاخیر از جن

اي مورد مطالعـه قـرار گرفتـه     طور گسترده ساختاري و الکتریکی به

هـاي تلـوریمی    شیشـه  هاي منحصر به فـرد  ویژگی برخی .[6-1]اند

توانایی بالاي تشکیل شیشه، پایداري محیطی وشیمیایی،  :عبارتند از

ي ذوب پـایین   نقطـه  ي پـایین،  گیـر  مکـانیکی خـوب، نـم    استحکام

کسـت  ضریب ش هاي غیرسمی، گذارفروسرخ، ویژگی ودردسترس،

 .] 6و5و3[ بالا الکتریک  بالا و ثابت دي

هایی بـراي سـاخت فیبرهـاي نـوري یـا       ابرات شیشهدر صنعت مخ

کـه گـاف انـرژي کمتـر و در نتیجـه ضـریب        موجبرها لازم اسـت 

بایـد    هـا  وهمچنین این شیشه خطی بالاتر داشته باشند شکست غیر

ی داشـته باشـند تـا از تشـکیل فـاز      محیطی و گرمایی بالایپایداري 

و با پراکنـدگی  سیگنال بهتر  ودر نتیجه انتقال بلوري جلوگیري شده
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ــذیردکمتر ــاف  . صــورت پ ــادیر گ ــار حاضــربا اســتفاده از مق در ک

Eg(انــرژي
DASF(  40نمونــه هــايTeO2-(60-x)V2O5-xMoO3 ، 

 ، ) (١)χ( یخطــ نــوري پــذیرفتاري ،)(noptضــریب شکســت خطــی 

وابسـته بـه    وضریب شکسـت ،  ) (٣)χ( پذیرفتاري نوري غیر خطی

ي بهینـه از   ه شده تا نمونـه محاسب مورد نظر هاي  نمونه )  n2(شدت

 .نوري معرفی شودپتانسیل کاربردي نظر 
 آزمایشگاهیروش 

 که پـس  40TeO2-(60-x)V2O5-xMoO3اکسیديهاي  شیشه     

 MoO3ي  درصد مولی مؤلفه x(نامیده می شوند   TVMx این  از

، از ذوب مخلوط مناسب )باشدمی  0،10،20،30،40،50،60با مقادیر

اي تشکیل دهنده با درصد خلوص بـالا بـه روش   ه مؤلفهپودرهاي 

اي،  ي تـوده  علاوه بـر نمونـه   .ندسرمایش سریع مذاب ساخته شده ا

بـا   گیري نـوري بـا دمـش در مـذاب      هاي آمورف جهت اندازه لایه

سـیلیکا حاصـل شـده    -ي باریک بـور  ویسکوزیته بالا از طریق لوله

 .ستآمده ا [6 ,5]جزئیات روش ساخت نمونه در مرجع .اند

 بحث و نتیجه گیري

 xیابی پرتو مشخصه) الف
بـه روش  را کـه   اي هاي توده نمونه xپرتو الگوي پراش 1شکل     

هـاي بلـوري    عدم وجود قله .دهدنشان می انجام شده است پودري

ها را تایید  ر بلوري شیشهماهیت غی در این الگوها طبیعت آمورف و

 .کند می

 
 TVMx [5]هاي  نمونه XRDالگوي : 1شکل

 ها و گاف انرژي  طیف جذب نوري نمونه) ب

ي  در گسـتره   TVMxنمودار نوعی طیف جذبی ترکیبات  2شکل 

تـوان   دهد که با اسـتفاده از نمـودار مـی    مرئی را نشان می-فرابنفش

ــرژي را بدســت آورد ــرژي  داده. گــاف ان Eg(هــاي گــاف ان
DASF( 

 ) جـذبی  طیـف  مشتق انطباق(DASFي مورد نظر با روش ها  نمونه

بـا جزئیـات کامـل    [7 ,6] بعنوان روشی دقیق و کارآمد در مرجـع  

همانطور  .آمده است 1محاسبه شده و نتایج بدست آمده در جدول 

داراي کمترین گاف انـرژي   TVM10ي  نمونه ،شود که مشاهده می

توانـد   مـی   TVM60و TVM50از طرفی افزایش گاف در .باشد می

از افـزایش مولیبـدن ودر نتیجـه     ناشی از تغییـرات سـاختار ناشـی   

 کاهش چگالی اکسیژن غیر پیوندي باشد

 
 TVMxهاي  یف جذب نوري نمونهنمودارهاي ط :2شکل 

 خطی خطی و غیر  نوري شکست، پذیرفتاري ضریب) پ

هـدف ایـن پـژوهش تعیـین     ذکر شد، "	مقدمه"آنچه در به باتوجه 

. باشد می هاي مورد بررسینمونه پذیرفتاري نوري خطی وغیرخطی

مفـاهیم و روابـط اپتیـک خطـی و      بنابراین ابتدا به مروري کوتاه بر

 .پردازیم غیرخطی می

و شکسـت   بازتـاب،  عبـور،  هـایی ماننـد   پدیده در بحث نورشناسی

امـا  .[8]گیرنـد  مـی   قـرار   خطـی  اي به نام اپتیک هشکستی در مقول دو

تم افتنـد کـه پاسـخ سیس ـ    هاي نوري غیرخطی وقتی اتفاق می پدیده

ي پـژوهش   آغاز زمینه.یک پاسخ غیرخطی باشد تابیدهمادي به نور 

اپتیک غیرخطی معمـولا بـه کشـف تولیـد هارمونیـک دوم توسـط       

اولین لیزر ساخت ي کوتاهی پس از  فرانکن و همکارانش به فاصله

دراپتیـک غیرخطـی پاسـخ     .گردد برمی 1960توسط مایمن در سال 

 1 ي الکتریکی مطابق رابطه نمیدامحیط به صورت یک سري توانی از

 .[9]باشد می

 

)1( 
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بـه ترتیـب پـذیرفتاري     χ(1) ، χ(2) ، χ(3)هـاي   در این رابطـه کمیـت  

ــه ــه  ناحی ــوري غیرخطــی مرتب ــذیرفتاري ن ي دو وســه  ي خطــی، پ

کـه  اثرپذیري اپتیک خطـی اسـت    ي اول جمله، 1دررابطه. باشند می

ي سـوم   لهجم. کند ب را مشخص میضریب شکست و ضریب جذ

ي سوم است،که ایـن جملـه عامـل     نمایانگر غیرخطی شدگی مرتبه

بسیاري از فرآیندهاي اپتیک غیرخطی مانند تولید هارمونیک سـوم،  

از  .باشـد  می....ضریب شکست وابسته به شدت، اثرکر، تزویج فاز و

هاي بـی نظـم و همچنـین سـاختارهاي     ه دوم در سامانهلطرفی جم

 ب شکستبراي تعیین ضری. زي صفر استداراي تقارن وارون مرک

ــه ــه ي خطــیناحی ــرژي و ازمقادیر ،(nopt)جــذب يدر لب گــاف ان

-استفاده میکه توسط دیمیتر و ساکار پیشنهاد شده است  2ي رابطه

 3ي  به رابطه 2ي  ز رابطهي ریاضی ا یات ساده که با انجام عمل شود

 .[9]رسیم می

)2( 

  

 

 

)3( 

 
 

 

 

گـاف  شـود کـه    مشـاهده مـی   1یج جـدول نتاو 3با توجه به شکل  

) TVM10ي یا بعبـارتی در نمونـه  ( MoO3/V2O5=0/2 در انرژي

کـه مویـد    کمترین مقدار و ضریب شکست بیشترین مقـدار را دارد 

  .رابطه معکوس و منطقی این دو کمیت است

 
کی تغییرات گاف انرژي و ضریب شکست اپتی مقایسه اينمودار: 3شکل

 V2O5/MoO3برحسب 

ي  هاي تلوریمی به وسیله پذیرفتاري نوري غیرخطی براي شیشه

 .] [10-9آید بدست می 4ي ابطهر

)4( 

 

ي کلی میلر  قاعدهي سوم طبق  و مقادیر پذیرفتاري غیرخطی مرتبه 

 .[10]آید بدست می 5ي یعنی رابطه

)5( 

 
 

در ، تتوسط آدایر وهمکارانش گزارش شده اس Aکه پارامتر  

  χ )1( مقادیر. در نظر گرفته شده است A=1/7×10-10(esu)اینجا 

 شود  مشاهده می 4در شکل .بیان شده است  1در جدول χ(3)و 

است پذیرفتاري نوري خطی و   MoO3/V2O5=0/2براي حالتی که

و با  ي سوم بیشترین مقدار را دارند بهمرت نوري غیرخطی پذیرفتاري

 .یابند کاهش مییر پذیرفتاري مقاد MoO3/V2O5 افزایش 

 
و پذیرفتاري  χ(1)تغییرات پذیرفتاري نوري خطی  مقایسه اينمودار: 4شکل

 MoO3/V2O5برحسب χ )3(ي سوم  نوري غیرخطی مرتبه

 

بیان  6ي توان با رابطهرا می N در اپتیک غیر خطی  ضریب شکست

 :کرد 

)٦( N=nopt+n٢I 
ضریب شکسـت   n2ی و ضریب شکست اپتیک همان noptکه در آن 

که میزان غیر خطـی بـودن   است نور فرودي است وابسته به شدت 

استفاده  7ي  از رابطه n2براي بدست آوردن . دهد محیط را نشان می

 .[11]دشو می

)7( 

 
 در شـرایط   کـه  شـود  مشـاهده مـی   5و شـکل   1با توجه به جـدول 

MoO3/V2O5=0.2 ، n2   ــزایش ــا اف ــدار را دارد  و ب ــترین مق بیش

 .یابد کاهش می n2ر مقدا) MoO3/V2O5(بت نس
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 نسبت  برحسب (n2)ضریب شکست وابسته به شدت  نمودار تغییرات: 5شکل

MoO3/V2O5 

 

هـاي  نتایج حاصل در خصوص ویژگیهاي نوري غیر خطی شیشـه  

موید رابطه معکوس گاف انـرژي و پـذیرفتاري    TVMxاکسیدي 

گـاف انـرژي و    کمتـرین . نوري غیر خطی مرتبه سوم نمونه هاست

بـوده کـه    TVMxي بیشترین پذیرفتاري نـوري متعلـق بـه نمونـه    

ي پتانسیل بالاي این نمونه در کاربردهاي نوري ازجملـه  هنشاندهند

فیبرهاي نوري و انتقال سیگنال می باشد؛ شـایان توجـه اسـت کـه     

چنین کاربردهایی مستلزم پایداري محیطی و گرمـایی نمونـه هـا و    

باشـد کـه انتقـال    ها در برابر تغییرات ساختاري میمقاومت بالاي آن

براساس آنچه در مرجع . سیگنال با حداقل پراکندگی صورت پذیرد

در خصوص پایـداري گرمـایی و شـوك ناپـذیري همـین       7شماره 

هـا  از میان سـایر نمونـه  TVM10 ها منتشر شده است، نمونه نمونه

را مـورد تاییـد    داراي بالاترین پایداري است و کاربرد نوري نمونه

     .   دهدمجدد قرار می

                                                                                  گیري کلینتیجه

 کمترین مقـدار MoO3/V2O5=0/2 براي حالتی که گاف انرژي ) 1

 .ین مقدار را دارندبیشترn2  و nopt ، χ(1)   ،χ(3) و

گـاف انـرژي افـزایش یافتـه و     MoO3/V2O5 با افـزایش نسـبت  )2

 .کاهش می یابند n2و  nopt ،  χ(1)  ،χ(3) هاي کمیت

و نتـایج   TVM10ي  با توجه به پایداري گرمـایی بـالاي نمونـه    )3

 بـراي  مناسـبی  گزینـه ي بدست آمده در این پـژوهش ایـن نمونـه    

 .فیبرهاي نوري است کاربردهاي نوري و 

Eg مقادیر: 1جدول 
DASF

  ،nopt  ،)١ (χ  ،χ(٣)  وnبراي نمونه ٢ TVMx
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n١٠-١٠×٢ 
(esu) 
 

χ(٣)×١٠-١٠ 

(esu) 
χ(١) nopt  MoO٣/V٢O٥ MoO٣ 

mol% 
V٢O٥ 
mol% 

TeO٢ 
mol% 

sampel 

٤٠ ٦٠ ٠ ٠ ٥٠٤/٢ ٥٤٥/٢ ٤٣٦/٠ ٠٦١/٠ ٩١٠/٠ TVM٠ 
٤٠ ٥٠ ١٠ ٠/٢ ٣٨٠/٢ ٥٨٨/٢ ٤٥٣/٠ ٠٧١/٠ ٠٤٦/١ TVM١٠ 
٤٠ ٤٠ ٢٠ ٠/٥ ٤٦٧/٢ ٥٥٨/٢ ٤٤١/٠ ٠٦٤/٠ ٩٤٨/٠ TVM٢٠ 
٤٠ ٣٠ ٣٠ ١ ٥٩١/٢ ٥١٧/٢ ٤٢٥/٠ ٠٥٥/٠ ٨٢٧/٠ TVM٣٠ 
٤٠ ٢٠ ٤٠ ٢ ٧٢٨/٢ ٤٧٤/٢ ٤٠٨/٠ ٠٤٧/٠ ٧١٥/٠ TVM٤٠ 
٤٠ ١٠ ٥٠ ٥ ١٦١/٣ ٣٥٥/٢ ٣٦٢/٠ ٠٢٩/٠ ٤٦٦/٠ TVM٥٠ 
٤٠ ٠ ٦٠ ∞ ٣٩٧/٣ ٢٩٨/٢ ٣٤١/٠ ٠٢٣/٠ ٣٧٥/٠ TVM٦٠ 
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  الکترون بر اثر هال غیر عادي و اثر هال اسپینی -تأثیر برهمکنش الکترون

    2سعید، عابدین پور ؛ 1مسلم ،  میر
 زابل ،گروه فیزیک، دانشگاه زابل1

 استاد ثبوتی، زنجان   دانشکده فیزیک، دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایه زنجان، بلوار2

 چکیده

مدار راشبا بررسی -تی هال غیر عادي و هال اسپینی را در گاز الکترونی دوبعدي مغناطیسی با جفت شدگی اسپینهاي ذاالکترون بر رسانندگی-کنش الکترونتاثیر برهم

هاي هال غیر عادي هاي بالا، رسانندگیشود. در حد سیستم تمیز یا حد فرکانساي میاي در این سیستم باعث تقویت اثرات بس ذرهکنیم. شکست ناوردایی گالیلهمی

الکترون را در تقریب هابارد که فراتر از تقریب فاز تصادفی است، -کنش الکترونآیند. ما در اینجا اثرات برهماسپین به دست می-بر حسب توابع پاسخ اسپینو اسپینی 

کنش در هر دو رژیم تک فزایش برهمهاي ذاتی هال غیر عادي و اسپینی را در این تقریب محاسبه کردیم. رسانندگی هال غیر عادي با ادر نظر گرفته، سپس رسانندگی

یابد. همچنین یک تغییر در رژیم دو نواري افزایش و در رژیم  تک نواري کاهش می کنش که رسانندگی هال اسپینی با افزایش برهمیابد در حالیو دونواري افزایش می

 شود.علامت در رسانندگی هال اسپینی مشاهده می

 

 .نظریه پاسخ خطی، تقریب فاز تصادفی، اثر هال اسپینی، اثر هال غیر عادي   واژه هاي کلیدي:

 

Effects of electron-electron interaction on the anomalous Hall and spin Hall effects  
Mir,  Moslem1; Abedinpour, Saeed H.2  

 
1 Department of Physics, University of Zabol (UOZ), Zabol 98615-538, Iran  

2 Department of Physics, Institute for Advanced Studies in Basic Sciences (IASBS), Zanjan 45137-66731, Iran 
 

Abstract  
 

We investigate the effects of the electron-electron interaction on the intrinsic anomalous and spin Hall 
conductivities in a magnetic two-dimensional electron gas with Rashba spin-orbit coupling. The breakdown of 
Galilean invariance in this system enhances the effects of electron-electron interaction. In the clean system or 
high-frequency limit, the anomalous and spin Hall conductivities are obtained in terms of the spin-spin response 
functions. Here, we considered the electron-electron interaction effects within the Hubbard approximation for the 
local field factor, which is beyond the random phase approximation, then obtained the intrinsic anomalous and 
spin Hall conductivities. Anomalous Hall conductivity increases with increasing interaction strength in single 
and two-band regimes. In contrast, spin Hall conductivity increases with increasing interaction strength in the 
two-band regime and decreases with increasing interaction in the single-band regime. Also, a sign reversal is 
observed in the spin Hall conductivity.    
 Keywords: anomalous Hall effect, spin Hall effect, linear response theory, random phase approximation        
 
PACS No. 72          
 

  مقدمه

، میدان الکتریکی طولی باعث (AHE)در اثر هال غیرعادي      

 شود.ایجاد جریان بار عرضی در غیاب میدان مغناطیسی خارجی می

عبارت است از ایجاد جریان اسپینی عرضی   (SHE)اثر هال اسپینی

شود. که در نتیجه اعمال میدان الکتریکی طولی در یک ماده ایجاد می

سهم دارند  SHEو  AHEکروسکوپی متفاوتی در هاي میمکانیسم

شوند. در طور کلی به دو دسته  ذاتی و خارجی تقسیم میکه به

 هاي ذاتی ساختار الکترونی ماده نقش دارد. مکانیسممکانیسم

ست و خود ها اهاي بار از ناخالصیخارجی ناشی از پراکندگی حامل

 د. در حدشویم میبه دو بخش پرش کناري و پراکندگی انحرافی تقس
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-هاي خارجی نقشی در رسانندگیسهم ،هاي بالافرکانس تمیز یا حد 
 هال غیر عادي و اسپینی ندارند.  هاي

مدار -با جفت شدگی اسپین در اینجا یک گاز الکترونی دوبعدي

خارجی قرار اطیسی نمغمیدان  که در یک گیریممیراشبا را در نظر 

اي باعث شکست ناوردایی گالیلهراشبا  مدار-کنش اسپینبرهمدارد. 

هاي فیزیکی به در نتیجه بسیاري از کمیت ،شوددر این سیستم می

 شوند.الکترون وابسته می-کنش الکترونبرهم

الکترون بر -کنش الکترونهدف ما بررسی اثرات برهم مقالهاین در 

گاز الکترونی  در اسپینی ذاتی هال غیرعادي وهاي رسانندگی

کنش برهم است.  مدار راشبا-کنش اسپینیسی با برهممغناطدوبعدي 

الکترون را فراتر از تقریب فاز تصادفی، در تقریب هابارد -الکترون

حد یا  تمیزحد در  گیریم.در نظر میبراي عامل میدان موضعی 

بر  هال غیرعادي و اسپینیذاتی هاي رسانندگی هاي بالا،فرکانس

 .[1,2]شونده میاسپین نوشت-کنش اسپینحسب توابع پاسخ با برهم

-با در نظر گرفتن تقریب هابارد براي این سیستم، توابع پاسخ اسپین

-اسپین بدون برهم-توابع پاسخ اسپینکنش بر حسب اسپین با برهم
-کنش الکترونبرهم که کنیمشوند. مشاهده میکنش محاسبه می

در هر دو  هال غیر عاديایستایی  رسانندگی افزایشالکترون باعث 

رسانندگی هال  ،کنشکه افزایش برهمحالی شود دررژیم سیستم می

باعث کاهش آن در  و دهداسپینی را در رژیم دو نواري افزایش می

همچنین یک تغییر علامت در رسانندگی  .شودرژیم تک نواري می

 کنش مشاهده شده است.ایستایی هال اسپینی براي مقادیر بزرگ برهم
 

ز الکترونی گا چگالی-خطی اسپینهامیلتونی و توابع پاسخ 

 مدار راشبا-دو بعدي مغناطیسی با جفت شدگی اسپین

مدار راشبا را -شدگی اسپیندوبعدي با جفتگاز الکترونی یک      

عمودي در نظر بگیرید. همچنین فرض کنید که  تبادلیدریک میدان 

کنش کولنی دارند، هامیلتونی این سیستم ها با یکدیگر برهمالکترون

 برابر است 

𝐻 = 𝐻଴ + 𝐻௜௡௧ )1   (                                                

 که 

𝐻଴ = 
∑ ቀ ௞మ

ଶ௠
 𝜏଴ + 𝛼ோ(𝑧̂ × 𝜏). 𝑘ሬ⃗ + Δ 𝜏௭ቁ௞,ఙ,ఙᇲ  𝑐̂௞,ఙ

ற 𝑐̂௞,ఙ )2  (  

 و

𝐻௜௡௧ = ଵ
ଶ ௌ

∑ 𝑣(𝑞)௤ஷ଴ ∑ 𝑐̂௞ି௤,ఙ
ற  𝑐̂௞ᇲା௤,ఙᇲ

ற 𝑐̂௞ᇲ,ఙᇲ𝑐̂௞,ఙ௞,ఙ
௞ᇲ,ఙᇲ

            

(3) 
به ترتیب جرم الکترون، شدت جفت شدگی  Δو  𝑚 ،𝛼ோ که 

 بادلیتانرژي شکافتگی زیمن ناشی از میدان  و راشبا مدار -اسپین

α به ازاي 𝜏ఈ ماتریس هستند. = 𝑥, 𝑦, 𝑧  هاي ریسنشان دهنده مات

αپائولی و به ازاي  = همچنین  .استیکانی نشان دهنده ماتریس  0

S   و  سیستممساحت𝑣(𝑞) = 2𝜋𝑒ଶ/𝑞 کنش تبدیل فوریه برهم

 کولنی در دو بعد است.

را به صورت  𝐻௜௡௧است و سیستم  هامیلتونی اصلی 𝐻଴در اینجا 

  گیریم.اختلال در نظر می

کامل امکان پذیر نیست. در اینجا  طور لنی بهکنش کووارد کردن برهم

گیریم. در نظر مید در تقریب هابارالکترون را -کنش الکترونبرهم

در کنش مؤثر برهم این تقریب فراتر از تقریب فاز تصادفی است.

مدار برابر است -کنش اسپینهاي با برهمتقریب هابارد براي سیستم

 [1] با

𝑊ఈఉ(𝑞) = 𝑣(𝑞)𝛿ఈ,଴𝛿ఉ,଴ − ଵ
ଶ

𝑣ு(𝑞)𝛿ఈ,ఉ          (4) 

𝑣ு(𝑞)که  = 𝑣(ඥ𝑘ி
ଶ + 𝑞ଶ)  .پتانسیل استتار شده کولنی است

رهاي هاي بلند، این تقریب معادل جمع نمودادر حد طول موج

𝑣ு(𝑞)کنش کوتاه برد برهم نردبانی تا مرتبه بینهایت براي ≈ 𝑈 

 است.

ز رابطه اکنش با برهمچگالی -اسپینتوابع پاسخ ابارد در تقریب ه

 [1,2]آیندبه دست میزیر 

χ(𝑞, 𝜔) = [1 − χ଴(𝑞, 𝜔)𝑊(𝑞, 𝜔)]ିଵχ଴(𝑞, 𝜔) 
)5(  

,χ(𝑞که  𝜔)  وχ଴(𝑞, 𝜔) 4هاي ماتریس ×  توابع پاسخ خطی 4

در حد طول  کنش هستند.کنش و بدون برهمبرهم چگالی با-اسپین

کنش برهم فقط عناصر زیر از ماتریس توابع پاسخ باهاي بلند موج

 [2]غیر صفر هستند

𝜒௫௫(𝜔) = 𝜒௬௬(𝜔)

=
ቂ1 + 𝑈

2 𝜒௬௬
଴ (𝜔)ቃ 𝜒௬௬

଴ (𝜔) + 𝑈
2 ൣ𝜒௬௬

଴ (𝜔)൧ଶ

Γ(𝑈, 𝜔)  

𝜒௫௬(𝜔) = −𝜒௬௫(𝜔) = ఞೣ೤
బ (ఠ)

୻(௎,ఠ)
                            (6) 
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𝜒௭௭(𝜔) =

1 + 𝑈
2 𝜒௭௭

଴ (𝜔)
Γ(𝑈, 𝜔)  

 که

Γ(𝑈, 𝜔) = ൤1 +
𝑈
2 𝜒௬௬

଴ (𝜔)൨
ଶ

+ ൤
𝑈
2 𝜒௫௬

଴ (𝜔)൨
ଶ
 

تابع پاسخ خطی ها از رابطه هر عضو از این ماتریستوابع پاسخ 

 دنآیبه دست میزیر تاخیري 

  𝜒஺஻ = ଵ
ௌ

〈〈𝐴መ  ; 𝐵෠   〉〉ఠ 

= − ௜
ௌ ∫ 𝑑𝑡 〈ൣ𝐴መ(𝑡), 𝐵෠(0)൧〉𝑒௜(ఠ௧ା௜ఎ)௧ஶ

଴                (7) 

 هال غیرعادي و اسپینی هايرسانندگی

اسپینی به ترتیب عبارتند از  هال هاي هال غیر عادي ورسانندگی

هاي بار و اسپین قطبیده که در پاسخ به میدان الکتریکی همگن جریان

در نظر  xyدر صفحه یک سیستم دو بعدي را شوند. ایجاد می

به این سیستم  x در راستاي محور E، اگر میدان الکتریکی بگیرید

ی جریان اسپین yمؤلفه و   (𝑗௬)جریان ذرات  yي ، مؤلفهاعمال شود

 آیندقطبیده شده است، از رابطه هاي زیر به دست می zکه در راستاي 

𝑗௬(𝜔) = 𝜎௬௫
஺ு(𝜔)𝐸௫(𝜔)                                  (8) 

𝑗௬
௭(𝜔) = 𝜎௬௫

ௌு(𝜔)𝐸௫(𝜔) 
 

𝜎௬௫ در معادلات بالا
஺ு(𝜔) است  رسانندگی دینامیکی هال غیر عادي

 آیدو مقدار آن از رابطه زیر به دست می

𝜎௬௫
஺ு(𝜔) = ௜ ௘మ

ఠ
 𝜒௝೤ ௝ೣ(𝜔) )9   (                                

𝜎௬௫ نینهمچ
ௌு(𝜔)  است که مقدار  رسانندگی دینامیکی هال اسپینی

 با استآن برابر 

𝜎௬௫
ௌு(𝜔) = ௜ ௘

ఠ
 𝜒௝೤

೥ ௝ೣ(𝜔) )10 (                                    

 ت.) تعریف شده اس7در معادله (معادلات بالا  توابع پاسخ

هاي بالا یا در حد فرکانسهاي هال غیر عادي و اسپینی رسانندگی

 آینداز روابط زیر به دست میحد تمیز 

𝜎௬௫
஺ு(𝜔) = ௜ ௘మఈೃ

మ

ఠ
 𝜒୷୶(𝜔) )11  (                               

 و

𝜎௬௫
ௌு(𝜔) = ௘

ସ ௠
 𝜒୷୷(𝜔) + ௜ ௘ ୼

ଶ ௠ ఠ
 𝜒୷୶(𝜔)          (12) 

 اسپین-اسپین توابع پاسخدر حالت کلی  𝜒୷୷(𝜔) و 𝜒୷୶(𝜔)که 

هاي براي به دست آوردن رسانندگی .سیستم هستندکنش با برهم

-کنش، توابع پاسخ اسپینذاتی هال غیر عادي و اسپینی بدون برهم

) جایگذاري 12و ( )11کنش را در معادلات (اسپین بدون برهم

 کنیم.یم

 نتایج 

تک  هايرژیمرسانندگی هال غیر عادي و اسپینی را در این بخش 

ي انرژي فرمی در رژیم تک نوار کنیم.و دو نواري بررسی مینواري 

𝜀ி) تر از کف نوار با انرژي بالاپایین < در رژیم دو نواري  و (∆

𝜀ி) نواراین بالاتر از کف  > نواري در رژیم تک  قرار دارد. (∆

در هر زاویه  انرژي فرمی ،لی دو ناحیه دارد: در ناحیه اولحالت ک

انرژي در ناحیه دوم  .کندنمودار پاشندگی را قطع می در یک نقطه

در  کند.نمودار پاشندگی را قطع می در هر زاویه در دو نقطه فرمی

رژیم دو  هال غیرعادي و اسپینی را درایستایی هاي اینجا رسانندگی

  هاي فرمی مثبتبراي انرژي ريناحیه اول رژیم تک نواو  نواري

(0 < 𝜀ி <   کنیم.بررسی می (∆

-اسپین پاسخ کنش به توابعهاي با برهمرسانندگیبراي محاسبه 

-با برهم )، توابع پاسخ6(. طبق رابطهاستکنش نیاز اسپین با برهم
. به دست آوردکنش توان برحسب توابع بدون برهمکنش را می

تابع  .دنشوبه محاس سیستم کنشبنابراین باید توابع پاسخ بدون برهم

 [2]مرجع کنش رژیم دو نواري در اسپین بدون برهم-پاسخ اسپین

را توابع پاسخ اسپینی اینجا ما نتایج تحلیلی در به دست آمده است. 

اند، ذکر گزارش نشده قبلاکه  ،ناحیه اول رژیم تک نواريبراي صرفا 

 اسپین-اسپین ناحیه اول رژیم تک نواري توابع پاسخ کنیم. درمی

 ند بابرابرایستایی  کنش برهم بدون

𝜒௬௬
଴ (𝜔) = − ௠(ఠഥ మିఠഥ భ)

ସ గ ఈ 
ቀ1 + ସ ஔమ

ఠഥ మ ఠഥ భ
ቁ                     (13) 

 
𝜒௬௫

଴ (𝜔) = − ௜ ஔ ఠഥ
 గ ఈ 

ቀఠഥ మିఠഥ భ
ఠഥ మ ఠഥ భ

ቁ                                 (14) 
 

𝛿 که = Δ ඥ2𝑚𝛼ଶ𝜀ி⁄  وα = ඥ2𝑚𝛼ଶ 𝜀ி⁄ همچنین .

𝜔ഥଵ = 2δ و 𝜔ഥଶ = ඥ4(1 + 𝛿ଶ) + 𝛼ଶ + 𝛼. گذاري معادلات یبا جا

 و 𝜒୷୶(𝜔)کنش )، توابع پاسخ با برهم6) در معادله (14) و (13(

𝜒୷୷(𝜔) با جایگذاري این توابع در معادلات  شود.محاسبه می

هاي ایستایی هال غیر عادي و اسپینی )، رسانندگی12) و (11(

 عبارتند از
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 𝜎௬௫
஺ு ቂ ௘మ

ସ గ
ቃ = ଵ

୻(଴,௨) (1 − ଶ ఋ
ඥସ(ଵାఋమ)ାఈమାఈ

) )51   (  

 

𝜎௬௫
ௌு ቂ− ௘

଼ గ
ቃ = ఠഥ మିఠഥ భ

ଶ ఈ ୻(଴,௨) ቂቀ1 + ସ ఋమ

ఠഥ భ ఠഥ మ
ቁ ቀ1 −

(ఠഥ మିఠഥ భ)
ସ ఈ 

ቁ ቀ1 + ସ ఋమ

ఠഥ భ ఠഥ మ
ቁ − ଼  ఋమ

ఠഥ భ ఠഥ మ
ቃ   )61        (   

 
𝑢که  = 𝑚𝑈 2𝜋⁄  .هاي براي انرژي شرط رژیم تک نوارياست

0) فرمی مثبت < 𝜀ி < δαمعادل  (∆ > و شرط رژیم دو  1

𝜀ிنواري  > δαمعادل  ∆ < αبنابراین براي است.  1 = به  2

δازاي  < δو به ازاي  دو نواريسیستم در رژیم  0.5 > در  0.5

ذاتی هال ایستایی رسانندگی  1شکل قرار دارد. در تک نواريرژیم 

 1شکل .شده استرسم  uتلف براي مقادیر مخ δغیر عادي برحسب 
رسانندگی هال غیر عادي  uرژیم با افزایش  دهد در هر دونشان می

رسانندگی هال غیر  کنیم کهمشاهده می یابد. همچنینافزایش می

و در رژیم دو نواري افزایش  در رژیم تک نواري δعادي با افزایش 

𝛿طبق رابطه . یابدکاهش می = Δ ඥ2𝑚𝛼ଶ𝜀ி⁄ گاف ثابت،  براي

شدت جفت شدگی  یادل کاهش انرژي فرمی امع δافزایش مقدار 

  مدار راشبا است.-اسپین
 

 
براي  𝛿: رسانندگی ایستایی ذاتی هال غیرعادي بر حسب پارامتر گاف  1شکل

𝛼 = نواري بین ناحیه دو خط عمودي مرز  .uو مقدارهاي مختلف  2.0

 هاي بزرگتر) را مشخص می کند.ک) و تک نواري (گافهاي کوچ(گاف

رسم  δهال اسپینی بر حسب رسانندگی ایستایی ذاتی  2شکل در 

 δیم، رسانندگی هال اسپینی با افزایش در هر دو رژشده است. 
در دو رژیم متفاوت است. در رژیم دو  uاثر یابد. اما کاهش می

شود باعث افزایش رسانندگی اسپین هال می uنواري افزایش 

باعث کاهش رسانندگی  uکه در رژیم تک نواري افزایش درحالی

  اسپین هال است. 

 
براي  𝛿: رسانندگی ایستایی ذاتی هال اسپینی بر حسب پارامتر گاف  2شکل

𝛼 = بین ناحیه دو نواري خط عمودي مرز  .uو مقدارهاي مختلف  2.0

 هاي بزرگتر) را مشخص می کند.ک) و تک نواري (گافهاي کوچ(گاف

 نتیجه گیري 

اسپینی را هال هاي ذاتی هال غیر عادي و در این مقاله، رسانندگی 

مدار -اسپینبا جفت شدگی مغناطیسی در گاز الکترونی دوبعدي 

ها در حد تمیز نشان دادیم که این رسانندگی بررسی کردیم. راشبا 

اسپین به دست -ي بالا بر حسب توابع پاسخ اسپینهایا حد فرکانس

کنش را در تقریب هابارد اسپین با برهم-توابع پاسخ اسپینآیند. می

الکترون -کنش الکترونافزایش برهمیم که دمحاسبه کردیم. نشان دا

 تک نواري و هايدر رژیمهال غیرعادي  رسانندگی افزایشباعث 

باعث افزایش رسانندگی  δیش که افزادر حالی .شودمیدو نواري 

هال غیرعادي در رژیم دو نواري و باعث کاهش آن در رژیم تک 

کنش باعث افزایش رسانندگی هال افزایش برهمشود. نواري می

اسپینی در رژیم دو نواري و باعث کاهش آن دررژیم تک نواري 

رسانندگی هال اسپینی کاهش  δشود. در هر دو رژیم با افزایش می

همچنین در اینجا یک تغییر علامت در اسپین هال مشاهده د. یابمی
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پودر روي و تاثیر فرایند  حرارتیاکسیداسیون روش به  ZnOتتراپاد  يبلورساختارهاي سنتز  

 بر مورفولوژي آسیاپیش

 پرویز؛ رنجبر، مهديرضائی، فاطمه؛ کاملی، 
 84156-83111دانشکده فیزیک دانشگاه صنعتی اصفهان، اصفهان 

  s.rezaei@ph.iut.ac.ir پست الکترونیکی:

 چکیده

 روي را  به شکل تتراپاد سنتزهاي منظم اکسیدپودر روي، ساختاردر این مقاله با استفاده از یک روش سریع، ارزان و مقرون به صرفه بر اساس اکسیداسیون حرارتی 

ي بدست آمده بلورتاثیر آسیا کردن بر ساختار ساعت انجام و  10و 6، 3 يازمان هاي آسیآسیا در با یک فرایند پیشاکسیداسیون همراه  فرایند . در این پژوهششد

نانوذرات  که مشاهده شد FESEM با استفاده از آنالیز تواند شکل ذرات بدست آمده را کنترل کند. و دماي پخت می بررسی شد. نتایج نشان داد که زمان آسیا

 .یابدمینتایج بهبود  با تغییرات دما و سایش پودر اولیهو  اندرشد کرده مورفولوژي تتراپاداکسیدروي با 

 ، تتراپاد) thermal annealing ( ت حرارتی، بازپخ)ZnO ( اکسید رويرسانا، نانوذرات نیم واژه هاي کلیدي:

Synthesis of zinc oxide (ZnO) tetrapod crystal structures by thermal oxidation method 
of zinc powder and the effect of ball-milling process on morphology 

Rezaei, fatemeh; kameli, parviz; Ranjbar, Mehdi 

Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 84156-83111 

Abstract 

In this article, using a fast, cheap and cost-effective method based on the thermal oxidation of zinc powder, 
regular structures of zinc oxide in the form of tetrapod were synthesized. In this study, the oxidation process 
was performed along with a pre-treatment process (milling times of 3, 6, and 10 hours). Then the effect of 
grinding on the obtained crystal structure was investigated. The results showed that milling time and baking 
temperature can control the shape of the obtained particles. Using FESEM analysis, it was observed that zinc 
oxide nanoparticles have grown with tetrapod morphology, and the results improved with temperature 
changes and wear of the initial powder. 

Keywords: Semiconductor, zinc oxide nanoparticles ( ZnO ), thermal annealing, tetrapod 

 مقدمه

اف نواري مستقیم و پهن به با گ ZnOروي اکسید رساناينیم

ها به اندازه داشتن انرژي پیوند بالاي اکسیتون ،.eV٣٧٣اندازه 

MeVهاي مختلف، مقاومت ، رشد آسان با انواع نانوساختار٦٠

بودن، در برابر تشعشعات ذرات، هزینه ساخت پایین، غیرسمی 

ها همواره هاي مختلف و تحرك بالاي الکترونسازگاري با آلایش

از جمله اي از کاربردها براي طیف گسترده ي مناسبیگزینه

 وسایل آب، يتصفیه زیست،محیط از حفاظت ،پزشکی مهندسی

 يحسگرها نور، نشر دیودهاي فتوکاتالیست، نانو، الکترونیکی

UV، 1-3[ باشدمی خورشیدي هايسلول و زيگا حسگرهاي.[ 

 ذرات در يعلاوه بر خصوصیات ذاتی ماده، مورفولوژي و اندازه

هاي مختلف کاربردبروز خصوصیات فیزیکی و شیمیایی جدید در 

ي هاآشکاري با حالت هايمؤثر است که منجر به بروز تفاوت

 ].4شود [می میکرومتري
 از مختلفی هايمورفولوژي داراي ZnO نانوساختارهاي

 دهاتتراپا و هامیله ها،گل کمربندها، ها،سیم پودرها، جمله

 یک دهاپاتترا متنوع، هايمورفولوژي میان درباشند. می

 دهايپاتترا .هستند مرکز از برآمده پاي چهاربا  خاص مورفولوژي

ZnO که ناشی از  خوب الکترون انتقال و استخراج دلیل به

 يزمینه در زیادي کاربردهايباشد، مورفولوژي ذرات می
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]. در 5دارند [ انرژي تبدیل هايدستگاه و فتوولتائیک هايدستگاه 

 ،که مورفولوژي نهاییچندین پژوهش نشان داده شده است 

-9باشد [به روش سنتز ماده و پارامترهاي مؤثر در آن میوابسته 

به طور مؤثري از طریق  ZnOهاي اخیر، نانو بلورهاي درسال ].6

هاي نشینی و روشهاي مختلفی چون رسوب الکتریکی، تهکنیکت

شعله و ... تهیه ، روش ژلسلرسوبی، )، همگرمایی( هیدروترمال

 ].10اند [شده

حرارتی، اکسیداسیون در این پژوهش با انتخاب روش 

و با  شدسنتز روي با مورفولوژي تتراپاد هاي اکسیدنانوساختار

و آسیا کردن پودر روي به منظور ایجاد پودر  دماپارامتر  تغییر

 شد.ذرات بررسی ثر آن بر اندازه و مورفولوژي ا یکنواخت،

 هاروش ساخت نمونه

ها در این پژوهش، روش اکسیداسیون روش ساخت نمونه

درصد، توسط  95با خلوص  Znپودر  باشد. درابتدامی 1حرارتی

شده به پودر توزین د.توزین ش گرممیلی 1/0 با دقت ترازویی

انتقال یافته و پس از ایجاد شیارهایی روي  cm 5قطر اي با کروزه

که تا دماي مورد نظر گرم شده است انتقال ي اسطح پودر، به کوره

هاي آسیاي ها و زماندر دما )Znروي فلزي (. پودر یابدمی

ها بر اساس دما و زمان ساخته شد. نمونه 1مختلف مطابق جدول 

پس از عملیات پخت، ) نامگذاري شدند. 1آسیا (مطابق جدول

در  دست آمدهبهشود. پودر رنگ حاصل میري نرم و سفیدپود

 .شودسرد شده و به نانوتیوپ منتقل می دماي محیط

 هاشرایط ساخت نمونه :1جدول 

 نام نمونه

 زمان آسیا 

0 3 6 10 

 يدما

 پخت

C ˚900 900-0S S3-900 S6-900 S10-900 

C ˚950 S0-950 S3-950 S6-950 S10-950 

 بحث و بررسی

ها اشاره به آن 1هاي مختلف که در جدولپس از سنتز نمونه

هاي سنتز شده از نمونه ، به منظور تعیین ساختار بلوريشده است

). طبق نتایج ساختار 10S-950شد (نمونه  استفاده XRDآنالیز 

مربوط  2بدست آمده مطابق با کارت استاندارد فاز )2(شکلبلوري 

باشد که نشان دهنده با ساختار ورتزیت میروي ترکیب اکسید به

طور که در طیف آمیز فاز مورد نظر است. همانتشکیل موفقیت

XRD ها شدت قله ] نسبت به سایر101ي [شود قلهمشاهده می

ر راستاي مورد ذرات دهنده رشد ترجیحی دبیشتري دارد که نشان

 XRDنسبت سیگنال به نویز در طیف  ،اینبرنظر است. علاوه 

بالا  بلوري ویژگیدهنده نانوذرات با بسیار بالا است که نشان

ها بلوردهنده ابعاد بزرگ ها نشانقلههچنین پهناي باریک  باشد.می

میکروسکوپی که در شکل  برداريباشد که با نتایج تصویرمی

 ).2(شکل بعدي نشان داده شده است مطابقت دارد

 تصویربرداري از رويذرات اکسیدبررسی مورفولوژي براي 

FESEM براي چهار نمونه مختلف  2که در شکل استفاده شد

)950-0S ،900-3S ،950-3S ،950-10S( داده شده است. در شکل  نشان

a  دماC˚950 ،باشد. تمام ساعت می 0 و مدت زمان آسیا

دقیقه صورت گرفته است. سنتز  45ها در مدت زمان اکسیداسیون

اکسید روي طبق روش بازپخت گرمایی منجر به رشد ذرات اکسید

عاد میکرو و با مورفولوژي تتراپاد می شود. در بررسی در اب روي

ي مربوط به نمونه SEMموفولوژي ذرات با استفاده از تصاویر 

شود که با می هاي آسیا شده، به وضوح مشاهدهو نمونهآسیا نشده 

و تري حاصل شده افزایش زمان سایش، ترکیب یکنواخت

 شود کهاند. هچنین مشاهده میرشد یافته تريتتراپادهاي منظم

شده با هاي پختنمونهوابسته بوده و  به دماي سنتز هاتتراپاد اندازه

تري بزرگ ، اندازهC˚950، در مقایسه با دماي پخت C˚900دماي 

در عملیات پخت، بدیهی است که در دماهاي بالا، انرژي . دارند

کنند و در نتیجه اندازه دانه ها در هم نفوذ میذرات بالاتر بوده، اتم

نیزم متفاوتی مواجه هستیم. شود. اما در اینجا با مکامیتر بزرگ

به صورت  گیرد، مادهکه پودر روي در دماي بالا قرار میزمانی

شود. در این ناگهانی تبخیر شده و با اکسیژن هوا اکسید می

ها ر بوده و دانهبیشتتر باشد، سرعت تبخیر صورت هر چه دما بالا

، سرعت تبخیر کندتر ترکنند. در دماي پایینفرصت رشد پیدا نمی
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شده فرصت بیشتري براي اتصال به هم دارند ذرات تبخیر بوده و 

 شود.می هاتتراپاد تر شدن اندازهکه منجر به بزرگ

 

 10S-509نمونه  بهمربوط  XRD: 1شکل 

 
 3S-950نمونه ) تصویر3S c-900نمونه تصویر) 0S b-950نمونه ) تصویرa: 2شکل

d10-950نمونه ) تصویرS. 

 گیرينتیجه

روي بلوري اکسید هايساختار ،با اکسیداسیون حرارتی پودر روي

دلیل فیزیکی این امر در دست با مورفولوژي تتراپاد بدست آمد. 

که آسیا کردن قبل از اکسیداسیون  ه شدنشان داد باشد.بررسی می

اي شده دارد به گونهحرارتی تاثیر به سزایی در شکل ذرات تولید 

تري هاي تتراپاد منظمشکیل ساختارکه افزایش زمان آسیا منجر به ت

تري ایجاد شود پودر یکنواختت سایش باعث میعملیاشود. می

شود حین عملیات رشد، تتراپادهاي ، این یکنواختی باعث میشود

زیرا در  .باشندتري داشته همگن و یکنواختایجاد شده توزیع 

 در محدودهپودر اولیه توزیع ذرات یکنواخت نیست و ابعاد ذرات 

 C˚950به  C˚900تغییر دماي پخت از د. باشمیکرومتر می 10تا  1

ي این پژوهش نمونهدر  .شودها میاندازه تتراپاد کاهشباعث 

دقیقه و زمان سایش  45در مدت زمان  C˚950شده با دماي پخت

 شدبه طور خلاصه نشان داده باشد. میي بهینه ، نمونهساعت 10

اکسیدروي  توان نانوذراتبا یک روش سریع و ارزان قیمت می که

هاي تواند براي کابردمیبدست آورد که به شکل تتراپاد را 

 حسگري و کاتالیستی پتانسیل بالایی داشته باشد.
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 4POKNi  ترکیب چندفروئی یالکتریکديو  يساختار هايی ویژگیساخت و بررس  
 1؛ احمدوند، حسین2؛ جعفري فشارکی ، مرجانه*1، فاطمه بوالخیري

   اصفهان ،صنعتی اصفهانه دانشگا ،فیزیک دانشکده1

 تهران  ،پیام نور دانشگاه، فیزیک گروه  2

 

 چکیده
به    ) بررسی شد.XRDساختار و فاز نمونه توسط الگوي پراش اشعۀ ایکس (ه روش شیمیایی مرطوب ساخته شد.  ب   KNiPO4  ترکیب چندفروئیدر این پژوهش،  

دو گذار در دماهاي    به ترتیب  XRDتأثیر دما در ساختار بلوري ماده طیف پراش اشعه ایکس سینکروترون دما بالا انجام شد. نمودار کانتور الگوهاي    بررسی منظور

ºC  490=0T    وºC  759Tc=    در حین فرایند گرم شدن و دو گذار در دماهايºC  596Tc=    وºC471=0T    همچنین تحلیل  دهدنشان میحین فرایند سرد شدن .

رفتار ظرفیت خازن بر حسب دما به منظور بررسی گذارهاي فاز فروالکتریکی ماده  دارد. ºC  20ي در دما Pna21دلالت بر ساختار بلوري   4KNiPOه  ریتولد نمون

در دماهاي   ) Pnma  گروه فضاییقطبی به غیر قطبی (  ساختار بلورياز    گذارکه مرتبط با    شوددیده می  =ºC  575Tcیک گذار در دماي    و  ورد بررسی قرار گرفتم

 است.  بالا

  

 ..KNiPO4،  چند فروئی ،یالکتریکهاي ساختاري، ديویژگی :ديواژه هاي کلی

 

Preparation and Investigation of Structural and Dielectric Properties of 
 KNiPO4 Multiferroic 

Bolkheyri, Fatemeh1*; Jafari Fesharaki, Marjaneh2; Ahmadvand, Hossein1  
 

1Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 
2Department of Physics, Payam Noor University, Tehran 

 
Abstract  

In this study, multiferroic compound of KNiPO4 was prepared by wet chemical method. The structure and phase 
formation of sample was analyzed by x-ray diffraction (XRD). In order to investigate the effect of temperature 
on the crystal structure of the compound, high temperature synchrotron XRD was performed. The contour 
diagram of XRD patterns show two transitions at T0=490ºC and Tc=597ºC during the heating process and two 
transitions at Tc=596ºC and T0=471ºC during the cooling process, respectively. Also, Rietveld analysis of 
KNiPO4 sample indicates the crystal structure of Pna21 at 20 ºC.  The temperature dependence of capacitance 
was investigated  to study the ferroelectric phase transitions which shows a transition at Tc= 575 ºC which is 
attributed to Pnma space group at high temperatures. 
 
Keywords: Structural Properties, Dielectric, Multiferroic, KNiPO4. 
 
PACS No.70, 75, 77.           
 

   مقدمه

نشان دو یا چند نظم را در ساختار خود    که به طور همزمانموادي  

  از  لکتریک نوعیمواد مغناطوا  نامند.را مواد چند فروئی می  دهندمی

آن  هستندفروئی  چند  مواد   در  جفت که  نظم بین  شدگی  ها  دو 

نمودفرومغناطیسی و   توان ملاحظه  را می  در   .الکتریکی  مواد  این 

فاز  دو   تک  دهه.  ] 2،  1[   هستند  کامپوزیتی و  نوع  گذشته در  هاي 

مواد مغناطوالکتریک مورد مطالعه قرار گرفتند و با توجه به کاربرد 

هاي در خازن  یهاي مغناطیسی و فروالکتریکبا نظم  وادو گسترش م 
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توان طیف  می  غیره،  فروالکتریک، مولدها، حسگرهاي مغناطیسی و 

کاربردها  گسترده از  جفت   بااي  مرتبه  دو  براي    راشدگی  حداقل 

گرف نظر  در  بعدي  گام  در  فناوري  [ توسعه  ترکیب   ].2،  1ت 

4KNiPO    نوع ا   تک فازمغناطوالکتریک  ها ورتوروفسفاتاز گروه 

که   با  بلوري  ساختار  داراياست  فضایی   ارتورومبیک  گروه 

در    Pوجهی ودر جایگاه پنج  Niکه در آن    باشدمی  1Pna2 قطبی

دارد  قرار  وجهی  چهار  بالا ] 3[   جایگاه  دماهاي  در  ترکیب  این   .    

Cº  585=CT    فضایی دماي و    ] 4[   ددار  Pnmaگروه            زیر 

K25=NT ست . همچنین با شکباشدمیفرومغناطیس  ادپنظم    داراي

این مادهنظم فروالکتریستفضایی  تقارن   . ] 3[   آیدبه وجود می  ه در 

گیري   تکنیکODSCاندازه  و  پلاریزه  نوري  میکروسکوپ  هاي ، 

همکاران  Lujan  توسط  Xاشعه  پراش   در   و  گذار                        دو 

Cº  491  =0T    وCº 558=cT  ار  ذگ   دهد.نشان می  راcT   گذار فاز

هاي شبکه  همکاران ثابت و    Lujan.  ] 4[   دهد را نشان می  Pnmaبه  

دماي    نمونهاین  براي   و   =6333Å/8a=  ،2565Å/9bرا    ºC  20در 

9064Å/4c=،  ي  دماºC260  6358  ا رÅ/8a=  ،2594Å/9b=   و

9096Å/4c=  دماثابت    همچنین  .] 3،5[   کردند  ورد آرب در  ي شبکه 

ºC  630    703راÅ/8a= ،  255Å/9b=    1403وÅ/5c=   ند ردگزارش ک

تحقیق در    .] 5[   نسبت دادند  Pnmaو پارامترها را به گروه فضایی  

الکتریکی    ساختاريهاي  ویژگی  حاضر دي   4KNiPOترکیب  و 

 مورد بررسی قرار گرفته است. 

 
 هاي تجربی روش

روش    به   4KNiPOب  رکیت  ساخت جهت    اولیه مورد استفادهمواد  

مرطوب   ترتیب  شیمیایی  از:  به  ، O2.6H2)3Ni(NOعبارتند 

P4NO6H  ،2KO3H2C  تهیه  .  با درصد خلوص بالا از   g  7براي 

  از   O2.6H2)3Ni(NO  ،g53 /3از    g  46 /10  ترکیب،این  

2KO3H2C    وg  14 /4    ازP4NO6H    استوکیومتري اساس  بر 

حل    بدون یونمشخص توزین و به طور جداگانه در حداقل آب  

پیوسته  شدند و   مغبه طور  در دروي همزن    ºC  300ماي  ناطیسی 

گرفت کاملاً  قرار  محلول  آب  شد  ،تا  حاصل سپس    .تبخیر  پودر 

مدت   به  دستی  هاون  شددقیقه    15درون  ترکیب  سپس    .ساییده 

عملیات  تحت  مختلف  مراحل  در   کوره در  دهی  حرارت  حاصل 

برنامه قابلیت  با  نهایت فاز ترکیب الکتریکی  ریزي قرار گرفت. در 

دماي   در  نظر  ساختا  ºC  780مورد  بررسی  شد.  و تشکیل  ري 

 High Temperature Synchrotron طتوس ها  تشکیل فاز نمونه

XRD Measurement    نروژ  -خط پرتو سوئیسدر(BM01)   در 

با   ºC  750تا    ºC  20ی  دمای  در بازه(فرانسه)    ESRF  سینکروترون

افزاران  ºC  2گام   نرم  از  استفاده  با  شد.  و   Mag2Pol  جام 

Medved  وابستگی شد.    یبررسها  نمونهساختاري  هاي  همشخص

اندازه   MHz  1در بسامد  متر    LCRبا دستگاه    ظرفیت خازندمایی  

 شد.  گیري

 و بحث  نتایج
به    1شکل  ي  در دما  1Pna2ساختار بلوري  تحلیل ریتولد مربوط 

ºC 20   .را نشان می دهد 

 

 
مونه  ) تحلیل ریتولد نب ºC 20ساختار بلوري نمونه در دماي   )الف. 1شکل

 Mag2Polبا نرم افزار ºC 20در دماي

 (ب

 (الف 
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 را   4KNiPOنمونه ) XRDالگوهاي پراش اشعه ایکس ( 2شکل 

 حین فرایند گرم شدن و سرد شدن در دماهاي مختلف نشان می 

 . دهد

 

 
حین فرایند گرم  مختلفدر دماهاي  KNiPO4نمونه  XRD. الگوي 2شکل

 یکان آبی). شدن ( پیکان قرمز) و سرد شدن(پ

 

را   4KNiPOدما بالا نمونه    XRD  وهايالگ  ر، نمودار کانتو 3شکل.  

  مطابق شکل، دو.  دهدحین فرایند گرم شدن و سرد شدن نشان می

حین فرایند گرم در    Cº  759=cTو    Cº  490=0T  گذار در دماهاي

و دماهاي  شدن  در  گذار  حین   Cº471=0Tو    Cº  596=cT  دو 

شد سرد  مین  فرایند  ناهنجاري   به  0Tر  گذا شود.مشاهده  دلیل 

خ می دهد که در آن جایگاه نیکل از جایگاه پنج وجهی به ري ربلو 

می تقلیل  وجهی  پسماند  این  یابد.چهار  داراي  پایین  دما   گذار 

می نشان  پسماند  این  است.  یک حرارتی  پایین  دما  گذار  که  دهد 

 پسماندبدون    597از طرفی گذار دما بالا در    گذار مرتبه اول است.

 است.   گرمایی

 
   حین فرایند گرم شدن و سرد شدن. 4KNiPO نمونه  نتورر کا. نمودا3لشک

 

مربوط   4KNiPOبراي نمونه  نتایج مربوط به مشخصات ساختاري  

 Mag2Polنرم افزار  به دماهاي گذار با استفاده از تحلیل ریتولد در  

 نشان داده شده است.  1در جدولمحاسبه و 

 

 . ختلفاي مدر دماه KNiPO4ساختاري محاسبه شده . مشخصات  1جدول

 T(°C) a (Å) b (Å) c (Å) RF فرایند 

گرم 

 شدن

20 39760/8  23405/9  89491/4  20/7  

490 65601/8  29695/9  98797/4  13/15  

759  00653/8  54273/8  71040/4  13/15  

سرد  

 شدن

596 92361/8  51137/9  25743/5  79/39  

471 55221/8  20789/9  26919/4  81/15  

 

 با گروه  ºC 20در دماي  1ه در جدول ش شدهاي شبکه گزارثابت 

   ی دارد که مطابق نتایج گزارش شدهخوانهم  Pna21فضایی 

 .  باشد] می3مرجع [ در

نمونه    نمودار  براي  دما  حسب  بر  خازن  در    4KNiPOظرفیت 

یک مطابق شکل  نشان داده شده است.    5در شکل  MHz  1بسامد  

(حین سرد   و ه)  (حین گرم شدن نمون  Cº  755=cT  ي ر دماگذار د

(دیده شده   Tc. این گذار معادل گذار  شودمشاهده میشدن نمونه)  

شکل   به3در  مربوط  و  است  بلوراز    گذار  )  به   طبیق  يساختار 

. همچنین در دماهاي بالا می باشد  Pnmaبی غیر قط ساختار بلوري

گرم شدن مشاهده می  در فرایند    Cº  994=0T  یک گذار در دماي  

بلوري نیکل  نسبت داده می شود این گذار  یگاهشود که به گذار جا

-مشاهده می  Cº  894=0Tحین فرایند سرد شدن در دماي    مجدداً

ناهنجار گذار  دو  بین  بنابراین  حین   يشود.   نیکل  بلوري  جایگاه 
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توان   می  را  حرارتی  پسماند  یک  شدن  سرد  و  شدن  گرم  فرایند 

 ]. 4،3[   در تطابق با نتایج دیگران است و مشاهده کرد 
 

 
  4KNiPOبر حسب دما براي نمونه  ی نمودار ظرفیت خازن . 5کلش

 

 گیري نتیجه

ه روش ب  1Pna2  قطبیبا گروه فضایی غیر    4KNiPO ماده تک فاز  

طیف پراش اشعه ایکس دما بالاي در   .ساخته شدشیمیایی مرطوب  

پرتو سوئیس از     ESRFرون  در سینکروت   (BM01)نروژ   -خط 

و  شد  گرفته  هاي   XRDگوي  التغییرات    نمونه  ثابت  همراه  به 

شد. بررسی  مختلف  دماي  در  بالا   شبکه  دما  ساختاري  گذارهاي 

استخراج شد و با مشاهده شد. همچنین ساختار آن در دماي اتاق  

از اندازه نمونه  بلوري  فاز  گذار  دما  بر حسب  گیري ظرفیت خازن 

غیر حالت  به  قطبی  دما  حالت  در  مشاهده   ºC   755=cTيقطبی 

  .شد
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 چکیده

خواص الکتریکی (ساختار نواري و چگالی  دهد. در این مقاله،ر نانونوار آنتیمونن را تحت تاثیر قرار میاختاسی ستغییر موقعیت ناخالصی، خواص الکتریکی و مغناطی

آهن، از مرکز تا لبه، مورد مطالعه  ناخالصی هاي مختلف اتمحالت) و مغناطیسی (قطبش اسپینی و گشتاور مغناطیسی) نانونوار زیگزاگ آنتیمونن را تحت تاثیر موقعیت

 است. اسپینی نسبت به حالت بدون آلایش، افزایش داشته و گشتاور مغناطیسی، با تغییر موقعیت از مرکز به سمت لبه روند کاهشی داشته ایم. شکافدهر داقرا
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Abstract  
 

Changing the position of the impurity, affects the electrical and magnetic properties of the antimonene 
nanoribbon structure. In this article, we have studied the electronic (band structure and density of states) and 
magnetic (spin polarization and magnetic moment) properties of zigzag antimonene nanoribbons under the 
influence of different positions of Fe atom, from the center to the edge of nanoribbons. The spin gap has 
increased compared to the pristine structure and the magnetic moment has decreased with the change of 
position from the center to the edge. 
  
 Keywords:  Antimonene, Zigzag antimonene nanoribbon, Magnetic moment, Density functional theory      
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  قدمهم

 هاي اخیر سالدر آنتیمونن به عنوان یک ماده دوبعدي تک لایه      

 .استحوزه مواد کم بعد به خود جلب کردهدررا  زیاديتوجه 

گاف  خواص منحصر به فردي همانند به دلیل داشتنآنتیمونن 

نواري عریض، تحرك الکترونی بالا و پایداري بیشتر، قدرت زیادي 

ها ریکی، ترموالکتریک و حسگرکی، اپتوالکتهاي الکترونیدر میدان

شدگی اسپین مدار قوي دارد و در اثر نازك جفت این مادهد. دار

به تک لایه ساختار نواري تغییرات  ايپهکشدن و تبدیل از حالت 

. [1]کند تغییر میناگهانی داشته و از نیمه فلز به نیمه هادي 

لانه زنبوري  راتساخدهد محاسبات تئوري تابع چگالی نشان می

هاي مختلف دارد. از بین این تک لایه آنتیمونن، دگر شکل

آنهایی که از نظر تئوري و تجربی مورد بررسی قرار  ،هاشکلدگر
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شوند. فاز آلفا ساختار چروکیده هاي آلفا و بتا نامیده میاند، فازگفته

ن یرتکم فاز بتا آنتیمونن ساختار خمیده داشته و در کهدارد در حالی

رو ما از این .[2]بوده و پایداري بیشتري داردانرژي پیکربندي 

ساختار نانونوار زیگزاگ آنتیمونن در فاز بتا را مورد بررسی قرار 

هایی با قطبش اسپینی مواد فرومغناطیس به ویژه نیمه فلزایم. داده

کاربرد قابل توجهی در دستگاه هاي اسپینترونیک دارند. با این حال 

اد دو بعدي خاصیت مغناطیسی نداشته و این مانع استفاده مو شتربی

باشد. براي همین آنها در دستگاه اسپینترونیک و دستگاه حافظه می

-3]باشدالقاي خاصیت مغناطیسی به مواد دوبعدي حا<ئز اهمیت می

هاي . مقالات اخیر مرتبط با ایجاد خواص مغناطیسی در نانونوار[9

هاي مختلف اگ، به بررسی اثر ناخالصیزگیو زآنتیمونن، آرم چیر 

اند، ما در این مانند فلزات انتقالی در یک موقعیت خاص پرداخته

هاي مختلف اتم آهن، از مرکز تا لبه، بر خواص تاثیر موقعیت کار

مورد بررسی  را الکتریکی و مغناطیسی نانونوار زیگزاگ آنتیمونن

  ایم.قرار داده
 

 روش محاسبات

 آنتیموننزیگزاگ  نانونوارطراحی ساختار  ايرب          

)ZSbNR( افزار شبیه سازي  از نرمATK است. استفاده شده

بوده و تابع همبستگی تئوري تابع چگالی  مبتنی بر روش محاسبات

 ،kفضاي  1نمونه برداري. استانتخاب شده SGGA-PBEتبادل 

-نهي بهیراب و 1×1× 100براي محاسبات الکتریکی و مغناطیسی
ریدبرگ در نظر گرفته  150، 2آستانه انرژي و 1×1× 21سازي 

و  Å 87/2داراي طول پیوند  آنتیمونناست. سلول واحد شده

با زیگزاگ باشد. ساختار نانونوار می Å 1.65 [10]تاخوردگی 

. ستا هدشساخته  zمرتبه تکرار در راستاي  4اتم و با  12عرض 

دهد که در نن را نمایش مییموزاگ آنتزیگساختار نانونوار  1شکل 

  A-Dآن موقعیت اتم ناخالصی، به ترتیب از مرکز تا لبه نانونوار 

  .استنام گذاري شده

 
 

                                                 
١ Sampling 
٢ mesh cut- off 

 
از نماي بالا. اتم هاي  اتم 12: ساختار نانونوار زیگزاگ آنتیمونن با عرض 1شکل

 اند.هشد هیدروژن و آنتیموان به ترتیب با رنگ سفید و بنفش مشخص

 
کوچکتر از شعاع اتمی  ناخالصی آهنتوجه به اینکه شعاع اتمی  با

Sb ها محدود است، سیستم باید داراي کرنش و اندازه ساختار بوده

وند ایجاد کند. این کرنش باشد تا در موقعیت ناخالصی دوباره پی

شود که طول پیوند با ساختار خالص متفاوت باشد. در باعث می

نشان داده شده است، طول پیوند  2شکل در طور که اناتم آهن، هم

 Åدر همسایگی موقعیت ناخالصی نسبت به حالت اولیه حدود 
اتم است که منجر به تشکیل پیوند در موقعیت افزایش یافته 0.06

وند ایجاد شده در محل اتم این پیش مقدار کاه است.آهن شده

 .است بوده Å 0.4، حدود  ناخالصی
 

 
 زیگزاگ آنتیمونن آلاییده با یک اتم آهننانونوار : ساختار 2شکل

 
براي بررسی تاثیر موقعیت اتم ناخالصی (آهن) بر خواص 

الکتریکی و مغناطیسی نانونوار زیگزاگ آنتیمونن، ساختار نواري، 

حالت، قطبش اسپینی و گشتاور مغناطیسی براي این ساختار چگالی

انونوار ن آلایش نحاسبات ساختار بدوا ممحاسبه شده و نتایج ب
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  ZSbNRاست. ساختار نواري زیگزاگ آنتیمونن مقایسه شده

) ت-الف( 3هاي مختلف در شکلآلاییده با اتم آهن در موقعیت

است. نمودار مشکی (قرمز) مربوط به اسپین در حالت آورده شده

اد ایجباشد. افزودن اتم آهن سبب جدایی اسپین و بالا (پایین) می

نوارهاي شود. بالا و پایین میاسپین هاي  لتاحعدم تقارن در 

نواري در شکل مشخص شده  گافایجاد شده اضافی در داخل 

  است.

  

 

 

 

 
 

    

 

 

 

 

: ساختار نواري پیکربندي نانونوار زیگزاگ آنتیمونن آلایش یافته با یک 3شکل

 Dت)   Cپ)   Bب)   Aالف)  هاي مختلفاتم آهن در موقعیت

 

گالی حالت براي نانونوار زیگزاگ آنتیمونن به همین ترتیب، چ

است. نمودار مشکی آورده شده 4تم آهن در شکل ه با اآلایید

ن در حالت بالا (پایین) بوده و خط چین در (قرمز) مربوط به اسپی

دهد. با مقایسه انرژي صفر، موقعیت انرژي فرمی را نمایش می

رسیم که خواص الکتریکی در به این نتیجه می 4و 3 هايشکل

، به Dمشابه است و در مورد موقعیت  Cو   B, Aهاي موقعیت

ر آنتیمونن دلیل نزدیک بودن به لبه، تقارن شبکه لانه زنبوري ساختا

 شود.رفتارمتفاوتی مشاهده می شکسته شده و

  

 

 

  

 

 

 

یافته با یک زیگزاگ آنتیمونن آلایش  حالت پیکربندي نانونوار چگالی :4شکل

 Dت)   Cپ)   Bب)  Aالف)  هاي مختلفاتم آهن در موقعیت

 
جهت مطالعه اثر جدایی اسپین، قطبش اسپینی و گشتاور مغناطیسی 

هاي مورد نظر بررسی شده است. قطبش اسپینی به ربراي ساختا

شود که در آن تعریف می  صورت 

ها در اسپین بالا و پایین حالت الکترونیب چگالیبه ترت و  

دهد. مقدار قطبش اسپینی براي ساختار آلاییده با اتم را نمایش می

درصد بدست آمده و اما  C ،100 و A، Bآهن در موقعیت هاي 

دهد. گشتاور مغناطیسی نیز مقدار صفر را نشان می Dدر موقعیت 

به   mdو   mu تعریف شده و در آن  M = mu-mdبه صورت 

ها در اسپین بالا و پایین است. ترتیب مربوط به تعداد الکترون

تا  Aهاي مختلف اتم آهن (مقادیر گشتاور مغناطیسی براي موقعیت

Dباشد:  ) به ترتیب به این صورت میµB  3.442  ،µB 3.361  ،

µB 3.319  وµB 1.011 . نتایج محاسبه شده شکاف نواري در

 )الف
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یین، گشتاور مغناطیسی و قطبش اسپینی براي اسپین بالا و پا

 است.آورده شده 1اتم آهن در جدول  D تا Aهاي موقعیت
 

 گشتاور مغناطیسی و قطبش اسپینی براي . مقادیر 1جدول

 هاي مختلفنانونوار زیگزاگ آنتیمونن آلاییده با اتم آهن در موقعیتساختار 

 
 قطبش اسپینی

)%( 

گشتاور 

 مغناطیسی
(µB) 

ت موقعی

اتم 

 ناخالصی
100 3.442 Fe(A) 

100 3.361 Fe(B) 

100 3.319 Fe(C) 

0 1.011 Fe(D) 

 

در همه  ساختاردر خواص اسپینی رات عمده ییتغ بیانگرنتایج فوق 

 .می باشدشده، نسبت به حالت بدون آلایش، هاي بررسیموقعیت

کند قطبش اسپینی جدایی اسپین را فقط در سطح فرمی توصیف می

-ها نشان میشتاور مغناطیسی آن را در تمامی انرژيحالیکه گدر 
دهد از این رو مقدار گشتاور مغناطیسی با تغییر موقعیت ناخالصی 

 است. از مرکز به لبه نانونوار، کاهش یافته
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در ر این است که گاست. نتایج بررسی بیانآنتیمونن بررسی شده

هاي دیگر، به دلیل نزدیک بودن به نسبت به موقعیت Dموقعیت 

فاوتی دارد. به و رفتار متلبه، تقارن شبکه لانه زنبوري شکسته شده 
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   x=x-1SbxInAs)0 ,0.25 ,0.5 ,0.75 ,1( ها با پهناي گاف كمآلياژ خواص اپتيكي
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  چكيده

مورد   k2Wien استفاده از نظريه تابعي چگالي و بكارگيري بسته محاسباتي  با  x=x-1SbxInAs)0 ,0.25 ,0.5 ,0.75 ,1( هايآلياژ الكتريك يبخش موهومي تابع د

 GGA(Wu-Cohen)و  mBJLDAبا استفاده از تقريب فاز تصادفي و با بكارگيري دو تابعي تبادلي همبستگي  هااين آلياژ الكتريكتابع دي  .است بررسي قرار گرفته

بيني مكان پيك ها در طيف بسيار خوبي را با نتايج تجربي در پيش  تطابق ،به دست آمده از محاسبات ابتدا به ساكن mBJLDA نتايج .ستمورد بررسي قرار گرفته ا

هاي حالتهاي اوليه و به عنوان حالت )Asاتم  pهاي (حالت Sbتم اp هاي حالتگرفته، نواري صورت تحليلمطابق  .دندهبخش موهومي تابع دي الكتريك نشان مي

s  اتمIn اپتيكي  هايگذارهاي نهايي نقش اصلي را در به عنوان حالتInSb  0.75وSb0.25InAs )InAs  0.5وSb0.5InAs ،0.25Sb0.75InAs ( بر عهده دارند.  

 كوچك. ها با پهناي گافنيمرسانا،تقريب فاز تصادفي، : بخش موهومي تابع دي الكتريكواژه هاي كليدي

  

Optical properties of  narrow band gap InAsxSb1-x(x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1)  alloys   
 

Namjoo, Shirin1; Puschnig, Peter2  
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Abstract  

 
The imaginary part of dielectric function of InAsxSb1-x(x=0,0.25, 0.5,0.75,1) alloys is investigated within density 
functional theory utilizing the Wien2k package. The dielectric function of these alloys is investigated within the 
random phase approximation using both the GGA(Wu-Cohen) and the mBJLDA exchange- correlation  
functionals. The mBJLDA results of first-principles calculations show very good agreement with experimental 
data in prediction of peak positions of imaginary part of dielectric function spectrum. According to the band 
analysis,  the Sb (5p) (As 4p) states as initial states and In s states as final states play the major role in optical 
transitions for InSb and InAs0.25Sb0.75(InAs, InAs0.5Sb0.5 and InAs0.75Sb0.25). 
Keywords: Imaginary part of dielectric function, Random Phase Approximation, Small band gap semiconductors         
PACS No.71, 78 

 
   مقدمه

مفيدترين گروه جامدها هستند كه نيمرساناها از جالب ترين و      

رسانا هاي نيماز جمله تركيب فراواني در صنعت دارند. كاربردهاي

تركيب هاي نيم اشاره كرد.  III-Vرساناي هاي نيمتوان به تركيبمي

ها متعلق اند كه يكي از آناز دو عنصر تشكيل شده III-Vرساناي 

 .است جدول تناوبيبه گروه سوم و ديگري متعلق به گروه پنجم 

 جهت در رسانا هانيم عملكرد و كارايي تغيير هايراه از يكي

 آلياژهاي .است مواد اين از آلياژهايي جديد، تشكيل مواد ايجاد

 دهندمي ارائه را انتظار قابل غير ويژگي هاي از بازه رسانا يكنيم

الكترواپتيك  و الكترونيك صنايع در خصوصاً فناوري نظر از و

، III-Vرساناي هاي نيمدر ميان تركيب .توجه هستند مورد بسيار

InAs، InSb داراي كوچكترين پهناي گاف  هاهاي سه گانه آنو آلياژ
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 هابه دليل داشتن پهناي گاف كوچك، اين دسته از تركيب هستند.

 .هاي اپتوالكترونيكي  گسترده اي در ناحيه فروسرخ  دارندكاربرد

هاي الكترونيكي و توانند در ساخت بسياري از ابزارميها تركيباين 

- ها ميگرفته شوند. از جمله اين ابزاركاره همچنين اپتوالكترونيكي ب

-هاي نوري فروسرخ اشاره كرد. با توجه به كاربردسازتوان به آشكار

هاي متعددي از قبيل هاي فروسرخ در زمينهسازهاي گسترده آشكار

هاي توان به اهميت مطالعه ويژگيو ... ميپزشكي، نظامي، فضايي 

منظور  به x-1SbxInAsهاي و آلياژ InAs ،InSbهاي بنيادي تركيب

عليرغم  هاي اپتوالكترونيك پي برد.بهبود بخشيدن به كارايي اين ابزار

اكثر مطالعات  ها، لياژآاهميت و كاربرد فوق العاده زياد اين دسته از 

ب ها محدود مي شود به بررسي خواص صورت گرفته روي اين تركي

 انجام شده در راستاي بررسي مطالعات الكتروني و ساختاري و 

به همين است.  بسيار محدودها ص اپتيكي اين دسته از آلياژواخ

 منظور در اين مطالعه به بررسي بخش موهومي تابع دي الكتريك

مطالعه حاضر در ادامه پرداخته شده است.  x-1SbxInAsهاي آلياژ

اي است كه توسط نامجو و همكاران به منظور بررسي خواص مطالعه

  . ]1[ ها صورت گرفته استساختاري و الكتروني اين دسته از آلياژ

  روش و جزئيات محاسبات 

و بر ] WIEN2K ]2محاسبات با استفاده از كد كامپيوتري            

با  پايه نظريه تابعي چگالي و روش امواج تخت بهساخته خطي

، R( maxRk پارامتر انجام شده است. )LAPW -FP( پتانسيل كامل

، بردار موج قطع براي بسط maxK تين و-شعاع كوچكترين كره مافين

برابر  )تابع موج بر حسب امواج تخت در ناحيه بين جايگاهي است

و بردار موج قطع براي بسط پتانسيل و چگالي بار در ناحيه بين  8

همكنش در حضور بر اتانتخاب شد. محاسب maxG =12جايگاهي 

منظور مطالعه به  kنقطه 7000تعداد مدار انجام شده است  -اسپين

 گرفته شدهها در نظرنواري اين تركيبو ساختار هاي اپتيكيويژگي

هاي هاي اپتيكي تركيبو ويژگي نواريبراي مطالعه ساختاراست. 

)1, 0.75, 0.5, 0.25(x=x-1SbxInAs  پتانسيل تبادلي از

 ]4[ GGA (Wu-Cohen)و همچنين   ]mBJLDA ]3همبستگي

  .استفاده شده است

 نتايج

InAs  وInSb هايي با ساختار سولفيد روي هستند. آلياژرسانانيم-

-در حقيقت آلياژ، x=x-1SbxInAs)0.25 ,0.5 ,0.75(تايي هاي سه

شبكه روي زير Sbو  Asهاي ها اتمتايي هستند كه در آنهاي شبه دو

As/Sb هاي منظم در اند. در اين مطالعه تنها آلياژقرار گرفته

ياخته ممكن در نظر گرفته شده اند. كوچكترين كوچكترين ابر

يك ياخته  0.25Sb0.75InAsو  0.75Sb0.25InAsساختار منظم براي 

  گوشي است.يك ياخته چهار 0.5Sb0.5InAsمكعبي ساده و براي 

نواري و هاي درونالكتريك بايد سهم گذارتابع ديبراي محاسبه 

-شوند. در دماي صفر كلوين، سهم ناشي از گذارنواري محاسبهبين

هاي بين توجه است. گذارنواري فقط براي فلز ها قابلهاي درون

- مستقيم تقسيم ميهاي مستقيم و همچنين غيرسهم گذارنواري به دو

مستقيم كه شامل پراكندگي فونوني يرهاي غشود. در اينجا ما از گذار

ها سهمي شود كه اين دسته از گذاربيني مياست و در واقع پيش

كنيم. الكتريك داشته باشند چشم پوشي ميبسيار جزئي در تابع دي

الكتروني  هاي مستقيممحاسبه سهم بين نواري ناشي از انتقال براي

هاي كن از حالتهاي ممبايست يك جمع بندي روي تمام انتقالمي

پر شده، به حالت هاي پر نشده را محاسبه كرد، كه براي اين كار در 

-تابع دياستفاده شده است.  محاسبه حاضر از تقريب فاز كاتوره اي

مستقل است كه بسته به  عنصر 6الكتريك يك تانسور متقارن با 

ها تقارن موجود در بلور اين تعداد كمتر نيز خواهند شد. براي ساختار

، وجود دارد در xxεImبا تقارن مكعبي، تنها يك عنصر مستقل 

گوشي، دو مولفه مستقل هايي از قبيل چهارحالي كه براي ساختار

دست آمده از مطالعه ويژگي هاي اپتيكي به ايجوجود دارد. در ادامه نت

با  0.25Sb0.75InAs و InAs ،InSb،0.75Sb0.25InAsهاي تركيب

با  گوشي، با تقارن چهار 0Sb5. 0InAs .5  همچنين تقارن مكعبي و 

و با بكارگيري پتانسيل تبادلي  گيري تقريب فاز تصادفيكاربه

 آورده شده  GGA (Wu-Cohen)و همچنين  mBJLDAهمبستگي

هاي هاي اپتيكي با ساختارمنظور انجام مقايسه بهتر طيفبهاست. 

و  InAsالكتريك براي ديبخش موهومي تابع 1نواري، در شكل 

InSb ها نشان داده شده است. هاي نواري اين تركيبهمراه با ساختار

- همچنين در اين شكل نتيجه هاي تجربي موجود در ارتباط با بخش

هاي . قله]5[ت ها آورده شده اسالكتريك اين تركيبديموهومي تابع

اساس بر .نام گذاري شده اند c و a، b با حروف ω( 2ε(اصلي 
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 pهاي لت(حا Sbاتم p  هاينواري صورت گرفته ، حالتبررسي 

ترتيب به عنوان حالت هاي اوليه به In  اتمs هاي ) و حالتAsاتم 

 InAs)(هاي هاي اپتيكي تركيبو نهايي نقش اصلي را در گذار

InSb هايدارند و منشأ ساختارa ، b و c ها است.ناشي از اين انتقال 

هايي بين بالاترين از گذار aقله  InSbو  InAsدو تركيب براي هر

هاي ترين نوارها) و پائينامين نوار28امين و 27هاي ظرفيت (نوار

در منطقه  Lها) در حوالي نقطه امين نوار30امين و 29رسانش (

 شود.نخست بريلوئن ناشي مي

 
هاي ) تركيببالاالكتريك (دي) و بخش موهومي تابعپايين: ساختار نواري (1شكل 

InAs  وInSb هاي تبادلي همبستگي يگيري تابعبا بكارmBJLDA و ) 

GGA (Wu- Cohen5[ نتايج تجربي موجود همراهبه[. 

-شود، ناشي از گذارمدار ناشي مي -همكنش اسپين كه از بر  bقله

هاي ترين نوارها به پائينامين نوار 26امين و  25هايي است كه از 

صورت  Lها) در اطراف نقطه امين نوار 30امين و  29رسانش (

 هايهايي است كه بين بالاترين نوارناشي از گذار cگيرد. قله مي

هاي رسانش ترين نوارها) و پائينامين نوار28امين و 27ظرفيت (

در منطقه نخست X در حوالي نقطه  ها)امين نوار30امين و 29(

شده نشان داده 1گونه كه در شكل گيرد. همانبريلوئن صورت مي

اي با نتيجه هاي در سازگاري عالي cو a ، bهاي است، مكان قله

هاي ارتفاع قله mBJLDAات . محاسب]5[دارند تجربي موجود قرار

a  و b را كمتر و قلهc كند. هاي تجربي برآورد ميرا بيشتراز مقدار

ن تواند ناشي از اثرات اكسيتوني باشد كه در ايعلت اين اختلاف مي

همچنين نتايج بدست آمده با   گرفته نشده است.نظرمطالعه در

، در مقايسه با mBJLDAبكارگيري پتانسيل تبادلي همبستگي 

)GGA (Wu- Cohen  .در توافق بيشتري با نتايج تجربي قرار دارد

هاي براي تركيب Lهاي ظرفيت در نقطه ترين نوارشكافتگي بالا

InAs  وInsb هاي برابر با تفاوت انرژي بين مكان قلهa وb   است

گيرد. مدار نشات مي -كنش اسپينهمواقع اين شكافتگي از برو در

 InAs، هنگامي كه از مي شود مشاهده 1 جدولاز گونه كه همان

هاي اصلي در قسمت موهومي رويم، تمام ساختارمي InSbسمت به

كنند. علت اين تر ميل ميپائينهاي سمت انرژيالكتريك بهتابع دي

 InAsدر مقايسه با  InSbتواند به كمتر بودن گاف نواري رفتار مي

قله  ،InSbو  InAsتايي هاي دو در شباهت با تركيب مرتبط شود.

گذاري نام  c و a ، b با حروفها در اين آلياژ ω( 2ε(هاي اصلي 

به همراه  نتايج تجربي موجود  cو  a ،bهاي قلهمكان  . شده اند. 

 آورده شده اند. 1در جدول 

به همراه مقادير تجربي موجود  bو  aمقادير محاسباتي مكان قله هاي  ، 1جدول

  0x=( x-1SbxInAs ,0.25 ,0.5 ,0.75 ,1 (براي آلياژ هاي

  اتم pهاي (حالت Sbاتم p هاي دهند كه حالتها نشان ميمحاسبه

As( هاي هاي اوليه و حالتبه عنوان حالتs  اتمIn  به عنوان

- هاي بين نواري در طيفهاي نهايي، نقش اصلي را در انتقالحالت

بر   0.5Sb0.5InAs( 0.75Sb0.25InAs و 0.25Sb0.75InAsهاي اپتيكي (

  .عهده دارند
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-4

-2

0

2

4

ΓΓΓΓL X WW ΓΓΓΓ

 InSb 

En
er

gy
 (e

V)

-4

-2

0

2

4

KXLWW

27th, 28th

29th, 30th

27th, 28th

29th, 30th

25th, 26th
25th, 26th

ab

c

 InAs 

Energy (eV)
0 1 2 3 4 5 6

εε εε 22 22
(ω

)
(ω

)
(ω

)
(ω

)
0

10

20

30

40
Wu-Cohen
mBJLDA
Exp.

c

ba

 InSb

Energy (eV)
0 1 2 3 4 5 6

Wu-Cohen
mBJLDA
EXP c

ba

K

a

- بر cمكان قله 

-حسب الكترون

ولت (مقدار 

  تجربي) 

ــب بر bمكان قله    حسـ

كترون     ل ولــت (مقــدار  ا

  تجربي) 

حسب بر aمكان قله 

ولت (مقدار الكترون

   تجربي) 

 غلظت

  آلياژ

)9/3(82/3 33/2  )4/2(       )9/1(92/1 0 

96/3 08/2  75/1 25/0 

01/4 16/2 84/1 5/0 

36/4 3/2  02/2 75/0 

)4/4(45/4 76/2  )8/2(    )5/2(46/2 1 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

E
ne

rg
y 

(e
V

)

Γ Χ Μ

55th and 56th

57th and 58th

InAs0.5Sb0.5 InAs0.75Sb0.25 

R MXΓ

113th, 114th
113th, 114th

111th, 112th111th, 112th

Energy (eV) Energy (eV)

E
ne

rg
y 

(e
V

)
-3

-2

-1

2

0

1

3

Γ Γ R MXΓ Γ R

InAs0.25Sb0.75 

Energy (eV)
0 2 4 6 8 10

ε 2
(ω

)

0

10

20

30 Wu-Cohen
mBJLDA

a
b

c

0 2 4 6 8 10

Wu-Cohen
mBJLDA

a
b

c

0 2 4 6 8 10

 εεεε2222xx(Wu-Cohen)
 εεεε2222zz(Wu-Cohen)
 εεεε2222xx(mBJLDA)
 εεεε2222zz(mBJLDA)

a
b

c

 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
- آلياژ. بخش موهومي تابع دي الكتريك (بالا) و ساختار نواري (پايين) 2شكل 

  0.25x=( x-1SbxInAs ,0.5 ,0.75 (هاي

- به 0.25Sb0.75InAs دهد با رفتن ازنشان مي 2گونه كه شكل همان

ها در بخش موهومي تابع دي ، تمام ساختار0.75Sb0.25InAsسمت 

كنند. علت اين روند با ميل ميتر هاي پائينسمت انرژيالكتريك به

ها در ارتباط است. با رفتن نواري اين تركيبساختار

، گاف نواري كاهش 0.75Sb0.25InAsسمت به 0.25Sb0.75InAs از

هاي اصلي در بخش موهومي تابع همين علت ساختاريابد و بهمي

براي  a(b)كنند. قله تر ميل ميهاي پايينسمت انرژيالكتريك بهدي

0.75Sb0.25InAs  0.25وSb0.75InAs  كه  هايي استناشي از انتقال

ترين امين) نوار به پائين110امين و 109امين (112امين و 111از 

 .گيردها ) صورت ميامين نوار114امين و 113هاي رسانش (نوار

امين  55هايي بين از گذار )c )bو  aهاي ، قله0.5Sb0.5InAsبراي 

 هايترين نوارها به پايينامين) نوار 54ين و ام 53امين ( 56و 

گونه شود. همانها ناشي ميامين نوار 58امين و  57رسانش، يعني 

 bو  aهاي مكان قله نشان داده شده است، تغيير 1كه در جدول 

با  cصورتيكه مكان قله خطي است درخالصي غيرحسب غلظت نابر

 يابد.افزايش ميخطي خالصي به طورافزايش غلظت نا

  نتيجه گيري

- و آلياژ InAs ،InSbهاي اپتيكي در ارتباط با بررسي ويژگي

، در اين مطالعه بخش 0.25x=( x-1SbxInAs ,0.5 ,0.75 (هاي

تصادفي مورد گيري تقريب فازالكتريك با بكارموهومي تابع دي

گيري كاربررسي قرار گرفته است. طيف اپتيكي بدست آمده، با به

، در سازگاري عالي با نتيجه mBJLDAهمبستگي  -تابعي تبادلي

هاي اصلي در طيف بخش موهومي هاي تجربي موجود قرار دارد. قله

اي ولت (در گسترهالكترون 6تا  0الكتريك در گستره انرژي تابع دي

 InSbو  InAsكه نتيجه هاي تجربي براي تركيب هاي دوتايي 

گرفته، اند. مطابق بررسي نواري صورتشدهموجود هستند) مشخص

هاي به عنوان حالت )Asاتم  pهاي (حالت Sbاتم p هاي حالت

هاي نهايي نقش اصلي را به عنوان حالتIn اتم  sهاي اوليه و حالت

و InSb   هاي اپتيكيهاي بين نواري در طيفدر انتقال

0.75Sb0.25InAs )InAs  0.5وSb0.5InAs،0.25Sb0.75InAs (  بر عهده

رغم كاربرد و اهميت فراوان دانيم، عليجا كه ما ميتا آن .دارند. 

، به جز مطالعه حاضر  x=x-1SbxInAs)0.25 ,0.5 ,0.75( هايآلياژ

هاي گونه مطالعه تجربي و يا تئوري در ارتباط با بررسي ويژگيهيچ

گرفته در ها صورت نگرفته است، بنابراين مطالعه صورتاپتيكي آن

هاي تجربي اي كه در آينده در تواند مبناي كارين پژوهش ميا

شود، قرار انجام مي هاراستاي بررسي ويژگي هاي اپتيكي اين آلياژ

 گيرد.
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بدون  دوبعدي هیبریدي هاي پروسکایت و اپتیکی الکترونی ،ساختاريخواص  مطالعه

 با استفاده از نظریه تابعی چگالی  𝟐𝐆𝐞𝐈𝟒(𝐏𝐄𝐀) سرب

 2مولاروي ، طیبه ؛ 1خادمی ، تهمینه

 ، دانشگاه صنعتی شاهرود، شاهرود هسته اي دانشکده فیزیک و مهندسی1

 دانشکده فیزیک و مهندسی هسته اي ، دانشگاه صنعتی شاهرود، شاهرود2

 

 چکیده

هاي سه بعدي ظاهر شده اند. در پروسکایت هاي دو بعدي بدون  اخیراً پروسکایت هاي دو بعدي به عنوان جایگزینی امیدوارکننده براي پروسکایت 

مقاله  یک مشاهده شده است. در اینربردهاي فتوولتائیک و فوتوالکترمنحصر به فردي براي کا خواص الکترونی محدودیت کوانتومیبه دلیل اثر  سرب،

نشان داده  محاسبات. نتایج شده استبررسی  DFTبا استفاده از محاسبات  ଶ𝐺𝑒𝐼ସ(𝑃𝐸𝐴)ساختار دو بعدي بدون سرب  و اپتیکی نیالکتروخواص 

داراي گاف نواري  ଶ𝐺𝑒𝐼ସ(𝑃𝐸𝐴)  ساختار یننهمچ .است eV1,4داراي گاف نواري مستقیمی در حدود  ଶ𝐺𝑒𝐼ସ(𝑃𝐸𝐴) ساختار دو بعدي  است که

براي  خوبی پتانسیلمناسب و جذب اپتیکی بالایی در ناحیه مرئی است. علاوه بر این ، ثابت دي الکتریک بالاو جذب بالا نشان می دهد که این ماده 

 .، سلول هاي خورشیدي و غیره داردLEDاستفاده در دستگاه هاي فتوولتائیک و اپتیکی از جمله آشکارسازهاي نوري، 

Study of structural, electronic and optical properties of two-dimensional lead-
free hybrid perovskite(PEA)ଶGeIସ using DFT method 

 
Khademi, Tahmineh1; Movlarooy Tayebeh2 

 
¹ Department of Physics and Nuclear Engineering, Shahrood University of Technology, Shahrood 
2 Department of Physics and Nuclear Engineering, Shahrood University of Technology, Shahrood 

 
 

Abstract 

 Recently, 2D perovskites have emerged as a promising alternative to 3D perovskites. In two-
dimensional lead-free perovskites, due to the quantum confinement effect, unique electronic properties 
have been observed for photovoltaic and photoelectronic applications. In this paper, the electronic and 
optical properties of the two-dimensional structure of lead-free (𝑃𝐸𝐴)ଶ𝐺𝑒𝐼ସ using DFT calculations 
have investigated. The results of our research have shown that the two-dimensional structure of 
(𝑃𝐸𝐴)ଶ𝐺𝑒𝐼ସ  has a direct band gap of about 1.4 eV. Also it is revealed that the (𝑃𝐸𝐴)ଶ𝐺𝑒𝐼ସ structure 
has a suitable band gap and high optical absorption in the visible region. In addition, high dielectric 
constant and high absorption indicate that this material has great potential for use in photovoltaic and 
optical devices, including photodetectors, LEDs, solar cells, etc.  

 مقدمه

آلی بدون سرب غیر-هاي آلیهاي اخیر، پروسکایتدر سال

بدلیل اند که دو بعدي توجه زیادي را به خود جلب کرده

به عنوان یک کاندیداي  ،خود خواص منحصر به فرد

امیدوارکننده در کاربردهاي فتوولتائیک و فوتوالکتریک 

سازهاي نوري هاي خورشیدي و آشکار، سلولLED مانند

. رایج ترین آنها پروسکایت سرب ]1[اند و غیره ظاهر شده
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است   AMXଷبا فرمول    (CHଷNHଷPbIଷ) هیبریدهالید 

 که به دلیل هزینه ساخت پایین و راندمان تبدیل توان

)PCE( 20-22 درصد در سلول هاي خورشیدي مورد

توجه جامعه دانشگاهی و صنعتی قرار گرفته است. با این 

حال، پروسکایت هاي هالید هیبریدي سه بعدي مبتنی بر 

 ]2[اولی سمیت  .سرب با دو چالش مهم روبرو هستند

معدنی  -یت هاي آلیاسرب و دومی ناپایداري ذاتی پروسک

معدنی  -اخیرا پروسکایت هاي آلی .استسه بعدي 

به عنوان به دلیل پایداري محیطی خوب آنها دوبعدي 

از نظر مفهومی، پروسکایت الی ظاهر شده اند. جایگزین ع

هاي دوبعدي از ساختار پروسکایت سه بعدي با برش در 

 امتداد صفحات کریستالوگرافی خاص به دست می آیند

و اپتیکی  الکترونی، هاي ساختاري، ویژگیمقالهدر این  .]3[

  بر اساس ଶGeIସ(PEA)اي دوبعديلایه هاي پروسکایت

براي یافتن  ، (DFT) چگالی اصول اولیه نظریه تابعی

بتنی بر غیر آلی م-آلیجایگزین موثر براي پروسکایتهاي 

 سرب در نظر گرفته شده است. 

 بخش محاسباتی

بر اساس   ଶGeIସ(PEA) و الکترونی اپتیکیخواص 

-Becke تابعی با استفاده از (DFT) تئوري تابعی چگالی

Lee-Yang-Parr (BLYP)  و تقریب گرادیان تعمیم یافته

(GGA)   در کد کهشده بررسی SIESTA  ]4[  پیاده

براي مجموعه پایه موج انرژي قطع  .سازي شده است

منطقه بریلوین   در نظر گرفته شده است. Ry350 صفحه

 4×4×3براي ساختار توده اي توسط یک شبکه 

Monkhorst-Pack k-point  نمونه برداري می شود. 

 با آستانه همگرایی ساختارانرژي کل و هندسه 

10ି଺eV/atom و حداکثر نیروي eV / Å ٠۴/0 بهینه

 .سازي شد

 بحثنتایج و 

 ساختار کریستالی

 به طور کلی پروسکایت هاي لایه اي دوبعدي داراي فرمول

 (A)ଶB୬ିଵM୬Xଷ୬ାଵ .ساختار لایه لایه  هستند

چاه کوانتومی  یت به عنوان یک ساختار الکترونیپروسکا

چندگانه با ورق هاي معدنی به عنوان چاه و ورق هاي آلی 

پروسکایت . در ]5[ به عنوان سد در نظر گرفته می شود

هاي لایه اي دو بعدي، هیچ محدودیتی براي اندازه لایه 

 بین لایه هاي معدنی Aوجود ندارد.  A هاي کاتیونی آلی

BXସ
ଶି  .هشت وجهی متال هالید گوشه اي قرار دارند ،

کاتیون هاي آلی  (vdW) همچنین، برهمکنش واندروالسی

. در این کار، ما ]6[ بین لایه هاي پروسکایت وجود دارد

را مطالعه   ଶBIସ(PEA) يپروسکایت هاي لایه اي دوبعد

است (شکل  Ge یعنی  IVA از گروه B می کنیم که در آن

همچنین ارائه شده است.  1. اطلاعات بیشتر در جدول )1

که  DFT با استفاده از محاسبات ساختارهندسه  موقعیت

شده بهینه سازي ، ش محاسباتی توضیح داده شده در بخ

 ژرمانیوم ترکیبامیدواریم که تحقیقات ما با افزودن  .است

هایی هاي دو بعدي بدون سرب، دستورالعملدر پروسکایت

 .ها ارائه دهدرا براي توسعه در پروسکایت

 

. سلول واحد (ساختار کریستالی) ساختار دو بعدي 1شکل 

(PEA)ଶGeIସ 

 ଶGeIସ(PEA) . اطلاعات ساختاري پروسکایت دو بعدي 1جدول 

 𝟐𝐆𝐞𝐈𝟒(𝐏𝐄𝐀) ساختار

 GeI4(C଺HହCଶHସNHଷ) فرمول

 Triclinic سیستم بلوري

 P1 (no. 2) گروه فضایی
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 a= 12.069 ثابت هاي شبکه

b= 11.782 
c= 16.281 

 α = 99.78 زاویه سلول واحد
β = 107.58 
γ = 89.99 

 2304.2269 حجم سلول واحد

 خواص الکترونی

دو بعدي بدون سرب با  هاي پروسکایت خواص الکترونی

 GGA-BLYP ، با تقریب  DFTاستفاده از محاسبات 

 است. براي بررسی خواص الکترونی بررسی شده ]10[

نواري، شکل و  گافپروسکایت ها، مهم است که مقدار 

 لبه هاي نوار، در نظر گرفته شود. ماهیت نوارها، به ویژه در

هاي دوبعدي منجر به اثر محدودیت کوانتومی پروسکایت

شود که به نوبه خود جابجایی نوارهاي هدایت و ظرفیت می

هاي دو بعدي را در مقایسه با پروسکایت نواري گاف

دهد. در ساختارهاي هاي سه بعدي افزایش میپروسکایت

است که نتیجه دوبعدي پروسکایت ها گاف نواري مستقیم 

، گاف نواري 2در شکل  .]7[د می باشد کاهش ابعا

 ،ଶGeIସ(PEA)بعدي بدون سرب  2 هاي پروسکایت

eV1,4 ،که در نقطه محاسبه شده استΓ  است.  مستقیم 

 

 ଶGeIସ(PEA). ساختار نواري پروسکایت دو بعدي 2شکل 

 جزئیو DOS منحنی چگالی حالتهاي کلی ،3در شکل 

PDOS  ساختار دو بعدي(PEA)ଶGeIସ  براي شناسایی

فرمی مورد بررسی سطح ویژگی هاي اوربیتال هاي نزدیک 

مشاهده می شود،  3قرار گرفته است. همانطور که در شکل 

ظرفیت و اوربیتال  نواردر  p-C 2و p-I 5 اوربیتال هايسهم 

 قابل توجه است.  رسانشدر نوار  p-C 2و p-Ge4 هاي 

 

 ଶGeIସ(PEA)ساختار دو بعدي  PDOSو  DOS. نمودار 3شکل

 خواص اپتیکی 

 در این بخش، خواص اپتیکی پروسکایت دوبعدي

(PEA)ଶGeIସ   تا  0براي محدوده انرژي فوتون ازeV5  

بررسی شده است. خواص اپتیکی از تابع دي الکتریک به 

 .]3[دست می 

ε(ω) =  εଵ(ω) + iεଶ(ω)            (1)          

قسمت حقیقی تابع دي الکتریک  εଵ(ω)  در رابطه فوق 

قسمت موهومی تابع دي الکتریک است. بخش  εଶ(ω)  و

 بر اساس محاسبات 4شکلتابع دي الکتریک در  حقیقی

GGA-BLYP ] نتایج نشان می . ]5نشان داده شده است

 تابع دي الکتریک براي ساختار حقیقی  دهد که بخش

(PEA)ଶGeIସدر جهت x و z  ناهمسانگرد و متفاوت

نشان داده که هستند. ویژگی هاي نوري در هر دو جهت 

داراي ثابت دي الکتریک بالا  ،ଶGeIସ(PEA) ساختار

براي ساختار دو  (ε଴ )ثابت دي الکتریک استاتیک  .است

و  59/4به ترتیب  zو xدر راستاي  ଶGeIସ(PEA)بعدي 

بخش موهومی تابع  5در شکل  بدست آمده است. 51/3

 z و x در جهت ଶGeIସ(PEA)دي الکتریک ساختار 

نشان داده شده است و نتایج نمودار نشان دهنده خواص 

براي کار  ଶGeIସ(PEA)اپتیکی منحصر به فرد ساختار 

با توجه به بخش موهومی تابع  بردهاي فتوولتائیک است.
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 یببه ترت zو x يدر راستا مقدار گاف اپتیکیدي الکتریک 

 بدست آمده است. 47/2و  4/1

 

 
بخش حقیقی تابع دي الکتریک پروسکایت دو بعدي  .4شکل 

(PEA)ଶGeIସ  در راستايxوz. 

 

بخش موهومی تابع دي الکتریک پروسکایت دو بعدي  .5شکل 

(PEA)ଶGeIସ  در راستايxوz 

 5-0جذب اپتیکی ساختار را در محدوده انرژي  6شکل 

در انرژي  .نشان می دهد zوxراستاي در  الکترون ولت

ଵ଴ఱ)6ضریب جذب حدود  eV 5حدود 

௖௠
مشاهده شده   (

براي کاربردهاي سلول جذب عالی  است که نشان دهنده

 خورشیدي می باشد.

 

 ଶGeIସ(PEA)طیف ضریب جذب پروسکایت دو بعدي .6شکل 

 zوxدر راستاي 

 نتیجه گیري

، الکترونی و اپتیکی به طور خلاصه، خواص ساختاري

محاسبات شد. بررسی   ଶGeIସ(PEA)دوبعدي پروسکایت

) DFTاصول اولیه نظریه تابعی چگالی( با استفاده از روش

داراي  ଶGeIସ(PEA)نشان داد که پروسکایت دو بعدي 

. است eV 2تا  1یک گاف نواري مستقیم در محدوده 

ضریب جذب بالا، نتایج و  همچنین ثابت دي الکتریک عالی

مواد بدون سرب براي امیدوارکننده اي را براي توسعه 

 .کاربردهاي اپتیکی و فتوولتائیک نشان داده اند
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 : مطالعه نظریه تابعی چگالی4BeNهاي ساختار و خواص الکترونی نانولوله

 1رویا مجیدي،
 گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه تربیت دبیر شهید رجایی، تهران  1

 

 چکیده

نانولوله  الکترونی  نانولوله اند. دو دتک جداره با استفاده از مطالعات آغازین بررسی شده  4BeNهاي  ساختار و خواص  با لوله نمودن    4BeNهاي  سته از  تک جداره 

، پایداري حرارتی  دینامیک مولکولی   سازي اند. انرژي بستگی و شبیهشده  ) نامیده n،0) و (n،0ها (اند. این نانولوله در دو راستاي متفاوت تشکیل شده   4BeNهاي  ه صفح 

می  4BeN  هاينانولوله  تایید  نانولوله را  جدارهت   4BeN  هايکنند.  میn،0(  ک  نشان  خود  از  غیرصفر  انرژي  گاف  با  نیمرسانایی  خاصیت  این  )  انرژي  گاف  دهند. 

نتایج نشان  کنند.  فلزها رفتار می ها مانند شبه ) قابل ملاحظه نیست و این نانولولهn ،0(  تک جداره  4BeN  هايوابسته است. گاف انرژي نانولوله   هاآن  هها به اندازنانولوله 

 خواص الکترونی متنوع براي استفاده در وسایل الکترونیکی در آینده مفید هستند.    با BeN4 هاينانولوله  د که ندهمی

 فلز، نظریه تابعی چگالی ، نیمرسانا، شبه4BeNنانولوله،  هاي کلیدي:واژه

 

Structural and Electronic Properties of BeN4 Nanotubes:                                                 
A Density Functional Theory Study 

 

Majidi, Roya1 
 

1 Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Rajaee Teacher Training University, Tehran 
 

Abstract 
 

The structural and electronic properties of single-walled BeN4 nanotubes are studied using first-principles 
calculations. Two sets of single-walled BeN4 nanotubes, namely, (n, 0) and (0, n) are formed by rolling up the 
BeN4 sheets along two different sides into a cylinder. The cohesive energies and molecular dynamics 
simulations confirm the thermal stability of BeN4 nanotubes. The (n, 0) BeN4 nanotubes exhibit semiconducting 
properties with non-zero band gaps. Their band gaps are dependent on the tube size. The band gap of (0, n) 
BeN4 nanotubes is not considerable and these tubes behave as semimetals. The results propose BeN4 nanotubes 
with various electronic properties to use in future nanoelectronic devices.    
 Keywords: nanotube; BeN4; semiconductor; semimetal; density functional theory. 
 
PACS No. 81, 73 
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طبیعت سال       در  دوبعـدي  بلورهاي  که  بود  این  بر  تصور  ها 

اي به ضخامت یک اتم که صفحه   2004ناپایـدار هستند تا در سال  

 ] شد  ایجاد  موفقیت  با  گرافن  به  معروف  گراف].  1کربن  ن  ـکشف 

چشم به تحقیقدلیل  در  آن  امیدوارکننده  کاربردي   هايانداز  و  پایه 

   ].3و  2ود جلب  نمود [توجه زیادي را به خ

اتم گرافن        از  زنبوري  بسیاري یک شبکه لانه  هاي کربن است. 

دلیل وجود الکترونی گرافن به   رفتارهاي فیزیکی جدید و  از پدیده

عنوان مثال، اثرهاي هـال کوانتومی مختلف مخروط دیراك است. به

بهانددر گرافن مشاهده شده  جـرم   دلیـل ساختـار بدون. همچنین، 

هاي بـار با تحـرك بسیـار بالا در گرافـن مخـروط دیـراك، حامل 

 وجود دارند. 
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کربننانولوله        ساختـهاي  با  یکیـی  گرافنی   از   ر ـدیگ  ار 

هاي نانولوله  1991در سال  د.  شونهاي کربن محسوب میدگرشکل 

نانو  جـدارهدـچن  یکربن بعد  سال  دو   جـدارهتک  کربنی  هايلولهو 

شدندمشا سپس]4[   هده  دلیل  کربنی  هاينانولوله  .  و   به  ساختار 

و   نمودنـدجلب    به خود  توجه خاصی را  شانعجیب  هايخاصیت

ی ـتبدیل به یک زمینه تحقیقاتی  کربن  هاينانولوله سرعت فیزیک  به

 هاي مطالعههمواره    هاس، با وجود گـذشت سال آن پز  جدید شد. ا

روي   ک  هايخاصیتوسیعی  و  هاي نانولولهردهاي  ـاربفیزیکی 

 گیرند.ی انجام م کربنی

صفحه      بر  ساختعلاوه  با  کربنی  دوبعدي  گرافنی، ـهاي  ار 

راصفحه بسیاري  توجه  نیز  غیرکربنی  دوبعدي  سال   هاي  هاي در 

نموده   اخیر جلب  خود  این  اند.  به  نمودن  لوله  ها صفحهبا 

مینانولوله شکل  جدیدي  ب  درگیرند.  هاي  پژوهش  معرفی این  ه 

ها پرداخته ساختـار اتمی و خواص الکتـرونی یکی از این نانولوله

  شود.می

  

 سازيجزئیات شبیه

ده  ـانجام ش  OpenMX3.8زارـافها با استفاده از نرمسازيشبیه     

]. 5ت [ـی اسـی چگالـه تابعـریـه نظ ـه بر پایـت که این برنامـاس

ارنزرهف و تقریب گرادیان   -بورك    -در محاسبات از تابعی پردو  

تعمیم یافته براي پتانسیل همبستگی تبادلی استفاده شده است. سهم 

انرژي قطع  است.  با روش گریم وارد شده  واندروالس  برهمکنش 

Ry  150  اس شده  همـانتخاب  شـت.  با  ساختارها  قطـه  ع  ـرط 

eV/Å  01/0  نظ بهینـاز  هندسی  شدهـر  پایه  حرارتی ـاند.  داري 

سازي دینامیک مولکولی آغازین بررسی ا با استفاده از شبیههنانولوله

به مـدت  سازيشبیه  اند.شده  اتاق  با گام زمانـی   ps  5ها در دماي 

fs  1   زارـنرم اف  اند.انجام شدهOpenMX   ،  سازي شبیهامکان انجام

 . ]5[  کندرا فراهم می  NVTدر آنسامبل    آغازین  دینامیک مولکولی

    داشته شده است. هوور ثابت نگه -دما با ترموستات نوز

 
 4BeNهاي  نانولوله  ساختار و خواص الکترونی 

 ضلعی تشکیل شده است   ششو  نج  پهاي  از حلقه  4BeNصفحه  

رسم شده است. سلول  1در شکل  4BeN. ساختار اتمی صفحه ]6[

ه اي شبکهت. ثابت  ـاس  Nم  ار اتچهو    Be  مک اتل ی امد آن ش واح

a = 3.66 Å  وb = 4.27 Å ي ا ول پیوندهاست. طN–N(1) ،N–

N(2)    وBe–N    با برابر  ترتیب   744/1و    348/1،  338/1به 

 تروم هستند.آنگس

 
 4BeNساختار اتمی صفحه :  1 شکل

صفحه چرخانـدن  می  4BeNهاي  با  استوانه  صورت  توان به 

صفحه  4BeNهاي  نانولوله پیچاندن  با  نمود.  در   4BeNهاي  ایجاد 

مختلف،   تشکیل  راستاهاي  مختلف   4BeNهاي  نانولولهامکان 

) n،0) و (n،0که (  4BeNها  نانولولهد. در اینجا دو دسته  رداوجود  

شده شده   نامیده گرفته  نظر  در  نانولولهاند،  تشکیل  براي  هاي اند. 

4BeN  )n،0  بردار راستاي  در  صفحه   ،(A  تشکی براي  ل ـو 

ب4BeN  )0،nهاي  نانولوله راستاي  در  صفحه  لوله   B  ردارـ)، 

اینروشود.  می (4BeN  )n،0هاي  نانولوله  از  و   (0،n ترتیب به   (

قطرهاي   داراي 
S
nA

و    
S
nB

نانولوله   طول   4BeNهاي  هستند. 

)n،0) 0) و،n  آنگستروم است. براي مثال،   70/3و    70/7) به ترتیب

نشان   2) در شکل  7،0) و (4BeN  )0،7هاي  ساختار اتمی نانولوله

 .  اندداده شده 

 
 ) 7،0) و (4BeN )0،7هاي ساختار اتمی نانولوله :  2 شکل
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نانولول  ط4BeN  )n،0اي  ـهه ـدر  پیوندهـ)،  ، N(1)–Nاي   ـول 

N–N(2)    وBe–N  ترتی با  ـبه  برابر   679/1و    356/1،  450/1ب 

)، طول پیونـدهاي 4BeN  )0،nهاي  آنگستروم هستند. براي نانولوله

N–N(1)  ،N–N(2)    وBe–N    و    347/1،  366/1به ترتیب برابر با

هستند.  743/1 برر  آنگستروم  منظور  پایبه  ساختـسی  ار ـداري 

ها محاسبه شده است. انرژي ، آنEcoh رژي بستگی،ـها، اننانولوله

 شود:زیر محاسبه میبستگی با استفاده از رابطه 

)1  (                     > @  nnEnEn - E =E NBeNNBeBetotcoh )( / )( ��              

اینجا ا  totEدر  نانولوله  ترتی  NEو    BeE  ت. ـسانرژي کل  ب ـبه 

اتم انرژي   nN و    nBe .  د ـهستن  Nو    Be  هايانرژي  ترتیب  به 

با این تعریف ساختارهاي با   .کنندرا مشخص می   Nو    Be  هاياتم

 انرژي بستگی منفی از نظر انرژي پایدار هستند. 

بستگی   قط  4BeNهاي  نانولولهانرژي  انبرحسب  و  دازه  ر 

دهند که اند. مقادبر منفی نشان میرسم شده   3ها در شکل  نانولوله

می  4BeNهاي  نانولوله نشان  نتایج  هستند.  اندهپایدار  که  نرژي د 

نانول منفی4BeN  )n،0هاي  ولهبستگی  نانولوله)  از    4BeNهاي  تر 

)0،n نانولوله بنابراین  هستند.  از n،0(   4BeNهاي  )  پایدارتر   (

انرژي 4BeN  )0،nهاي  نانولوله نانولوله،  قطر  افزایش  با  هستند.   (

می  کاهش  نانولوله  مدل  دو  هر  در  انرژي بستگی  نهایت  در  یابد. 

اندازه کافی بزرگ به مقدار انرژي هاي به  ا با قطر هبستگی نانولوله

 رسد.می 4BeNبستگی صفحه 

 
 هابرحسب قطر و اندازه نانولوله  4BeNهاي نانولوله انرژي بستگی  :3شکل 

در دماي اتاق با استفاده از   4BeNهاي  نانولولهپایداري حرارتی       

شدهسازيشبیه تحقیق  مولکولی  دینامیک  کل انرژاند.  هاي  ي 

 مطالعهسازي برحسب زمان شبیه 4BeN) 7،0) و (0،7ي (هانانولوله

است مینتایج    .)4(شکل    شده  کنشان  انرژي حول ه  دهند  مقادیر 

می  نوسان  ثابتی  نانولوله  همچنیننماید.  مقدار  این  در ها  ساختار 

شبیه زمان  میطول  باقی  تغییر  بدون  اتاق  دماي  در  و  ماند. سازي 

 ه لحاظ حرارتی پایدار هستند.ب 4BeNهاي ولهبنابراین، نانول

 

 
) و 4BeN  )0،7هاي  نانولوله ار نوار الکترونی و چگالی حالات  ـساخت:  4شکل  

)0،7 ( 

صفحه   که  است  شده  داده  نشان  پیشین  مطالعات   4BeNدر 

]. در اینجا خاصیت الکترونی 8-6فلزي هستند [شبهداراي خاصیت  

شده    4BeNهاي  نانولوله نوار   است.مطالعه  ساختار  منظور  این  به 

آن  حالات  چگالی  و  شدهالکترونی  محاسبه  مثال، ها  براي  اند. 

) 4BeN  )0،7هاي  نانولولهالکترونی و چگالی حالات    ساختار نوار

) را   اند.رسم شده   5در شکل  )  0،7و  فرمی  انرژي  تراز  قرمز  خط 

می  در  نشان  مشاهده 4BeN  )0،7  نانولولهدهد.  انرژي  گاف   (

ای  ود.شمی نیمرسانایی است. در بنابراین  نانولوله داراي خاصیت  ن 

در 4BeN  )7،0  نانولوله را  یکدیگر  ظرفیت  و  رسانش  نوارهاي   ،(

نموده قطع  خطی  صورت  به  فرمی  انرژي  چگالی تراز  مقدار  اند. 

حالت الکترونی نیز در تراز انرژي فرمی صفر است. این نتایج نشان  
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نافلزي ددهنده خاصیت شبه  ) هستند. مطالعه 4BeN  )7،0  نولولهر 

نانولوله در 4BeNهاي  دیگر  فلزي  و  نیمرسانایی  رفتار  از  حاکی   ،

 .) هستندn،0) و (n،0هاي (نانولوله

 
) و 4BeN  )0،7هاي  نانولوله ار نوار الکترونی و چگالی حالات  ـساخت:  5شکل  

)0،7 ( 

نانولوله انرژي  اند4BeN  )0،nهاي  گاف  و  قطر  برحسب  ازه  ) 

شکل   در  می   6نانولوله  نشان  نتایج  است.  شده  که رسم  دهد 

ا هستند. گاف انرژي با  نیمرسان   n>16) با  4BeN  )0،nهاي  نانولوله

می کاهش  نانولوله  قطر  نانولولهافزایش  در  نهایت  در  هاي یابد. 

4BeN  )0،n  با  (16>n   می صفر  انرژي  بین گاف  از  علت  شود. 

ها است. نحناي دیواره نانولوله هش ارفتن گاف انرژي مربوط به کا 

داراي رفتار   4BeN) بزرگ مشابه صفحه  4BeN  )0،nهاي  نانولوله

نانولوله  هستند.فلزي   با  4BeN  )n،0هاي  در   (8<n انرژي گاف   ،

ها از بین شود. این گاف با افزایش قطر نانولوله کوچکی مشاهده می

فلز هستند. به  n<8) با 4BeN )n،0هاي رفته است. بنابراین نانولوله 

نانولوله ترتیب  صفحه 4BeN  )n،0هاي  این  مشابه  نیز  بزرگ   (

4BeN 8[ فلز هستند[. 

 
 هابرحسب قطر و اندازه نانولوله  4BeNهاي نانولوله  گاف انرژي : 6ل شک

 گیرينتیجه

 4BeNهاي  در این پژوهش ساختار و خواص الکترونی نانولوله     

جداره تاب  تک  نظریه  اساس  چبر  شده  گالیعی  امکان بررسی  اند. 

نانولوله از  دو دسته  نام   4BeNهاي  تشکیل  (n،0(هاي  به  و   (0،n (  

لو صفحات  با  نمودن  شده   4BeNله  انرژي بررسی  مقادیر  اند. 

شبیه نتایج  و  منفی  مولکولی  سازي بستگی  می   دینامیک  دهند نشان 

نانولوله این  ا  4BeNهاي  که  رفتار  مطالعه  هستند.  ونی لکترپایدار 

می این نشان  الکترونی  خاصیت  نهایت  در  و  انرژي  گاف  که  دهد 

آن نانولوله نوع  و  قطر  به  بسها  نانولولهها  دارد.    4BeNهاي  تگی 

)0،nوابسته انرژي  گاف  با  نیمرسانا  انداز  )  هستند. نانولوله  هبه  ها 

کنند. فلزها رفتار می مانند شبه)  n،0(   تک جداره  4BeNهاي  نانولوله

نشنتای میج  نانولولهندهان  که  الکترونی   4BeNهاي  د  خواص  با 
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نشانی ساخته شده به روش لایه ٧O٣Cu٢YBa-δساخت و بررسی خواص لایه نازك ابررساناي 

 چرخشی

 
 2محمدحسینمکاریان، ؛ 2بخش، نوید ؛ نجات 1هد پور، حمیشاکري ؛ 1بیگی، فاطمهبعر

 84156-83111دانشکده فیزیک دانشگاه صنعتی اصفهان، اصفهان  1
 تی اصفهان، اصفهان قیقا ی تحشرکت بهیار صنعت سپاهان، شهرك علم 2

 hshakeri@iut.ac.ir: پست الکترونیکی

 

 یدهکچ

گذار   شده سعی    خت،روش سا  در  فاي مختلهمشخصهن  با بهینه کرد.  ساخته شده استنی چرخشی  نشابه روش لایه  YBCOیه نازك ابررساناي  لا  ،شدر این پژوه

در    یهلارشد    ،ایج پراش اشعه ایکسنت  چنینهم   .کنندگذار تیز ابررسانایی را تایید می  ،تریکینتایج پذیرفتاري مغناطیسی و مقاومت الک  .یددست آ  بهي  یز ابررسانایی ت

 . دهدرا نشان می cراستاي محور 

 نشانی چرخشی، گذار ابررسانایی، لایه نازك، لایهYBCOبالا، ابررساناي دما   واژه هاي کلیدي:

 

Investigation of Physical Properties of YBa٢Cu٣O٧- δ Thin Film Superconductor 
Prepared by Spin Coating  Method 

 

Arabbeygi, Fatemeh1; Shakeripour, Hamideh1; Nejatbakhsh, Navid2; Mokarian, Mohammadhossein2 

 
1Department of physics, Isfahan university of technology, Isfahan 84156-83111 

2Behyar Sanaat Sepahan Co, Isfahan Science & Technology Town, Isfahan 

 

 
Abstract 

 

In this study, the YBCO superconducting thin film is prepared by the spin coating method. By optimizing 
different parameters in preparation method, it has been tried to obtain a sharp superconducting transition. The 
results of magnetic susceptibility and electrical resistance measurements confirm the sharp transition of 
superconductivity. Also, X-ray diffraction results show the growth of crystals along the c-axis. 
 Keywords: High temperature superconductor, YBCO, Thin film, Spin coating, superconducting transition 
 
PACS No.    
 

 قدمهم

به دلیل وجود   ٧O٣Cu٢YBa-δ  ايهکپ  بالايي دماهارسانابرادر  

کم   )cJ(  بحرانیچگالی جریان    بزرگ، مقدار  ياي با زاویههدانهمرز

ابررسانکارب   ايبرت.  اس این  کردن  است.  با  cJبه    هااردي  نیاز  لایی 

، در راستاي محور صورت تک محوره ك ابررسانا بهساخت لایه ناز

c،  افزایعبا مرتبه    cJمقدار    شث  روششودمی    يتا  لایه   . 

طور گسترده   اخیر به  يدر سه دهه  اییی نی رسوب محلول شیمنشا

روش نسبت ین  مزیت اصلی ا  .]1-4[  فته است وجه قرار گر مورد ت
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روش  فیزیکبه  از  یهاي  است  کنترعبارت  راحت :  و ل  ترکیب  تر 

رف  کار  به  عناصر  لایه،  استوکیومتري  در  تعمیمته  براي   قابلیت 

بزرگنمونه ابعاد  با  نهایی  عدم  تجهیزات خلاء تر،  به  صرفه   یاز  و 

رویااز    .[٥]  اقتصادي لایه  ،ن  ساخت  براي  بر    يتلاش  ابررسانا 

ن  اساس روشی اواخر  یازبدون  از  پیدا   90  يدهه  به خلاء  افزایش 

بدون   ،وش شیمیاییهایی به رنمونه  21ي اول قرن  اوایل دهه  کرد.

عالیز  نیا کیفیت  با  دما  گزارش شدند.  به خلاء  با    بالاابررساناهاي 

دارن که  متفاوتی  کاربردهاي  به  مختلفی زیرلایهروي    ،دتوجه  هاي 

تزیرلایه  مانند نوارها بلور، رساناهاي روکشو بس  بلورکهاي  دار، 

لایه  و ابررسانالایه  .[٦]  شوندمینشانی  ...  نازك  س  هاي  اخت در 

مایکرودوا بالومتروات  دوم  و ساخت سیم  اسکویید،  یو،  نسل  هاي 

اخت سبه  از  شده نی   موارد ذکر  اخت براي س  ابررسانا کاربرد دارند.

 است. الا ب  با کیفیت  ابررسانا نازك  يلایه

این پژوهش آلی    ياز روش تجزیه   ،در  براي    (MOD)فلزهاي 

ایبکو  اماب ابررساناي دنازك  یه  ساخت لا ااستلاي   که  ست فاده شده 

-به لایهوش ساخت،  در ر  لفمختي  هاهمشخصبا تغییر    سعی شده

 پیدا کنیم.  تر دست خواص مطلوب اي با

 

 ت روش ساخ

محل      نورم  ولبراي ساخت  لایه  یازد   ايدرهو پ  اابتد  نشانیبراي 

 ٣ :٢ :١-Y: Ba: Cuو مس با نسبت وزنی    مو م، باریو ایتری استات  

و محلول آمونیاك به در حلال پروپیونیک اسید  و    شوندتوزین می

چنگال عامل  دادن  .شوندمی   لح ساز  هعنوان  حرارت  از   ،با  حلال 

ژل   و  شده  خارج  میرن  آبیمحلول  دست  به  را.  آیدگی  در   ژل 

ژل تبدیل به  قرار داده تا  ا تحت حرارت  انول حل کرده و مجددتم

به کرار کرده و در نهایت با توجه  ت  چندین مرتبه  . این عمل راشود

متانول   خیرضافه کردن و تبا  کنیم.نظر متانول اضافه می غلظت مورد

اسید  راي  ب شدن  آخارج  میو  انجام  محلول  از  از   د.و شب  بعد 

با سرعت   نشانی چرخشیلایه  توسط دستگاهرا  ول  حل م  ،سازيآماده

 ناتم تیتاو استرانسی   وربل  تک  يروي زیرلایهبر    دور بر دقیقه  3000

)٣SrTiO(    مدت مییهلا  ،دقیقه  1به  دماي کنیمنشانی  در  را  لایه   .

توان که براي تنظیم ضخامت مینتی گراد خشک کرده  درجه سا  80

مر چندین  را  مرحله  ک این  تکرار  شار   لایه  سپس  .ردتبه  تحت 

د؛ شو تی گراد قرار داده می درجه سان  500  در دماي  اکسیژن مرطوب

ت  این مرحلهدر   آلی  با پخت در   لایهفاز بلوري    و  شدهجزیه  مواد 

بالاتر حدود  دماهاي  گراددر   800،  سانتی  آرگون  ،جه  شار    تحت 

این مرحله.  گیردشکل می تتراگونال    در  -می   تشکیل  YBCOفاز 

انتی گراد نمونه در درجه س  550کاهش دما در دماي    با   سپسشود.  

  مبیکورو رت کند و به فاز ایري میگ ک، اکسیژناتمسفر اکسیژن خش 

  رود.می

 

 بحث و بررسی

آننمونهاز        تریکی الک  مقاومت و    مغناطیسی  پذیرفتاري   الیزها 

شد. پذیرف  گرفته  آنالیز  شکل  تاري  نتیجه  شده   1در  داده  نمایش 

شود. دما دیامغناطیس کامل میبا کاهش  نمونه    ودار،نم  است. طبق

ي یکنواخت  که این نشان دهنده  دارد   ی پهناي کم  ،ابررسانایی  گذار

و  بودن   آن  نبود  لایه  در  بحرانی تخلل  بودن چگالی جریان  بالا  و 

 است.  
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د  :1شکل   حسب  بر  مغناطیسی  پذیرفتاري  نازك نمودار  لایه  براي    ما 

δ-٧O٣Cu٢YBa  طیسی مغنا تحت میدان A/m 8/0 سو فرکان Hz 333. 

 

 شده است که گذارم  ومت بر حسب دما رسنمودار مقا   ،2در شکل  

 فازنمونه در  مقاومت    دهد.را نشان میابررسانایی  به    هنجاراز فاز  

 . رفتار فلزي دارد ،معمولی

از   )XRD(اش اشعه ایکس  پرلیز  آنا  ،نمونه  به منظور تعیین ساختار

. طبق  نمایش داده شده است   3در شکل  تایج آن  ه نگرفته شد ک   لایه
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()003( ،  )002(هاي  قلهحضور  شکل     ي دهندهنشان...  و    )004، 

محور  دانه  مناسب   رشد راستاي  در  به  قله  است.  cها  مربوط  هاي 

مش شکل  در  شدهزیرلایه  ثانویهخص  فاز  هده مشا  ٣BaCOي  اند. 

ا قنشده  زاویه   لهست.  مربوط    31/ 75ي  در  تتربه  درجه  گونال افاز 

YBCO  .است 
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رشد  YBCOي براي لایه  )مقیاس لگاریتمیشعه ایکس (الگوي پراش ا: 3شکل 

 . ٣SrTiOي یافته بر روي زیرلایه 

 

 

 نتیجه گیري

نتا  YBCOابررساناي    نازكلایه  ساخت       -اندازهیج  با توجه به 

مقاومت هاي  گیري و  شدب  ،الکتریکی  پذیرفتاري  انجام  موفقیت  .  ا 

ت مییز  گذار  نشان  داردابررسانایی  همگنی  بافت  نمونه  طبق دهد   .

  cرشد خوبی در جهت محور    لایه  ،شعه ایکسنتیجه آنالیز پراش ا

این  است   داشته در  رشد  جری   عث با  ،هت ج.  چگالی  انی افزایش 

 شود.  حرانی میب

 

 گزارياسسپ

هم چنین  و  ها  گیري آنالیز نمونهخالید رحمانی در اندازههمکاري آقاي  از        

راهنمایا اح،  کاملی دکتر    هايیز  رنجبر،،  مدوند دکتر  محمدي  دکتر    زاده،دکتر 

 شود.یاري مز گسپاس قچیو راستی و دکتر صنددکتر 
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 مولکول گاز بر پایه گرافن تحت تنشتک شناسایی 

 1خدیجه، قاسمیان ؛  1جلیل، ناجی دومیرانی ؛ 1زهرا،  کرم بیگی
 ایلام ،  بلوار پژوهش ،  ایلام هدانشگا علوم پایه دانشکده1

 چکیده

تـوان از گـرافن تـک لایـه در     شـود. بنـابراین مـی   بت داده میها نسبالاترین سطح عملکرد در کاربردهاي اندازه گیري براي حسگرهاي گازي به شناسایی تک مولکول

گـرافن  شـکاف در نـوار انـرژي    ایجاد طبق دانش و اطلاعات ما، اعمال کرنش تک محوري و جذب مولکول گاز منجر به در این مطالعه، حسگرهاي گاز استفاده کرد. 

هاي روي گرافن تک لایه، دامنه پرش بین مولکولبر هاي ناخالص محوري و جذب مولکول کرنش تکاعمال تحت تأثیر شود. همچنین در این مطالعه دریافتیم که می

جـذب  که استفاده شده است ، COاز به طور خاص کهاز مولکول گاز  مقالهد. در این کنتغییر تواند میهاي الکتریکی و فیزیکی گرافن گاز و گرافن و همچنین ویژگی

مقدار شکاف انرژي به جذب حتی یک مولکول گـاز نیـز حسـاس بـوده و ایـن      کند. الکترونی گرافن، یک شکاف انرژي ایجاد میبا تبدیل چگالی این مولکول گازي 

 .باشد توجهمورد ها براي استفاده در حسگرها یکی از بهترین گزینهبعنوان شود که گرافن باعث می

 گازي. حسگر ،تنش تک محوري، مولکول گاز، گرافن  واژه هاي کلیدي:

 

Single gas molecules detection based on strained graphene 
 

Karambyge,  Zahra1; Naji,  Jalil1; Ghasemian, Khadijeh1 
1 Factuly of science, University of Ilam, Ilam 

 
Abstract 

 
The highest level of performance in measurement applications for gas sensors is attributed to mono 

molecules detection. Therefore, mono-layer graphene can be used in gas sensors. In this study, to our 
knowledge, applied uniaxial strain and then adsorbing gas molecule on single-layer graphene opened an 
Energy band gap in this matter. Also, in this study, we found that the affect of uniaxial strain and absorption of 
impurity molecules on single-layer graphene changes the hopping amplitude between gas molecules and 
graphene, and also changes the electrical and physical properties of graphene. In this paper, one can use a gas 
molecule more specifically, CO, that this gas molecule can create an energy gap by modifying the electron 
density of graphene, and can open more bandgap. Also, we found that energy gap sensitivity to adsorbing even 
one gas molecule allowed graphene to become essential to be one of the best options for applying sensors. 
Keywords: Graphene; Uniaxial strain; Gas molecule; gas sensor 
. 

  قدمهم

گرافن به عنوان یک نانوساختار جدید، یـک لایـه منفـرد از    

ــه میــزان  اتــم ــه هــاي کــربن اســت کــه ب وســیعی در زمین

سنسورهاي گازي مورد مطالعـه قـرار گرفتـه کـه دلیـل آن      

ساختار دوبعدي، رسانایی بالا و سطح ویژه بزرگ این مـاده   

توانـد  تعداد کمی الکترون نیـز مـی  جذب ]. حتی 1،2است[

]. ایـن  6، 5، 4، 3، 1باعث تغییر در رسانایی گـرافن شـود [  

که قـادر بـه    ماده یک نیمه هادي بدون شکاف نواري است

 1,5بوده که ایـن نسـبت در سـیلیکون     ٪25تحمل تنش تا 

 ].10، 9، 8، 7درصد است[

امروزه سنسورها در صنعت و تحقیقـات اهمیـت غیرقابـل    

آنها توانایی دارند ضمن کمـی کـردن انجـام    انکاري دارند. 

یک پدیده فیزیکی یا شیمیایی در سـطح حسـگر و تبـدیل    

لکتریکی،مکـانیکی یـا   تغییرات بـه صـورت یـک سـیگنال ا    

ضرورت بنابراین،  اپتیکی عمل آشکار سازي را انجام دهند.

حسـاس بـا   معرفی و سـاخت حسـگرهاي جدیـد از مـواد     
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]. عــلاوه بــر ایــن، 11[نمایــان میگــرددمناســب  گزیننــدگی

قوه آنها حسگرهاي کرنش مبتنی بر گرافن به دلیل کاربرد بال

توجه زیادي  بالا قابلیتو  در سنسورهایی با کرنش کوچک

هــاي محـدودیت  امـر ایـن   کــهاندرا بـه خـود جلـب کـرده    

]. 8[از بین میبـرد تر مبتنی بر سیلیکون را سنسورهاي قدیمی

ــتگاه     ــرافن در دس ــتفاده از گ ــراي اس ــن رو، ب ــاي از ای ه

، نیـاز بـه شـکاف در نـوار انـرژي      یالکترونیکی و فوتونیک

 براي کنترل خـواص الکترونیکـی ایـن    شکاف کهچرا داریم

هـاي مختلفـی بـراي    ]. روش12[ها مورد نیاز اسـت دستگاه

ایجاد شکاف انرژي قابل کنترل در گرافن وجود دارد، مانند 

ایجــاد میــدان الکتریکــی، کــرنش تــک محــوري، افــزودن  

]. انتظار 17، 16، 15، 14، 13[هاي شیمیایی و غیرهناخالصی

هـاي  رود این حسـگرها در آینـده در بسـیاري از حـوزه    می

قیقاتی مورد استفاده قرار گیرند. از جمله کاربردهـاي آن  تح

هـاي لمسـی اشـاره کـرد کـه از      توان به صفحه نمـایش می

مطالعه توزیـع کـرنش    یکشفافیت خوبی برخوردارند. در 

تک محوري در گرافن منجر به بـاز شـدن شـکاف انـرژي     

میلادي، یـک مـدل تحلیلـی بـراي      2020]. در سال 18[شد

اي گاز بکار برده شد کـه در آن از یـک   هشناسایی مولکول

و  H2O ،NO2) بـه منظـور شناسـایی    FETبستر گرافنی (

CO ]در تحقیق حاضر مشـخص شـد کـه    19استفاده شد .[

رابطه پراکندگی انرژي براي گرافن زمانی که مولکـول گـاز   

کند. در این تحقیق طیف انرژي با در ساختار باشد تغییر می

سـت آمـده و سـپس تـأثیر     اعمال کرنش تک محوري بـه د 

جذب گاز بر روي طیف انرژي در این مورد بررسـی شـده   

 است.

 
 مدل و روش کار

روشـی معمـول   نزدیکتـرین همسـایه    تنگ بست قويمدل 

. در گرافن معمولی گرافن است ساختار نواري براي مطالعه

) 3t=  2t=  1tسه دامنـه پـرش نزدیکتـرین همسـایه بـا (     

کـرنش تـک محـوري در     فرض کنیـد یـک  د. نمطابقت دار

اعمال شده که منجر به تغییر در زاویـه بـین    xامتداد محور 

شود، از ایـن رو، یکـی از   بردارهاي شبکه و طول پیوند می

تـوان بـه   هاي پرش تغییـر یافتـه کـه مـی    ترین دامنهنزدیک

1صورت  2 3t t t z  .بنابراین تعریف کرد: 
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شود و اعمال می C-Cدر جایی که کرنش در امتداد پیوند 

توان است، می θبا توجه به اینکه زاویه بین بردارهاي پایه 
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 )6 (                                                               

نشـان   tدامنه پرش تحت تأثیر کرنش اسـت و   3tکه در آن 

دهنده دو دامنه پرش دیگـر اسـت کـه تحـت کـرنش تـک       

محوري بدون تغییر هستند. علاوه بر این، بـا فـرض اینکـه    

، اعمال شود، بردارهایی که C-Cطول پیوند امتداد تنش در 

 tکنند افزایش و همسایگان را به هم متصل می تریننزدیک

]. در کــرنش یکنواخــت، زاویــه بــین 19یابــد[کــاهش مــی

بـه طـور    tکنـد و فقـط مقـادیر    بردارهاي شبکه تغییر نمـی 

کنند. هنگامی کرنش اعمال شده یکنواخت یکسان تغییر می

باشد، سه پیوند تغییر طول یکسان دارنـد و تقـارن سـاختار    

]. به دلیل سـاختار الکترونیکـی، گـرافن    4[شودشکسته نمی
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گزینه خوبی براي استفاده در حسگر گـازي اسـت. از ایـن    

هاي بار به طور قابـل تـوجهی بـر    رو، تغییر اندك در حامل

هاي گـازي  گذارد. اساس حسگرهدایت الکتریکی تأثیر می

بر پایه تغییر هدایت الکتریکی ناشی از جذب مولکول گـاز  

ه به تأثیر کرنش و جذب مولکول گاز بـر  ]. با توج3هستند[

 توان نوشت:گرافن، می
)7( � � � �

� �
4 4

† † † †

,
† † †

0 0 0

j jj i i i i i i i i
i j

k k k k k k

H t a b b a t b c c b

a a E b b E c c E

G G G G� � � �
ª º ª ºc � � � �¬ ¼¬ ¼

c� � �

¦ 

 δ    ،بردار همسایه مولکول گازjt   دامنه پرش مولکول

امیلتونی به مربوط به گرافن است. ماتریس ه cگاز و 

 شود:صورت زیر ارائه می
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0Eو  0Eقطري  قادیرم c  به ترتیب سطح انرژي فرمی قبل

طیف انرژي را بدست جذب مولکول گاز هستند.  و بعد از
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iik.δe  = k∆توان نوشت:. سپس می  
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کمتر از این مقدار  3tکه در آن  است t = 2/7eVمقدار 

tو  گرفتهاست که تحت تأثیر کرنش تک محوري قرار  c 

داراي مقدار متفاوتی بر اساس ماهیت مولکول گاز است. 

tمولکول گاز، مقدار در غیابدر مورد گرافن،  c مساوي

ي ، گرافن داراتوجه به اینکه). با t´ = 0صفر است (

توان از آن براي شکاف انرژي قابل کنترل است، می

 شناسایی هر مولکول گاز استفاده کرد.

 
 گیرينتیجه

فلـزي گـرافن معمـولی در    دهد که رفتار نیمهنتایج نشان می

ایجـاد  اثر کرنش تک محوري تغییر یافته و شـکاف انـرژي   

که به اینصورت خواص فیزیکی و مکانیکی گـرافن   شودمی

]. زاویه بین بردارهـاي شـبکه را   11توان اصلاح کرد [را می

درجه محاسبه شـده اسـت    44به دست آورده که به میزان، 

شـود، شـکاف   ) مشاهده می1]. همانطور که در شکل (23[

انرژي در جهت کرنش اعمال شـده ایجـاد کـه مربـوط بـه      

تبدیل هندسه شبکه و اعوجاج تقارن شبکه است که منجـر  

شود. با تغییـر مقـدار کـرنش تـک     به تغییر طیف انرژي می

را تغییر داد، بنابراین این تغییـرات   3tو  θتوان محوري می

یا گاهی با توجه به میزان  شود و-منجر به ایجاد شکاف می

کرنش اعمالی، تأثیري روي شکاف ندارنـد. مطـابق شـکل    

) بـا تبـدیل   CO)، جذب مولکول گاز (به طـور خـاص،   2(

کنـد.  چگالی الکترونی گرافن، یک شکاف انرژي ایجاد مـی 

همچنین، با مقایسه جذب گاز روي گـرافن قبـل و بعـد از    

کرنش بر مقدار  ، متوجه شدیم که مقادیر ]19تأثیر کرنش [

گـذارد.  شکاف انرژي ایجاد شده در نقاط دیراك تـأثیر مـی  

واضح است که هر چه کـرنش اعمـال شـده و زاویـه بـین      

ــاً بیشــتر باشــد، مقــدار شــکاف و    بردارهــاي شــبکه تقریب

)، 3توان افزایش داد.در شـکل ( حساسیت سنسور گاز را می

بر روي گرافن را تحـت کـرنش    COجذب گاز  Aنمودار 

بـر روي   CO، جـذب گـاز   Bک محـوري و در نمـودار   ت

گرافن معمولی نشان داده شده است. همانطور که از شـکل  

بسـیار  مشخص اسـت جـذب گـاز باعـث ایجـاد شـکاف       

تـوان آن را  مـی کـه  شـود  در پراکندگی انـرژي مـی  کوچک 

کرنش بـر ویژگـی گـرافن تـأثیري      و درنتیجه نادیده گرفت

بـل و بعـد از اثـر    نداشته و دقت و حساسـیت حسـگرها ق  

 کرنش یکسان است.
 

تغییر شکاف انرژي گرافن تحت کرنش تـک محـوري (محـور     :1شکل

x( 
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تغییــر  :2شــکل 

شکاف باند انرژي 

ورق گرافن پـس  

از جذب مولکول 

 گاز هدف
 

 
 

: Aنمودار  :3شکل 

پراکندگی انرژي براي 

بر  COجذب گاز 

روي گرافن تحت 

کرنش تک محوري. 

کندگی : پراBنمودار 

انرژي براي جذب گاز 

CO  بر روي گرافن معمولی به عنوان تابعی از بردارهاي موج افقی و

سبز انرژي مثبت و نمودارهاي آبی انرژي -عمودي، (نمودارهاي زرد

پراکندگی انرژي براي جذب گاز  دهند) (نمودار بالا).منفی را نشان می

CO  از بردار موج بر روي گرافن با و بدون کرنش به عنوان تابعی

افقی (نمودار پایین) نوار انرژي گرافم بعد از جذب گاز.{رنگ آبی: در 

حالت بدون 

کرنش و رنگ 

قرمز: پس از 

اعمال کرنش 

تک 

 محوري.}
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 نایآلوم کیسرام یبر چقرمگ دیتول دنیفرآ ریتاث

   ٢مینا، آسیابی ؛ *١نیما،  خادمیان
  تھران،  اتوبان مخصوص ، شرکت ساپکو١

 تھران ،خواجھ نصیرالدین طوسی دانشگاه، دانشکده شیمی ٢
 

 چكیده
 یاست کھ برا یدیاکس ھایکیگروه سرام یماده فن نی) مھمترAl2O3( ومینیآلوم دیاکس

شکست کم و  یشده متراکم با چقرمگ تف جوشی آلومینا کیمختلف مناسب است. سرام یھاکاربرد
 یدر دماھا یبرابر خوردگ رخوب، مقاومت د شیدما، مقاومت در برابر سا یداریبالا، پا یسخت

 یھا تیکامپوز نا،یآلوم یبھ منظور بھبود چقرمگ .شود یمشخص م یعال یسازگار ستیبالا و ز
مواد توسط  نیاند. خواص ا افتھیتوسعھ  یمھندس یاز کاربردھا یاریدر بس یکیسرام-یکیسرام

 یابیآنھا و دست یزساختاریکنترل توسعھ ر یبرا ن،یشود. بنابرا یم نییآنھا تع زساختاریر
 نھیبھ دیبا دیتول ندیو فرآ ذرهاندازه  یپارامترھا ،تف جوشیخوب،  یزساختارھایبھ ر
با  : ریختھ گری دوغابی، پرس و روزنرانیروش سھنا بھ در این تحقیق سرامیک آلومیشوند.

رابطھ شبھ یک بامعرفی  )KC( شکست فرورونده ھدف بھبود خواص مکانیکی تولید شد و چقرمگی
 اندازه گیری شد. ترک تخمین بر اساس طول جدید تجربی

 . آلومینا،چقرمگی سرامیک، واژه ھای کلیدی:
 

The effect of production processes on the toughness of alumina ceramics  
 

Khademian, Nima1*; Asiabi, Mina2  
 

1 SAPCO, Makhsoos road, Tehran 
2 Department of Chemistry, Khajeh Nasir al-Din Toosi University of Technology (KNTU), Tehran 

 
Abstract 

 
Aluminum oxide (Al2O3) is the most important technical material of the oxide ceramics group, suitable for 
various applications in the electrical, electronic, chemical, physical and medical industries. Densely sintered 
Alumina ceramics is characterized by low fracture toughness and high hardness, temperature stability, good 
wear resistance, corrosion resistance at elevated temperatures and excellent biocompatibility. In order to 
improve the alumina toughness, ceramic-ceramic composites are being developed into many engineering 
applications. The properties of these materials are determined by their microstructures; therefore, to control 
their microstructural development and achieve fine microstructures, the sintering, particle size parameters and 
production process must be optimized. In this research, alumina ceramics were produced in three methods: slip 
casting, pressing and extrusion, with the aim of improving the mechanical properties, the indentation fracture 
toughness (KC) was measured by introducing a new quasi-experimental relationship based on estimated crack-
length. 
 Keywords:        Ceramics, Alumina, Toughness 
 
PACS No.           
 

  قدمھم
ماده  نیپرکاربردتر انیآلوم    

 یعیبھ طور طبو  است اکسیدی  یکیسرام
بھ  α-Al2O3 بلوری یدر فاز چندشکل

از نظر  یعنوان کوراندوم معدن
 یھا ونی .ترمودینامیکی پایدار است

 گوشیشش  باً یساختار تقر کی ژنیاکس
HCP  یھا ونیکھ  دھند یم لیرا تشک 

 یھا ینینابیدو سوم از ب ومینیآلوم
 +Al3. ھر کنند یرا پر م گوشی  ھشت

است. از نظر  گوشیھشت   مرکز
سھ شبکھ  کیکوراندوم  ،بلورسناسی

 اتخاذ R3c ییگروه فضا کیبا  گوشی
با نقطھ  ومینیآلوم دیاکس کند. یم

 یفازھا ریدر سا ٢٠٧٢ C°ذوب
 ηو  γ یاز جملھ فازھا دار،یفراپا
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شش  χفاز  ،بلور تک شیب θفاز  ،یمکعب
و فاز  بلور راست لوزی κفاز  ،گوشی

δ متعامد  ای گوشیچھار  تواند یکھ م
آن در  یکاربردھا .باشد، وجود دارد

گسترده است.  یپزشک ستیو ز یمھندس
 نایآلوممواد مرکب زمینھ  راً یاخ
)AMC ( سایش و  یکیخواص مکانبا

 و کیوسرامیب برای عالی شناسی
با تقویت و  معرفی شده اند مپلنتیا

ده رشتھ ای و یا با افزودنی کنن
جلوگیری از  ،مانند زیرکونیا ییھا

شكست ناگھاني و القاي رفتار شبھ 
 .مشاھده می شوددر آنھا داكتیل 

خواص در  نیا جادیجھت ا قیتحق
 ھای نوینندیفرآتوسعھ  با ھا کیسرام

از چالش ھای  است. انجامدر حال  زین
 ١مھم روش اندازه گیری چقرمگی

ت کھ خواص مکانیکی سرامیک ھا اس
آنھا را نشان می دھد و در اینجا 

 .]٤-١[مورد بررسی قرار می گیرد
 روش آزمایش و محاسباتی

ـــق      ـــن تحقی ـــایآلومدر ای ی ن
(جدول ٩٩.٨با خلوص حدود % مونولیتیک

ــا )١ ــھب ــروش تول س ــھیر دی ــر خت  یگ
شد.  تولید وزنرانیر وپرس  ،یقیتعل

بھ مـدت  ٥٠ Cºدر دمایسپس نمونھ ھا 
شدند.  ١٢ شک  تف ساعت خ یات  و عمل

تا  ٣ Cº/minنرخ افزایش دمای با جوشی 
 ایـن دمـادر  ینگھدار ، ٥٠٠ Cºیدما

ــدت  ــھ م ــال آن ١ب ــھ دنب ــاعت و ب  س
تــا  ٥ Cº/minنــرخ بــا  افــزایش دمــا

ــای دما ــھ  ١٧٠٠و  ١٦٥٠و  ١٦٠٠ھ درج
ساعت  ٢بھ مدت  ینگھدار وگرادیسانت

شدن آھستھ در کوره  خنک تیو در نھا
تاق یماتا د ید ا جام گرد یع . ان توز

 mμبا ابعـاد سھ قلھ ای  ذرهاندازه 
٥، μm و ١nm پـس از انتخاب شـد.  ١٠٠

ش گال ،یتف جو شم یچ مھ  یبرا دسیار ھ
ندازه گ ھا ا نھ  سپس ش یرینمو د، 

بی  مھ تجر طھ نی ساس راب بر ا گی  چقرم
 اندازه گیری گردید.

  
 نایآلوم ییایمیش بی: ترک ١جدول

Al2O3 CaO Na2O SiO2 Fe2O3 MgO Component 
Balance ٠.٠٦٥ ٠.٠١٤ ٠.٠٤ ٠.٠٥ ٠.٠١٣ wt. % 

 

                                                 
١ Toughness 

ھای     نھ  گالی نمو گی  چ ، و ١ریخت
نی  ٢پرس  یرات   ٣و روزنرا با تغی

شکل  ما در  ست.  ١د شده ا شان داده  ن
گالی  شی، چ تف جو مای  فزایش د با ا
کھ  ضمن این تھ  فزایش یاف ھا ا نھ  نمو
نی  نھ روزنرا گالی در نمو شترین چ بی

 مشاھده می شود.

 
: نمودار چگالی بر حسب دمابرای سھ ١شکل 

 نمونھ ریختگی، پرس و روزنرانی
 

گ نییتع یبرا     مھ  یچقرم ست ھ شک
 یاز روش شکســتگ یکیســرام یھا نمونــھ
طول بعبارتی  ای VIF کرزیو یفرورفتگ

اسـتفاده  VICL کـرزیو یرفتگفروترک 
گ یتغ ھیناح کی یشد. فرورفت شکل  ری

ست  یم جادیا یتورفتگ ریر زد یکیپلا
ن ند و ھمچ ھا نیک  جادیرا ا ییشکاف 

شعاع یم صورت  بھ  کھ  ند  سمت  یک بھ 
پا رونیب گ نییو  ئوس فرورفت  یاز ر
بر ندیآ یم رونیب کرزیو علاوه   .

ــا ترک ــعاع یھ ــھیم-یش ــا ترک ، ان  یھ
رخ  تواننـــد یمـــ زیـــن ســـتیپالمکو
 یراه ســاده بــرا کیــ ).٢(شــکل دھند
ما دادن  قلیص نوع،دو  نیا نیب زیت

ست یسطح یھا ھیلا مانطور. ا کھ در  ھ
ست، س ١شکل  شده ا شان داده   ستمین

نھیترک م کوس  شھیھم ا ھرم مع بھ 
کھ  یماند در حال یمتصل م یفرورفتگ
ھا م ستیپالمکو یترک   شوند. یجدا 

یری  ندازه گ ین دو روش ا بر ا علاوه 
برازش  سوم  ترد، روش  مواد  گی  چقرم

نای بر مب ھارم  نی و روش چ سطح  منح
اثــر تــرک مــی باشــد. در دو روش 
عادلات   بی م مھ تجر ضریب نی تدایی  اب
با آزمایشات تجربی و راھکار ریاضی 

شوددر  می  صل  سوم حا کھ در روش  حالی
از سعی و خطا و مقایسھ  علاوه بر آن

ــای  ــا روش ھ ، SENB ،ISB ،SCF ،SEPBب
CNB  وDCB روش  .نیز استفاده می شود
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اس ضخامت و سطح اثر ترک بر اسچھارم 
 می باشد.

 
 : ترک میانھ و پالمکوئیست٢شکل 

 
شانگر غ     ترک ن ستق رینوع   میم

بعبارتی مواد با است، مواد  یچقرمگ
س بالاتر از  تترک پالمکوئی گی  چقرم

شعاعی ترک  با  ند.-مواد  نھ دار  میا
و  ٢.٥ نیبـ c/aبا نسـبت  یینمونھ ھا

 کدھنده وجود ھر دو نوع تر نشان ٣.٥
ــتیپالمکو ــھیو م س ــتند ان ــرک ھس . ت

ــت  ــ ].٤[دارد c/a>٢.٥پالمکوئیس  نیچن
ــا ترک ــھیدر نت ییھ ــا تنش ج ــ یھ  یکشش

ــاق ــده یب ــ مان ــذاری و  نیدر ح  بارگ
گ شوند، یم جادیا ھیتخل  یاز فرورفت

م بشوند یخارج  طھ   یروین نی. راب
فرض  یو طول ترک خط دندانھ یبارگذار
شود ب کی نی. امی  طھ تجر بدون  یراب

ساختیز ظر ر نده  ین شان دھ ما ن ست ا ا
مواد  یکیبا خواص مکان کیارتباط نزد

 یکیپلاست ھیناح کیشده است.  شیآزما
گ ریدر ز لت  یفرورفت با حا طابق  م
شود. چھار  یم جادیا کیپلاست-کیالاست

لوژ ترکیم یمورفو سرام کرو ھا  کیدر 
ــادیا ــ ج ــود. ترک یم ــا ش ــم یھ  ،یانی

 یپن میشکل ن یضیب یا یشعاع یھا ترک
مولا   یانیم یھا تر از ترک بزرگکھ مع

ست صفحھ  کیدر کھ  یجانب یھا ، ترکا
و  یانیــم یھــا نســبت بــھ ترک ھنجــار

 یھــــا و ترکقــــرار دارد  یشــــعاع
از شناختھ شده ترین آنھا  تسیپالمکو

شکســـت  محاســـبھ چقرمگـــی .ھســـتند
تنوع  معادلھ ٢٠ بیش ازا ب فرورفتگی

ــادی دارد ــدلھا. زی  ،Tanaka،Casellas یم
Anstis ،Lankford ،Niihara، Miyoshi، Evans-

Charles مواد ترد  یمحاسبھ چقرمگ یبرا
ــاربردتریناز  ــتند پرک ــا ھس  .]۴[ھ

شکلات تجز بھ  لیو تحل ھیم جر  تنش من
خ سازگار یبر ھا ینا مول  بھ  یدر فر

شکست  یمحاسبھ چقرمگ یدست آمده برا
 شده است.  یرفتگفرو

گ     سبھ چقرم ظور محا ست  یبھ من شک
تـرک  نیـ، طول اHV30کرزیو یرورفتگف

 ریتصــو لیــھــا بــا نــرم افــزار تحل
روش پنجم  نجایدر ا .شد یریاندازه گ
 یفرورونده معرف یچقرمگ یریاندازه گ

ھا یم کھ خطا گذار یگردد   ،ینرخ بار
پـیش   ،یتخلخل، تـرک جـانب ،یناخالص
و  یبحران ریترک ز ،گزاگیترک ز ترک،

ر . دردیگ یترک  را در نظر م سھیپل
-تنش دانیم عیروش با توز نیواقع ا
 مــرتبط اســت.در شــبیھ ســازی کــرنش 

ن یھا روش ندازه یمبت طول  یریگ بر ا
 تیمز نیا ویکرز یترک توسط فرورفتگ

ند کھ استفاده از آنھا آسان را دار
 نییدر تع یدشوار ، ولی بھ دلیلاست

س قیدقطول  ھا، ب بل  ریغ اریترک  قا
با  یتجربشبھ معادلھ  اعتماد ھستند.
شبیھ سازی  در ترکدسھ ضریب تصحیح ھن
   معرفی می گردد:
                    

)١(        CR=CM+CS/2 , KC= ce (F/CR
1.5)(E/HV)0.5 

     
چقرمگی شکست  KC کھ در اینجا    

مدول   MPam1/2 ،Eفرورونده برحسب 
، GPaسختی ویکرز GPa ،HVیانگ برحسب 

F ختی نیروی بکار رفتھ در آزمون س
بدون تجربی ثابت   N ،ceویکرز برحسب 

بستگی بھ نوع محاسبھ از  بعد کھ
برحسب  طول ترک CR، ٠.٠٢۴تا  ٠.٠١۶

m ،CM  ،طول ترک اندازه گیری شدهCS 
 طول ترک شبیھ سازی شده می باشد.

نشان داده شده  ٣نتایج در شکل     
است. با افزایش دما بھ دلیل افزایش 

، نھ ھانمو چگالی و کاھش تخلخل
افزایش چقرمگی مشاھده می شود. از 
طرفی چقرمگی در نمونھ ھای روزنرانی 
شده بیشتر از سایر روش ھای تولید 

کھ ناشی از تراکم بالاتر این  است
د است کھ بھ دلیل بکار فرآیند تولی
نسبت بھ ریختھ گری  گیری فشار

تعلیقی و ھمچنین رطوبت بالاتر نسبت 
 بھ فرآیند پرس است.
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سھ  یبر حسب دمابرا ی: نمودار چقرمگ٣ شکل

 یپرس و روزنران ،یختگینمونھ ر
 

 بیشترین مقادیر چقرمگی در حدود    
MPam1/2 ٢٠محاسبھ شد کھ حدود % ٥.٤ 

بالاتر از روش ھای محاسبھ دیگر می 
 باشد.

 
 ینتیجھ گیر

، با افزایش دمای تف جوشی     
چگالی و چقرمگی برای ھمھ نمونھ ھا 

یابد. بیشترین چقرمگی  افزایش می
برای فرآیند روزنرانی محاسبھ شد و 
ھمچنین معادلھ معرفی شده مقادیر 
چقرمگی را بر اساس توزیع میدان تنش 

کرنش بیشتر از مقادیر چھار روش  –
دیگر پیش بینی می نماید کھ بھ دلیل 

 دقت با در نظر گرفتن افزایش
می  ی بیشتر انتشار ترکپارامترھا

وش ھای قبل موجود باشد کھ در ر
 .نیست
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  ABAگرافین سه لایه با ساختار برنل پتانسیل متناوب  در قابل کنترل با ترابرد

  2، نساء احمدزاده
1زینب رشیدیان
   ، ایرانلرستان ه لرستان،دانشگا علوم پایه، دانشکده گروه فیزیک، 1

    ه آزاد اسلامی همدان، همدان، ایراندانشگا دانشکده علوم پایه، گروه فیزیک، 2

 چکیده

لایه به علت پایداري و کند. گرافین سهیک تا چندلایه خواص دوبعدي خود را حفظ می در چینشهاي کربن با ساختار شش گوشی است و افین شبکه دوبعدي اتمگر

دهد؛ پاشندگی را تغییر میها نسبت به هم خواص ترابردي ماده و طیف فراوانی نسبت به دیگر ساختارها، مورد توجه است. چون تعداد و چگونگی قرارگیري لایه

انجام شده است.  متناوب  در حضور پتانسیل ها ایم. بررسیبه تحلیل هامیلتونی و ساختار نواري آن پرداخته ABAلایه ساختار برنل بنابراین در بررسی گرافین سه

 -ي رسانش، از رویکرد لاندائوپتانسیل، بررسی شده و نمودار بهنجار شده لایه در حضور سد پتانسیل بین دو قطعه نرمال بدوناي از گرافین سهترابرد الکتریکی قطعه

تواند ماکزیموم و مینیموم مقدار خود را داشته باشد؛ یعنی با اعمال  است؛ رسانش بسته به اندازه پتانسیل اعمالی و طول ناحیه میانی میبوتیکر تحلیل و ترسیم شده

تغییرات رسانش بین صفر و یک نمادي براي کاربرد قطعات نانوالکترونیک در ساخت ترانزیستورهاي صنعتی با ابعاد بسیار  شود. چونپتانسیل ترابرد بار کنترل می

 ي خاصی کنترل کند.تواند با ایجاد سدپتانسیل الکتریکی، رسانش را در محدودهایم که میهاي اعمال پتانسیلی پرداختهکوچک است؛ در اینجا به بررسی روش

 بوتیکر -، رسانش، فرمول لاندائومتناوبپتانسیل  لایه،گرافین سه: اي کلیديواژه ه

   

Controllable Transport with Staggered Potential in Bernal Stacked ABA Trilayer 
Graphene  

 

Rashidian,  Zeinab*1; Ahmadzadeh, Nesa2  
 

tan University, Lorestan, IranDepartment of Physics, Faculty of Science, Lores1  

Department of Physics, Faculty of Science, Islamic Azad University, Hamedan Branch, Hamedan, Iran2  

 
Abstract  

 
Graphene is a two-dimensional carbon-arranged structure in the hexagonal lattice, can be maintained (from 
one to several layers)its two-dimensional properties. Trilayer graphene has been studied due to its stability and 
abundance over other structures. 
Considering the type and number of layers and how are placed in relation to each other in the properties of the 
material, causing a different dispersion spectrum, we will see different transport properties in the structures. 
Investigations have been carried out in the presence of staggered potential, because in the analysis of electrical 
transport we consider a piece of trilayer graphene in the presence of a staggered potential sandwiched between 
two normal regions without potential. 
The electrical transport properties by analyzing the flow diagram, derived from the Landaure-Buttiker 
approach, indicate that the use of trilayer graphene is applicable  in the production and construction of 
transistors. 
 Keywords: Trilayer Graphene, Staggered Potential, Conductance, Landaure Buttiker Formula        
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  قدمهم 

کربن به عنوان یک عنصر حیاتی رفتارهاي غیرمعمول و      

دهد، ارهاي گوناگون از خود نشان میاي در تشکیل ساختپیچیده

بینی امکان کاربرد ساختار دو بعدي در علم و صنعت در پیش

نهایت موجب موفقیت در تولید آن شد؛ به طوري که در سال 

گروهی از فیزیکدانان دانشگاه منچستر که به سرپرستی  2004

آندره گایم مشغول به تحقیق و فعالیت بودند، توانستند در یک 

هاي گرافین را به روش شکاف لایهه چندان پیچیده تکروش ن

  [ 3 ,2 ,1].میکرومکانیکی از ساختار گرافیت جدا کنند

ي گرافین مختلف مشاهده شده و ساختارهاي با توجه به چیدمان

ها و نوع قرار گرفتن آنها به وجود آمده که با تغییر در تعداد لایه

هایی که تقارن اخالصیتوان گاف انرژي را با ورود نمیاست، 

هاي زنند( اعمال پتانسیل متناوب) و یا میدانشبکه را بر هم می

عمودي اعمال شده به طرق مختلف( گیت ثابت پتانسیل)، کنترل 

کرده و این ماده را نامزد مناسبی جهت طراحی قطعات الکترونیکی 

به  با توجه [5 ,4]. بر پایه نیمرساناها نظیر ترانزیستورها قرار داد

نتایج بدست آمده در این کار، رسانش بسته به اندازه پتانسیل 

تواند ماکزیموم مقدار و مینیموم اعمالی و طول ناحیه میانی می

شود مقدار خود را داشته باشد؛ یعنی با اعمال پتانسیل خارجی می

با ایجاد سدپتانسیل الکتریکی در مقابل و  ترابرد بار را کنترل کرد

 ي خاصی کنترل کند.انش را در محدودهعبور ذرات، رس

 روش کار

که مورد مطالعه این مقاله قرار  )ABA( در مورد چیدمان برنل

از لایه اول منطبق و موازي با زیرساختار A زیرساختارگرفته است، 

B  از لایه دوم و زیرساختارA از لایه سوم بوده و هر لایه به اندازه 

3
S

ین نقاط نسبت به لایه دیگر چرخیده و چیدمانی را حول هم  

به وجود آورده که فاصله صفحات آن کمتر و میزان جفت شدگی 

 [6 ,4].صفحات به هم بیشتر شده است

طیف پاشندگی این ساختار طبق پیش بینی گاف نواري صفر دارد و 

نشان داده شده است و در صورت اعمال  1نمودار آن مطابق شکل 

توان در آن گاف قابل کنترلی ایجاد کرد که نمودار پتانسی می 

 نشان داده شده است.   1شکل چین با منحنی خط مربوط به آن

 
 . طیف پاشندگی گرافین سه لایه برنل نرمال 1شکل

مطالعات و کارهاي محاسباتی در مورد ساختار و ترابرد از آنجا که 

و  [7,6]استدرمقالات متعددي انجام شده  АААلایه گرافین سه

لایه با چیدمان همچنین بررسی رسانندگی اپتیکی در گرافین سه

АВА ؛ در اینجا قصد داریم با رسم [8]نیز مورد تحقیق بوده است

هاي گرافین لایه که برهم نهی از سیستمساختار نواري گرافین سه

لایه و دولایه است، تحلیلی از ترابرد و چگونگی تغییرات تک

و دهیم گرافین این چیدمان را مورد بررسی قرار رسانش الکتریکی

بینی ما بر این است که با برهمنهی از رفتارهاي گرافین پیش

 لایه و دولایه مواجه هستیم. تک

با ورود ناخالصی به ساختار شبکه به  متناوب پتانسیل اعمال

می شود که در هر صفحه تقارن بین دو زیر ساختار  انجاماي گونه

A,B  هم زده و بر روي زیر ساختار اول پتانسیل  را برV  و بر

قرار می دهد. در بررسی گرافین سه لایه تحت   V–دومی پتانسیل

پتانسیل متناوب تقارن لایه اول و سوم را براي ایجاد گاف نواري 

زنیم. به این ترتیب عناصر قطري ماتریس هاي هامیلتونی بر هم می

  2ویژه مقدار آن مطابق روابطتغییر کرده و  1 فوق مطابق معادله

 :[9,10] خواهد بود
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دهد که از حالت بدون گاف این معادلات طیف نواري را نشان می

خارج شده و با اعمال این نوع سد پتانسیل قابلیت کنترل گاف 

  .اندانرژي پیدا کرده

 محاسبات و تحلیل ها

هاي بررسی خواص ترابرد در ترین روشیکی از مرسوم

اي، نظریه پراکندگی لاندائو هاي الکترونی بالستیک کپهسیستم

 به برخوردي ذرات فرودي زوایاي از ايپیوسته يبازه است؛ در

 بوتیکر -لاندائو رویکرد طبق رسانش پراکننده، گرافینی سیستم

  [11,12]شود:می داده نشان ايپیوسته گرالانت صورتبه

)3(                           
³ 

2/

0
0 )cos(),(2
S

TTT dETGG
 

یک مجموعه سه قسمتی از اتصال  2 براي این منظور مطابق شکل

را در نظر  W و پهناي Lلایه با چیدمان برنل با طول گرافین سه

گیریم که قطعه میانی تحت پتانسیل مشخصی قرار گرفته است می

و بین دو قطعه با چیدمان مشابه اما در حالت نرمال و بدون 

سپس با اعمال  -اصطلاحاً ساندویچ شده است -قرار دارد پتانسیل

شرایط مرزي پیوستگی بین توابع موج ورودي و خروجی، در دو 

ده شده است، ماتریس آور 6و 5و 4که در روابط  x=0 ,x=Lمرز 

 . [1,10,11,12]پراکندگی متناظر را تعیین می کنیم

 

 
. اتصال ساختار گرافین سه لایه در حضور پتانسیل بین دو نمونه 2شکل 

 پتانسیلمشابه نرمال بدون 

 در سه ناحیه گرافینی به شرح زیر می باشد:توابع موج 

 در ناحیه اول( نرمال):

)4 ( 

)(

'''

22'''

3)(
2

)(
1

)(

'''''

"

0

0
2

0
0

2)(

0
0
0

0
0

0
0
0
0
0

0
0
0
0

0

T

T

T
T

T

T

T

T

J

J
xCosik

i
f

f

xCosik
i

xCosik

i

ikxCos

i

I

e

ekv
kv

r
e

e
r

e

e

re

e

�

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�
�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

 <

=
=

 
 در ناحیه سوم( نرمال):

)5(   

       

)()()()("
"

22''

)()(

"'

0
0
0
0
0

3

2
0
0

0
0

2)(
2

0
0
0
0

0

1

T

T

T
T

T

T

J

J
CosLxik

i

CosLxik
i

f

f

CosLxik

i

III

e

e

te
ekv

kv
t

e

e

t

��

�

��

�

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�
�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

 <

=

=

 
 :در ناحیه میانی 

)6( 

)(
3

1

)(

*

)(

11

1111

1

0
0

0
0
0
0
0

2

0
0
0
0

0

1

T

TT

xCosiq

i

i

i

i

xCosiqxCosiq
II

e

C
B
A

ai

e

f

ae

f

a

�

 

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

�

¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸
¸

¹

·

¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨
¨

©

§

 <

¦

 
 -ا محاسبات ضریب عبور و اعمال بر رابطه انتگرالی لاندائوب

راي تعیین احتمال عبور حاملان بار از این نوع اتصال بوتیکر ب

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

نتایج  3معادله شماره کرد محاسبات رسانش با روی ، نتیجهلایهسه 

 زیر را دارد :

 
تغییرات رسانش از اتصالات گرافین سه لایه در حضور پتانسیل  . 3 شکل

 متناوب براي چهار طول مختلف از ناحیه میانی

 گیريبحث و نتیجه

شود، همانطور که از نمودارهاي رسانش و ساختار نواري دیده می

تواند لی و طول ناحیه میانی میرسانش بسته به اندازه پتانسیل اعما

ماکزیموم مقدار و مینیموم مقدار خود را داشته باشد؛ یعنی با اعمال 

شود ترابرد بار را کنترل کرد. از آنجا که می متناوبپتانسیل 

تغییرات رسانش بین صفر و یک نمادي براي کاربرد قطعات 

یار نانوالکترونیک در ساخت ترانزیستورهاي صنعتی با ابعاد بس

هاي اعمال کوچک می باشد؛ در این تحقیق به بررسی روش

تواند با ایجاد سد پتانسیل الکتریکی در ایم که میپتانسیلی پرداخته

ي خاصی کنترل کند. با مقابل عبور ذرات، رسانش را در محدوده

یه با ساختار برنل؛ ساختاري پایدارتر با لاکه گرافین سهتوجه به این

تواند هاي کربن است، میدر مجموعه آلوتروپفراوانی بیشتر 

. چگونگی تغییرات رسانش اي جالب براي این بررسی باشدگزینه

و کنترل بر گاف نواري ایجاد شده مطابق نمودارهاي ترسیم شده 

دهد در بازه مشخصی از آورده شده است؛ که نشان می 3در شکل 

. همچنین ولتاژ افت رسانش و سپس افزایش آن را مواجه هستیم

تناوبی بودن تغییرات رسانش با اعمال پتانسیل متناوب که در شکل 

زنی کلاین توجیه پذیر نیز ظاهر شده است که به وسیله تونل 3 

 است و تأییدي بر حضور این پدیده در ساختار گرافین دارد. 

تواند ها میها روي اتمدانیم حضور ناخالصیهمانطور که می

ین مختلفی ایجاد کند واز طرفی از یافته هاي اهاي موضعی پتانسیل

اتفاق  به ازاي مقادیر مختلف پتانسیل مقاله انتظار داریم جریان قطع

ها نسبت به هم و همچنین حضور بیافتد. پس در واقع موقعیت اتم

ناخالصی ها می تواند روي رفتار ترابردي مواد تأثیر بگذارد  و 

 عی در سطح اتمی باشد.معیاري از تشخیص پتانسیل هاي موض
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The study of stress and grain size effect on creep behavior of Zr-1%Nb alloy using 
atomistic simulation�
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Abstract 
 

Zirconium alloys with niobium are one of the most important materials in nuclear industry. This alloy is under 
irradiation, pressure, and high temperature as fuel cladding and therefore the study of this alloy is necessary at 
the high temperature and aggressive environment. In this study, the creep behavior of this alloy at high-
temperature is considered under high stress using molecular dynamics approach and accordingly the effect of 
stress on creep is explored. In addition, the effect of grain size is studied on the creep behavior of Zr-1%Nb 
alloy. The results are shown that the deformation rate is decreased with increasing the grain size. Furthermore, 
increasing the uniaxial stress level is caused the greater deformation rate in the structure. 
    
 Keywords: Zr-1%Nb alloy, molecular dynamics, creep behavior, grain size, uniaxial stress 
 
PACS No. ��          
�

»Ä»|¬��

�����·MÌZÅ�ZÉ��Ë¿Â¯�Ì¹Â�ZÅ{�]�Z¯É�Y�Ã{�f�³É�Y�Äf�Å�d À���{É�

Y�Y{�ZÆ¿M��|¿�Y{É��,º¯���¬»�t���Z]�½Á�eÂ¿�[~m�,ÓZ]�[Á}�Ä�¬¿

³{�Ây��]Y�]��{�d»ÁZ¬»Ê�¿Z°»��YÂy�Á�[M��{�\�ZÀ»Ì°Ê��¶]Z«

�ZfyZ�� {YÂ»� ½YÂÀ�� Ä]� Á� |Àf�Å� {Z¼f�YÉ��dyÂ�� ��Âa� Á

ZÅ�Âf¯Y�É�f�ÅY� ÄÉ�f�Y�[M� Z]� Ã|¿Â��®ÀyÃ{Z¨�»Ê��� |¿Â�����

Y�]É��Ë¿Â¯�Ì¹Â��¯Ë·Zf�Ê�{�Y{�{ÂmÁ��Z§� Ä���¶°������Z§� �Į��Z]

� �ZfyZ�HCP�Z»{� �{É�� �Y� �f¼¯����f¿Z�� Äm�{Ì,{Y�´�� �Z§ȕ��Z]

��ZfyZ�BCC�Z»{��{É���Y��eÓZ]����f¿Z��Äm�{Ì,{Y�´���Z§�ÁȦ��Z]

 ¸����� �ZfyZ�Ê�Å� �Z�§� �Â�u� �{� ÁÌZf�YÁ�|eÌ®� ��½YÂÀ�� Ä]

Ë®��f»Y�Za�Ä]��Â]�»�ºÆ»�¿Z°»�{�°¸¼�Ì°Ê,�Zf¿Ël�]�neÊ��{�Â»��{

Z»{� �{� ��y� �Zf§�É�� �{�Y{� {ÂmÁ� ÓZ]� µZj»� ½YÂÀ�� Ä]Å�ËZ��Á

��y� �Zf§����Z°¼ÅÊ�·MÌZÅ�ZÉ�¹ÂÌ¿Â¯�Ë��]�ne�c�Â�� Ä]� Y�Ê�

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

Y�]É�Ë®�»� ��¿� �{� {Á|v»� �Z�§� Ã�Á{Ê�³Ì|¿������ �Àr¼ÅÌ¾�

ÉZÅ�Z¯�{Ë�´É�� �Ì¿� �{Y� �{� ÄÀÌ»�� ¾Ë�� {�Â»Ë¿Â¯�Ì¹Â�Z�� ÁË��

¯�eÌcZ^�]Z�»Ä��� {�Y{� {ÂmÁ���� ��� É�Y|ËZa� ÁdÌ¸]Z«�aÌ��]ÌÀÊ�

É�ZfyZ�� cÓÂve�Y�mY� �{É�·MÌ�Z�Ê»ÂÌ¿Â¯�Ë��Y�]É��Á� ½ZuY��

ZÅ�ÂeY�aYÉ�Y�]ZÀ]� �d�Y� ºÆ»� ZÅ�Âf¯Y�Ë,¾�¿Z°»��YÂyÌ°Ê��|À¿Z»

¤eÌÌ����y� ¶°�Ê,�� ÃÂv¿·M� ½M� {�°¸¼�Ì�Z�Y�]� Y�É�Ã{Z¨f�Y���{

»� ½Z�¿� ZÅ�Âf¯Y�Ê�Y�]� �|Å{É��ÉZÅ�Ê���]���y� ,�Âf¯M�� ½Á�{

Za�d·ZuË�Y|�� {Â��Ê»� Ã|Ë{��� ½Z°»Y�c�|¿� Ä]� ÁÌ½|����y� Ä]

�¹Â��Äm�{ËZ�ZaZ¿Ë�Y|���{�Y{�{ÂmÁ�Z»YË®��ZÀjf�Y�{��½|��º³�{�Â»

ZÅ�Ä·Â¸³É�»��{�dyÂ�ÌÄ¸�Y�§Y�h�Z]�Ä¯�,d�YË�����yÊ �Â»�

»Ê�»�Ä¯�{Â�Ê�YÂey�Ä¸u�»�{�YÁ�|¿��{Â��¹Â��������

Y� �{Ë¾�¤e� w�¿� ,Ä ·Z�»ÌÌ��Y�]���y�¦¸fz»� ¶uY�»� �{� ¶°�É�

·MÌ�Z�Zr-1%Nb����]Ê�Y� �]� ÃÁÔ�� �d�Y� Ã|�Ë,¾��iY��Àe���{

�Âv»�®Ë�ÉZf�Y�����]�{�Â»���y��Zf§���]Ê���d�Y�Äf§�³��Y�«

¾ÌÀr¼Å,�iPeÌ��� �Ì¿� Ä¿Y{� Ã�Y|¿Y��y� {�°¸¼�� �]Ê�·M� �ZfyZ�Ì�ZÉ�

Äf§�³� �Y�«� hv]� {�Â»��d�Y�ZÆ¿� �{Ë,d���Zf§�� �fÆ]� ­�{� ÉY�]

��ZÌ·M��ZfyZ���{�ZÆ¼eY��za�Á�µÂve�ÃÂv¿�Á�ÓZ]�ÉZ»{��{�Ê��y

�dÌ¼¯»Ì´¿ZÌ¾� ]�»�Ä¸�Z§Ê��MSDY�]��É���Àe�Á�ZÅ�Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y

ÉZÅ�¦¸fz»��{�·MÌ�Z�Zr-1%Nb����]Ê��d�Y�Ã|��

�
�¶°��Ì·M�Á�¹ÂÌ¿Â¯�Ë���ZfyZ��¦¸fz»�ÉZÅ�Z§��¹ÂÌ¿Â¯�Ë��ÉZÅ�Z��¹ÂÌ]ÂÌ¿�

 
ÊeZ^�Zv»�ÉZÆ�Á��Á�É�ÂXe�

�����Ä��cZ^�Zv»�¾ËY�ÉY�]�·MÌ�Z�Zr-1%Nb�� �{� Ä¿Y{� Ã�Y|¿YZÅÉ�

�Z]�¦¸fz»���,����Á���Á�Ä¿Y{�Ä]�Ìe�e\��Z]�������,�������Á�

�������ºeY��{��Å�ZÅ�ZfyZ�� �Y� ¹Y|¯���Âe�É�Y�§Y� ¹�¿� Äf�]�

Atomsk�·ÂeÌ|���d�Y� Ã|��� �ZfyZ�� ���|ÀÅÊ�Ë®���Y�\ °»

ÉZÅ�Ä¿Y{�HCP�Á���×��×���¿³�dÆm�Á�dÆm��Å��{��f»Â¿ZÌ�É�

ZÅ� Ä¿Y{É�� ¶°��� d�Y� ¦¸fz»�Y� �{� ZÅ� Ä¿Y{� Ã�Y|¿Y� ��Ë¾��Ä�

aÌ|À]�°É������,�f»Â¿Z¿�����Á��f»Â¿Z¿������d�Y��f»Â¿Z¿�¶°���{��Å

ZÅ�²¿��Z]�Ä¿Y{É��¦¸fz»Z¼f»Ë��»Ê�Y��]�ÃÁÔ���{Â�Ë,¾��Â´·YËºf�

ÉÂ¿Á�Á�����Y�]É�·ÂeÌ|�YË¾������ �d�Y� Ã|�� Ã{Z¨f�Y� ZÅ�Â¸]Â¿Z¿

��»É�Y�Ã�Á{É��d�Y�Ã|��Ã{Z¨f�Y�cZÆm�Ä¼Å��{�

Ä¼Å�^�ÌÄ��Z�É�ZÅ��� �b¼·� É�Y�§Y� ¹�¿� Äf�]� ªË��� �Y����¹Zn¿Y

Ã|��� �|¿YË®��¿ZfaÌ¶�]Ì¾�¼eYÊ�ÊËZeÁ{�Zr-Nb������Y�]É��Ìºf��

�¿Zfa�\·Z«� �{Ì¶�ÁY�� Ä]� Äf�]YÁËÄ��ADP�Y� Ã|�� Ã{Z¨f�Y� �d�Ä¯�

Zf¿Ël�«{� 0Zf^�¿Ì¬Ê�Y�]� Y�É�e�Y�u� �YÂyÊ�¿Z°»� ÁÌ°Ê����ZÀ�

·M�Á��·ZyÌZÅ�ZÉ�¯�eÌ\�ZeÁ{ÊË�·Âe�Z]Ì|�»Ê�|À¯Ô���ÃÁ�Y��]Ë,¾�

¿Z»�� Ä¸u�»Ê�^�ÌÄ��Z�É�fs����ÀeÌº�� �|�¾ÌÀr¼Å,��Y��¹�¿

�Y�§YVMD ������Y�]É��neËÄ�¸ve� ÁÌ¶��ZfyZ�É�Z�� ÁË����a

�d�Y�Ã|��Ã{Z¨f�Y�ZÅ���Y{�a�

�{�]Y,Y|f�Ä]��Â]�»�ÉZÅ�É�Z��ÄÀÌÆ]�Ê»Z¼e���Â¸]Â¿Z¿Zr-1%Nb��Ä]

�¶»Z¯� �Â�� ¹Zn¿Y^���b�� Á� ,d�Y� Ã|�ÌÄ��Z�É�M�§Ë|À��Z]���y

��Y�Ã{Z¨f�Y�¶^»Z�¿MNPT��d�Y�Ã|��¹Zn¿Y�®e��Àe��¬§�½M��{�Ä¯

�Âv»É��dÆm��{�d]ZiZ�»�µZ¼�YÊ�^�� �{Â�ÌÄ��Z�É�ZÅÉ����y

Y�]É�Ps�����Z»{��{É�Ã|��¹Zn¿Y�ÓZ]�|¿Y�]�ZeÌ�À�¼�Ì¬Ê��Ä�]Y���{

�Z]µÂve���ZfyZ�É�Â¸]�Y�]É�M�§Ë|À�Z»{��{���yÉ��|ÀÅ{�ÄWY�Y�ÓZ]�

MSD�Ë®�Y�]�ÄmÂe�¶]Z«��f»Y�ZaÉ��neËÄ�¸ve�ÁÌ¶���Ë\��za�

¼eYÊ���{�Ìºf���Y�{Â��Ê»�Ä^�Zv»��Ë��c�Â�]�Á�d������

����

 
hv]�Á�lËZf¿�

�����Y|f]Y� �{�Ê]ZË��Y� ÉY�]��¿ZfaÌ¶�]Ì¾�¼eYÊ�Y�ZaZÅ�f»É��Ä°^�

�Ë¿Â¯�Ì¹Â�HCP�� ®eÄ¯� |�� Ä^�Zv»� É�Â¸]������� ,������

¹Á�f�´¿M�� dÆm� �{X�� ÁZ�Ä¯�d�Y� Ã|»M�d�{� Ä]��ª]Z�e� �{

lËZf¿� Z]�Ê]Ây�Z»�MË���ÊÅZ´�������Á���������|�Z]�Ê»� ����Y� �

Zn¿MÊË�\·Z£� Ä¯��eË¾�Á�ËZÅ{Y|�M�§� �{Ë|À�·Âe� ,��yÌ|�]� �Y� ÁÌ¾�

Zm�¾f§�É�·ZyÊ�]{Ây�ÁÌ¾�ÊÀÌ�¿���¿Y�,d�YÉ�¶Ì°�e�YË¾��Ä�Ì¬¿

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

ZÅ��Z�Y�¾ËY��]��{Â��Ê]ZË��Y�Á�Ã|��®q�lËZf¿�Z]�|ËZ]��Ì¿,���¿YÉ�

¶Ì°�e��Á�ÉZm�ÊÆe]�{ÂyÌ¾�ÊÀÌ�¿�Y�]É����ZfyZ�Ë¿Â¯�Ì¹Â��®e

�Â¸]É�¿Ì��e�e�Ä]Ì\�eV������Á�����»�Ä¯�d�Y�Ã|»M�d�{�Ä]Ê�

� Z]� |¿YÂe� lËZf¿Z»�MË�ÊÅZ´���Y� �f³��]�eV��������Á�eV������

��Ê·Z´q�Ê ]Ze�cZ^�Zv»���Z¬»� �ËÄ��� �{Â��¾ËY�]ZÀ]¸¯� �Â��Ä]Ê�

»Ê�f¿�½YÂeÌÄn�Y�Ä¯�d§�³Ë¾��¿ZfaÌ¶�]Ì¾�¼eYÊ�Zf¿Ël��¶]Z«{Z¼f�YÉ�

»�Ã{Z»M�Z»�cZ^�Zv»��{�Y�Ê��|À¯�

�
�¶°����ZÌ·M�ÉZÅ�ZfyZ�Â¿Z¿��Zr-1%Nb��Z]�¦¸fz»�ÉZÅ�Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y�Z]���,����Á

����Ä¿Y{�

{�Ä]�É| ]��z]��^�ÌÄ��Z�É��ÉZÅ{Ë»ZÀÌ®�·Â°·Â»Ê���y��Ê»

� �ºË�Y{�a� �Â�À»�¾ËY�ÉY�]ZÅ��ÀeÉ�� �Y�����³ÌZ´�� Ze�µZ°�Za����

³ÌZ´���µZ°�ZaÉY�]�·MÌ�Z�Zr-1%Nb��Z]�{Y| eÄ¿Y{�ZÅÉ��Á�¦¸fz»

Z»{��{É�����Â¸¯Ë¾�M�§� �d�Y�Ã|��µZ¼�YË|À�¤eÌÌ����y�¶°�Ê�

�¶°���{��Å�²¿���d�Y�Ã|��Ã{Y{�½Z�¿ZÉ�e�Â��,�^�Ê���ÁÌÃZ��Ä]

e�eÌ\���Z�§����,�����Á����µZ°�ZaZ´Ì³�»�½Z�¿��Y{Â¼¿��Å��{�Y�Ê�

�|ÀÅ{�

�¶°���{���y�Ä¸u�»�Ä���{ËÃ|�»Ê�·ÁY���y�¶uY�»� �{Â�Ì,Ä�

Za�d·ZuË�Y|����y�Á�Y|ËZaZ¿� �Ã|���¯}�ÉZ»{�ÉY�]���y��Zf§�Ê�

�ZfyZ��¾ËY�]Ì�f���Ä]� Ä¸u�»��{� ¹Â��{Â��Ê»� Ã|Ë{� ��Y|ËZaZ¿����{

ÓZ]�ÉZÅZ»{��{�,d¨³�½YÂe�Ê»��«YÁºeY��Z e�Y�ÄÀ»Y{�,���ZfyZ���{�ZÅ

·MÌ�Z�Y�§YË��»Ê�Ë|]Z��Â��Ä]É�y�]�Ä¯Ê�ºeY��Y���{�d�Y�¾°¼»� ZÅ

{Y�³� �Â�uË½Z�� Á� |ÀÀ¯� Ä^¸£� �ÁZn»� |�� �]� �Z�§�za�¸yY{Ê�

ZÅ�Ä�Ì¬¿�Y�§Y�Y�Ë��Y��|Å{Ë¾�M�§ËZÅ|ÀÉ���yÊ��¹Zn¿Y�ÓZ]��Z�§��{

Y�Ã|�|¿�¼Å�Ä]�ÁÌ¾�·{Ì¶�»��Z�f¿YÊ�Y�]�Ä¯�{Á�É�Z»{ÓZ]�É�Ä¸u�»�,

Za�d·Zu���yË�Y|�]� �YÌ¾�{�c�Z^�� Ä]� �{Á�]Ë,�´�Y�§YË���Ä]� Z»{

�|eËl�Za�d·Zu�½Z»��c|»�Ä¸u�»Ë�Y|�»��ÅZ¯�Y�Ê��Ä¸u�»�Á�|Å{

»�d���� Y�� ¹Â����yÊ�Y� �]� �|�z]Ë¾�Z�� ,�Z�Y�Zfy��¾°¼»

·{�Ä]�d�YÌ¶�Z»{�Á��Z�§É��d¼��Ä]�ÓZ]½|��­�Z¿��Necking��

ËZ�fuÊ�³�ZaÊ��Rupture����{Á�]�

�
�¶°����ZÌ·M��ZfyZ��¶°���ÌÌ¤e�w�¿��Zr-1%Nb��ÉZ»{�ÉY�Y�Ä]�����Á�¾ËÂ¸¯

�¦¸fz»�ÉZÅ�Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y�Á�ZÅ��Àe��{�
�

»�Ä¯�Zn¿M�ZeÊ�¿Y{Ì,º�Zf¿��j¯YËl�]�neÊ�Y�]É���y��Zf§�Ê�·MÌZÅ�ZÉ�

Ê»ÂÌ¿Â¯�Ë��Y�]É�ZÅ�Z�§É�ZaÌË¾��Á�d�Y�Ã|��¹Zn¿Y�{��ZnÀËY�½Z�¿

Y�]� Ä¯�d�Y� Ã|�� Ã{Y{É��Z�§ÉZÅ�ÓZ]��[Zf����y� Ä¸u�»ËÄf§Z�

Ë®�|aËÃ|��¶°���{�Ä¯��Â�¿Z¼Å��{Â]�|ÅYÂy�\·Z£��¸¯��Â��Ä]Ê�

»� Ã|ÅZ�»Ê�Y�§Y� ,{Â�Ë���h�Z]� �Z�§Y�§YË���d�¸£ÉZm� ÊÆe�

·{Z eÊ�»Ê������y�|¿Á��h�Z]�d�Y�¾°¼»�Á�{Â�Ë�f ��{Â��

�Z]�¾ÌÀr¼ÅY�§YË��Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y�»Z�Å�Ä¯�{Â��Ê»�Ã|��y�d����

�ÅZ¯�»Ê�|]ZË��� �«YÁ� �{� Ä¿Y{� Ã�Y|¿Y��ÅZ¯Y�§Y�h�Z]Ë���d^�¿

Y�§Y�h�Z]�½M�µ{Z »��Â��Ä]�Á�ºnu�Ä]�t��Ë��»�Ä¿Y{���»Ê���{Â�

Zn¿M��YÊË��fÆ]�Ä¿Y{���»�Ä¯Ë¾�Y�]�½Z°»É�YË{Zn�Zn]Z¿ÊË��Á�ZÅ�ÊÆe

ZÅ�ÉZm���d�Y�����§Y� �Y�Ë��Y�h�Z]� Ä¿Y{� ��»Ë{Zn�Ë®��»Ì��

»Y�]�\�ZÀÉ��za�¬¿Ì�ZÅ�Ä�»Ê�Y�]ZÀ]��{Â�Ë¾��µZ¼fuY�za�Z�Ë��

ZÅ�Ä�Ì¬¿�Y�§YË��Äf§ZË�¤e�µZ¼fuY�ÁÌÌ��Z��¶°��Zfy�]Ì�f��»Ê��{Â�

»�d������y�|¿Á��ÁÊ�³Ì{���

�ºË�Y{�a�Ê»�Ê ]�»�Ä¸�Z§�¾Ì´¿ZÌ»�dÌ¼¯�Ê���]�Ä]�ÊËZÆ¿��z]��{

Ä¯�Ë°Ê�{Z¬»��YË��¨»Ì|�Y�]É�M�§�{Â^Æ]Ë|À��Y���y��Zf§��­�{��d

·{Z »��{�Ä¯��Â�¿Z¼ÅÄ���Y�,|���¯}Ë¾�Zn]Zm�Ä¿Z�¿�¶»Z�ÊË�¼eYÊ���Y

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

·ÁY� Ä�¬¿ÌÄ�{� c�Z^�� Ä]� �d�Y� �ZfyZ�� �{� ZÆ¿MË,�´��»Ì��µÂve�

¿Z»�Ê�Zn]ZmÊË�ZÅÉ�¼eYÊ�¼¯��Â��Ä]Ê����ÂeMSD��Ã{Y{�½Z�¿

{Â��Ê»Zn]Zm��ÊË�ZÅÉ�¼eYÊ�·Âe�Ä]��nÀ»Ì|��Ä�Ì¬¿»Ê�{Â��¾ËY�Á�

�ZÅ�Ä�Ì¬¿»Ê�Â�u��{�|¿YÂe��Ë®�{Y�³Ë½Z���ZfyZ���{��Z�§��za

Â�¿��nÀ»�d�Y�¾°¼»�Á�|Ä]�¤eÌÌ��ZÅ�¶°�É���yÊ��¥����{Â�

Y� �Y� ��¿ËÄ°À�M�§Ë|À�a� �|¬q��¬¿��Â¿�¶»Z°eÌrÌÃ|�� ,d�Y�Ë{Z¬»�

ÓZ]É�MSD�� ½YÂÀ�� Ä]�d�Y� ¾°¼»½{Y{� w����ZfyZ�� �{���y

»��{Â���Z^Àf�YÊ���ÅZ¯�Ä¯�{�¯�Z�{Y�½YÂeÄ¿Y{�Ã�Y|¿Y��d�Y�¾°¼»

� �nÀ»Y�§Y� Ä]Ë���d����za�Y� �]� ÃÁÔ�� �{Â�� ZÅ� ºeYË,¾�YË¾�

� d����za�¼eYÊ�Y�§Y� �Z�§� Á� Z»{� Z]Ë��»Ê�Ë|]ZY�§Y� Z]� �Ë��

MSD»�,Ì½Y��½|��¶°��Ê]�Y�§Y�ZÅ�Ä¿Y{Ë��»Ê�Ë|]Z��ÁÉZm�ÊÆe�

�Á¾Ì]�{Ây�¾Ì�¿�ZÅÉ�]Ì�f�É�·ÂeÌ|�»Ê��Â��Ä]�{Â�É��Ä¯�za�

¼eYÊ�Y�§YË��»Ê�Ë|]Z»� �Ê�f¿�½YÂeÌÄn��Ä¯�d§�³a�z�Ë®��¶»Z�

¿Z°»��{�\·Z£Ìº��·M��ZfyZ����yÌ�ZÉ�Zr-1% Nb��d�Y�

�

�
� ¶°��� �Ê ]�»� ¾Ì´¿ZÌ»� Ä¸�Z§�� �ZÌ·M� �ZfyZ�Zr-1%Nb��Á� ZÅ��Àe�ÉY�Y� Ä]

�¦¸fz»�ÉZÅ�Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y�

É�Ì³�ÄnÌf¿��

�������y��Zf§�Ê�{YÂ»É�Äf�Å�d À���{�Ä¯�YÉ���Y�«�Ã{Z¨f�Y�{�Â»

»Ê�³Ì|¿��Äf�m�]��Â�Â»�YÉ�µZ��Ä¯�d�Y���Y�«�ÄmÂe�{�Â»�d�ZÅ

^�� Á�d�Y� Äf§�³ÌÄ��Z�É�ZÅÉ�{Ë»ZÀÌ®�·Â°·Â»Ê��Y�]YÉ��|À¼e�|«

Y�]É�¸veÌ¶�YË¾�|aËÃ|�Y��{��d�YË¾�Z»{�cY�iY�,Ä ·Z�»É�Z�§�,ÓZ]��

M�§�µÂ���{�Ä¿Y{�Ã�Y|¿Y�Á�ÓZ]Ë|À�¤eÌÌ����y�¶°�Ê��hv]�{�Â»�Y�

{Y{� �Y�«Ëº� Ä¯�|�� Ã{Y{�½Z�¿� ���ËY�§YY�§Y� Ä]� �nÀ»� �Z�§Ë���w�¿

¤eÌÌ��|����y�¶°���d·Zu�¾ËY� �{� �Á�]Ì�ZÉ�Z���Y�Zfy�ZÅÉ�

^�ÌÄ��Z�É�Z]�Á�|¿{Â]�¹Â����y�Ä¸u�»��{�Ã|�Ë|�ZaZ¿Ë�Y|���|À�Z]

¾ËY�]ZÀ]�� �ZfyZ�¥Ô£�Za� ÓZ]� �Z�§� �{� dyÂ�Ë�Y|�¿Ìd�����{

ZÆ¿Ë,d�»Ì´¿ZÌ¾�Y�§Y�Ä¯�{Y{�½Z�¿�Á�|��Ä^�Zv»��]�»�Ä¸�Z§Ë���¾ËY

dÌ¼¯���{f¿ÌÄn�Y�§YË���¿¤e�wÌÌ��Y��]�ÃÁÔ���d�Y�¶°�Ë,¾���Z�f¿Y

¼eYÊ�Ë®�M�§Ë|À�|a�µÂ���{�\·Z£ËÃ|��d�Y���y�

�m�»�ZÅ�
[1]  H. G. Rickover, L. D. Geiger and B. Lustman, History of the 
development of zirconium alloys for use in nuclear reactors, Technical 
Reports TID-26740, Energy Research and Development Administration 
(March 1975). 
[2] T. A. Hayes, and M. E. Kassner. "Creep of zirconium and zirconium 
alloys." Metallurgical and Materials Transactions A 37.8 (2006): 2389-
2396. 
[3] S. Pal, M. Meraj and C. Deng. Effect of Zr addition on creep properties 
of ultra-fine grained nanocrystalline Nistudied by molecular dynamics 
simulations. Comput. Mater. Sci. (2017),126, 38. 
[4] D. Kaddour, S. Frechinet, A. F. Gourgues, J. C. Brachet, L. Portier and 
A. Pineau. Experimental determination of creep properties of zirconium 
alloys together with phase transformation. Scripta materialia, 51(6) (2004), 
pp.515-519. 
[5] R. B. Adamson, C. E. Coleman, and M. Griffiths, Irradiation creep and 
growth of zirconium alloys: (2019) A critical review. Journal of Nuclear 
Materials, 521, pp.167-244. 
[6] D. G. Franklin, and R. B. Adamson. "Implications of Zircaloy creep 
and growth to light water reactor performance." Journal of Nuclear 
Materials 159 (1988): 12-21. 
[7] P. Hirel, Atomsk: A tool for manipulating and converting atomic data 
files.Comput. Phys. Commun.2015,197, 212–219. 
[8] D. Chen, Structural modeling of nanocrystalline materials.Comput. 
Mater. Ence (1995),3, 327–333.  
[9] S. Plimpton, Fast parallel algorithms for short-range molecular 
dynamics.J. Comput. Phys. (1995) 117, 1–19. 
[10] D. E. Smirnova, and S. V. Starikov. An interatomic potential for 
simulation of Zr-Nb system. Computational Materials Science 129 (2017) 
PP. 259-272. 
[11] W. Humphrey, A. Dalke, and K. Schulten, "VMD-Visual Molecular 
Dynamics", J. Molec. Graphics, (1996) vol. 14, pp. 33-38. 
[12] M. Meraj, S. Pal, Creep Behavior Study of Join of Nano Crystalline 
Stainless Steel and Nanocrystalline Nickel Using Molecular Dynamics 
Simulation.J. Mol. Model. (2016) 2, 136–144. 
[13] M. L. Swanson, et. al.,  DEFECTS IN QUENCHED ZIRCONIUM. 
Atomic Energy of Canada Ltd., Chalk River (Ontario) No. AECL-3428 
(1969). Chalk River Nuclear Labs. 
[14] G. Samolyuk, et. al. Self-interstitial configurations in HCP Zr: a first 
principle analysis, phil. Mag. Lett. 93 (2) (2013) 93-100. 
[15] W. G. Wolfer Fundamental properties of defects in 
metals. Comprehensive nuclear materials 1 (2012): PP. 1-45. 
[16] M.A. Meyers, A. Mishra, D.J. Benson, Mechanical properties of 
nanocrystalline materials.Prog. Mater. Sci. (2006) 51, 427–556.  
[17] M.F. Ashby, D.R.H Jones .An Introduction to Properties, 
Applications, and Design; Butterworth-Heinemann:Oxford, UK, (1995): 
pp. 274–323. 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

در ساختار پنتاگرافن با استفاده از هاي مختلف با ساختار لبه C2Pي لایهنانونوار تک ساختار نواري 

 نظریه تابعی چگالی

  2، جعفر؛ جلیلیان2رضایی، قاسم ؛1، پرینازپورحسین؛ 1، محمدحسینشعار؛ حکمت1المیرا، کاربرزه
   ریز، ایرانپایه، دانشگاه صنعتی سهند، تبدانشکده علوم ،گروه فیزیک1

 ، ایرانیاسوج،  یاسوجدانشگاه  پایه،دانشکده علوم گروه فیزیک،  2

 

 چکیده

 یک بعدي هايتغییرات گاف انرژي در نانونوارپایداري ساختارها و همچنین در این مقاله، با استفاده از محاسبات اصول اولیه مبتنی بر نظریه تابعی چگالی به بررسی 

 C2P مختلف، داراي پایداري  سه لبه ایم. محاسبات ما نشان داد که نانوارها با هرپرداختهفسفر -فسفر و فسفر-کربن، کربن-مختلف کربنهاي با ساختار لبه

ژنه نانونوارها هیدرو . همچنین ملاحظه شد که وقتی لبهباشندهاي مختلف میهاي انرژي مختلف براي ساختار لبهترمودینامیکی هستند و نیمرساناهایی با گاف

که  کند. اما زمانیخاصیت مغناطیسی در این نانونوارها را آشکار می شود و این موضوع وجودتفاوت میشود، ساختار نوار انرژي براي اسپین بالا و پایین منمی

  شود. شوند، ساختار نواري براي اسپین بالا و اسپین پایین یکسان میساختارها هیدروژنه می هاي لبهاتم

 .و پنتاگرافن تئوري تابعی چگالی، ساختار نوارينانونوار یک بعدي،   کلیدي:واژه هاي 

 

Band structure of P2C monolayer nanoribbon with different edge structure in 
pentagraphen structure by using density functional theory 
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Abstract 

 
In this article, we have investigated the structures stability and band gap changes of one-dimensional P2C 
nanoribbons with different edge structures of carbon-carbon, carbon-phosphorus, and phosphorus-phosphorus, 
by using first-principle calculations based on density functional theory. Our calculations showed that 
nanoribbons with all three different edges have thermodynamically stabilities, and they are semiconductors with 
different energy gaps for different edge structures. It was also observed that when the edge of the nanoribbons 
is not hydrogenated, the band structure for up and down spin is different, thus these nanoribbons represent the 
existence of the magnetic property. But when the atoms at the edge of the structures are hydrogenated, the band 
structure becomes the same for up and down spin. 
 
 Keywords:  One-dimensional nanoribbon, density functional theory, band structure, pentagraphen. 
 
PACS No. 73 , 81.       

 
  دمهمق

هاي الکترونیکی و نوري یژگیبینی و ساخت مواد جدید با وپیش

 ابزارهاي الکترونوري جدید ش مهمی در توسعهتواند نقمی جدید

 ، مواد دوبعدي به دلیل]1[ زمان کشف گرافن ازداشته باشد. 

و همچنین کاربرد  خواص الکترونی و اپتیکی منحصربفردشان

هاي الکترونی توجه زیادي را به خود جلب بالقوه در دستگاه
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اند. با این حال مانع اصلی براي گرافن، گاف انرژي صفر کرده 

وري است که مانع از ادغام صفحات دوبعدي تمام کربنی در فنا

خواص مواد را به  غالباً ،يشود. تغییر در ساختاربلورمی نیمرساناها

اري از محققان معتقدند که بنابراین بسی دهد.شدت تغییر می

ص الکترونی گرافن را با تغییر بلوك ساختاري آن از شش خوا

تابعی توان اصلاح کرد. با استفاده از تئوري ضلعی به پنج ضلعی می

نشان دادند که پنتاگرافن چنین ] 2اران [انگ و همکژ ،چگالی

تواند است و می p-421mاي است. این ساختار داراي تقارن ماده

را تحمل کند. علاوه براین پنتاگرافن یک  k1000دمایی تا 

توان است و می eV 25/3نیمرساناي با گاف انرژي غیرمستقیم 

رش هاي مختلف تغییر داد. با بروش الکترونی آن را باخواص 

 هاي مختلف کریستالوگرافی،ر  جهتصفحات دوبعدي پنتاگرافن د

ختلف زیگزاگ، هاي مبعدي با لبهنانونوارهاي پنتاگرافن یک

. نانونوارهاي یک بعدي به ]3[ آیددست میباي آرمچیر و دندانه

دلیل اثرات محصور شدن کوانتومی، گاف انرژي بزرگتري از 

ها تحت خواص الکترونی آن مچنینشان دارند. هساختار دوبعدي

باشد. تعداد محدودي از هاي نانونوارها میلبهثیر ماهیت تأ

. ما ]13-4[اند ي پنتاگونال تاکنون بررسی شدهنانونوارها

خواهیم خواص ساختاري و الکترونی نانونوارهاي پنتاگونال می

C2P کربن-کربنمختلف  ار لبهبا سه ساخت)C-C( ،فسفر-کربن    

(P-C)  فسفر-فسفرو (P-P)   را با استفاده از تئوري تابعی چگالی مورد

 مطالعه قرار دهیم.

 روش انجام محاسبات

ز دو تا هاي مختلف ابا اندازههایی در این تحقیق از سوپرسل  

  در راستاي عرض نانونوار که ،C2Pنانونوار  پایه هشت برابر یاخته

 سترش یافته،گ P-Pو  C-C ،P-C مختلف هبا سه ساختار لب

چگالی ، براي پیدا کردن عرض بهینه نانونوارهاشود. استفاده می

 محاسبه شد. ي مختلفهاساختار لبه ار باونانون سهحالتها براي هر 

دست آمده براي اتم مرکزي در هاي بسپس با مقایسه چگالی حالت

دست آمده براي ساختار هاي بنونوارها با چگالی حالتناساختار 

 به عنوان ،پایه انونوار با عرض هشت برابر یاختهن ،C2P دوبعدي

محاسبات براي  در ادامه همه شود.عرض بهینه در نظر گرفته می

از نماي بالایی  1که در شکل ،مختلف لبه ساختار سها ب عرضاین 

 نشان داده شده است، انجام خواهد گرفت. و جانبی

 
نانونوار با عرض هشت برابر یاخته ساختار از  نماي بالایی و جانبی:  1شکل 

 ي مختلفبا سه ساختار لبه پایه

بسط  اساس نظریه تابعی چگالی بامحاسبات ابتدا به ساکن بر

   تقریب گرادیان تعمیم یافتهدر  پتانسیل تبادلی همبستگی،

(GGA-PBE) با استفاده از بستهکار برده شده است. محاسبات ب 

براي حالت غیر اسپینی صورت  ]14[ محاسباتی کوانتوم اسپرسو

ثیر هاي مغزي که تأمحاسباتی، الکترونگیرد. در این بسته می

 محسوسی در خواص الکترونی و پیوندهاي شیمیایی ندارند، با

شوند. در این محاسبات با هاي مناسب جایگزین میپتانسیلشبه

پک نقاط فضاي وارون در ناحیه -استفاده از روش مونخورست

ندي براي محاسبات الکترونی شبکه ب 12×1×1صورت  بریلوئن به

آنگستروم در دو  12مناسب  شده است. همچنین با ایجاد خلأ

توان از همچنین راستاي عرض آن مینوار و نانوراستاي عمود بر 

هاي واندروالس بین نانونوار و دیگر نانونوارهاي واقع برهمکنش

 آن تا حدود زیادي چشمپوشی کرد.در همسایگی 

 

 گیريبحث و نتیجه

کی نانونوارها، انرژي بستگی پایداري ترمودینامیبراي بررسی 

. فرمول انرژي بستگی به صورت زیر شودختارها محاسبه میاس

 باشد:می
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و  C2Pبه ترتیب برابر انرژي کل نانونوار  و  ، که در آن 

تعداد  و  و است  کربنو فسفر  هاي منزوي اتمانرژي کل 

ما سه ساختار با  .باشندمیهاي فسفر و کربن در ابریاخته اتم

تغییرات  گیریم.نظر میدر P-Pو  C-C ،P-Cهاي مختلف لبه

 2نوارها به صورت شکل نوحسب عرض ناستگی برانرژي ب

 باشد. می

 
سه  ژي بستگی برحسب عرض نانونوارها برايات انر: نمودار تغییر 2شکل 

 مختلف ساختار لبه

دهد که ساختار مربوطه ینشان م یمنف بستگی يانرژ ف،یطبق تعر

همانطور که ملاحظه  است. داریپا نوارنانو ومطلوب  ياز نظر انرژ

با افزایش عرض نانونوارها، انرژي بستگی کاهش یافته و  ،شودمی

 اکثر در ، که این رفتاري است که معمولاًشودپایدارتر می تمسیس

 C-C همچنین نانونوار با ساختار لبه. شودنانونوارها مشاهده می

ین نانونوار در پایدارتردهد ، که نشان میکمترین انرژي بستگی را دارد

. براي بررسی خواص الکترونی مقایسه با دو نانونوار دیگر است

نواري پردازیم. ساختار مینواري  اسبه ساختارنانونوارها، به مح

ها نانونوار براي حالتی که لبه نانونوارها با سه ساختار لبه مختلف

   ههیدروژن لبه نانونوارها هايکه اتمهیدروژنه نشده و همچنین زمانی

 نشان داده شده است. 3در شکل  شود،می

 

 
حالت  مختلف در دو لبهنمودار ساختار نواري براي سه ساختار :  3شکل 

هشت براي عرض بهینه  C2Pي نانوارهاي هیدروژنه شده و هیدروژنه نشده

 پایه برابر یاخته

نمودارهاي قرمز مربوط به ساختار نواري با اسپین پایین و 

 آبی مربوط به ساختار نواري با اسپین بالا هستند. هاينمودار

نواري و  نشان داده شده است، ساختار 3همانطور که در شکل 

همچنین گاف انرژي براي اسپین بالا و پایین براي هر سه ساختار 

یکسان نیست، که این موضوع وجود یک ویژگی مغناطیسی در این 

هاي با اتمنانونوارها  بهکه لکند. اما زمانیساختارها را آشکار می

اسپین بالا و پایین ساختار نواري در د، نشوهیدروژنه میهیدروژن، 

و هر سه نانوار  شودیکسان می P-Pو  C-C  ،P-Cهاي هلب در

گاف انرژي به مقادیر  .دهندخاصیت نیمرسانایی از خود نشان می

هاي مختلف در دو حالت بدون دست آمده براي ساختار لبه
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این  نشان داده شده است. 1 هیدروژن و با هیدروژن در جدول 

 ،یکیالکترون يهاساخت دستگاه يبرادست آمده هاي بگاف انرژي

 . گاز مناسب هستند يحسگرها ژهیبه و

لبه هاي مختلف بدون هیدروژن ساختار در   دست آمده: گاف انرژي ب1جدول 

 هیدروژنو با

هاي لبه

مختلف  

 ساختارها

C-C P-C P-P C-C-
H 

P-C-
H 

P-P-
H 

گاف انرژي 

 اسپین بالا

86/1 52/1 56/1 87/1 85/1 89/1 

گاف انرژي 

 اسپین پایین

17/1 83/0 82/0 87/1 85/1 89/1 

 

 نتیجه گیري

هاي مختلف با ساختار لبه C2P کار ما نانونوارهاي پنتاگونال در این

 پایه هشت برابر یاختهعرض را بررسی کرده و عرض بهینه را در 

کمترین  C-C  ساختار لبهبا م. نانونوار دست آوردیب ،C2Pنانونوار 

نانونوارهاي  رین نانونوار است.انرژي بستگی را دارد و پایدارت

 هاياین گاف دست آمده داراي خاصیت نیمرسانایی هستند وب

 ژهیبه و ،یکیالکترون يهاساخت دستگاه يبرادست آمده ب انرژي

 . گاز مناسب هستند يحسگرها

  هامرجع
[1] Novoselov, K. S., Geim, A. K., Morozov, S. V., Jiang, D. E., Zhang, 
Y., Dubonos, S. V., ... & Firsov, A. A. (2004). Electric field effect in 
atomically thin carbon films. science, 306(5696), 666-669.  

[2] Zhang, S., Zhou, J., Wang, Q., Chen, X., Kawazoe, Y., & Jena, P. 
(2015). Penta-graphene: A new carbon allotrope. Proceedings of the 
National Academy of Sciences, 112(8), 2372-2377.  

[3]  Yuan, P. F., Zhang, Z. H., Fan, Z. Q., & Qiu, M. (2017). Electronic 
structure and magnetic properties of penta-graphene nanoribbons. Physical 
Chemistry Chemical Physics, 19(14), 9528-9536. 

[4] Dantas, M. A. L., Frazão, N. F., Azevedo, D. L., & Lima, J. R. (2021). 
Electronic, magnetic and optical properties of penta-BN2 nanoribbons: A 
first principles study. Computational Materials Science, 190, 110275. 

 [5] Correa, J. D., Pacheco, M., Bravo, S., & Chico, L. (2020). Electronic 
and magnetic properties of pentagonal nanoribbons. Carbon, 162, 209-
219.  

[6] Mi, T. Y., Khanh, N. D., Ahuja, R., & Tien, N. T. (2021). Diverse 
structural and electronic properties of pentagonal SiC2 nanoribbons: A 
first-principles study. Materials Today Communications, 26, 102047. 

[7] Tien, N. T., Van On, V., Thi Bich Thao, P., & Le Thanh, N. Insights on 
Modulating Electronic and Transport Properties of the Sawtooth-Sawtooth 
Penta-Sic2 Nanoribbons Under Uniaxial Strain by First Principles 
Calculations.  
[8] Mi, T. Y., Triet, D. M., & Tien, N. T. (2020). Adsorption of gas 
molecules on penta-graphene nanoribbon and its implication for nanoscale 
gas sensor. Physics Open, 2, 100014. 

[9] He, C., Wang, X. F., & Zhang, W. X. (2017). Coupling effects of the 
electric field and bending on the electronic and magnetic properties of 
penta-graphene nanoribbons. Physical Chemistry Chemical 
Physics, 19(28), 18426-18433.  

[10] Li, Y. H., Yuan, P. F., Fan, Z. Q., & Zhang, Z. H. (2018). Electronic 
properties and carrier mobility for penta-graphene nanoribbons with 
nonmetallic-atom-terminations. Organic Electronics, 59, 306-313. 

[11] Yuan, P. F., Zhang, Z. H., Fan, Z. Q., & Qiu, M. (2017). Electronic 
structure and magnetic properties of penta-graphene nanoribbons. Physical 
Chemistry Chemical Physics, 19(14), 9528-9536.  

[12] Tien, N. T., Thao, P. T. B., & Chuong, D. H. (2022). First-principles 
study of electronic and optical properties of defective sawtooth penta-
graphene nanoribbons. Computational Materials Science, 203, 111065. 

[13] Wu, T., Yao, M., Li, J., Li, M., & Long, M. (2020). First-principles 
prediction of the electronic property, carrier mobility and optical 
absorption in edge-modified pristine sawtooth penta-graphene nanoribbons 
(SSPGNRs). Results in Physics, 17, 103103. 

[14] Giannozzi, P., Baroni, S., Bonini, N., Calandra, M., Car, R., 
Cavazzoni, C., ... & Wentzcovitch, R. M. (2009). QUANTUM 
ESPRESSO: a modular and open-source software project for quantum 
simulations of materials. Journal of physics: Condensed matter, 21(39), 
395502. 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

 
 ناخالصی کروم در حضوراپتیکی بروفن بررسی خواص 

  1هعباسی ، طیب
 ، تهران، ایرانشرکت توزیع نیروي برق تهران بزرگ 1

 چکیده

کی پتیبر روي زیر لایه تحت شرایط خلا بسیار بالا سنتز شد. در این مقاله به بررسی خواص  ا 2016سال در  هاي بورونماده دو بعدي تک لایه متشکل از اتمبروفن 

ابتدا خواص اپتیکی صفحه بروفن خالص را مورد بررسی قرار داده و  .شودپرداخته می بینی شده است)،(که به صورت تئوري پیش cmmmفضایی  با گروه بروفن 

در ساختار  ئیدوده نور مرمیزان جذب در مح ،کروم ورود ناخالصی شودمشاهده می دهیم.سپس همین خواص را درحضور ناخالصی کروم مورد مطالعه قرار می

کاهش داشته  سبت به ساختار خالصدر ساختار دوپ شده ن دهد. همین طور میزان بازتاب نور و میزان اتلاف انرژيدوپ شده را نسبت به ساختار خالص افزایش می

در نهایت با توجه به تغییرات اپتیکی به وجود آمده  ده است.است. علاوه بر این میزان هدایت الکتریکی در ساختار دوپ شده نسبت به ساختار خالص افزایش پیدا کر

 ي خورشیديهاسلول خاص از جمله در توان در راسناي اهدافیرسد که از تغییرات حاصل به بهترین شکل میدر ساختار بروفن ناشی از دوپ کروم، به نظر می

 استفاده کرد.

  کروم  -خواص اپتیکی -بروفن :واژه هاي کلیدي

 

      The Optical Properties of Borophene In The Presence of Cr Impurities 
 

Abasi,  Tayebeh1 
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Abstract 
 

Borophene was synthesized a two-dimensional monolayer material of boron atoms in 2016 on a substrate under 
very high vacuum conditions. In this Paper, the optical properties of  Borophene  with cmmm space group that 
are discussed in theory. First, we examine the optical properties of the pure Borophene sheet and then we study 
the same properties in the presence of Cr impurity The impurity entry increases the absorption in the  IR range 
compared to the pure structure. Also, the reflected light and energy loss in the doped structure decreased as 
compared to the pure structure. In addition, the electrical conductivity in the doped structure is increased 
compared to the pure structure. Finally,  the optical changes in the structure of Borophene induced by  Cr 
doping, it seems that the resulting changes can best be achieved by increasing the efficiency of solar cells. 
 Keywords: Borophene, Optical Properties,Cr  
 
PACS No.          78 
 

  قدمهم

، فسفرین و ... با TMDsکشف مواد دو بعدي مانند گرافن،     

ضخامتی در حدود چند اتم فرصتی تازه را براي جستجوي روش

هاي کنترل خواص مواد به دنبال داشت که منجر به ساختارهایی 

هاي مختلف شده است. این ا قابلیت بسیار بهتر در حوزهجدید ب

و  مواد داراي خصوصیات قابل توجه مکانیکی، الکترونیکی، اپتیکی

باشند و با اعمال تغییراتی از جمله افزایش یا کاهش گرمایی می

ها، اعمال میدان الکتریکی و وارد کردن ناخالصی یا جاي تعداد لایه

هاي اخیر، در سالداد. ها را تغییر توان خصوصیات آنخالی می

به صورت تئوري و  با عنوان بروفن صفحات دو بعدي بورون

. بروفن ماده دو بعدي آزمایشگاهی مورد مطالعه قرار گرفته است

بر روي زیر لایه  2016هاي بورون در سال تک لایه متشکل از اتم

 وتروپتحت شرایط خلا بسیار بالا سنتز شد. البته تعداد زیادي آل
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این  بینی شده است.دو بعدي بورون هم به صورت تئوري پیش

 هاي پریودیکهاي مثلثی با نظمی متفاوت از حفرهها شبکهصفحه

ها و شکل متفاوت حفره قرارگیري اتمنحوه  باشند.هگزاگونال می

از بروفن هاي هگزاگونال باعث به وجود آمدن صفحات متفاوت 

باشد از جمله این که بسیار جالب میبروفن داراي خواص  .شودمی

خاصیت  بورون در حالت بالک نیمه رسانا است در حالی که بروفن

این ماده داراي مدول یانگ متفاوت در دهد. فلزي از خود نشان می

باشد و حتی در یک راستا داراي راستاهاي مختلف صفحه می

 همچنین خواص اپتیکی. باشدمدول یانگ ببیشتر از گرافن می

ناهمسانگرد براي این ماده گزارش شده است و داراي شفافیت و 

-1(باشد.فتوولتائیک میهدایت الکتریکی مناسب جهت کاربرد در 

در این مقاله به بررسی خصوصیات اپتیکی ساختار بروفن با  ).5

به صورت  که یکی از ساختارهاي بروفن( cmmmگروه فضایی 

لص و در حضور به صورت خا بینی شده است)تئوري پیش

بازتاب، جذب و اتلاف انرژي، از جمله . شودپرداخته میناخالصی 

شود که تاکنون براي این هدایت اپتیکی مورد بررسی قرار گرفته می

تابش نیز در دو راستاي عمود بر  .نشده است ساختار گزارش

ورود  باشد.می)  X راستايو در صفحه ()  Z راستايصفحه (

ب در محدوده نور مرئی در راستاي صفحه و میزان جذ ،ناخالصی

عمود بر صفحه در ساختار دوپ شده را نسبت به ساختار خالص 

دهد. همین طور میزان بازتاب نور و میزان اتلاف انرژي افزایش می

در ساختار دوپ شده نسبت به ساختار خالص در هر دور استا 

در داشته است. علاوه بر این میزان هدایت الکتریکی کاهش 

ساختار دوپ شده نسبت به ساختار خالص افزایش پیدا کرده 

هاي دو بعدي بورون در مقابل صفحهمطالعات نشان داده است. 

پایدار هستند و همین امر جذابیت این صفحات  اکسیداسیون کاملاً

را براي بررسی بیشتر به منظور کاربردهاي عملی در صنعت 

 )6ه است.(افزایش داد

 اسبهروش و جزئیات مح

مـدل   و محاسبات اصول اولیه بر اساس نظریۀ تابعی چگالی        

FP-LAPW+ LO      سـازي  و بـا اسـتفاده از بسـتۀ شـبیهwien 2k 

بـراي انـرژي   ) GGA( انجام گرفت و از تقریب شیب تعمیم یافته

بهینـه شـده   شـبکه   هـاي همبستگی استفاده شده است. ثابت-تبادلی

ــد از  عبارتنــــــــــــــــ
083/5 Aa و   

073/6 Ab و   

098/29 Ac ــوفین   ــرة م ــعاع ک ــورون  . ش ــراي ب ــین ب  57/1ت

برابـر    Gmaxو  8برابـر    Rkmax  آنگستروم به دست آمد.  مقدار

 1. در شکل انتخاب شده است 400نیز برابر  Kpointو پارامتر   14

اهده مش ـ cmmmساختار صفحۀ دو بعدي بورون با گـروه فضـایی   

-هایی از اتم بورون کـه حفـره  شود. ساختار مسطح شامل ردیفمی

-ها قـرار گرفتـه  هاي هگزاگونال به صورت یک در میان در بین آن

 درو )  Z راسـتاي تابش نیز در دو راستاي عمود بر صـفحه (  است.

 باشد.می)  X راستاي(صفحه 

 
 cmmmی . ساختار صفحۀ دو بعدي بورون با گروه فضای1شکل         

ها از جمله فلزات واسطه به ساختار مواد عموماً ورود ناخالصی

دوبعدي باعث ایجاد خواص مغناطیستی جالب و ایجاد 

ناخالصی وارد شده در ساختار  . شوپلاریزاسیون اسپینی در ماده می

باشد. این اتم اتم کروم می ،cmmmصفحه بورون با گروه فضایی 

شود که در سلول واحد جایگزین می هاي بورون دربا یکی از اتم

 شود.مشاهده می2شکل

 
در حضور  cmmmساختار صفحۀ دو بعدي بورون با گروه فضایی : 2شکل

 ناخالصی کروم
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 بررسی خواص اپتیکی

باشد که جذب اپتیکی  نتیجه گذار بین نوار و درون نواري می     

 افتد.یهاي اشغال نشده اتفاق مهاي اشغال شده به حالتاز حالت

نمودار جذب ساختار بروفن را در دو حالت بدون  4و 3در شکل 

طور که به همان  کنیم.ناخالصی و با ورود ناخالصی مشاهده می

شود در هر دو حالت تابش در صفحه و عمود وضوح مشاهده می

جذب در زمانی که ناخالصی به  ،بر صفحه در محدوده نور مرئی

 اشته است. در حالت شود افزایش دساختار وارد می

شود. % مشاهده می35درمحدوده نور مرئی میزان جذب حدود 

بنابراین با توجه به افزایش میزان جذب با ورود ناخالصی کروم به 

توان از این مزیت جهت اهدافی خاص استفاده ساختار بروفن، می

 ناهمسانگردي ماده به دلیل تفاوت میزان جذب دربهینه کرد. 

 . هاي پایین مشهود استانرژي

  
  :  نمودار جذب در ساختار بروفن خالص3شکل

 
  : نمودار جذب در ساختار بروفن دوپ شده4شکل 

نمودار بازتاب در دو حالت ساختار خالص بروفن و ساختار      

نشان داده شده است. میزان بازتاب در  6و  5دوپ شده در شکل 

ستا نسبت به ساختار خالص به ساختار دوپ شده در هر دو را

میزان قابل توجهی کاهش داشته است. در ساختار دوپ شده در 

رسد، در حالی که در % می20محدوده نور مرئی بازتاب به زیر 

باشد. به ویژه در % می40ساختار خالص میزان بازتاب بالاي 

شمگیر میزان بازتاب این امکان را کاهش چ ،محدوده نور مرئی

آورد که استفاده از ساختار دوپ شده بروفن جهت فراهم می

 .هاي خورشیدي مورد توجه قرار گیرداستفاده در سلول

 
  : نمودار بازتاب در ساختار بروفن خالص5شکل  

  
  : نمودار بازتاب در ساختار بروفن دوپ شده 6شکل 

تابع اتلاف انرژي است.  ،یکی از پارامترهاي مهم در اپتیک     

ها در یک جامد وجود دارد. یک ه براي تحریک الکترونچندین را

 توسطها تحریک الکترون ،راه که وابسته به طیف اپتیکی است

-که به وسیله تاباندن یک اشعه از الکترون باشدمی هادیگر الکترون

-انرژي به نمونه و تجزیه انرژي منعکس شده انجام میهاي تک

هاي از تحریک الکترون تواند ناشیشود. طیف اتلاف انرژي می

یا از و افتد که با جذب فوتون اتفاق می انرژي در جامدتک

-هاي والانس که پلاسمون نامیده میتحریک دسته جمعی الکترون

دو اتلاف انرژي  طیف .یا از هر برانگیختگی دیگري باشد شود و

نشان داده شده  8و  7 در شکل خالص و دوپ شده بروفن ساختار

 . است

 UVهاي پایین (مرئی) و انرژي IRدر ناحیه  عملاً Zدر راستاي 

مرئی محدوده نوردر نیز  Xراستاي  در .است بسیار اندك اتلاف
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-هایی ظاهر میو بعد از ناحیه مرئی پیک شودپیکی مشاهده نمی

بیشتر  Zشوند که البته میزان اتلاف در این راستا نسبت به راستاي 

نور مرئی گذار و تحریک قابل توجهی است. بنابراین در ناحیه 

وجود ندارد. اما میزان اتلاف انرژي در ساختار دوپ شده نسبت به 

-براي انرژي   Zکمتر و در راستاي  Xساختار خالص در راستاي  

 .باشدالکترون ولت به میزان بسیار ناچیزي بیشتر می 8هاي کمتر از 

  
 ر بروفن خالص : نمودار تابع اتلاف انرژي در ساختا 7شکل 

  
  : نمودار تابع اتلاف انرژي در ساختار بروفن دوپ شده 8شکل  

الکتریک وابسته هدایت اپتیکی به قسمت موهومی تانسور دي     

هاي حالت اشغال شده در اثر جذب فوتون به است. الکترون

که منجر  شدههاي اشغال نشده در بالاي تراز فرمی برانگیخته حالت

)، 10و  9 (شکل در حالت  . شوندن نواري میبه گذار بی

 6/2شود که هدایت اپتیکی بعد از گافی در حدود مشاهده می

هدایت اپتیکی رو به شود، بعد از این مقدار ولت شروع میالکترون

-ولت به ماکزیمم خود میالکترون 52/9افزایش است تا در انرژي 

در حالت کلی رفتاري کی هدایت الکتری X . در راستايرسد

با  .نوسانی دارد، اما در محدوده نور مرئی روندي افزایشی دارد

مقایسه نمودار در دو حالت ساختار خالص و دوپ شده مشاهده 

شود در ساختار دوپ شده میزان هدایت اپتیکی بیشتر است. به می

ساختار  علاوه در محدوده نور مرئی میزان هدایت اپتیکی در

اما در ساختار دوپ  .افزایشی و سپس کاهشی را دارد خالص روند

که در ساختار دوپ شده این شده روند افزایشی دارد. با توجه به

میزان جذب نور افزایش پیدا کرده است، افزایش میزان هدایت 

 .اپتیکی هم طبیعی است

 
 در ساختار بروفن خالص نمودار هدایت اپتیکی :   9شکل

 
 در بروفن دوپ شده دایت اپتیکی نمودار ه:   10شکل 

هاي کلی در بروفن خالص و بروفن نمودار چگالی حالت     

 11هاي دوپ شده در دو جهت اسپین بالا و اسپین پایین در شکل

هاي بروفن خالص رسم شده است. در نمودار چگالی حالت 12و 

شود که نشان دهنده هاي انرژي مشاهده میدر تراز فرمی حالت

باشد. همین طور رفتار اسپین بالا و فلزي این ساختار میخاصیت 

باشد. با اسپین پایین کاملاً متقارن و فاقد خاصیت مغناطیستی می

ورود ناخالصی نمودار چگالی حالت در جهت اسپین بالا و پایین 

هاي بالاتر شود که در انرژيشود و مشاهده میدچار تغییراتی می

ختار دوپ شده نسبت به ساختار تعداد نوارهاي انرژي در سا

گفت در اثر ورود توان یابد. در نتیجه میفزایش میخالص ا

کند. مکانیزم ناخالصی به ساختار، ماده خاصیت مغناطیستی پیدا می

در اتم بورون عامل  pدر کروم و اوربیتال  dتبادلی بین اوربیتال 

  باشد.پدیدآورنده خاصیت مغناطیستی می
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هاي کلی صفحه بروفن خالص در دو جهت چگالی حالت : نمودار11شکل

 اسپین بالا و پایین

 
هاي کلی صفحه بروفن دوپ شده با اتم کروم در : نمودار چگالی حالت12شکل

 دو جهت اسپین بالا و پایین 

  نتیجه گیري

میزان جذب در  مشاهده شد که با بررسی نتایج به دست آمده     

رشید در مقدار تابش انرژي خوبیشترین محدوده نور مرئی (

در راستاي صفحه و عمود بر صفحه  )باشدمحدوده نور مرئی می

 .در ساختار دوپ شده نسبت به ساختار خالص افزایش داشته است

همین طور میزان بازتاب نور در ساختار دوپ شده نسـبت بـه        

ساختار خالص کاهش نشـان داده اسـت. بـه عـلاوه میـزان اتـلاف       

 ساختار دوپ شده نسبت به سـاختار خـالص در هـر دو    انرژي در

استا کاهش پیدا کرده است و همچنین میزان هدایت الکتریکـی در  ر

ساختار دوپ شده نسبت بـه سـاختار خـالص افـزایش پیـدا کـرده       

هاي کلی بروفن خالص و بـروفن دوپ  نمودار چگالی حالت است.

ختار شده در دو جهـت اسـپین بـالا و پـائین، خاصـیت فلـزي سـا       

کند. در را تائید می آنخالص و عدم وجود خاصیت مغناطیستی در 

 شود.مقابل خاصیت مغناطیستی در ساختار دوپ شده مشاهده می
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 چکیده

 دلیل به دوتایی فلزي هايهستند. اکسید توجهون آنها بسیار مورد در بین ذخیره سازهاي انرژي قابل حمل، ابرخازن هاي الکتروشیمیایی به دلیل کاربردهاي روز افز

 نانواند. در این تحقیق پودر  کرده جلب خود شبه خازن ها بهدر  را زیادي توجه ،منفرد اکسید از بهتر الکتروشیمیایی رفتار و اکسیداسیون مختلف هايلتحا

3NiMnO ته غیر درجا بر روي بستري رش. این ماده فعال به صورت سنتز شد شبه خازنیبه عنوان ماده فعال یند کلسینه کردن آمال و فربا استفاده از روش هیدروتر

توسط پراش  و توزیع آن روي بستر رشته اي مشخصه یابی ماده ي فعال تهیه شده اي متشکل از تارهاي نخ پنبه اي و سیم نازك مسی بهم پیچیده شده، نشانده شد.

و توزیع  3NiMnO ماده ي يتک فازحاکی از  سنتز ایجنت مورد بررسی قرار گرفت. ی و آنالیز عنصريمیکروسکوپ الکترونی روبشی گسیل میدانایکس،  عهاش

 .استیکنواخت آن بر روي بستر رشته اي 

 زن رشته ايرخااب ؛ اکسید نیکل منگنز؛ ذخیره انرژي:واژه هاي کلیدي

 

Synthesis, Characterization, and decoration of Nickel Manganese Oxide on a fiber of 
cotton yarn and copper wire 

Al khaykanee, Ali Hassan1; Ghanbari, Reza1; Ghorbani, Shaban Reza1,*; Arabi, Hadi2 

 
 hhad,Lab, Department of Physics, Faculty of Science, Ferdowsi University of MasEnergy and Advance Material 1

Mashhad  
b, Department of Physics, Faculty of Science, Ferdowsi LaRenewable Energies, Magnetism and Nanotechnology  2

University of Mashhad, Mashhad 

 
Abstract  

Among portable energy storage devices, electrochemical supercapacitors are very important due to their 
increasing applications. Bimetal oxides have attracted much attention as a pseudocapacitor due to their 
different oxidation states and well electrochemical behavior than single oxide. In this work, NiMnO3 
nanopowder was synthesized using hydrothermal method and calcination process as a pseudocapacitor active 
material. The active material was decorated in-situ on a fiber substrate of threads of cotton yarn and thin 
copper wire. Characterization of the prepared active material and its distribution on the fiber substrate were 
investigated by X-ray diffraction, field emission scanning electron microscopy and elemental analysis. The 
results showed the single-phase of NiMnO3 material and its uniform distribution on the fiber substrate. 

 
Keywords: Energy storage; Nickel manganese oxide; Fiber supercapacitor 
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 مقدمه

 يهـا  يانـرژ  ینیگزیجـا  يبـرا  يادی ـز قاتیامروزه تحق

 بـه  ها. ابرخازنردیگ یصورت م یلیفس يبا سوخت ها ریدپذیتجد

 و آوردن بدسـت  انرژي، در صنعت اهداف مهمترین از یکی عنوان

بـین ذخیـره    در .اسـت  انـرژي هـاي پایـدار و پـاك     نمودن ذخیره

بـه دلیـل    میاییوشـی کترلاابرخازن هاي  سازهاي انرژي قابل حمل،

در مقایسه بـا   کاربردهاي روز افزون آنها بسیار مورد اهمیت هستند.
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پیل هاي سوختی معمولا چگالی انرژي بسـیار زیـادي    ابرخازن ها، 

 .مـی باشـد  ارائه می دهند و در مقابل چگالی توان آنها بسـیار کـم   

 یچگـال  هسـتند،  لیتیـومی  اکثـراً  کـه  امروزي قابل شارژ هاي باتري

خوبی دارند ولی همچنان از چگالی توان کم و تعداد چرخه ژي انر

در این بین ابرخازن ها از چگـالی تـوان    .پذیري پایین رنج می برند

بسیار زیادي برخوردارند و مطالعات بسیاري بـراي افـزایش میـزان    

انرژي ذخیره شده در آنها در حال انجام است. در صورت موفقیـت  

 خـوب  کاندیـد  یـک  خازن ها، آنهاابردر  يدر افزایش چگالی انرژ

 زیسـت،  محـیط  سـازگاري  ذخیره سازهاي انرژي بـا مزایـاي   براي

زیاد  دشارژ و شارژ قدرت بالا و توان ظرفیت بالا، عمر طول داراي

 .]1هستند [

 شـوند:  ها به دو دسته تقسیم می در حالت کلی ابرخازن

 تریکـی الک لایه وي دها ابرخازن و شبه خازن ها.دو لایه الکتریکی 

 ثبـات  و الکتریکـی بـالاتر   هدایت ویژه بالا، سطح مساحت به علت

 وسـیعی گسـترش   طور به ،الکترود سازهاي پیش عنوان به شیمیایی

 شبه خـازن اما  .]2،3[ ی دارندظرفیت ویژه کم همچنان اما اند یافته

انجـام   )، بـه علـت توانـایی   یکاهش ـ – یخازن هاي اکسایش(یا ها 

ظرفیـت ویـژه نسـبتا     ،زیادذخیره بار  لامعموک دیارهاي فاش واکن

 .]4[ خیلـی خـوبی را از خـود نشـان مـی دهنـد      و انرژي ویژه  لابا

 و اکسیداسـیون  مختلـف  حالتهـاي  دلیل به دوتایی فلزي اکسیدهاي

 خـود  بـه  را زیـادي  توجـه منفرد اکسید از بهتر الکتروشیمیایی رفتار

 و سـمی  هـاي  یون برخی ینجایگزی ، این بر علاوه .اند کرده جلب

 زیسـت  محـیط  دوسـتدار  و فراوان ، ارزان هاي یون با بالا هزینه با

 زیست و اقتصادي اهمیت از) Zn یـا   Ni ، Co، Cu مثال عنوان به(

 .است برخوردار زیادي محیطی

بـه   )3NiMnO(دوتایی نیکل و منگنـز   فلزي اکسید این تحقیق در

 اکسـید  و نیکـل  اکسید دواز هر  که بالا، انرژي ذخیره توانایی دلیل

 ناشی می شود، به عنوان مـاده فعـال الکتـرود انتخـاب شـد.      منگنز

علاوه بر این، قرار گرفتن نیکل در ساختار می توانـد باعـث ایجـاد    

 .]5،6[ بارهاي موضعی و بهبود خواص ترابرد شود

رشته هاي نـخ پنبـه اي خـالص و سـیم نـازك      همچنین، 

پیچیـده شـده بـه عنـوان      به هم رومتر)کیم 100یم مسی (به قطر س

بستر مواد فعال و جمع کننده ي جریان انتخاب شده است. نخ پنبـه  

اي به دلیل سـاختار متخلخـل، انعطـاف پـذیري و اسـتحکام بـالا،       

کاربرد فراوان در صنایع منسوجات، در دسترس بودن در طبیعـت و  

 دري مـوا اذراي بارگهزینه کم می تواند به عنوان یک بستر مناسب ب

الکتروشیمیاي براي افزایش قابلیت ذخیره انرژي در ذخیره سازهاي 

رشته اي باشد. اما با این حال، عایق بودن این بستر براي انتقال بـار  

به خارج از ابرخازن ایجاد مشکل خواهد کرد. براي غلبـه بـر ایـن    

، مشکل از سیم مسی بسیار نازك به دلیل اسـتحکام مکـانیکی برتـر   

د. به این ترتیـب بـا   کتریکی عالی استفاده شت الهدایو  کوزن سب

تابیده شدن این دو به هم رشته اي نازك خـواهیم داشـت کـه مـی     

تواند به عنوان بستر موادفعـال و جمـع کننـده جریـان در ابرخـازن      

 رشته اي ایفاي نقش کند.

 

 مراحل ساخت الکترود

  3NiMnOسنتز  -

. شود یماده فتاسوترمال روش هیدر از 3NiMnOجهت سنتز 

میلـی   3 و O 2H.42) 3Mn(NOاز نیترات منگنز میلی مول  3 ابتدا

از بـی  میلـی مـول    3و  Ni(NO3)2.6H2O  نیترات نیکلاز مول 

جداگانـه در آب دیـونیزه    بـه صـورت   NaHCO3سـدیم  کربنات 

بـه   و به هـم اضـافه  سپس زن مغناطیسی حل می شود و وسط همت

به دست آمـده  رنگ سبز  لوشوند. محلساعت هم زده می  2مدت 

و در داخـل   گردیـد منتقـل  میلـی لیتـري    80 نیتفلـو ظرف به یک 

سـاعت در   8قرار گرفـت. مخـزن بـه مـدت     گلاو محفظه فلزي اتو

 طبیعـی  شدن خنک از پسدر آون حرارت دهی شد.  C ◦150دماي

دور بر دقیقه  4000با (سانتریفوژ  شده سنتز محصول اتاق، دماي تا

شسـته   اتـانول  دیـونیزه و  آب بـا  بار دیننچ و ) هدقیق 5دت و به م

بـراي   در نهایـت  .شد یک شب خشک C◦ 70 دماي در شد. سپس

         يشـد و در دمــا  لمنتق ـ لولــه اي ینـد کلسـینه کــردن بـه کـوره    آفر

C◦ 450 شـد تـا مـاده     کلسینهآرگون  اتمسفر در ساعت 5 مدت به

  آید. به دست 3NiMnO  سیاه رنگ

 

 بستر رشته اي: آماده سازي -

نخ هاي پنبـه اي و   براي آماده سازي بستر رشته اي، ترکیبی از

 1ابتدا نخ پنبـه اي داخـل آب جـوش بـه مـدت       سیم مسی نازك،
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 دمـاي  تـا  طبیعـی  شـدن  خنک از ساعت قرار داده شده است. پس 

اتاق، نخ پنبه اي داخل بشر حـاوي اتـانول قـرار داده شـد وتحـت      

چربـی هـا و مـواد     عت شسته شـده تـا  مدت نیم ساآلتراسونیک به 

اضافی احتمالی نشسته روي نخ پنبـه حـذف شـود. در مـورد سـیم      

مسی، در ابتداء سیم مسی نازك توسط محلـول رقیـق شـده ي آب    

شسته شـده  ساعت  1به مدت لتراسونیک وتحت آ HCL دیونیزه و

حـذف   سیم مسیتا چربی ها و اکسیدهاي احتمالی نشسته بر روي 

اي و سیم مسی نـازك داخـل آون بـه    ت نخ هاي پنبه . در نهایدشو

 خشک شد.  C 60◦ساعت در دماي  6مدت 

 نشاندن مواد فعال روي بستر: -

آمـاده سـازي بسـتر رشـته اي      و 3NiMnOپس از سنتز مـاده  

. نشانده شـد  بر روي آن به روش غیر درجا د فعالموا (سیم و نخ)،

ال کربن فع %10ل، ماده ي فعا %80ی متشکل از دوغاب براي این کار

سـپس بسـتر نـخ و     تهیه شد. NMP 2حلال  در  PVDF 1 %10و 

مخلـوط تحـت آلتراسـونیک    ساعت در داخل ایـن   1سیم به مدت 

درجــه  80ســاعت در دمــاي  12قــرار گرفــت و ســپس بــه مــدت 

و الکتـرود آمـاده شـده     3NiMnOپودر ماده سانتیگراد خشک شد. 

 ه شد.براي مشخصه یابی ها استفاد

 

 هایج و بحثنتا

 (XRD)الیز پراش اشعه ایکسآن -

با  ي نیکل منگنز اکسایدبررسی ساختار و فازهاي نمونه  براي

 طیـف  1شـکل   طیف پراش اشعه ایکس مورد مطالعه قرار گرفـت. 

نمونه سنتز شده بـه روش هیـدروترمال   براي را پراش اشعه ایکس 

 مامت شده است نشان داده 1. همان طور که در شکل نشان می دهد

 ایلمنیـت  فـاز  در راحتی به توان می را مشاهده قابل اشپر هاي قله

 و شـماره رفـرنس   3R فضـایی  گروه با 3NiMnO رومبوهیدال از

(JCPDS. 75 -2089)   کرد. بندي فهرست 

1 Polyvinylidene fluoride 
2 N-methyl-2-pyrrolidone 

 
 .3NiMnOمربوط به نمونه سنتز شده  XRD. نمودار 1شکل 

 

 : FE-SEMتصویر برداري  -

رات و مـواد  حوه قرارگیري ذن FE-SEM رویاتص با استفاده از

شکل هـاي   .قرار گرفت بررسی بستر رشته اي موردسطح در فعال 

بستر رشته اي (سیم و نخ) که مواد فعال روي آن  الف ، ب و پ 2

با بزرگنمایی مختلف نشـان مـی    به روش غیر درجا نشانده شده را

مسی و مربوط به بستر رشته اي (سیم تصویر  الف 2در شکل  .دهد

ب با بزرگنمـایی  2. تصویر وح مشاهده می شودبه وضنبه اي ) نخ پ

یکی از تارها را نشان می دهد که مواد روي آن تقریبا بـه صـورت   

پ هم با بزرگنمـایی بیشـتر بـه    2یکنواخت توزیع شده اند. تصویر 

را نشان  آنها یکنواخت تقریبا وضوح اندازه کوچک دانه ها و توزیع

 است.ول براي نمونه اي قابل قبنتیجه  کهمی دهد 

 
و مواد نشسته شده روي  بستر رشته ايمربوط به  FE-SEM: تصاویر  2شکل 

 .آن

 

 :(EDAX) س ز طیف سنجی پراش انرژي پرتوي ایکآنالی -

که  بستر رشته ايپراکندگی انرژي را از توزیع نمودار  3شکل 

 هـد. نشـان مـی د   قرار گرفته اسـت  منگنز اکسایدنیکل در روي آن 
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در روي  Ni، C ،Mn ، O  عناصـر  شـود دیـده مـی    ور کههمان ط 

اتم کربن ناشی از نخ پنبـه اي،   دیده می شوند. بستر رشته ايسطح 

و  سـیم مسـی  از  حضور عناصر مس و طلا نیز به ترتیـب ناشـی   و

به دلیل اینکه ناحیه  .پوشش دهی طلا براي تصویربرداري می باشد

اتـم   یه اي مـی باشـد،  ر از نخ پنفقط شامل یک تاي تصویربرداري 

 مسی یافت نشده است.

 
 از سطح بستر رشته اي. EDAX: نمودار آنالیز  3شکل 

 

 :آنالیز عنصري مپینگ -

یـک تـار از   روي سـطح   عناصر مورد نظـر بـر  نحوه ي توزیع 

آن  نتایجبررسی و  با استفاده از آنالیز عنصري مپینگرشته اي  بستر

 .تنشان داده شده اس 4در شکل 

 
 مپینگ از سطح بستر رشته اي. : آنالیز عنصري4شکل 

 

مـورد بررسـی توسـط     یکی از تارهاي نخ SEMتصویر 

 توزیع عناصر  داده شده است.الف تشان  4در شکل  آنالیز عنصري

C، O  ، Ni ،Mn     ب ، 4در این قسمت نیز بـه ترتیـب در تصـاویر

نشـان   حپ، ت، و ث نشان داده شده است. این تصاویر بـه وضـو  

قـرار  صورت یکنواخت روي بستر رشته اي  ههند که عناصر بمی د

بـا رنـگ هـاي     صـر عناج توزیـع همـه ي    4گرفته اند. در تصـویر 

 دیده می شوند.  مختلف در یک تصویر

  نتیجه گیري

ــودر  ــق پ ــن تحقی ــه روش   در ای ــز ب ــید نیکــل منگن اکس

 ر رشـته اي روي بسـت به روش غیـر درجـا    و هیدروترمال سنتز شد

، ي و سیم مسی بسیار نـازك بـه هـم پیچیـده شـده     ا شامل نخ پنبه

و  NiMnO3 مورفولوژي پـودر  ساختارشناسی و نتایج. نشانده شد

ــته اي،  ــتر رش ــر روي بس ــاختار  نشــانده شــده ي آن ب تشــکیل س

انـدازه  و  توزیع تقریبا یکنواخـت  و مادهتک فاز این  و رومبوهیدال

  کند.به صورت کامل تایید می را روي بستر  وچک دانه هاک
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 اي شکل گالیم آرسنیک بر روي خواص ترمودینامیکیتومی استوانهنقطه کوان تأثیر اندازه

    1پریناز، پورحسین؛  1مونا، مرسارآقاجانی
 ، تبریز، ایرانکده فیزیک دانشگاه صنعتی سهنددانش1

 

 چکیده

دهند نتایج نشان میپردازیم. میاز قبیل آنتروپی و ظرفیت گرمایی  الیم آرسنیکاي شکل گودینامیکی نقطه کوانتومی استوانهدر این تحقیق به مطالعه نظري خواص ترم

 یابد. همچنینبنابراین آنتروپی نقطه کوانتومی کاهش می شود.و باعث افزایش انرژي داخلی می کندسازي، الکترون را به شدت محدود میکه افزایش پتانسیل محبوس

 شود.روپی و ظرفیت گرمایی آن میومی منجر به افزایش آنتافزایش دما و افزایش شعاع نقطه کوانت

  اي شکلآنتروپی، ظرفیت گرمایی، نقطه کوانتومی استوانه :يدیکل يواژه ها

 

The effect of the size of cylindrical GaAs quantum dot on the thermal properties 
 

Aghajani marsar, Mona1; Hosseinpour, Parinaz1 
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Abstract  

In this research, we theoretically study the thermodynamic properties of GaAs cylindrical quantum dots such as 
entropy and heat capacity. The results show that increasing the confinement potential severely confines the 
electron and increases the internal energy. Therefore, the entropy of the quantum dot decreases. Also 
increasing the temperature and the radius of the quantum dot leads to an increase in entropy and heat capacity. 
Keywords: entropy, heat capacity, cylindrical quantum dot          
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  مقدمه

متعددي بر روي خواص  هايسیشته بررال گذدر طول چند س     

ها براي قابلیت گسترده آنخاطر هترمودینامیکی نقاط کوانتومی ب

 ی،نقاط کوانتوم در آینده انجام شده است. کاربردهاي فناوري

 1980دهه  لینانو هستند که ابتدا در اوا اسیبا مق ساختارهایی

، اپتیکی واصخ يدارا عموماًانوساختارها ن نیا .]1[ شدند دیتول

براي ها را هستند که آنمنحصر بفردي  یکیزیتوفوو ف یکیالکترون

 يهاسلول يربرداری، تصوفلورسنت یکیولوژیب يگذاربرچسب

 .]2[ ارسازي جذاب کرده استآشکها و تی، کامپوزيدیخورش

ي و آمار واصخروبه رشدي در مورد ه و توج، علاقه راًیخا

 برخی مثلاً،]. 6-3[بوجود آمده است  ینقاط کوانتوم ترمودینامیکی

در  یرا در نقاط کوانتوم یو آنتروپ ییگرما تیظرف ،مطالعات

آنسامبل  کردیبا استفاده از رو یسیمغناط دانیم کیحضور 

 سازيبا محدود يااستوانه یدر نقاط کوانتوم نیهمچن وکانونیکی 

 ییگرما تیظرف گریمحققان د .]3،5[ اندکردهبررسی متقارن پاد

 مانیدر حضور اثر ز یگاوس محدودسازيرا با  ینقاط کوانتوم

]. 4[ اندکرده یبررس گونهومیهل ی] و نقاط کوانتوم3[ اسپینی

 دوگانه شکل ياحلقه ینقاط کوانتوم خواص گرمایی همچنین

 ]. 5[ ده استش یبررس یخارج هايمیدان تحت

براي نقطه در این تحقیق ابتدا طیف انرژي و توابع موج را      

از طریق معادله شرودینگر  اي شکل گالیم آرسنیکتومی استوانهکوان
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از ترازهاي انرژي براي  کنیم، سپسحساب میصورت تحلیلی به 

ها یی استفاده کرده و نمودارهاي آنبه آنتروپی و ظرفیت گرمامحاس

 کنیم.هاي مختلف رسم و تحلیل میرا بر حسب کمیت

 مدل و محاسبات

ها و یا هردو را در ها، حفرهنقاط کوانتومی، الکترون براي ایجاد     

این محدود شدن را با یک  کنند کهسه بعد فضایی محدود می

گوییم. در کننده می دهیم و به آن پتانسیل محدودپتانسیل نشان می

ایم، به براي نقطه کوانتومی انتخاب کرده اي رااین کار مدل استوانه

گیریم. بعنوان که ارتفاع آن را خیلی کوچک درنظر می این صورت

گسترش  yو  xنظر گرفت که در دو بعد توان دیسکی درمثال می

در اینجا، نقطه آن خیلی کوچک است.  zیافته است، اما بعد 

مینیوم که در آلو جنس گالیم آرسنیک اي شکل ازتومی استوانهکوان

 تعبیه شده، درنظر گرفته شده و پتانسیل محدود گالیم آرسنیک

 شود: بندي میصورت زیر مدلکننده آن به

� �, ,V x y z =                      

 
(1) 

 ،کرژي گالیم آرسنیگاف تراز ان کنیم که تفاوت درمشاهده می

کند را براي ذرات ایجاد می پتانسیل بزرگی دگالیم آرسنی آلومینیوم

  کند.محبوس میa و ارتفاع  Rاي به شعاع آن را درون نقطه و

 هاي انرژيویژه مقادیر و ویژه حالت

 شکلبه Aدرنظر گرفتن پتانسیل برداري  با
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 باشند.می 

هاي ترمودینامیکی، دست آوردن انرژي داخلی و کمیتهبراي ب

که با استفاده از رابطه زیر  باشدمحاسبه تابع پارش ضروري می

 :]7[ شودمحاسبه می

, ,Z

E

n n L

Z e E� ¦                                             (8) 

1که در آن 

Bk T
E -دما می Tثابت بولتزمن است و Bkو   

 باشد.

پارامترهاي  گذاريو جاي) 8رابطه (در  )5(با قرار دادن رابطه 

x  : ،
1
2 cy Z  و 

2 2

22
w

m a
S

از یک  و پس  

 : آیدصورت زیر بدست میتابع پارش به ،سري محاسبات
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با استفاده از  توان انرژي داخلی سیستم راحال می
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نیز با توان ظرفیت گرماي ویژه را با داشتن انرژي داخلی سیستم می

  :دست آوردهبرابطه زیر 
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 بحث و بررسی

حسب دما اي برهیت گرمایی نقطه کوانتومی استوانظرف 1در شکل 

هاي مختلف رسم شده است. در اینجا میدان ازاي شعاعو به

کترون ولت میلی ال 4تسلا و عمق پتانسیل برابر  1مغناطیسی برابر 

  نظر گرفته شده است.در

 
اي نمودار ظرفیت گرمایی برحسب دما براي نقطه کوانتومی استوانه:  1 شکل

10Rازاي دو شعاع متفاوتشکل به nm ،20R nm   و به ازاي

1Bپارامترهاي  T  و. 

-شود که با افزایش دما، ظرفیت گرمایی نیز افزایش میمشاهده می
. با شیب تندي است 100Kتا  50Kافزایش از دماي  یابد که این

شیب ملایم  فیت گرمایی باافزایش در ظر250K تا  K 100اما از 

که افزایش ظرفیت گرمایی از دماي طوريهگیرد. بصورت می

50K 100تاK تقریباً برابر با B0.27 k همچنین مشاهده می. است-
 .یابدشود که با افزایش شعاع کوانتومی ظرفیت گرمایی افزایش می

 کند، ترازهاي انرژي بهمزیرا وقتی شعاع کوانتومی افزایش پیدا می

لازم براي افزایش دما بالا  نزدیک شده و در نتیجه مقدار انرژي

  ابد.یرود، یعنی ظرفیت گرمایی افزایش میمی
 ازايحسب دما، این بار بهت گرمایی را برتغییرات ظرفی 2 شکل

انتومی ثابت سازي و شعاع کومقادیر مختلف عمق پتانسیل محبوس

ازي سبوسان پتانسیل محکه میزدهد. هنگامینانومتري نشان می 10

و احتمال کمی شود شدت محدود میالکترون به ،یایدیافزایش م

توانایی جذب  هاي بالاتر وجود دارد. لذاحالتبراي برانگیختگی به 

انرژي گرمایی براي افزایش دماي نقطه کوانتومی (ظرفیت گرمایی) 

  .]8[یابدکاهش می

 

 

 

 

 

 

 

 

اي حسب دما براي نقطه کوانتومی استوانهنمودار ظرفیت گرمایی بر:  2شکل 

10Rازاي پارامترهايشکل به nm  ،1B T   و عمق پتانسیل

 0V و 0V سازي متفاوتمحبوس

حسب دما و با اي برآنتروپی نقطه کوانتومی استوانه 3در شکل 

توجه به نمودار کوانتومی رسم شده است. با مقادیر مختلف شعاع 

یابد. زیرا شود که با افزایش دما، آنتروپی نیز افزایش میمشاهده می

جنبشی الکترون افزایش یافته و باعث افزایش  با افزایش دما، انرژي

همچنین با افزایش  .]8[شود نظمی نقطه کوانتومی میآنتروپی یا بی
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یابد، ازي الکترون کاهش میسشعاع نقطه چون میزان محبوس 

 یابد.آنتروپی نقطه کوانتومی افزایش می

نمودار آنتروپی برحسب دما را براي نقطه کوانتومی  نیز 4شکل 

 سازي مختلف نشانازاي عمق پتانسیل محبوسهباي شکل استوانه

شود که با افزایش عمق پتانسیل بدلیل محدود مشاهده میدهد. می

  یابد. آنتروپی کاهش می شدن شدید الکترون،

 
-اي شکل بهنمودار آنتروپی برحسب دما براي نقطه کوانتومی استوانه:  3شکل 

10R ازاي پارامترهاي nm ، 20R nm  ،1B T  و 

. 

 

 
-اي شکل بهه کوانتومی استوانهنمودار آنتروپی برحسب دما براي نقط:  4شکل 

10Rازاي پارامترهاي  nm  ،1B T   سازي عمق پتانسیل محبوسو

 0V و 0V  متفاوت

 گیرينتیجه

اي شکل در این مقاله خواص ترمودینامیکی نقطه کوانتومی استوانه

ازاي شد. در بررسی ویژه مقادیر انرژي به بررسی کگالیم آرسنی

دهد که می اعداد کوانتومی مختلف، نتایج و محاسبات عددي نشان

دلیل وجود پتانسیل محبوس کننده در با افزایش عمق پتانسیل، به

یابد. اما همین پتانسیل کوانتومی، تراز انرژي افزایش می نقطه

کوانتومی، تراز  عشود که با افزایش شعامحبوس کننده باعث می

 نقطه کوانتومیهمچنین با افزایش شعاع  ش پیدا کند.انرژي کاه

 .یابندظرفیت گرمایی و آنتروپی افزایش می
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روي فوم  برتهیه شده  MnMoO)4(  منگنز مولیبدنیوم اکساید مشخصه یابی کامپوزیتسنتز و 

 نیکل  
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 چکیده

به عنوان یکی از مهم ترین  امروزه و فعالیت   شتن ساختار لایه ايدابه دلیل    اکسید مولیبدنیوم.  ندبسیار مورد توجه قرار گرفته ا  ذخیره سازهاي انرژي  ابرخازن ها 

  دوتایی   فلزياز ترکیبات    به منظور افزایش عملکرد الکتروشیمیایی می توان  مورد بررسی قرار گرفته است.  به عنوان یک ماده ي شبه خازنی  خوب  الکتروشیمیایی

بهره برد.  اکسیداسیون  مختلف  حالتهاي  استفاده کرد و از یند کلسینه  آبا استفاده از روش هیدروترمال و فر  )4OMoMn(  گنز مولیبداتمن  در این تحقیق پودر    آنها 

توسط آنالیز پراش    ساختار منگنز مولیبداتتشکیل    نشانده شد.فوم نیکل    درجا بر روي بستراین ماده فعال به صورت    .سنتز شد  به عنوان ماده فعال شبه خازنیکردن  

 توسط   این عناصر روي فوم  یکنواخت  توزیع  و  ،EDAXآنالیز    و  SEMتصویربرداري    روي آن توسط  و عناصر  راتصحیح ذرگیري  قراو    ح فومسط  پرتوي ایکس،

 نشان داده شد. آنالیز عنصري مپینگ 

 ابرخازنمنگنز مولیبدات ، هیدروترمال ، فوم نیکل،  :واژه هاي کلیدي

 

Synthesis and Characterization of Manganese Molybdenum Oxide Composite  
(MnMoO4)   deposited on Nickel Foam  

 

Alsoltani, Saad Mohammad1; Ghanbari, Reza1; Ghorbani, Shaban Reza1,*; Arabi, Hadi2 

 
 si University of Mashhad,Energy and Advance Material Lab, Department of Physics, Faculty of Science, Ferdow1

Mashhad  
Renewable Energies, Magnetism and Nanotechnology Lab, Department of Physics, Faculty of Science, Ferdowsi  2

University of Mashhad, Mashhad 

 
Abstract  

 
Noadays, supercapacitors are considered as one of the most important energy storage devices. 

Molybdenum oxide has been studied as a pseudocapacitive material due to its layered structure and good 
electrochemical activity. In order to increase the electrochemical performance, bimetal compounds can be used 
and their different oxidation states can be used. In this research, manganese molybdate (MnMoO4) powder was 
synthesized using hydrothermal method and calcination process as a pseudocapacitive active material. This 
active material was deposited in situ on a nickel foam substrate. The formation of manganese molybdate was 
demonstrated structurally and morphologically by X-ray diffraction, SEM images, EDAX analysis, and mapping 
elemental analysis. 

 
Keywords: Manganese molybdate; Hydrothermal; Nickel foam; Supercapacitor;  
 
PACS No.          68 
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   قدمهم 

 ینیگزیجا  مهمترین ابزارهاي  از  یکی  عنوان  به  هاابرخازن

 نمــودن  ذخیــره  و  یلیفس ــ  يبا سوخت هــا  ریدپذیتجد  يها  يانرژ

از مــواد   مــی تواننــدابرخــازن هــا    .اســت   انرژي هاي پایدار و پاك 

همــین   ود  نشو   تشکیل  یبالا مانند مواد کربن  ویژه  سطحبا  متخلخل  

در روي الکترود هــا   بارهاي بیشتريسطح ویژه بالاتر باعث ذخیره  

، استفاده از واکنش هــاي شــیمیایی می شود. علاوه بر این سازوکار

بنا   در ذخیره سازي بار نیز مورد استفاده قرار می گیرد. به طور کلی

سه دسته   می توانند بهابرخازن ها    ،ذخیره سازي انرژي  سازوگار  بر

شــبه خــازن   واستاتیک،خازن هاي دو لایه الکترتقسیم بندي شوند:  

بــه طــور گســترده بــراي   کربنــی  مــواد  .] 1[   ها و ابرخازن نامتقــارن

 ــمورد استفاده قــرار مــی گیر  دو لایه الکترواستاتیک  الکترودهاي  دن

اکسیدهاي فلزي انتقالی و پلیمر رساناي الکتریکی معمولاً بــه و    ] 2[ 

 اکســیدهاي  .] 3[   خازنی انتخاب می شــوندشبه  عنوان مواد الکترود  

تحــت پتانســیل هــاي خــاص تحــت حالــت   معمــولازي انتقالی  فل

اکسیداسیون متعدد قرار می گیرند و منجر به افــزایش ظرفیــت مــی 

 .] 5و   4[  شوند

داراي   کــه،)  3MoOاکســید مولیبــدنیوم (در این تحقیق،  

است، به عنــوان پایــه ي اصــلی مــاده   بعدي  2ساختار لایه اي    یک

امکــان  این ماده با ایــن ســاختار  .خازن انتخاب شدترود ابرفعال الک

طی فرایند ذخیره بــار   انتقال یونهاي الکترولیت به بین لایه ها را در

 هــاي واکــنش ظرفیــت  افــزایش منظــور . بــه] 6[  فــراهم مــی کنــد

نیــز آلاینــده خواهــد منگنز  هاي    اتم  با  ماده  این  ،  کاهشیاکسایشی/ 

 تمایــل و دارد یمختلف ــ شــیایاکس اعداد  منگنز.  MnMoO)4(  شد

باعــث   کــه  دهد  می  نشان  خود  از  رداکسی  ها  واکنش  انجام  در  زیاد

این ماده فعال به صورت   .بهبود عملکرد الکتروشیمیایی آن می شود

درجا روي فوم نیکل نشانده شد که می تواند به عنوان یک الکترود 

ی ابرخازن استفاده شود. فوم نیکل یک ساختار متخلخــل بــا چگــال

. علاوه بر آن این بستر به عنوان یک جمع کننده باشد  می  بسیار کم

نشــاندن مــواد فعــال بــه   ي جریان انعطاف پذیر نیز عمل می کنــد.

صورت درجا نیز باعث می شود نانوذرات بر روي فوم رشــد پیــدا 

 الکتریکی  کرده و علاوه بر چسبندگی خوب، از ایجاد مقاومت هاي

 گیري شود.لو اضافی در فصل مشترك نیز ج

 اخت الکترودمراحل س

سنتز منگنــز مولیبــدنیوم اکســاید ونشســتن آن روي فــوم  -

 نیکل :

 اســتفادها    منگنــز مولیبــدنیوم  سنتزاي  بر  هیدروترمالروش  از         

روش هیدروترمال یک روش ساده و کم هزینه می باشد چون  شد.  

ازه هاي کوچک و نسبتا یکنواخــت ســنتز اندکه در آن نانوذرات با  

از میلــی مــول  2/ 5ابتــدا  ، 4MnMoOبراي سنتز مــاده   .دنمی شو 

از میلی مول  2/ 5 و O2. 2H4OMo2Na سدیم مولیبدات هیدراته

طــور جداگانــه در  به O2. 4H2)3Mn(NO نیترات منگنز هیدراته

بعــد از   د وزن مغناطیســی حــل ش ــمقداري آب دیونیزه توسط هم ــ

ند. هم زده شددیگر نیز  ساعت    1به مدت    ردن آنها با همط ک مخلو 

شــده و در منتقــل    ml50حاصل به یک تفلون  محلول شیري رنگ  

 6بــه مــدت    اتــوکلاو-  .گرفــت قــرار    داخل محفظه فلزي اتــوکلاو

شــد. پــس از ســرد  در آون حرارت دهی C  150̊ساعت در دماي 

و چندبار با آب مقطر و اتانول شسته شدن محلول سانتریفیوژ شده  

کلسینه کردن به کــوره منتقــل گردیــد و بــه   شد. سپس براي فرایند

  .حرارت دهی شد C  400̊ساعت در دماي  1مدت 

همچنین براي نشاندن نمونه روي فوم نیکل، ابتدا فوم نیکل توســط 

تحت آلتراسونیک شسته شده تا چربی   HCLمحلول رقیق شده ي  

از ذف شــود. بعــد  ها و اکسیدهاي احتمالی نشسته بر روي فوم ح ــ

خشک کردن کامل آن، فوم نیکل به همراه مخلوط سدیم مولیبدات 

مراحل این ســنتز در   ت منگنز در ظرف تفلون قرار داده شد.و نیترا

 تصاویر نشان داده شده است. براي مشخصه یابی نمونه ها 1شکل 

SEM  آنالیز ،EDAX  انجام شد   نهاآنالیز عنصري مپینگ براي  و آ

 .گیرد قرار میحث  بمورد بعدي که در بخش 
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  4MnMoO: مراحل سنتز 1شکل 

 ها نتایج و بحث

مشخصه یابی نمونه ها توسط آنالیز پراش پرتوي ایکس بــراي       

شکیل صــحیح ســاختار منگنــز مولیبــدات، تصــویربرداري بررسی ت

SEM   براي بررسی سطوح فوم و چگونگی قرارگیري ذرات روي

عناصــر روي ســطح و آنــالیز  مشــاهدهبــراي  EDAXآن ، آنــالیز 

جــام شــد عنصري مپینگ براي نحوه توزیع این عناصر روي فــوم ان

 مورد بحث قرار می گیرد.که در ادامه 

 

   (XRD)آنالیز پراش اشعه ایکس   -

بــه خــوبی  1دیده می شود، نمونه ي  2همان طور که در شکل      

ینیــک و بــا ار بلــوري مونوکلبا ساخت  4MnMoO ماده يتشکیل 

می دهد. اما همان طور کــه  را نشان  0285-072-01کارت    ارهشم

02در شکل نشان داده شده است در زاویــه  24.6T فــاز  یــک  

مشخص شــده عمودي  چین    خطناخالصی مشاهده می شود (که با  

براي ایــن است) و بنابراین این نمونه نیاز به اصلاح ساختار داشت. 

(یعنی   داده شدساعت افزایش    4مدت زمان کلسینه کردن به    منظور

نــام  2ســاعت)، ایــن نمونــه، نمونــه  4به مــدت  C  400̊در دماي 

مشــاهده مــی 2بــراي نمونــه  2گذاري شد. همان طور که در شکل 

ه ساعت کلسینه کردن کاهش یافت  4شود شدت فاز ناخالصی تحت  

نمونــه فاز    حذف  در برايطور کامل از بین نرفته است.    است اما به

کاملا خشک شود  C  70̊ساعت در 6از کلسینه شدن، به مدت قبل 

. طیــف گردیدکلسینه  C  400̊ساعت در دماي  1و سپس به مدت 

 3به عنوان نمونــه ي  2ل نمونه در شک  پراش اشعه ایکس براي این

 ــنمایش داده شده است. مشاهده می شود کــه  ناخالصــی کــاملا  هقل

به صورت تــک فــاز بــا ســاختار   4MnMoO  شده و نمونه  حذف

 مونوکولینیک به طور صحیح تشکیل شده است.  

 
 4MnMoOطرح پراش پرتو ایکس نمونه هاي : 2شکل 

 

میکروسکوپ - رو  آنالیز تصویربرداري  بشــی الکترونــی 

SEM 
نحــوه قرارگیــري ذرات و مــواد  SEM ویراتص ــ با استفاده از

 3شــکل هــاي    .قرار گرفــت   ررسیب  فوم نیکل موردسطح  در  فعال  

فوم نیکلی که مواد فعــال روي آن بــه روش درجــا   الف ، ب و پ

همان طــور کــه  نشانده شده را با بزرگنمایی مختلف نشان می دهد.

 یومذرات منگنز مولیبــدن  شاهده می شودپ به وضوح م  3در شکل  

 اکساید به طور یکنواخــت بــر روي بازوهــاي فــوم نشســته اســت.

بزرگنمایی یکی از بازوهاي فوم نیکــل را نشــان مــی   ب با3تصویر  

دهد که مواد روي آن تقریبا به صورت یکنواخت توزیع شــده انــد. 

ها   پ هم با بزرگنمایی بیشتر به وضوح اندازه کوچک دانه3تصویر  

تقریبا یکنواخت آنها را نشان می دهد کــه نتیجــه اي قابــل و توزیع  

 قبول براي نمونه است.
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 .و مواد نشسته شده روي آن فوم نیکل مربوط به SEMاویر : تص 3شکل 

 

آنــالیز طیــف ســنجی پــراش انــرژي پرتــوي ایکــس  -

(EDAX)   
روي یکــی از پراکنــدگی انــرژي را از  توزیــع  نمــودار    4شکل       

 4MnMoOمولیبــدات    منگنــز  که در روي آن  لیوهاي فوم نیکباز

شــود،   مشــاهده مــی  همان طور که  قرار گرفته است نشان می دهد.

خص فوم نیکــل مش ــ  روي  در  Niهمراه با    Mo    ،Mn    ،Oعناصر  

. به این ترتیب با این آنالیز مشخص شد که در حین ســنتز بــه است 

فــوم  اکساید بررويروش هیدروترمال، همزمان ماده منگنز مولیبدن 

 نیکل هم نشسته است.
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 از سطح فوم نیکل.  EDAX: نمودار آنالیز  4شکل 

 گآنالیز عنصري مپین -

توزیــع ایــن علاوه بر حضور این عناصــر بــر روي فــوم،  

بــراي عناصر برروي فوم هم از اهمیــت زیــادي برخــوردار اســت.  

نتــایج  کــهشد  استفاده  آنالیز عنصري مپینگ  از    بررسی این موضوع،

بخشی از فــوم   SEMتصویر    نشان داده شده است.  5  آن در شکل

الف تشان داده   5سی توسط آنالیز عنصري در شکل  مورد برر  نیکل

بــه ترتیــب در  Ni و ،O، Mo  ، Mn شده است. توزیــع عناصــر 

صاویر بــه ب ، پ، ت، و ث نشان داده شده است. این ت  5تصاویر  

بــه   تشــکیل دهنــده کامپوزیــت ح نشان مــی دهنــد کــه عناصروضو 

ج   5قرار گرفته اند. در تصــویر  فوم نیکلروي  برصورت یکنواخت  

با رنگ هاي مختلف در یک تصویر دیده   رعناص  توزیع همه ي این

 می شوند. 

 
 . فوم نیکل : آنالیز عنصري مپینگ از سطح5شکل 

  نتیجه گیري

بــه روش اید  منگنز مولیبــدنیوم اکس ــ    کامپوزیت نانو پودر  

 نشانده شــد.فوم نیکل  درجا روي به روش  هیدروترمال سنتز شد و

 ــ ا ســاختاري مناســب از براي دست یــابی بــه نمونــه ي تــک فــاز ب

ي مختلف استفاده شد و فرآیندهاي حرارت دهی در دماها و زمانها

ــازي از  ــک ف ــاختار ت ــت س ــد 4MnMoOدر نهای ــت آم  .بدس

ذرات و مواد فعال برروي سطح فوم و نحوه قرارگیري  مورفولوژي  

 توسط آنالیزهاي مختلف بررسی  ، و توزیع این عناصر برروي آنآن

ه را روي فوم نیکل به عنوان الکترود یــک و تشکیل صحیح این ماد

 تایید کرد.ابرخازن  
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 3LaVO کوانتومی هترابرد الکترونی در سلول خورشیدي نانو ساختار نقط
 پیمان، سراصاحب ؛ دمحم، امینی

 ، اصفهانصنعتی اصفهانه دانشگا ،فیزیک دانشکده

 

 چکیده

در  فلزي دو هادي ینب به عنوان قطعه مرکزي ،وانادیوم اکسایدنقطه کوانتومی لانتانیوم  نترابرد الکترون از میا با استفاده از رویکرد تابع گرین غیرتعادلی در این پژوهش

مدل  ، ما ازاین سامانه براي توصیف از این روي .شودمیمحسوب  عایق ماتجزء مواد  3LaVO سامانه همبسته قوي .کردیم را محاسبه این چپ و راستسمت 

با  که آید،یمبدست معادله حرکت  روش از تابع گرین غیرتعادلی. این نماییممی استفاده تعادلیغیر براي محاسبه تابع گرین ثر مناسب ؤیک مدل م به عنوان هابارد

 .شودمحاسبه میو در نهایت ترابرد الکترونی عدد اشغال الکترون در نقطه کوانتومی  ،الکترونی  هايحالتآن چگالی استفاده از 

    

 .، معادله حرکتغیرتعادلی تابع گرینعایق مات،  اکساید،لانتانیوم وانادیوم ، نقطه کوانتومی، ترابرد الکترونی واژه هاي کلیدي:

 

Electron transport in nanostructure LaVO3 quantum dot solar cell  
 

Amini, Mohammad; Sahebsara, Peyman 
 

Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan, 
 

Abstract  
 

In this research, using the non-equilibrium green's function approach, we calculated the electron transport 
through the lanthanum vanadium oxide quantum dot, as the central part between the two metal conductors on the 
left and right side of it. Strongly correlated electron LaVO3 is a Mott insulating material. Therefore, to describe 
this system, we use the Hubbard model as a suitable effective model to calculate the non-equilibrium green's 
function. This green's function is calculated by using the equation of motion theory; the electron density of states, 
the occupation number for the quantum dot, and finally electron transport are investigated by the green’s function. 
 

Keywords: electron transport, quantum dot, lanthanum vanadium oxide, Mott insulators, non-equilibrium green’s 
function, equation of motion 

 
PACS No.   72, 81        
 

  مقدمه

هاي خورشیدي بر هیچ کسی پوشیده نیست نیاز ما به سلولدلیل 

اي طراحی شوند که باید به گونه خورشیدي هايسلولبنابراین 

ا برسد هاي نور خورشید را که به سطح زمین میبتوانند طول موج

 بازده بالا به انرژي مفید تبدیل کنند در بین مواد مختلف شناخته شده،

 مات  جزء مواد پروسکایت عایق )3LaVO( دلانتانیوم وانادیوم اکسای

 باشدمیالکترون ولت  1/1این ماده حدود  شکاف نوار انرژي و است

شکاف نواري در کویسر  -شاکلی محدودیت مطابق منحنی .]1[

بنابراین این ماده  ،ینه براي تبدیل انرژي خورشید استمقدار به

اي هبه عنوان جاذب نور در سلول یک گزینه امیدوار کنندهتواند می

کویسر براي  -ودیت شاکلیمنحنی محد 1 . در شکلخورشیدي باشد

شود طور که مشاهده می همان .مختلف آورده شده استچند ماده 

 ].3 و 2[ بالاترین بازده استماده لانتانیوم وانادیوم اکساید داراي 
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موادي هستند که باید بر اساس نظریه نواري رفتار  هاي ماتعایق

یک عایق  رسانندگی از خود نشان دهند، اما در واقع، آنها به عنوان

ها، یها یا با افزودن برخی ناخالصآن کنند. با اکسایشعمل می

 و افتداتفاق می ت)و گذار الکترون (گذار ما دشوالکترون آزاد می

کنند. به عبارتی بهتر موادي که در آنها میآنها مانند یک رسانا رفتار 

هستند؛ مدل هابارد یک  افتد مواد همبسته قوياتفاق می گذار مات

 . ]4[ مات استعایق  مناسب در نمایش کوانش دوم براي مواد مدل

که ها به هنگام برهمکنش قوي بین الکترونمدل هابارد 

دارد؛ در این مدل شود کاربرد ها ایجاد میرونهمبستگی بین الکت

ها در این رونهایی فرض شده است که الکتبراي هر اتم جایگاه

 نامند.جایگاهی میهاي درونو آنها را الکترون گیردها قرار میجایگاه

اي براي توصیف هامیلتونی مدل هابارد در کوانتش دوم مجموعه

ˆ†هاي خلق از عملگر Vjc و عملگر فنا Vjĉگردد.استفاده می 

 توان به شکل زیرها میهامیلتونی مدل هابارد را براساس این عملگر

 نوشت:
)1(                  

np¦¦ �� i
i

iijj
ji

iij nnUcccctH ˆˆ)ˆˆˆˆ( †

,,

†
VVV

V
V

 

 V(جایگاه) و شاخص معرف مکان فضایی شبکه jو i شاخص

معرف اسپین الکترون است؛ اولین عبارت انرژي جنبشی را بیان 

کند و عبارت دوم انرژي ناشی از دافعه کولنی درون جایگاهی می

VVV عدد اشغال الکترون است که به صورتVin̂؛است iii ccn ˆˆˆ † 

 ].5[ شودتعریف می
 

 لانتانیوم وانادیوم اکسایدساختار 

یاخته واحد این ماده در دماي اتاق ساختار ارتورومبیک با پارامترهاي 

 با کج کردن  است که )Å847/=c, Å55/=b, Å55/=aشبکه (

 
 .]6[ : یاخته واحد لانتانیوم وانادیوم اکساید 2شکل 

 

ساختار آن به  cو چرخاندن حول محور  bساختار حول محور 

 .شودپروسکایت تبدیل می

)( پیکربندي الکترونی این ماده 223 gtd ر کاتیون سه ظرفیتی د2

موضعی  نسبتاً d3ها به دلیل اوربیتالوانادیوم است؛ در این اکسید

مواد ن تریالکترون به عنوان یکی از مهم –و برهمکنش قوي الکترون 

 .]6و4و1[ گیرندهمبسته قوي مورد مطالعه قرار می

الکتــرون بــا اســپین  دوکــه بــا در یــک جایگــاه دافعــه کــولنی 

ــا eV53مخــالف اشــغال شــود ب � U اســتتخمــین زده شده 

در بنـابراین . ]3[ باشـد eV 63/ Uتـر اسـت کـهاما محتمـل ،]6[

   .شده استاز این مقدار استفاده  اینجا
 

 هامیلتونی سامانه
هاي شامل یک نقطه کوانتومی بین دو هادي فلزي با پتانسیل سامانه

هامیلتونی کل شامل جمع  .است 2Pو 1Pشیمیایی متفاوت 

 نیزتونل(کانال) و هامیلتونی  ها، نقطه کوانتومیهامیلتونی هادي

 .]9 و 7[ ) استکسو برع (پرش الکترون از هادي به نقطه کوانتومی

)2(                                 TDRL HHHHH ���  

 د:شوهامیلتونی هادي سمت راست و چپ به شکل زیر نوشته می

)3  (                                         )ˆˆ(
,,,

†
,¦

�

 
RLk

kkk ccH
DV

VDVDDD H 

L D  معرف هادي چپ وR D .معرف هادي راست است 

 
 

 

 

 .یک نقطه کوانتومی متصل به دو هادي : سامانه 3شکل 

 
 .]3[ رشاکلی کویس : نمودار محدودیت 1شکل 
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 عبارت است از: نقطه کوانتومی هامیلتونی 

)4                         (               
VV

V
VH �� ¦ ddddD nnUnH ˆˆˆ 

 داریم: زنیتونلدر نهایت براي هامیلتونی قسمت 

)5                           (             )ˆˆˆˆ( ††
VVDVDV

VD

W dccdH kk
k

T � ¦ 

داشته باشد اما به  Dو kتواند وابستگی به می Wدر حالت کلی 

 کنیم.دلیل سادگی ما مستقل فرض می
 

 نظریه معادله حرکت

ت کحر هرین غیرتعادلی، روش معادلتابع گ محاسبه یک رویکرد در

 الاترابع درجه بحسب توبررا مربوطه توابع گرین  این روش با است.

 هایی از جمله نظریه میدان میانگین با تقریبو  کنیممیگرین بیان 

ش در نمای معادله حرکت ؛کنیممعادلات را به صورت تقریبی حل می

 :]8[ شودبه صورت زیر محاسبه می براي نقطه کوانتومی زوبارف

)6(††
,

†
0 ||1|)( VVVVDVVV WKH ddnUdcddiE k ��� �� ¦ 

 

)(|†که VVV ddEG R تابع گرین تأخیري مربوط به نقطه کوانتومی   

 به قرار زیر است: )6(جمله دوم رابطه  معادله حرکت براياست. 

)7(        ††
,, ||)( VVVDVD WKH dddciE kk ¦ �� 

 

به  ¦0 سامانه ) خود انرژي6ه (رابط) در 7رابطه ( جایگذارياز 

 شود:صورت زیر تعریف می

)8(                   ¦ ��
 ¦

D D KH
W

, ,
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 :به قرار زیر است )6(رابطه  جمله سوم معادله حرکت براي
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از  کنیموده بالاتر از دماي کوندو کار میکه در محداین به علت 

همچنین جمله  .کنیم) صرف نظر می9جمله دوم داخل پرانتز معادله (

بنابراین از این جمله هم  ،شوددر ابرساناها تعریف میسوم فقط 

براي جمله اول از تقریب میدان میانگین  .]7[ کنیمصرف نظر می

ر نوشته تعادلی به شکل زیبنابراین تابع گرین غیر ،کنیمه میاستفاد

 شود:می

)10( 
))1(())((

)1(
|)(

0000

0†

V

V
VVV HHH

H

�

�

���¦����
���

  
nUEUEE

nUE
ddEG R 

 

 چگالی حالت الکترونی

سطح  کیمختلف در  يهااساساً تعداد حالت هاتحال یچگال

بر کنند،  ها را اشغالها اجازه دارند آننخاص است که الکترو يانرژ

 :]9[ شوداساس تابع گرین به صورت زیر محاسبه می

)11(                                  )Im()()( † GGGiED 2 �  

eV0در این محاسبه  11/ H،eV 63/ U، 50/ Vn هاي و هادي

 هزبادر  eV-4102/4uفلزي شامل یک سري تراز یکنواخت با فاصله

 در نظر گرفتیم. meV 2 Wبا قدرت تونل زنی �eV 1تا  -1انرژي 

اند و نشان هاي کوندو معروفقله حاصل شد که به قله این دو

 دهد محاسبات انجام شده درست است.می

 

 
eV63 چگالی حالات برحسب انرژي با در نظر گرفتن :4 شکل / U. 

 

 عدد اشغال

 ، با تعدادهر ذرهتعیین حالت  يدوم، به جا شدر زبان کوانت

حسب تابع بر در این صورت سر و کار داریم. ات در هر حالتذر

 :]9[ شودبه شکل زیر محاسبه می چشمداشتی عدد اشغال ،گرین

)12(              ])[()( RRLL
AR ffEGEGdEn *�* ³ VVV S2

1 

)Im( که در آن 0
D

D ¦� * انرژي است. می خود قسمت موهو 2

فقط  .استفاده شده است 1از همان مقادیر شکل  5براي رسم شکل 

 .ه استسی شدبه طور همزمان برر 5و  4و  6/3دافعه کولنی براي 

را به درستی  عدد اشغال در نقطه کوانتومی 5شکل  ،تعریف طبق

  .بنابراین روش محاسباتی درست است ،دهدنشان می
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 ترابرد الکترونی
به  بعمنهایی که بوسیله انتشار میان دستگاه از ه میزان الکترونب

ه کمک ب .گویندمی شوند ترابرد الکترونیمنتقل می) خروجی (درین

 :]9[ رد (تریس) تابع گرین طبق رابطه زیر محاسبه می شود

)13   (                                          ][Tr)( †GGET 2** 1
 

 دهشر کانال ایجاد و حفره دالکترون انرژي خورشید باعث می شود 

 مراجعاز نتایج  را زنیتونل قدرت .ها تونل بزنندو به سمت هادي

 .]6[ استفاده کردیم و با آن به محاسبه ترابرد پرداختیم دیگر

آورده شده  زنیتونلنمودار رسانندگی برحسب میزان  6 ر شکلد 

نقصی در  در زمانی که هیچشود طور که مشاهده می است همان

یعنی به هر میزان الکترونی که وارد نقطه  ،شبکه وجود نداشته باشد

 زنیتونلحداکثر مقدار  ،شود به همان میزان خارج شودکوانتومی می

meV 2 .است  
 

  گیرينتیجه

نتانیوم وانادیوم اکساید چون ماده همبسته قوي بود توانستیم ماده لا

 ددها و عنتایجی که براي چگالی حالت را به کار ببریم؛مدل هابارد 

  

 
ه از محاسب. نشان داد روش محاسباتی درست استبدست آمد اشغال 

eV 63 ازاي دافعه کولنی برابره ب ترابرد برابر  زنیتونلو با مقدار /

meV 2  ور حداکثر عبکه تقریباً انرژي خورشید تأمین کرده است

ن انجام داده بودند با محاسباتی که دیگرا حاصل شد و یعنی یک

توان در سلول خورشیدي ، بنابراین از این ماده میمطابقت دارد

توان نتیجه گرفت محاسبه تابع گرین می استفاده کرد، همچنین

 برايرویکرد خوبی  غیرتعادلی با روش نظریه معادله حرکت

 .استترابرد  و ، عدد اشغالهاحالتچگالی  محاسباتی همچون
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هاي دافعه کولنی : نمودار میانگین عدد اشغال برحسب انرژي با نیرو 5 شکل

 .شودمیزان گاف انرژي باعث تغییر در عرض نمودار می متفاوت.
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 دینامیک  سازي شبیه ازتفاده با اسدما افزایش در اثر لیپیدي  هايوزیکول  نوسانات 

  دانهمولکولی درشت 
 

   نرگس، نیکوفرد ؛سمانه، کاشان قنبري

 کاشان، نکاشاه  دانشگا ،هشکده علوم و فناوري نانوپژو 
 

 چکیده

هسـتند و در  اغشـاراي دهـا ویروساغلب  .هستند بسیار مهمها یروسو دولایه لیپیدي يغشاهاي لیپیدي مانند اري پوششدر بحث پاید  لیپیدي  ياهلکویزو  وساناتن

 تحـرار بـه شـدت بـها هغشـا ایـن .ددهنـتکثیر خود ادامه می  به  یا همان غشا  کند و درون وزیکولها را شناسایی نمیآنبدن،    یسیستم ایمن  ،ه بدن انساناثر ورود ب 

و در نتیجـه نـابودي ویـروس  غشـاهاایـن منجر به پـارگی  دما که افزایش در اثرهاي لیپیدي وزیکولافزایش نوسانات  تجزیه و تحلیل کمی  نابراینب   هستند و  حساس

 .دشـبررسـی  لیپیـدي يهاوزیکول  پایداري  روي  أثیر افزایش دمات  دانهولکولی درشتمیک مدینا  سازيشبیه  روش  ستفاده ازا  با  در این تحقیق   حائز اهمیت است.  ،شود

بـا . اسـت )DOPC 62%/53و  DLPC 38%/46شامل دو نوع لیپید ( دوم وزیکولو  DOPC لیپیدتک بصورت اول وزیکول. فته شددر نظر گر متفاوت  وزیکول  دو

یابد که با توجه به انبساط گرمایی قابل توجیه است. نوسانات سطح ایـن وزیکـول بـا گذشـت زمـان افزایش می  لیپیديد که شعاع وزیکول تکشمشاهده  افزایش دما  

تنیـده از ان کوتاهی تغییـر سـاختار داده و سـاختاري درهمیپیدي در زموزیکول دول اما تر است.هاي طولانیبه واپاشی در زمان  آندهنده تمایل  یابد که نشانافزایش می

 همچنـین .غشاي دولایه نیسـت ،دهد که ساختار مطلوب براي دولیپید مطالعه شده در دماي بالادهد که البته نوسانات زیادي دارد. این نشان میتشکیل می  ها راوفیبرنان

 .یابدبا گذشت زمان افزایش میلیپیدي  وزیکول تکدر   فلاپ-فلیپدهد که نرخ  هاي انجام شده نشان میسازيمحاسبات بر مبناي شبیه

  .فلاپ-فلیپ ،نوسانات  ،ي بالادما ،سازيشبیه  ،سویرو غشايي، لیپید لکویزو  هاي کلیدي:ژهوا

 

Fluctuations of lipid vesicles due to temperature increase using coarse-grained 
molecular dynamics simulation  

 

Ghanbari-Kashan, Samaneh; Nikoofard, Narges 
 

 Institute of Nanoscience and Nanotechnology, University of Kashan, Kashan  
 

Abstract  
 

Fluctuations of lipid vesicles are very important in discussing the stability of lipid envelopes such as the lipid 
bilayer membrane of viruses. Most viruses have a membrane, and upon entering the human body, the immune 
system does not recognize them, and they continue to multiply inside the vesicle or membrane. These 
membranes are highly sensitive to heat, and therefore, it is important to quantitatively analyze the increase in 
fluctuations of lipid vesicles due to the increase in temperature, which leads to the rupture of these membranes 
and, as a result, the destruction of the virus. In this research, the effect of increasing temperature on the 
stability of lipid vesicles was investigated using the coarse-grained molecular dynamics simulation method. Two 
different vesicles were considered. The first vesicle is a monolipid DOPC and the second vesicle contains two 
types of lipids (DLPC 46/38% and DOPC 53/62%). With increasing temperature, it was observed that the 
radius of monolipid vesicle increases, which can be justified due to thermal expansion. Fluctuations in the level 
of this vesicle increase with time, which indicates its tendency to disintegrate in longer times. However, the 
bilipid vesicle changes its structure in a short time and forms a tangled structure of nanofibers, which, of 
course, has many fluctuations. This indicates that the preferred structure for the bilipid studied at high 
temperature is not a bilayer membrane. Also, the calculations based on the simulations show that the flip-flop 
rate in the monolipid vesicle increases with time.  
Keywords:  Lipid vesicle, Membrane of virus, Simulation, High temperature, Fluctuations, Flip-Flop. 
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   هقدمم 

بــراي در شرایط محیطــی متفــاوت    هاویروسبررسی پایداري   

. پوشــش اســت اهمیــت    حــائزدستورهاي بهداشت عمــومی  وضع  

تــوان یــک از جنس دولایه لیپیــدي اســت کــه می  هااغلب ویروس

 وزیکول را به عنوان مدل ساده شده آن در نظر گرفت. 

روي بــراي مطالعــه    دینامیک مولکولی  سازيشبیه  هاياز روش

در زمینــه مطالعــاتی    .شــوداســتفاده میهاي درون مولکولی  حرکت 

تشــکیل،   درشــت دانــه  ســازي دینامیــک مولکــولیهاي شبیهروش

هــاي لیپیــدي هاي لیپیدي یا همــان وزیکولساختار و دینامیک غشا

در زمینه ایجاد حفره   در  یاتمطالعهمچنین    ].2و1شده است [ منتشر  

، ] 3[   امــواج ضــربه  مثــلش  تــنل  مــااع  اثــردر    لیپیدي  هايوزیکول

   .منتشر شده است و ....   ] 4[  برهمکنش با نانوذرات

 عامل دیگــري تواندمی هاي لیپیديي سطح وزیکولافزایش دما

دما باعــث  افزایشواقع  در  باشد  ایجاد تنش و پارگی وزیکولبراي  

یــن همچنــین ا.  شــودمی  ســطح وزیکــولگرمایی    نوسانات  افزایش

از فســفولیپیدها   هســتنددولایه لیپیدي    توربصه خود  ک   اهوزیکول

اند. یکی که جزء ساختاري اصلی غشاي سلولی هستند، ساخته شده

فلاپ است. در این -لایه، پدیده فلیپ از اثرات متداول در غشاي دو

آبدوست یک مولکول فسفولیپید از محــیط آبگریــز بــین  پدیده، سر

پرد ي دیگر غشا میهي غشا به لاییک لایهکند و از  دولایه عبور می

ناشــی از هم  اصولا این پدیده    که این از نظر انرژي مطلوب نیست.

 ــاین حال، زمان مشخصه رخ  با    نوسانات گرمایی است. ده دادن پدی

فلاپ نسبت به نوســانات گرمــایی لیپیــدها داخــل هــر لایــه -فلیپ 

 ــ  مطالعــهدر ایــن    اســت.تر  طولانی  واع  عش ــ  انــدازگیري  ه منظــورب

بــه   فــلاپ-فلیــپ   پدیــده  یافتن متوسط زمــان  و  کولوزی  نوسانات

پــارگی ایجاد حفــره و در نهایــت  عنوان زمان مشخصه تلاش براي  

 د.انجام ش در دماي بالا  سازيشبیه،  هاوزیکول
 

   ي سازشبیه  کار روش

سازي، آماده کردن یک ساختار اولیه به عنــوان شبیهرحله اول  م

توان می  CHARMM-GUIبه سایت  با مراجعه  نقطه شروع است.  

. یکی از ایــن ســاختارها شده دست یافت سازي به ساختارهاي مدل

در نظــر   متفــاوتوزیکــول    دو  به همین منظــورها هستند.  وزیکول

وم د  وزیکولو      DOPC  لیپیدتک  بصورت  اول  وزیکول  .فته شدگر

هــر کــه    )DOPC  62% /53و    DLPC  38% /46شامل دو نوع لیپید (

 40همراه با یک لایــه آب بــا ضــخامت   آنگستروم  100با شعاع  دو  

 30کلــوین (  303/ 15آنگستروم و ذرات یون سدیم و کلر در دماي  

 320ســازي بــه انــدازه  انتخاب و در جعبه شبیهي سلسیوس)  درجه

 . ندآنگستروم قرار داده شد

کــه سازي بر این اساس اســت انتخاب نوع لیپیدها در این شبیه

به نســبت حجــم لیپیدي    يهالحفره ایجاد شده در وزیکو پایداري  

 در واقــع  .بستگی داردآن    آبگریزدم    ولیپید    آبدوست سر  نسبی بین  

 آبگریــزدم  آن نســبت بــه    سر آبدوســت نسبت حجم  که  لیپیدهایی  

دهنــد، در حــالی کــه پایدار تشــکیل می هايحفره  ها بیشتر است آن

 آبگریــزدم  آن نســبت بــه    سر آبدوســت نسبت حجم  که  لیپیدهایی  

 DLPC  لیپیــد.  دهندپایدار تشکیل مینا  هايحفره  است   ترمک ها  آن

 ــ  دهــدتشکیل حفره پایــدار می تشــکیل حفــره   DOPC  یــدلیپی  ول

   ].5[  دهدناپایدار می

یــک میــدان نیــروي مناســب   بایــد  ســازيشبیه  مرحله دومدر  

ی سازي مورد بحث، از میــدان نیــروي مــارتین. در شبیهانتخاب شود

ي نیــروي هااســتفاده شــد. میــدانســازي درشــت دانــه  جهت شبیه

ارند. در اینجا از میــدان نیــروي مربــوط بــه مارتینی انواع متفاوتی د

هاي آب را غیرقطبــی هایی که صرفاً از لیپید هستند و دانــهوزیکول

 نظــر  مــوردســازي  اجــراي شبیه  و  دشدر نظر گرفته است، استفاده  

  شد.ام انج NAMDافزار توسط نرم

شود که انرژي ساختار سعی می،  ار مناسب بعد از انتخاب ساخت

سرعت ابتدایی هر کــدام چون  وزیکول به کمترین حد خود برسد.  

هاي تشکیل دهنده وزیکول به شکل تصادفی در دماهاي کــم از اتم

راي اج ــبه همین دلیــل،    درجه سلسیوس) مشخص است   30(دماي  

 10گام که هــر گــام   10000حدود  سازي با همان شرایط اولیه  شبیه

هــاي ســاختار نیه است، انجام شد. در این حالت، تمــامی اتمفمتوثا

بــه ایــن مرحلــه از   گیرنــدترین انــرژي قــرار میوزیکولی در پایین

براي بررسی تأثیر گرمــا گویند.  مم کردن سیستم میسازي مینیشبیه

 هج ــدر 80وس بــه درجــه سلســی 30از دمــا ، ولروي ساختار وزیک

گام هفت میلیون  براي    اًحدودسازي  افزایش یافت و شبیهسلسیوس  

ها بــه هاي بعدي اتمشد. در این حالت سرعت   نجامنانوثانیه) ا  70(

ســازي تــا جــایی و شبیه شــوندمیترتیب در دماهاي بالا مشــخص 

موقعیــت در نهایــت  دماي مــورد نظــر برســد.  گیرد که به  انجام می
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 لیپید نسبت به زمان، ب) انحراف دوالف) شعاع میانگین وزیکول :  4لشک

 . معیار آن 

 

هــاي ام ذخیره و بــراي یــافتن کمیت گ  500ذرات در فواصل زمانی  

 .شوندمورد نظر تحلیل می
 

 سازي هاي شبیهنتایج تحلیل داده 

شــود، رونــد تغییــرات سازي انجــام میدر طول زمانی که شبیه

شود کــه چگــونگی ایــن تغییــرات، ل ایجاد میساختاري در وزیکو 

نوسانات و   2و    1ي  هاشکل  .منعکس کننده دینامیک وزیکول است 

 و  لیپیــدتکهــاي  در ســاختار وزیکولبه ترتیــب  ییرات شدید را  تغ

 دهند.نشان می دولیپید
 

   
 

   
 . لیپید در اثر افزایش دمانوسانات در شکل و شعاع وزیکول تک:  1 لشک

 

 
 

   
 

   
   ناپایداري وزیکول دولیپید و تغییرات شدید در ساختار وزیکول:  2 لشک

 . فزایش دمادر اثر ا

 

شود با گذشت زمان و بــا افــزایش دمــا، مشاهده می  1  در شکل

ایــن و  شــوندنوســان می  دچــار  لیپیــديیکول تکشکل و شعاع وز

 .شودمییکول  ن وزبه متورم شداي است که منجر  نوسانات به گونه

بــا افــزایش دمــا تغییــرات شــدیدتري در ســاختار  2امــا در شــکل 

را ناپایــدار   د کــه ســاختار وزیکــولیده ــدولیپیدي رخ می  وزیکول

دهــد کــه نانوســاختار مطلــوب بــراي ایــن نــوع و نشان می  کندمی

. دگی زیــاد اســت لایه نیست بلکه نانوفیبر با خمیغشاي دو،  لیپیدها

نمودار شعاع متوسط به همراه نمودار انحراف معیار آن بــه ترتیــب 

رت زیــر بصو   4و    3هاي  کلدر ش  دولیپیدو    لیپیدتکبراي وزیکول  

 آمده است.

 
 

 
لیپید نسبت به زمان، ب) انحراف  شعاع میانگین وزیکول تکالف) :  3 لشک

 .معیار آن
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لیپید با زمان ثابــت وزیکول تکالف میانگین شعاع  -3در شکل   

ناپایــدار  وزیکــولدهــد یابد که این نشان میشود و افزایش مینمی

دچار انبساط گرمایی شده و بر اثر افزایش دما    وزیکولاست. یعنی  

ســازي امکــان دارد رود که با ادامــه رونــد شبیهواپاشی میبه سمت  

ن در بتوان نوسانات شــدیدتر و واپاشــی وزیکــول را دیــد. همچنــی

یابــد کــه بــه معنــاي ب انحراف معیار با زمان افــزایش می-3شکل  

افزایش نوسانات بــا زمــان اســت کــه میــانگین دامنــه نوســانات آن 

ب بــراي وزیکــول -4  الف و-  4آنگستروم است. در شکل    9/ 000

شــود دولیپیدي چون با افزایش دمــا ســاختار جدیــدي تشــکیل می

توان نمودار شــعاع و جهت نمیپارامتر شعاع معنایی ندارد و از این  

به طور کلی این موارد نشــان همینطور انحراف معیار را تفسیر کرد.  

مهــم حفظ ســاختار وزیکــولی  ن دردهند که نوع لیپید و تعداد آمی

 هستند.

همچنین یک پارامتر مهمی که قبلا هم به آن اشاره شــد زمــان  

 لیپیدک. براي وزیکول تاست  فلاپ-پ یفل مشخصه رخ دادن پدیده

نمودار تعداد دفعات تکرار این پدیده براي هر لیپیــد در کــل زمــان 

   نشان داده شده است. 5در شکل رسم شد که    ،سازيشبیه

 

 
لیپید الف) تک بر حسب زمان در وزیکول پفلا-پی فل پدیده نرخ:  5لشک

در واحد زمان به کل لیپیدهاي وزیکول ب)   فلاپ-پی فلنمودار تعداد دفعات 

 .500با اندازه پنجره  الف-5هاي نمودار از داده ايار میانگین پنجرهنمود

 

 ــفل  نرخ پدیــده  5نمودارهاي شکل   برحســب زمــان در فــلاپ  -پ ی

تعــداد دفعــات   الف-5  دهند. شکللیپیدي را نشان میتک  وزیکول

این پدیــده در واحــد زمــان نســبت بــه کــل لیپیــدهاي موجــود در 

ز دهد چه کسري اکند و نشان میلیپیدي را محاسبه میوزیکول تک

نمــودار   ب-5  شکلجا شده است.  لیپیدها بین دولایه وزیکول جابه

را  500با اندازه پنجــره  الف-5هاي نمودار از داده  ايمیانگین پنجره

دلیــل   یابــد.این مقدار افــزایش می  که با گذشت زماندهد  نشان می

این اســت   لیپیديتک  وزیکولفلاپ در  -پدیده فلیپ   نرخبالا بودن  

 ــ  افزایش دما رخ داده  ،که با گذشت زمان ه است و در دماي بالا کلی

فــلاپ بــا ســرعت بــالایی رخ -حرکــات گرمــایی از جملــه فلیــپ 

 .دهندمی

  گیرينتیجه

فــلاپ در دو وزیکــول بــا -نوسانات گرمــایی و پدیــده فلیــپ 

دینامیــک ســازي  شبیهبــا اســتفاده از روش    ترکیب لیپیدي متفــاوت

 لیپیــدتک  بصــورت  اول  وزیکــولمطالعه شد.    دانهدرشت مولکولی  

DOPC    شــامل دو نــوع لیپیــد (وم  د  وزیکولوDLPC  38% /46   و

DOPC 62% /53 ( در وزیکـــول  گرمـــاشـــدند. در نظـــر گرفتـــه

که پایدارتر است، موجــب تــورم وزیکــول و همچنــین لیپیدي  تک

 -افزایش نوسانات گرمایی و افزایش آهنگ رخ دادن پدیــده فلیــپ 

زیکــول بــا گذشــت نوسانات سطح ایــن و  . همچنینشودفلاپ می

بــه واپاشــی در   وزیکولدهنده تمایل  یابد که نشانزمان افزایش می

گرما موجــب   دولیپیدي  وزیکولدر    ولی.  تر است هاي طولانیزمان

در زمــان کوتــاهی کــه  شــودمی وزیکــولر ســاختار دتغییــر کلــی 

دهــد کــه البتــه یبرهــا را تشــکیل میوفتنیــده از نانســاختاري درهم

دهد که ســاختار مطلــوب بــراي نوسانات زیادي دارد. این نشان می

 .نیست  غشاي دولایه ،مطالعه شده در دماي بالا يدولیپیدوزیکول 
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 يرو دیاکس يها لهینانو م يو نور يساختار يها یژگیو يبر رو کلین شیآلا ریتاث یبررس 

 
    باقر ،اصلی بیکی ؛ سیاوش، فتحی

  بریزت،  ه تبریزفیزیک دانشگا دانشکده

   چکیده

 ،یکیالکترون يعملکرد دستگاه ها شیجهت افزا یمهم يدینکته کل با استفاده از آلایش،  يرو دیاکس يها لهینانوم يدر ساختار و خواص نور راتییتغ جادیکنترل و ا

به روش گرما  کلیبا ن افتهی شیخالص و آلا يرو دیاکس يها لهینانوم قیتحق نیشوند. در ا ینانوساختار ها ساخته م نیا هیباشد که بر پا یم یستیو فوتوکاتال یکیاپت

 یسنج فیط کس،یپراش اشعه ا ي. با استفاده از دستگاه هاپرداخته شده است ریکدیگبا آن ها  يو نور يساختار اتیخصوص سهیو مقا یو به بررس هیته یآب

ویژگی  که دهد ینشان م جینتا گرفت.انجام  نمونه ها یابیمشخصه  یدانیم لیگس یروبش یالکترون کروسکوپیو م فوتولومینسانس یسنج فیط ی،مرئ -فرابنفش

فوتولومینسانس در محدوده فرابنفش براي اکسید روي  هاي شدت قله، ردیگ یقرار م ریخالص تحت تاث يرو دیاکسنسبت به نمونه  افتهی شیآلا ينمونه  ينور هاي

نانومتر اندازه گیري شد، همچنین شکاف انرژي براي اکسید روي خالص و آلایش یافته با  52/388نانومتر و براي اکسید روي آلایش یافته با نیکل  63/384خالص 

 یم تیساختار ورتز يهر دو نمونه دارا کسیها توسط پراش اشعه ا لهینانوم بررسی ساختار در مورد الکترون ولت اندازه گیري شد.  11/3و 24/3نیکل به ترتیب 

، طول یدانیم لیگس یروبش یالکترون کروسکوپیم ریبا توجه به تصاو یشناس ختیر زیدر آنال نیهمچن شود. ینم لیتشک کلین دیمربوط به اکس هیثانو زباشند و فا

 نانومتر محاسبه شد که نشان دهنده تغییر در طول نمونه آلایش یافته میباشد . 501نانومتر و نمونه آلایش یافته  798نانومیله اکسید روي خالص  

 .يساختار يها یژگیو ،ينور يها یژگیو له،ینانوم ش،یآلا ،يرو دیاکس واژه هاي کلیدي:

 

Investigating the effect of Ni doping on the structural and optical properties of ZnO 
nanorods  

 

Fathi, Siavash  ;  Aslibeiki, Bagher  
 

Department of Physics, University of Tabriz, Tabriz 
 

Abstract  
Controlling and creating changes on the structural and optical properties of ZnO nanorods is an important key 
to increase the performance of electronical, optical and photocatalytical devices that are made based on these 
nanostructures. In this research, pure and Ni doped ZnO nanorods were prepared by hydrothermal method and 
we investigated and compared their structural and optical properties with each other. Characterization was 
done using x-ray diffraction, ultraviolet-visible spectroscopy, photoluminescence spectroscopy and field 
emission scanning electron microscopy. The results show that the optical properties of the doped sample are 
affected compared to the pure ZnO sample, photoluminescence peaks in Uv region were 384/63 nm for pure 
ZnO and 388/52 nm for Ni doped ZnO, also band gap energy calculated 3/24 and 3/11 for pure ZnO and Ni 
doped ZnO respectively, regarding the phase analysis of nanorods by x-ray diffraction, both samples have a 
wurtzite structure and the secondary phase related to NiO is not formed. Also in the morphological analysis 
according to the field emission scanning electron microscope images, length of nanorods calculated 798 nm for 
Pure ZnO and 501 nm for Ni doped ZnO nanorods, that shows the changes in the length of the doped sample. 
Keywords: ZnO, Doping, Nanorods, Optical properties, Structural properties. 
 
PACS No.(61, 78) 

 يمرساناهاین نیو ماب nرسانا نوع  مین کی یبطور ذات يرو دیاکس قدمهم

 37/3 شکاف انرژي يشود و دارا یم يطبقه بند یو کوالانس یونی

 یلیم 60بالا با مقدار  یتونیاکسا یبستگ يالکترون ولت و انرژ
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نانوساختار  یتمام نیاز ب .باشد یاتاق م يالکترون ولت در دما 

را بخود  یتوجه خاص يرو دیاکس يها لهینانوم ،يرو دیاکس يها

نانو  نیا يدیکل ياز کاربرد ها یتوجه ناش نیجلب کرده اند که ا

 یحساس م یکیو اپت یکیالکترون واتساختار در ساخت اد

 يها لهیدر نانوم يو نور يساختار راتییتغ جادیکنترل و ا. ]1[دباش

را  ياریبس يآن ها فرصت ها شیخالص بواسطه آلا يرو دیاکس

 ،يانرژ مولد ياز دستگاه ها يدیدر ساخت نسل جد

در  .]3, 2[کند یم جادیو ا یکیو اپت یکیالکترون ،یستیفوتوکاتال

که  ینانو روش گرماآب يگذشته با ظهور علوم و فناور ياسال ه

 ینانوساختارها محسوب م هیبه بالا در ته نییپا ياز روش ها یکی

و ساده و مقرون  يسازگار ستیبا توجه به ز نکهیبعلاوه ا .شود

روش  ریاز سا شتریبمیله ها نانو دیتول يروش برااین بصرفه بودن 

ضوع مو نیعلاوه بر ا .]4[ها مورد توجه قرار گرفته است

آتش زا و منفجره که در  يگاز ها يدهنده  صیتشخ يحسگرها

 يعناصر فلز شیبه آلا یعیکنند کاربرد وس یاتاق کار م يدما

تحقیقی نشان داده  .]5[دداده ان يرو دیاکس يها لهیواسطه در نانوم

نانومیله هاي اکسید روي آلایش یافته با نیکل گذردهی است که 

تابش مقابل  دي الکتریک لایه هاي نازك اکسید روي را در

ان داده شده است که میزان در تحقیقی نش. ]6[فرابنفش بالا می برند

غلظت  جریان نانومیله هاي اکسید روي با افزایش -مشخصه ولتاژ

بعلاوه تحقیقاتی بر  .]7[افزایش می یابد %6الی  %2 از آلایش نیکل

جهت کاربرد در  روي آلایش نانومیله هاي اکسید روي با نیکل

ش کار میکنند دستگاه هاي آشکار ساز نوري که در محدوده فرابنف

ست و دستگاه ساخته شده حساسیت نوري نیز صورت گرفته ا

ارائه داده بالاتري نسبت به نانومیله هاي اکسید روي خالص 

خالص  يرو دیاکس يها لهیپژوهش در ابتدا نانوم نیدر ا. ]8[است

به  6% شیبا مقدار آلا کلیآن با ن افتهی شیآلا يو سپس نمونه 

   و مورد مطالعه قرار گرفتند.ساخت  یروش گرماآب
 آزمایشات

 شیشه اي يها هیرلایابتدا ز يرو دیاکس يها لهینانومبراي تهیه 

اتانول شستشو داده شدند.  و با استون کیکوارتز در حمام اولتراسون

استات  يماده  شیاز پ یبذر به روش انباشت چرخش هیلا سپس

شدن به  دیبذر جهت اکس يها هی. لاشد تهیهو اتانول  آبه ود يرو

گراد در کوره قرار  یدرجه سانت 350 يساعت در دما 1مدت 

 شیاز پ يرو دیاکس يها لهیمحلول رشد نانوم هیته يگرفتند. برا

 تراتیو ن نیتتراآم نلیمت هگزا، چهار آبه يرو تراتین يماده ها

 يتریل یلیم 20ر مرحله آخر محلول د .شش آبه استفاده شد کلین

محلول  سپس .شد هیذکر شده و آب ته يماده ها شیپ بیاز ترک

ها بصورت  هیلا ریشدند و سپس ز ختهیدر تفلون ر رشد يها

 يغوطه ور در آن قرار گرفتند سپس در اتوکلاو و در آون با دما

ساعت قرار گرفتند. سپس پس از  3گراد به مدت  یدرجه سانت 90

آن با  افتهی شیمونه آلاخالص و ن يرو دیمراحل اکس نیاتمام ا

گراد  یدرجه سانت 400 يساعت در دما میبه مدت ن ارهبدو کلین

روسکوپ نمونه ها توسط دستگاه میک .در کوره قرار گرفتند

فرابنفش -مرئیایکس و طیف سنجی الکترونی روبشی، پراش اشعه 

 مورد مطالعه قرار گرفتند. و همچنین فوتولومینسانس

 و بحث  جینتا

 1در شکل  نمونه ها کسیه در طرح پراش اشعه اهمانطور ک

پهن  يقله  انگرینما 30 یال 20 ي هیزاو محدوده ،دشو یممشاهده 

مشاهده  د.باشن یکوارتز (آمورف) م شیشه اي هیلا ریمربوط به ز

و  70/31 يایخالص در زوا يرو دینمونه اکس يقله ها برا که شد

که  دارندوجود ) 002)، (100مربوط به صفحات ( بیبه ترت 43/34

 کسانیبطور  ونههر دو نم يبرا 43/34 هیموجود در زاو يقله 

قله  ،کلیبا ن افتهی شیآلا يرو دینمونه اکس يو برا دهیآشکار گرد

 نیز باشد ی) م103( يکه مربوط به صفحه  98/62 ي هیدر زاو

مربوط به نمونه  کسیپراش اشعه ا يفاز تحلیل. در دیظاهر گرد

 نیا انگریب هک دیمشاهده نگرد هیگونه فاز ثانو چیه افتهی شیآلا

 يجا يرو دیدر ساختار اکس یبخوب کلیموضوع است که اتم ن

) که 002( يقله پراش مربوط به صفحه  نیگرفته است. همچن

جهت  انگریباشد نما یشدت در هر دو نمونه م نیشتریب يدارا

 نیباشد. در ا یم Cها در جهت محور   لهینانوم کسانیرشد 

مربوط  کسیپراش اشعه ا يقله ها یو شدت نسب تیموقعتحلیل 

مطابقت  يرو دیاکس يبرا 901-96-1663 مرجعبه نمونه ها با کد 

 دارند.

 يبرا 2در شکل  همانطور کهدر بررسی ریخت شناسی نمونه ها 

 ينمونه  یشناس ختیدر ر یراتییتغ ،شود یهر دو نمونه مشاهده م
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 نیمده است که اآخالص بوجود  ينسبت به نمونه  افتهی شیلاآ 

 افتهی شیلاآ يطول نمونه  .باشد یها م لهیدر طول نانوم راتییتغ

 يها لهیاندازه طول نانوم است. افتهینسبت به نمونه خالص کاهش 

 ي نمونه ينانومتر و برا 798متوسط  خالص بطور يرو دیاکس

 لهیومقطر نان نیهمچن .آمد بدستنانومتر  501 کلیبا ن افتهی شیآلا

نانومتر و  114نمونه ي نانومیله هاي اکسید روي خالص  يها برا

 محاسبه شد.نانومتر  94براي نانومیله هاي آلایش یافته با نیکل 

باشد که  یم هیرلایز يبر رو يجهت رشد هر دو نمونه بطور عمود

هر  ياست که از طرح پراش برا يا جهینت اموضوع در توافق ب نیا

 .دو نمونه بدست آمد

 يرو دیاکس يها لهینانوم مربوط به کسی: طرح پراش اشعه ا 1شکل

 .)Ni-ZnO(کلیبا ن افتهی شیو آلا )ZnO(خالص

  مربوط به یدانیم لیگس یروبش یالکترون کروسکوپیم رتصاوی : 2شکل

 شیآلا يرو دیاکس يها لهینانوم و )ZnO( خالص يرو دیاکس يها لهینانوم

 .)Ni-ZnO(کلیبا ن افتهی

 –فرابنفش  یسنج فیط شیآزما ابتدا در قسمت آزمایشات نوري،

رابطه با استفاده از  انرژي شکاف انجام شد و از نتایج آن یمرئ

خالص و  يرو دیاکس يها لهینانوم يهر دو نمونه  يتائوك برا

ن ولت محاسبه الکترو 11/3و  24/3 بیبه ترت کلیبا ن افتهی شیآلا

براي هر دو نمونه شکاف انرژي  اسبهمح انگرینما 3 شکل هشد ک

 می باشد. از آن ها  مرئی گرفته شده -از روي طیف فرابنفش

با هر دو نمونه  فوتولومینسانس طیف فوتولومینسانس، لیدر تحل

 ،نمایش داده شده است 4استفاده از برازش گوسی در شکل 

 يها لهینانومبراي قله  نیاول شدت همانطور که مشاهده می شود

 63/384طول موج  در فرابنفش هیدر ناح خالص يرو دیاکس

در طول  کلیبا ن افتهی شیآلا يرو دیاکس ي لهینانوم ينانومتر و برا

نسبت به  افتهی شیآلا يمشاهده شد که شدت نمونه  52/388موج 

فرابنفش  ي هیشدت در ناح نیا ریتفساست.  شترینمونه خالص ب

آزاد (جفت الکترون و  يها تونیاکسا بیکبازتر لیبدل یبصورت کل

 یم تونیاکسا -تونیبرخورد نامنظم اکسا ندیفرآ کی قیحفره) از طر

به  فوتولومینسانسشدت  توان گفت یم یدر حالت کل و باشد

  يگریدرنگی  يدارد و قله ها یآزاد بستگ يها تونیاکسا یچگال

نانومتر  600 یال 420بازه متعلق به  مشاهده می شود 4در شکل  که

اتم  بودن از جمله تهی جاي یذات توجود نواقصا لیبدل که باشند

 .]1[دنباش یم يرو دیمربوط به ساختار اکساکسیژن و روي 

 
 يها لهینانوم يبرا با استفاده از رابطه تائوك محاسبه شده شکاف انرژي : 3شکل

 .)Ni-ZnO(کلیبا ن افتهی شیو آلا )ZnO( خالص يرو دیاکس

500nm 
 

500nm 

Ni-ZnO ZnO    
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 يرو دیاکس يها لهینانوم نس مربوط بهفوتولومینسا فیط : 4شکل

 ).Ni-ZnOل (کیبا ن افتهی شیآلا يرو دیاکس يها لهینانوم و )ZnO(خالص

  نتیجه گیري

در مورد ویژگی هاي ساختاري نانومیله هاي اکسید روي آلایش 

توسط پراش  که فازي با نیکل می توان گفت که در تحلیلیافته 

یه اکسیدي مربوط به نیکل انوفاز ث اشعه ایکس انجام شد در آن

روي در اتم  نیکل بجاي هاي ی اتمنشینی جایو به معن مشاهده نشد

 ریخت شناسی تحلیلهمچنین در  .ساختار اکسید روي می باشد

 گردید.در طول نانومیله ها مشاهده محسوسی تغییراتی  نمونه ها،

ویژگی هاي نوري نانومیله هاي اکسید روي در مورد علاوه بر این 

نمونه ي آلایش یافته می ص از جمله شدت فوتولومینسانس لخا

در محدوده ي فرابنفش  توان گفت که اولین قله فوتولومینسانس

نسبت به نمونه خالص افزایش یافته است و همچنین با توجه به 

 شکاف ز نمونه ها و محاسبهمرئی گرفته شده ا –طیف فرابنفش 

نمونه ي  يکاف انرژشبطه تائوك نتیجه شد که ها از راانرژي 

 .آلایش یافته با نیکل نسبت به نمونه ي خالص کاهش یافته است

در نتیجه با آلایش نیکل می توان تغییرات کنترل شده اي را به 

اربردهایی از جمله ک در راستاينانومیله هاي اکسید روي خالص 

سایر کاربرد ها  و حسگرهاي گازي، نانوژنراتور ها ،ي نوريدیودها

 .داد

 هارجعم

[١] . Ayoub, I., et al., Advances in ZnO: 
Manipulation of defects for enhancing 
their technological potentials. 
Nanotechnology Reviews, 2022. 11(1): p. 
575-619. 

[٢] . Sivalingam, Y., et al. Structural and 
optical correlation of Ni doped ZnO 
nanorods. in 2015 IEEE 15th 
International Conference on 
Nanotechnology (IEEE-NANO). 2015. 

[٣] . Xu, M., et al., Ni-doped ZnO nanorods 
gas sensor: Enhanced gas-sensing 
properties, AC and DC electrical 
behaviors. Sensors and Actuators B: 
Chemical, 2014. 199: p. 403-409. 

[۴] . Ghayour, H., et al., The effect of seed 
layer thickness on alignment and 
morphology of ZnO nanorods. Vacuum, 
2011. 86(1): p. 101-105. 

[۵] . Ahn, H., et al., Enhanced UV activation of 
electrochemically doped Ni in ZnO 
nanorods for room temperature acetone 
sensing. Chemical Physics Letters, 2011. 
511(4-6): p. 331-335. 

[۶] . Water, W., C.-J. Li, and L.-W. Ji, 
Application of Ni-doped ZnO nanorods in 
surface acoustic wave ultraviolet 
photodetectors. Modern Physics Letters 
B, 2022. 36(10): p. 2141020. 

[٧] . Salah, H.Y., et al ,.Influence of Nickel 
Concentration on the Microstructure, 
Optical, Electrical, and 
Photoelectrochemical Properties of ZnO 
Nanorods Synthesized by Hydrothermal 
Method. Journal of Electronic Materials, 
2022. 51(2): p. 910-920. 

[٨] . Chu, Y.-L., et al., Fabrication and 
Characterization of Ni-Doped ZnO 
Nanorod Arrays for UV Photodetector 
Application. Journal of The 
Electrochemical Society, 2020. 167(6): p. 
067506. 

  

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

تقریب  از با استفاده 4RuO2Srي خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی ترکیب محاسبه  

LSDA مدار-کنش اسپیندر حضور برهم 

 
    1وحید، مهرابی ؛ 1مقداد،  حمیدیزدانی

 بروجرد، لرستان ،آیت اله بروجرديدانشگاه گروه فیزیک،  1

 

 چکیده

با استفاده از روش امواج تخت بهساخته خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نظریه تابعی  4RuO2Srب ترکی مغناطیسیدر این مطالعه خواص ساختاري، الکترونی و

مدار محاسبه -کنش اسپیندر حضور و غیاب برهم LSDAي خواص با استفاده از تقریب کلیه .شوندبررسی می Wien2k) با استفاده از کد محاسباتی DFT(چگالی

. با توجه به عدم همخوانی مقدار گشتاور مغناطیسی کل با مقدار تجربی باشدغیرمغناطیسی میرساناي فلزي یک  4RuO2Sr که ترکیبدهند نشان می ما نتایجد. نشومی

ی ئگویی مناسبی از خواص مغناطیسی این ترکیب به علت در نظر نگرفتن اثرات همبستگی ندارد. نمودار چگالی حالات جزپیش LSDAتوان نتیجه گرفت که تابعی می

 اي در نزدیکی سطح فرمی دارد.هاي اکسیژن صفحهاتم 2pو اوربیتال  Ruاتم  dxyي اوربیتال ترکیب نشان از سهم عمده

 .Sr2RuO4 ،LSDA ،Wien2kنظریه تابعی چگالی،  واژه هاي کلیدي:

 

Calculation of structural, electronic and magnetic properties of Sr2RuO4 compound 
using LSDA approximation in the presence of spin-orbit interaction 

 

Yazdani-Hamid, Meghdad1; Mehrabi, Vahid1  
 

1 Department of Physics, Ayatollah Boroujerdi University, Boroujerd, Lorestan  
 
 

Abstract 
 

In this study, the structural, electronic and magnetic properties of the Sr2RuO4 compound are investigated using 
the full potential linearized augmented plane wave method in the framework of density functional theory (DFT) 
using the Wien2k computational code. All the properties are calculated using the LSDA approximation in the 
absence and presence of the spin-orbit interaction. Our results show that the compound Sr2RuO4 is a non-
magnetic metallic conductor. Due to the inconsistency of the total magnetic moment with the experimental value, 
one can conclude that the LSDA function is not a good predictor of the magnetic properties of this compound due 
to not taking into account the correlation effects. The partial state density diagram has a combination of the major 
contribution of dxy orbital of Ru atom and 2p orbital of planar atoms near the Fermi level. 
  
Keywords: Density Functional Theory, Sr2RuO4, LSDA, Wien2k. 
 
PACS No.          61, 71 
 

  قدمهم

و  نرمالدر حالت  Sr2RuO4ترکیب  ،هاي اخیردر سال     

این  .ابررسانایی مورد توجه بسیاري از پژوهشگران قرار گرفته است

ترکیب اولین ابررسانایی است که عنصر مس نداشته و هم ساختار با 

علاوه بر این، این ترکیب بدون جایگزینی  .ابررساناهاي مسی است

 نرمالترکیب فوق در حالت  ] .1-4[هیچ عنصر دیگري ابررساناست

 و  dxyو داراي سه اوربیتال  شودمی فرمی معرفی عنوان یک مایعبه
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 dxz وdyz  .بعدي هاي تکاوربیتالدر سطح فرمی استdyz  وdxz 

که کنند در حالیهاي تقارن با هم رفتار میتبهگن و در ویژگی

کند مگر اینکه صورت مستقل رفتار میبه dxyاوربیتال دوبعدي 

که در این صورت سه  شود کنش اسپین مدار در محاسبات واردبرهم

 شوند.اوربیتال با هم جفت می

 

 روش محاسبات

محاسبات بر پایه نظریه تابعی چگالی و با بکارگیري روش امواج      

) و با استفاده از FP-LAPWتخت بهساخته خطی با پتانسیل کامل (

. براي محاسبه انرژي ]5 [انجام شده است  Wien2kکد محاسباتی 

استفاده شده است. پارامترهاي  LSDAهمبستگی از تقریب  -تبادلی

و  Gmax=12و  RmtKmax=8ي محاسبات عبارتند از: بهینه شده

kpoint ) نقطه در منطقه   288( نقطه 3000فضاي منطقه بریلوئن ) به

و انرژي جداسازي  lmax=10ناپذیر بریلوئن) تقسیم شده و کاهش

 هايتین اتمریدبرگ و شعاع مافین -6حالات مغزه از ظرفیت برابر با 

Sr  وRu  وO  بوهر  و دقت   1.65و  1.92و  2.23به ترتیب برابر

الکترون ولت در نظر گرفته شده  0.0001همگرایی انرژي برابر با 

قطبیده با و بدون در نظر گرفتن -صورت اسپینمحاسبات به است.

 گی اسپین مداري انجام شده است.اثر جفت شده

 

 خواص ساختاري

ي براي محاسبه .دهدرا نشان میمورد مطالعه  ) ساختار1شکل (

هاي با گروه فضایی تتراگونال و هگزاگونال خواص ساختاري ترکیب

که  ]6 [معرفی شده است  2D-optimizeي جدیدي به نام بسته

در این  .نتایج حاصل از آن در توافق بهتري با نتایج تجربی است

منحنی انرژي بر حسب  کمینه( c/aي نسبت روش ابتدا مقدار بهینه

c/a ،حنی من کمینه) مشخص و سپس با استفاده از این مقدار بهینه

منحنی  )2(شود. شکل انرژي برحسب حجم ساختار محاسبه می

را که با معادله حالت  Sr2RuO4انرژي بر حسب حجم ترکیب 

شود مشاهده می دهد.مورناگان برازش داده شده است را نشان می

منحنی انرژي کل بر حسب حجم داراي کمینه که به معنی مثبت 

  بودن مدول حجمی و پایدار بودن ساختار در تغییر شکل همگن

هاي آزاد را انرژي از اتم بلورانرژي لازم براي تشکیل یک  است.

  :آیدي زیر بدست مینامند که از رابطهتشکیل می

𝐸𝑐𝑜ℎ = 1
𝑁 ൭𝐸𝑠𝑜𝑙𝑖𝑑 − ෍ 𝐸𝐴

𝑖𝑠𝑜𝑙𝑎𝑡𝑒𝑑

𝐴
൱                         (1) 

انرژي یک سیستم  𝐸𝑠𝑜𝑙𝑖𝑑بیانگر انرژي تشکیل،  𝐸𝑐𝑜ℎه در این رابط

𝐸𝐴بلوري و 
𝑖𝑠𝑜𝑙𝑎𝑡𝑒𝑑 ي بلور در حالت هاي تشکیل دهندهانرژي اتم

این کمیت به نوعی معرف پایداري  ها است.تعداد اتم Nآزاد و 

مودار ي ني بدست آمده از آن از نتیجهسیستم است و اعتبار نتیجه

E-V هر  ،بیشتر است. در هنگام استفاده از تابعی تبادلی همبستگی

مقدار کمتري باشد اعتبار چقدر مقدار بدست آمده از انرژي تشکیل 

نتایج بیشتر و دلیلی بر پایدار بودن بیشتر سیستم است. همانطور که 

شود در این ترکیب به علت عدم  مشاهده می )1(در جدول 

کارایی مناسبی  LSDAهمخوانی مقدار محاسباتی با تجربی، تقریب 

حالت . با استفاده از معادله  ي انرژي تشکیل سیستم ندارددر محاسبه

مدول حجمی و مشتق مدول حجمی که  مورناگان ثابت شبکه،

گزارش شده  )1(در جدول  معیاري از سختی بلور است محاسبه و

 است که نتایج در توافق خوبی با نتایج تجربی موجود می باشد. 

 4RuO2Srیاخته واحد ترکیب :  1شکل

 نمودار انرژي کل بر حسب حجم:  2شکل
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 4RuO2Srخواص ساختاري ترکیب :  1جدول 

 تتراگونال ساختار

 I4/mmm گروه فضایی

 تجربی مطالعه حاضر 

پارامتر 

 شبکه(آنگستروم)

a=b=3.8025 

c=12.562 

a=b=3.862 

c=12.722[7] 

مدول 

 B(Gpa)حجمی

١٧١.٩۴۵۴ ]8[ 149-142 

 مشتق مدول حجمی
𝐵ᇱ(𝑝) 

۴.٣٣۵٩ - 

-٢٢٣۵٨.۶٩٣٨٩٨ انرژي تعادلی  22357.5382- [8] 
انرژي 

 )Ry/atomتشکیل(

0.0595-  0.5138- 

[8] 

 

) 2(مقادیر کلی و جزیی گشتاور مغناطیسی ساختار در جدول 

د شودست آمده مشاهده میبا توجه به مقادیر به .گزارش شده است

که ترکیب به علت تقریبا صفر بودن مقدار گشتاور مغناطیسی کل 

 باشد که این در تضاد با مغناطیسی بودنفاقد خاصیت مغناطیسی می

در  LSDAدهد که تقریب و نشان می ]9[ استحالت پایه ترکیب 

محاسبه خواص مغناطیسی این ترکیب کارایی لازم را ندارد از طرفی 

مدار باعث ایجاد تغییرات قابل -گی اسپینوارد کردن اثر جفت شده

اي در مقادیر کلی و جزیی گشتاور مغناطیسی شده که این ملاحظه

-می LSDAامر به علت لحاظ نشدن اثرات همبستگی در تقریب 

 باشد.

 4RuO2Srمقادیر کلی و جزیی گشتاور مغناطیسی ترکیب :  2جدول

 تجربی مطالعه ي حاضر 

بدون اسپین  با اسپین مدار 

 مدار

 

Total 0.01441 0.16749 1.6[9] 
Sr 0.00012-  0.00076-   

Ru 0.00766 0.10124  

O (محوري) 0.00240 0.00048  

O (صفحه اي) 0.02452 0.00251  

 

 خواص ساختاري

هاي الکترونی ترکیبات با استفاده از ساختار نواري و منحنی ویژگی

ن هاي مهمی چوچگالی حالات الکترونی  قابل بررسی است. ویژگی

گاف انرژي، توزیع ترازهاي الکترونی و روش هیبریداسیون 

ر د دست آورد.توان از این نمودارها بههاي الکترونی را میاوربیتال

 )4(ساختار نواري و چگالی حالات کلی و در شکل  )3(شکل 

ثر ا در حضور و غیابچگالی حالات جزیی ترکیب بر حسب انرژي 

جفت شدگی اسپین مدار نشان داده شده است. انرژي تراز فرمی با 

استفاده از خط چین روي نمودار مشخص شده است. نتایج نشان 

ودن چگالی دهد که ترکیب مورد مطالعه به علت غیر صفر بمی

حالات در سطح فرمی(صفر بودن گاف انرژي) داراي خاصیت فلزي 

قریبا ت پایینو  بالاعلاوه بر این هر دو جهت گیري اسپینی  باشد.می

ي دیگري از غیرمغناطیسی بودن این ترکیب در حالت مشابه که نشانه

باشد. منحنی چگالی حالات الکترونی می LSDAپایه در تقریب 

ح ها در نزدیکی سطدهد که بیشترین سهم اوربیتالیجزیی نشان م

اتم  2pهاي و اوربیتال Ruاتم  dxyفرمی مربوط به اوربیتال هاي 

 باشد. اي میاکسیژن صفحه

  
 

و چگالی حالات  downو  upساختار نواري اسپین :  3کلش ـ

ــدگی  4RuO2Srکلی ترکیـب   ــور و غیاب جفت شـ در حضـ

 مدار.-اسپین

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

 

 گیري نتیجه

در این مطالعه خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی ترکیب      

Sr2RuO4  در چارچوب نظریه تابعی چگالی با و بدون در نظر

یده با قطبمدار به صورت اسپین-گی اسپینگرفتن اثر جفت شد

همبستگی مورد بررسی  براي انرژي تبادلی LSDAاستفاده از تقریب 

قرار گرفت و نتایج با نتایج تجربی موجود مقایسه گردید. نتایج 

به علت دارا بودن چگالی  Sr2RuO4حاکی از آن است ترکیب 

حالات الکترونی غیر صفر در سطح فرمی(صفر بودن گاف انرژي) 

منحنی چگالی حالات الکترونی جزیی  شد.بایک رساناي فلزي می

ها در نزدیکی سطح فرمی دهد که بیشترین سهم اوربیتالنشان می

اتم اکسیژن  2pهاي و اوربیتال Ruاتم  dxyمربوط به اوربیتال هاي 

به علت در نظر نگرفتن اثرات  LSDAباشد. در تقریب اي میصفحه

مدار -اسپین کنشبرهمهمبستگی مشاهده شد که لحاظ کردن اثرات 

تاثیرات قابل توجهی در نتایج حاصل از گشتاور مغناطیسی ترکیب 

بر مغناطیسی بودن حالت پایه  مبنیدارد. با وجود شواهد موجود 

ساختار، صفر بدست آوردن گشتاور مغناطیسی کل ترکیب و رفتار 

ا ب  پایینو  بالاگیري هاي اسپین یکسان ساختار نواري در جهت

حاکی از غیر مغناطیسی بودن این ترکیب  LSDAریب بکارگیري تق

-در حالت پایه است که در تناقض با نتایج تجربی گزارش شده می

ي انرژي تشکیل ترکیب و عدم همخوانی آن از طرفی محاسبه باشد.

با مقدار گزارش شده دلیلی دیگر بر عدم کارایی مناسب تقریب 

LSDA و بیانگر اینباشد گویی خواص این ترکیب میدر پیش 

مطلب است که ما براي بدست آوردن نتایجی بهتر و سازگار با نتایج 

-GGAو   GGA-PBeتجربی باید از تقریب هاي دیگري از قبیل 

mbj  شود استفاده کنیم.   که اثرات همبستگی در آنها لحاظ می 
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 4RuO2Srچگالی حالات جزیی بالا و پایین ترکیب :  4شکل

 ار.مد-کنش اسپیندر حضور و غیاب برهم
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 ZnSe:Cu نانوبلورهاي کیالکتر يثابت د و  شکست بیضر گاف انرژي، انرژي اورباخ،تعیین 

  سنتز شده در محیط آبی

 سوري، داریوش؛ خضري پور، علیرضا  ؛عرفانه، مقدسی نژاد
 فیزیک، دانشگاه ملایر، ملایرگروه  ، دانشکده علوم پایه

 

 کیدهچ

 هیته يبرا ،روش اینسنتز شدند. در آبیروش  استفاده از با ZnSe:Cu(0.1و 0.75و(%1.5و  خالص ZnSe ي مرساناین ي، نانوبلورهاپژوهش نیدرا

به : TGA(دیاس کیکولیوگلیت حضور در يرو ونیمحلول به منبع  نیا ؛حل شدند زهیونیدر آب د ومیسلن )و پودر4NaBH(دیدریبوروه میسد وم،یسلن ونیمنبع 

 XRD نتایج .دش قیتزر )pH=11.2کننده میبه عنوان تنظ :NaOH(دیدروکسیه میمحلول سد و شدن ذرات) ياکلوخه از جهت ممانعت یل پوششمعنوان عا

 eV 615/3-342/3 گاف انرژي نانوذرات در گستره مرئی، –فرابنفش طیف تحلیل  نشان می دهد. با توجه به nm 94/1-5/1در حدود  تشکیل نانوذرات را با اندازه

ق گاف مشتق انطباق طیف جذبی مقدار دقیباشد. با روش کاهش گاف انرژي با افزایش درصد ناخالصی مس می بسته به مقدار ناخالصی مس تعیین شد، که نشان دهنده

 )n)، و ضریب شکست (𝜀)، ثابت دي الکتریک (tailE)، انرژي اورباخ (mآوردن شاخص گذار نوري (اهداف دیگر این پژوهش به دست  .تعیین شدانرژي نانوذرات 

 باشد.می در لبه جذب

 

 

Determination of energy gap, Urbach energy, refractive index and dielectric constant  
for ZnSe:Cu nanocrystals (NCs) synthesized in aqueous media 

                   

Moghaddasi nezhad, Erfaneh; Souri, Dariush; Khezripour, Alireza  
 

Faculty of Science, Department of Physics, Malayer University, Malayer  
 

Abstract 
In this research, ZnSe pure and ZnSe:Cu(0.1,0.75,1.5%) nanocrystals (NCs) were synthesized in aqueous 

medium. In this method, to prepare selenium ions source, sodium borohydride (NaBH4) and selenium powder 
were dissolved in deionized water; this solution was injected to Zn ion source at the presence of  tioglycolic acid 
(TGA: as capping agent to prevent agglomeration of the particles) and solution of sodium hydroxide (NaOH: as 
the pH=11.2). XRD results confirm the formation of nanoparticles owing the size of about 1.5-1.94 nm. According 
to the UV - Visible analysis, band gap of the nanoparticles was determined and was in the range of  3. 342- 3.615 
eV depending on the Cu dopant showing the decreasing trend of energy gap with increasing impurity. The exact 
amount of the energy gap of the nanoparticles was estimated by using derivation of absorption spectrum fitting 
(DASF) method. Other purposes of this study are gaining, optical transition index (m), Urbach energy (Etail), 
dielectric constant (ε), and the refractive index (n) at the absorption edge. 
 

 
 مه مقد

 پژوهشها  در حال حاضر در بسیاري ازنانوذرات نیمرسانا 

هاي ، عناصر گروهاز میان این نانوذرات د.گیرنمی مورد بررسی قرار

II-VI،III-V  وIV-VI اندبسیار مورد توجه پژوهشگران واقع شده 

ساختاري و هاي زیادي در معرفی خواص نوري، گزارش و

. از طرفی، ]1-5 [کاربردهاي ترکیبات این عناصر منتشر شده است

ترکیبات مختلف روي، به دلیل عدم سمیت و قابلیت استفاده در 

هاي مختلف در هاي زنده، مورد توجه بوده و بارها به روشمحیط

اند. سلنیدروي به عنوان یک ماده مقیاس نانومتري ساخته شده

وري فراوانی داشته و داراي گاف انرژي پهن و نیمرسانا، مزایاي ن

تعیین  .] 6[ باشداي میولت در حالت تودهالکترون 72/2مستقیم 

 ها در تعیین ماهیتاي آنهاي شبکهاندازه نانو ذرات و ویژگی
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نوري آن نقش مهمی دارد که براي نیمرسانایی یک ماده و خواص 

در این کار، از . شده استهاي مختلفی ارایه ، روشهاگیري آناندازه

آلاییده به و آبی براي تولید نانوذرات سلنیدروي خالص روش 

هاي ناخالصی مس استفاده شده است و سپس تاثیر ناخالصی یون

کرد این هاي ساختاري و عملروي خواص نوري، ویژگی مس

 نانوذرات بررسی شده است.

 

 روش آزمایشگاهی
رهاي سلنیوم ، پودZnSe:Cuجهت سنتز نانوبلورهاي 

)Se) سدیم بوروهیدرید ،(4NaBH) (2)، استات رويAc(Zn ،(

)، سولفات مس و تیوگلیکولیک اسید NaOHسدیم هیدروکسید (

)TGAدر  ز. جزئیات دقیق مراحل سنت) مورد استفاده قرار گرفته اند

 ] ذکر شده است.7مرجع شماره [

هاي نجهت تهیه نانو ذرات سلنیدروي آلاییده به یو

زمان با درصدهاي مشخص به طور هم  مس ناخالصی مس ، سولفات

، از مقدار TGAبه محلول استات روي اضافه و پس از افزودن 

 2/11ها در مقدار ثابت نمونه pHجهت تنظیم  NaOHمناسب 

نهایت محلول سدیم هیدروسلنید به آهستگی  در واست استفاده شده 

در ادامه فرآیند سنتز  .شدهاي ناخالصی تزریق اوي یونبه محلول ح

ی بررسهاي پودري جهت محلول نهایی سانتریفیوژ شده و از نمونه

-UV)  مرئی-سنجی فرابنفشطیفو از  XRDخواص ساختاري

Visible) نانوذرات  محلولهاي حاوي جهت بررسی خواص نوري

 استفاده شد.سنتز شده 

 

 : نتایج و بحث

 XRDآنالیز 

را در  ZnSe:Cuپرتو ایکس نانوذرات الگوي پراش  1شکل 

دهد. مکان سه قله مهم درصدهاي مولی مختلف ناخالصی نشان می

در این الگو به ترتیب منطبق بر صفحات  2θمشاهده شده در زوایاي 

-JCPDS No. 05) است که با استاندارد (311) و (220) و (111(

براي این نانوبلورها  fccدهنده ساختار ) مطابقت داشته و نشان0566

باشد. همان طور که مشاهده می شود، مکان بیشینه ها در این الگو می

جایی قابل با افزایش درصد ناخالصی، بدون تغییر مانده و جابه

هاي الگوي پراش نمونه ها مشاهده نمی شود. بر ملاحظه اي در قله

اختار ستوان نتیجه گرفت که تغییرات حاصل تاثیري بر این اساس می

  بلوري نانوذرات سلنیدروي نخواهد داشت.

 
ZnSe:Cu (0, 0.1, 0.75, 1.5 %): الگوي پراش پرتو ایکس نانوذرات  1شکل 

 

 UV-Visibleی سنج فیط لیتحل

هاي جذب مربوط به نانوذرات سلنیدروي  طیف 2 شکل

 دهد.را با درصدهاي مختلف ناخالصی نشان می

 

 
  نانوذرات سلنیدروي درمرئی -طیف جذب نوري ناحیه فرابنفش: 2شکل

 درصدهاي مختلف ناخالصی.

 

به عنوان روشی دقیق  ] DASF ]8 در کار حاضراز روش 

 نیمرسانا و کارآمد براي یافتن گاف انرژي و نوع گذار نوري مواد

    نمودارطبق این روش، .بهره گرفته شده است

dln(A/λ)/d(1/λ)-1/λ ) در  )3شکل
ଵ

ఒ೒
داراي یک ناپیوستگی  

، مقدار طول موج گاف انرژي با دقت یین آنخواهد بود که با تع

 می آید.ترتیب گاف انرژي بدست  تعیین خواهد شد و بدین

 

𝐸௚
஽஺ௌி(𝑒𝑉) = ௛௖

ఒ೒
= ଵଶଷଽ.଼ଷ

ఒ೒
 )1(                                
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رات نانوذ يگاف انرژ ،مرئی –فرابنفش  فیط لیبـا توجـه بـه تحل

ــ ــته به مقدار ناخالص ــد که نتایج نییمس تع یبس ــتره ش ي در گس

 گاف کاهش ینشــان دهنده الکترون ولت بود. نتایج 615/3-342/3

تفاوت مشهود در  .باشدیمس م یدرصـد ناخالصـ شیبا افزا انرژي

) مربوط به 3درصــد ناخالصــی مس (در شــکل  5/1ي داراي نمونه

ـــاختار نواري انرژي انتقـال لبه ـــمت قرمز و البته س ي جذب به س

متفاوت این نمونه در قیاس با دیگر نمونه هاســـت که در تشـــریح 

 به آن پرداخته خواهد شد.   4نتایج حاصل از شکل 

        

 
 درصدهاي مختلف ناخالصی.  نانوذرات سلنیدروي در DASF: نمودار3شکل

 

ln (஺با رسم نمودار و  DASFبراساس روش  
ఒ)  برحسب

ln ൬ଵ
ఒ − ଵ

ఒ೒
൰  ، مقدارm  و در نتیجه تشخیص نوع گذار مستقیم

 ).4(شکل  سازدنوري صورت گرفته را  در کار حاضرامکان پذیر می

درصد  5/1(بجز نمونه حاوي   mمقادیر بدست آمده براي شاخص 

 بوده و موید ماهیت گاف مستقیم و گذار مستقیم 5/0پیرامون مس) 

درصد مس،  5/1باشد؛ در نمونه حاوي  حاملهاي بار می مجاز

تمایل دارد که   3شاخص گذار نوري حاملهاي بار به سمت عدد 

 مبین تغییر ساختار نواري انرژي بسمت گاف غیر مستقیم می باشد

نیز موید  1و جدول  5نتایج انرژي اورباخ در شکل . )1(جدول 

گر ونه در مقایسه با دینظمی ساختاري اندکی بیشتر در همین نمبی

 نمونه هاست که تغییرات ساختار نواري انرژي آن را تایید می نماید.  

نظمی اتمی و انحراف از وجود معیاري از بیانرژي اورباخ 

باشد. طبق آنچه در شکل میهاي تیز نوارهاي ظرفیت و رسانش لبه

 ln(𝐴)توان از قرار دادن شیب ناحیه خطی نمودار است، می آمده 5

هاي سنتز ، انرژي اورباخ را براي نمونه2در رابطه  𝜆ିଵبرحسب 

 .] 6[ شده محاسبه نمود

𝐸௧௔௜௟(eV) = 1239.83 𝑠𝑙𝑜𝑝𝑒⁄  )2(                               

در لبه ضریب شکست و ثابت دي الکتریک نمونه ها 

حاصل  4و  3 از روابط وهاي گاف نوري جذب، با استفاده از داده

 .] 6[شود می

 )3(                                 𝑛 = ൭ቆ6ට
ହ

ா೒
ቇ − 2൱

ଵ/ଶ

                                                                                                      

 )4(                                                               ε = 𝑛ଶ 

ــریب  ــت و ثابت دي الکتریک نمونه ها  نتایج مربوط به ض ــکس ش

ـــانـدهنـده ي رابطـه معکوس و البتـه منطقی بین گاف انرژي و نش

 پارامترهاي مذکور می باشد. 

 

  
 هم آلاییده. نانوذرات سلنیدروي Ln(A/λ)-Ln(1/λ-1/𝜆௚): نمودار 4شکل

 

     
 درصدهاي مختلف ناخالصی.  نانوذرات سلنیدروي در: نمودار اورباخ 5شکل 

 

شاخص گذار نوري ، نتایج مربوط به مقادیر گاف انرژي

آمده  1در جدول  εو  nانرژي اورباخ و ثوابت نوري ، حاملهاي بار

 است.
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 pH=11.2 در محیط آبی در در انوذرات سنتزشده نتایج خواص نوري ن: 1جدول
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 گیرينتیجه

هستند. گاف انرژي این نانوذرات داراي ماهیت گاف مستقیم 

بدست آمد که از مقدار آن در eV 615/3-342 /3يگسترهنانوذرات در

عاد انوذرات با ابنتشکیل موید  بیشتر بوده و) eV7/2 اي(حالت توده

منجر به کاهش گاف انرژي و  Cuافزایش ناخالصی  نانومتري است.

مقادیر کمتر انرژي افزایش اندازه نانوذرات شده است همچنین 

اورباخ نشان دهتده ي کیفیت بلوري بالاتر نمونه می باشد. بر این 

نمونه بهینه   ,به لحاظ ساختاريZnSe:Cu (0.1%)  نمونه اساس 

  و داراي بیشترین کیفیت بلوري محسوب می گردد.
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 چکیده

زایی ویروس دارد ولی بسیار حساس به    و آنفولانزا داراي یک پوشش لیپیدي هستند. این پوشش لیپیدي نقش اساسی در بیماري  19-از جمله کووید  هاکرونا ویروس

دهیم که   هاي مساله را بررسی کرده و نشان می  انرژي  ي  پاشد؟ ما کلیه  گرما نیز هست. سوال این است که آیا این پوشش لیپیدي در دماي بالا به طور کلی از هم می

دهد کل پوشش   دهیم این انرژي آنقدر قدرتمند است که اجازه نمی  انرژي آبگریزي تنها عاملی است که در پایداري پوشش لیپیدي اهمیت دارد. به علاوه، نشان می

 واپاشی پوشش ویروس با ایجاد پارگی در پوشش است و نه از هم پاشیده شدن کل آن. از هم بپاشد. نتیجه نهایی این است که   -حتی در دماي بالا–لیپیدي 

 ، پوشش لیپیدي، آبگریزي 19-کووید واژه هاي کلیدي:

 

Does the coating of corona viruses disintegrate as the temperature rises? 
Narges Nikoofarda, Hamed Ahmadib  

aInstitute of Nano-science and Nano-technology, University of Kashan, Kashan, 51167-87317, Iran 

bFaculty of Physics, Iran University of Science and Technology, Tehran, Hengam St., University St., Iran 
 

 
Abstract  

Corona viruses, including Covid-19 and influenza, have a lipid coating.  This lipid coating plays an essential role 
in the virulence of the virus, but it is also very sensitive to heat.  The question is, does this lipid coating completely 
disintegrate at high temperatures? We have examined all the energies of the problem and show that the 
hydrophobic energy is the only factor that is important in the stability of the lipid coating.  Furthermore, we show 
that this energy is so powerful that it does not allow the entire lipid coating to disintegrate, even at high 
temperatures.  The end result is that the disintegration of the virus envelope is by creating a tear in the envelope 
and not the entire disintegration. 

 Keywords: Covid-19, lipid coating, hydrophobicity 
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   مقدمه 

و      بزرگ   هاروسیکرونا  دسته  و  یشامل  که   هاروسیاز  هستند 

را شامل   19-دیآنفولانزا و کوو   دز،یهمچون ا  یمعروف  ي هاروسیو

اشودمی ل  کی   يحاو  هاروسیو  نی.  که    يدیپیپوشش  کل هستند 

ژنوم از جمله  کرده است   ویروس  احاطه  را  که    یی هانیپروتئ  . آنها 

این پوشش   يبر رو  شوندیم  زبانی به سلول م  روسیموجب ورود و

حمله   ت یقابل  روسیو  ،يدیپیپوشش ل  نیقرار دارند. بدون ا  لیپیدي

ژنوم خود    تواندی نم  جه یرا ندارد. در نت  زبانیم  يهاو ورود به سلول

 . است  ییزايماریکرده و فاقد ب  ریرا تکث

ساختار شناخته شده در مواد نرم است که   کی يدیپیل هیدولا يغشا

. از آنجا که  شودیم  لیتشک  دهایپیل  ز یآبگر  يهادم  یبر اثر خودتجمع

برهمکنش  نیا اثر  بر  در    يزیآبگر  ي هاساختار  است،  ساخته شده 

در   يمطالعات متعدد.  پذیر است افزایش دما حساس و آسیب برابر  

غشا  جادیا  نهیزم در  عوامل   يدیپیل  ي حفره  و  تنش  اعمال  اثر  در 

نور    يگرید تابش  نانوذرات    ایمانند  با  ز  ایبرهمکنش   ی ست ی مواد 

برا [   جادیا  يخاص  است  شده  انجام  غشا  در    زانیم].  8-1حفره 

 ياست که از ابتدا  یدر برابر گرما از مسایل اساس   19-دیوو ک   يداریپا

در استفاده از تجهیزات   مورد توجه بوده است و  روسیو  نیظهور ا

در    محافظت فردي از جمله پوشیدن ماسک اهمیت دارد. به علاوه،

 . نیز حائز اهمیت بر اساس گرما  ییزداروسیو يهاروش

 ی ک یزیاز جنبه ف  يدیپیل  هیدولا  يغشا  يداریپا  زانیم  یبررس  نجا،یا  در

انرژي ا  ستمیس  ي هاو  از  هست.  نظر  انرژ  نیمورد  آزاد   ي جهت، 

 . قرار گرفت  یمورد بررس يدیپیکل پوشش ل یواپاش
 

 :نظریه

از رابطه زیر بدست   -ها و آبشامل ویروس  -انرژي آزاد کل سیستم  

 ]: 9آید [ می

1( 
  𝐹௦௣௛ = −(𝑁௢௨௧ + 𝑁௜௡)𝐸௦ + 𝐹௖ି௜௡ + 𝐹௖ି௢௨௧ +

𝑘஻𝑇𝑋ଵ𝑙𝑛𝑋ଵ + 𝑘஻𝑇𝑋ேೞ೛೓𝑙𝑛𝑋ே௦௣௛ + 𝑘஻𝑇 ൬1 −

ቀ𝑋ଵ + 𝑋ேೞ೛೓ቁ൰ 𝑙𝑛 ൬1 − ቀ𝑋ଵ + 𝑋ேೞ೛೓ቁ൰ + 𝐹ாଵ +
𝐹ாଶ 

جمله اول انرژي آبگریزي، جمله دوم و سوم انرژي خمش دو پوسته 

هاي منفرد در  کروي، جمله چهارم انرژي مربوط به آنتروپی مولکول

ها، جمله ششم محلول، جمله پنجم انرژي مربوط به آنتروپی ویروس

مربوط مولکول  انرژي  آنتروپی  انرژي به  هفتم  جمله  آب،  هاي 

الکترواستاتیک مربوط به ساختار مولکولی در محلول الکترولیت و  

جمله هشتم انرژي الکترواستاتیک مربوط به قرار گرفتن یک پوسته  

 باشد.  در پتانسیل پوسته دیگر می

 : ندیآیبدست م ریز ابطهاز ر يدو پوسته کرو کل خمش يهايانرژ

𝐹௖ = න
𝐾
2

(𝑐ଵ + 𝑐ଶ − 2𝑐଴)𝑑𝐴 = 𝐾𝑐𝐴         (2 

 K.  ت در رابطه بالا، خمش ذاتی غشاي دولایه صفر فرض شده اس

انحنا در دو راستا هستند که براي    𝑐ଶو     𝑐ଵمدول خمشی است.  

کروي  پوسته  جهت   یک  دو  شعاع   در  معکوس  با  برابر  و  یکسان 

 مساحت کل پوسته است.  Aشوند. می

 براي انرژي الکتروستاتیک از رابطه زیر استفاده شده است

𝐹௘(𝜎)
𝑘஻𝑇

= σΨ଴ −
𝜅

𝜋𝑙஻
൤cosh ൬

Ψ଴

2
൰ − 1൨        (3 

Ψ଴  شودو با رابطه زیر داده می  یافته روي سطح است پتانسیل کاهش  . 

 Ψ଴ = 2 sinhିଵ ቀଶగఙ௟ಳ
఑

ቁ                                (  4    

σ   .چگالی سطحی بار ناشی از سر آبدوست لیپیدهاست𝜅ିଵ   و𝑙஻ 

روابط   با  که  هستند  بیرم  طول  و  دباي  طول  ترتیب  κبه  =

(4𝜋𝑙஻𝑛଴)ଵ/ଶ  و𝑙஻ = ௘మ

ସగఢబఢೝ௞ಳ்
 𝑛଴شوند. در اینجا  داده می 

گذردهی   𝜖଴ظرفیتی در حلال، هاي نمک تکچگالی تعداد کل یون

 ]. 10گذردهی نسبی حلال است [  𝜖௥خلاء و  

 

 نتایج:

دماي   در  فسفوگلایسرول  لیپید  براي  آبگریزي  درجه   40انرژي 

]. این مقدار را 11کیلوژول بر مول است [   4.75سانتیگراد برابر منفی  

𝑘஻𝑇توان با تقسیم کردن بر می = 4.14 × 10ିଶସ𝐾𝐽   و ضرب

6.02کردن در تعداد ذرات در یک مول  × 10ଶଷ   در واحد انرژي

𝐸௦گرمایی به ازاي هر لیپید نوشت،   = −1.90 ௞ಳ்
௟௜௣௜ௗ

در اینجا،  .  

 شوند.هاي انرژي در همین واحد محاسبه میکلیه سهم
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برابر   POPCبراي لیپید    Kثابت خمشی  ی،  در روابط انرژي خمش 

24.3   ] است  شده  گزارش  گرمایی  انرژي  ثابت خمشی 12برابر   .[

شده مطالعه  اخیر  مرجع  در  که  دیگري  لیپیدهاي  در  براي  اند 

برابر انرژي گرمایی قرار دارد. در صورتی که   40تا    15  يمحدوده

 130کلسترول در ساختار لیپید وجود داشته باشد، ثابت خمشی تا  

برابر انرژي گرمایی قابل افزایش است. در روابط بالا، انرژي خمشی 

بر واحد سطح داده شده است. براي اینکه انرژي خمشی را بر واحد 

مساحت    لیپیدها بر واحد سطح را بدانیم.  لیپید بنویسیم، باید تعداد

آنگستروم   60متوسط به ازاي هر لیپید براي انواع لیپیدها در محدوده  

دارد قرار  دو  توان  افزوده شدن ] 13[   به  مساحت در صورت  این   .

در نهایت،   یابد.انگستروم به توان دو کاهش می 40کلسترول تا حد 

شود می  16به توان منفی    10انرژي خمشی به ازاي هر لیپید از مرتبه  

 که عدد بسیار کوچکی است. 

به ترتیب    𝑋ଵو    𝑋ேೞ೛೓مربوط به آنتروپی، دو پارامتر    سه جملهدر  

لیپیدهاي منفرنسبت حجمی ویروس ها د (که جدا از ویروسها و 

. هنگامی که پوشش لیپیدي است در قطرات تنفسی فرد بیمار  هستند)  

پاشد، لیپیدهاي سازنده آن به صورت منفرد یک ویروس از هم می

شود که در ابتداي رهایش قطرات  شوند. فرض میدر محلول رها می

ها تنفسی، هیچ لیپید منفردي در آن وجود ندارد. غلظت اولیه ویروس

𝑋ேೞ೛೓೐ೝدر قطرات مخاطی برابر   =  ].  14است [  0.01

جملات مربوط به آنتروپی تقسیم بر تعداد کل لیپیدهاي واقع   کلیه

اندازه یک   .هاي ویروسی در یک قطره تنفسی شده است در پوشش

𝑅ௗ௥௢௣قطره تنفسی برابر   = 0.1𝜇𝑚   حجم یک قطره ] 15[   است .

ها در ها، حجم کل ویروستنفسی ضرب در نسبت حجمی ویروس

می را  𝑉௩௜௥  ،دهدقطره  = 𝑋ேೞ೛೓೐ೝ × ସ
ଷ

𝜋𝑅ௗ௥௢௣
ଷ  یک حجم   .

می بدست  آن  درون  آب  حجم  کردن  کسر  با  منفرد  آید ویروس 

𝑉ଵ௩௜௥ = ସ
ଷ

𝜋(𝑅௩௜௥
ଷ − (𝑅௩௜௥ − 10𝑛𝑚)ଷ)10  در اینجا   ، که  

لیپیدي است  𝑅௩௜௥  و  نانومتر ضخامت غشاي  = 150𝑛𝑚    براي

وپی مربوط به آنتر  نهایتا جملات  اندازه ویروس استفاده شده است. 

به توان   10(به ازاي هر لیپید) از مرتبه  هاي آب  و مولکولها  ویروس

شود که در برابر سهم آبگریزي قابل صرفنظر کردن است.  می   6منفی  

کند البته سهم مربوط به آنتروپی با افزایش دما اهمیت بیشتري پیدا می

اندازه اي نیست که این اختلاف زیاد را جبران ولی این افزایش به 

 کند.ب

الکتریک آب ضریب دي،  در جملات مربوط به انرژي الکتروستاتیک

است.    80برابر   شده  یوناستفاده  کل  تعداد  نمک چگالی  هاي 

و از آن ] گرفته شده  12مولار [ میلی  140ظرفیتی در حلال برابر  تک

چگالی بار بر واحد سطح غشا با در   است.طول دباي محاسبه شده  

 نظر گرفتن یک بار منفی براي هر لیپید محاسبه شده است.  

 

 نتیجه گیري 

 ] قبلی  نتایج  با  (منطبق  ما  محاسبات  می11نتیجه  نشان  که  ])  دهد 

و سایر جملات (از    دارداصلی در انرژي آزاد    نقشانرژي آبگریزي  

جمله خمش، آنتروپی و الکتروستاتیک) قابل صرفنظر کردن هستند.  

گلایسرول در انرژي واپاشی یک وزیکول به ازاي هر لیپید براي پلی

 2.98] یا 11کیلوژول بر مول [  7.44درجه سانتیگراد برابر  40دماي 

 19-برابر انرژي گرمایی به ازاي هر لیپید است. یک ویروس کووید

داراي   انرژي   7000تقریبا  هزینه  نتیجه  در  است.  سازنده  لیپید 

هزار برابر انرژي   20آبگریزي کل در واپاشی یک ویروس از مرتبه  

 40شود. بنابراین احتمال واپاشی کل ویروس در دماي  گرمایی می

 درجه سانتیگراد صفر است.  

یسرول گلاانرژي آبگریزي با دما رابطه خطی دارد و براي لیپید پلی

]. با  11درجه سانتیگراد گزارش شده است [   50و    40در دو دماي  

درجه   80توان مقدار انرژي آبگریزي را در دماي  برازش خطی می

درجه سانتیگراد   80سانتیگراد برونیابی کرد. انرژي آبگریزي در دماي  

برابر انرژي گرمایی به ازاي هر    1.90کیلوژول بر مول یا    4.75برابر  

-آید. در نتیجه انرژي واپاشی کل یک ویروس کوویددست می لیپید ب

حدود    19 می  14در  گرمایی  انرژي  برابر  در هزار  بنابراین  شود. 

 دماهاي بالاي معمول نیز احتمال واپاشی کل ویروس صفر است.  

توان گفت که به جاي واپاشی کل پوشش ویروسی، ایجاد بنابراین می

شود. ایجاد حفره یا چند تکه ویروس میحفره در غشا عامل نابودي  

شدن غشاي لیپیدي در دماهاي فوق بالا یا با استفاده از تابش نور 

در کارهاي گذشته دیده شده است -به جاي واپاشی کل غشا  -لیزر

دهد که آنتروپی را با ]. یعنی با بالا رفتن دما، سیستم ترجیح می16[ 

لیپیدها در مجاورت   چند تکه شدن پوشش افزایش بدهد تا همچنان
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مصون   آبی  نامطلوب  محیط  با  مجاورت  از  و  مانده  باقی  یکدیگر 

رود که چند تکه شدن پوشش از ایجاد یک حفره بمانند. انتظار می

پرداخته آغاز   حفره  ایجاد  آزاد  انرژي  به  ادامه  در  بنابراین  شود، 

شود. در کارهاي قبلی، نشان داده شده است که حفره درون یک  می

می پوش لیپیدي  با  ش  برعکس  یا  شود  بسته  و  بوده  ناپایدار  تواند 

 گذشت زمان گسترش یافته و منجر به پارگی کل پوشش شود. 

 
 هامرجع 
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 فونون روي ترابرد الکتریکی در نانوساختارهاي نامتجانس -تاثیر برهمکنش الکترون 

  3نادیا، سلامی ؛  2و1اصغرعلی، شکري ؛ 1اکبر،  خلج

 تهران، 19395-4697ص.پ. ،  پیام نوره دانشگا ،فیزیک گروه1
  ، تهران الزهراه دانشگا، فیزیک انشکدهگروه نانوفیزیک، د 2

 ، ایرانیاسوج آزاد اسلامی،دانشگاه ، حد یاسوجوا گروه فیزیک،  2

 

 چکیده

سیم کوانتومی را در حضور برهمکنش الکترون  ستفاده از رهیافت تابع گرین رسانش الکتریکی یک نانو  سافونون بررسی می-در این مقاله، با ا ختارمورد کنیم. 

با نهایت از جنس طلا محدود شده است. بیشود که بین دو الکترود فلزي نیمفرض می AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAsیک بعدي نامتجانس  مطالعه به صورت شبکه

ست آمده نمودارهاي  سب انرژي ر کمک نتایج عددي بد ضرایب عبور بر ح شته بدون بعد و  سامد وادا سب تغییرات انرژي و ب ا ابتدا ضریب عبوردهی الکترونی برح

ضور بر هم کنش الکترونفونون و  -در غیاب بر هم کنش الکترون سیم کرده و مورد تجزیه و تحلیل قرار داده ایم فونون  -بار دیگر در ح ضور بر همکنش   .تر در ح

مقدار  ،  افزایش بســامد تشــدیدو   Alافزایش غلظت امد معین به دره تبدیل شــده اند ، همچنین  با برخی از قله هاي تشــدید انرژي در یک بســ ، فونون –الکترون 

 عبور کاهش می یابد.ضریب 

 

 .، رسانش الکترونیکوانتومی،  ضریب عبوردهیفونون ، نانو سیم  –بر همکنش الکترون  هاي کلیدي:واژه

 

Influence of electron-phonon interaction on the electric transport in a typical 
heterostructuresied 

 

Khalaj, Akbar1, Shokri, Aliasghar 1,2, Salami, Nadia3 
 

1 Department of Physics, Payame Noor University, Tehran 
2 Department of nanophysics, Faculty of Physics, Alzahra University, Tehran 
3 Department of Physics, Yasuj Branch, Islamic Azad University, Yasuj, Iran 

 
Abstract  

 
In this work, using the Green's function approach, we investigate the electrical conductivity of a quantum nanowire in the 
presence of electron-phonon interaction. The studied structure is a one-dimensional inhomogeneous AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAs 
which is assumed to be confined between two semi-infinite metal electrodes made of gold. With the help of the obtained 
numerical results, the graphs of electron transmission coefficient in terms of energy changes and dimensionless forced 
frequency and transmission coefficients in terms of energy were first drawn in the absence of electron-phonon interaction 
and again in the presence of electron-phonon interaction and analyzed.  In the peresence of electron-phonon intraction, some 
peaks of energy resonance at a certain frequency have turned into valleys, also with increasing Al concentration and 
increasing resonance frequency, the value of transmission coefficient decreases. 
 
 Keywords: electron-phonon intraction, quantum nano-wire, transmission coefficient, the electronic conductive. 
PACS No1935-4697 
 

ي بررسی خواص ي محققین در زمینهیکی از مسائل مورد علاقه                                                           قدمهم

 –کترون همکنش الانتقال الکترونی و گرمایی در حضور و غیاب بر
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-نشان می در مورد ساختارهاي مختلف دیگرانفونون است. نتایج  
و گرمایی تغییر خواص الکترونیکی  باعثنوع برهمکنش  دهد که این

تواند به ما در درستی از این موضوع میدرك  ،بنابراین شود.می

کار علاوه بر   در این ].1-3طراحی ادوات الکترونیکی کمک کند [

فونون، همزمان اثر ناخالصی در  –بررسی اثر جفت شدگی الکترون 

مطالعه ترونیکی خواص ترابرد الک نانو ساختارهاي ناهمگن بر روي

 . شده است

    
 توصیف مدل و فرمولبندي آن

ساختار مورد بحث ما یک زنجیره شبه یک بعدي نامتجانس به      

صل به شکل  از دو بخش مرکزي مت سیم کوانتومی مت هم  صورت 

 اســت. بخش اول داراي AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAs به صــورت

N1 اتم و بخش دوم نیز داراي N2 .ست صورت زنجیره اتم ا که به 

صل به دو الکترود نیم هاي نهایت از جنس اتمبیشبه یک بعدي مت

 گیریم.طلا در نظر می

در یک سیم ملکولی به شکل زنجیره یک بعدي، با اعمال نیروي 

واداشته خارجی وابسته به زمان (که در اثر وجود میدان الکتریکی 

ها حول موقعیت تعادلی و شود) اتمخارجی متناوب تولید می

 تواند. این موضوع میکنندشان شروع به نوسان میترازمندي

تغییر  باعث وآورد وجود ه برا ها ها با فونونبرهمکنش بین الکترون

 شود.میهمپوشانی اربیتالهاي الکترونی نزدیکترین همسایه انرژي 

سیکی کلاشبههیافت از رها اثرات ناشی از فونون براي مدل کردن

(سیستم جرم + فنر) به صورت اختلال در هامیلتونی کل سامانه 

هاي کنیم. شبیه این ایده در کارهاي دیگران براي سامانهاستفاده می

 .]4[دیگري نیز آمده است

س سه بخش  )1نظرمطابق رابطه ( امانه موردهامیلتونی   :شامل 

Hs (منبع)، هامیلتونی الکترود چپ HD ــهامیلتونی ا ت لکترود راس

 است. هامیلتونی بخش مرکزي دستگاه  Hcو(جمع کننده)

)1(                 Hc=Hs+Hsc1+Hc1+Hc1c2+Hc2+HC2D+HD     

یانگر هامیلتونی نواحی  Hc2و  Hc1رابطه این در        به ترتیب ب

از طرفی مطابق با . چپ و راست هستندسمت (پراکندگی) مرکزي 

شــدگی و جفت یلتونی الکترود هامنزدیکترین همســایه، هارویکرد 

 ) بدست می آید.2( از رابطهبا الکترود ها مرکزي نواحی 

)2 (H∝= ∑ εi∝
N
i=1 ai

+ai+ ∑ ൫t(i,i-1)∝ai
+ai-1+t(i,i-1)∝

+ ai-1
+ ai൯ N-1

i 

طهدر            هاي  بالا راب ∝t(i,i-1)و  ∝t(i,i-1)پارامتر
میزان پرش  +

انرژي  ∝εiو  را نشــان می دهند، ∝انرژي براي الکترون در ســایت 

تقریب نزدیکترین همســـایه به صـــورت ترکیب   جایگزیده روي 

اتمی حالت پایه در نظر می گیریم. به همین خطی از اربیتال هاي 

انرژي هاي پرش  Sه مدل ساده براي اربیتال هاي مشا ب ر ایندلیل د

ـــانات اتمی و تغییر مکان آنها به صـــورت  ـــبت به نوس رابطه  نس

t(i,i+1)∝=twe-λ(ui+1-ui)  در این رابطه که  وشته می شود.نtw  انرژي

سایه در موقعیت تعادل در غیاب پرش الکترون براي نزدیکترین هم

ــدگی عدد مربوط به میزان جفت  λفونون و –مکنش الکترونهبر ش

ست –الکترون ستم  فونون ا سی صورت اختلال در هامیلتونی  که به 

ها  به ترتیب جابجایی طولی اتم ui و ui+1 هاياعمال کردیم. کمیت

 شان  هستند.از موضع تعادلی
ساس تقریب هماهنگ       در یک زنجیره ي خطی با ثابت بر ا

شته aي شبکه ام تابعی از مکان و زمان  iي وارد بر اتم نیروي وادا

 .]4[شود تعریف می )3(رابطه  است که به صورت

)3(        
Fi(t)

A
= 1

ω0
2

d2ui(t)
dt2

+B dui(t)
dt

+2ui(t)-(ui+1(t)+ui-1(t)) 

رد بر فونون ها بوده نیروي خارجی وا 𝐹௜(𝑡) فوقدر رابطه ي  

ـــته به زمان در مکان  ـــت.که بر طبق  iو کمیتی وابس رابطه ام اس

 Fi(t)=(-1)i+1Aδ cos (ωt)  5[بدست می آید[. 

𝐵=2    عبارتند از: Bو  Aثابت هاي       γ
ω0

A=maω0  و   
2  

نیز    Zبسامد میدان خارجی و  ω که در آن  ω=Zω0در این رابطه 

شته خارجی ب صل از نیروي وادا ست، وکمیتی بدون بعد سامد حا ا

یعنی بسامد  𝜔଴ . همچنیننامیم بسامد تشدید میکه آن را اصطلاحاً

ـــان به طور معمولی در حدود  ـــت.  4-10تا  2-10طبیعی نوس اس

ضـــریب میرایی نوســـان که در  γثابت شـــبکه بوده و   a پارامتر 

حدود  بات در  ـــ حاس با  در نظر گرفتیم. 2-10تا  1-10م نابراین  ب

شرایط پایا ستفاده از تبدیل فوریه در  نیروي   با وارد نمودنو  ]6[ ا

 Fi(t) صورت رابطه زیر بدست خواهد آمد.به ، جابجایی اتمی 

 )4(                  ui(t)= 1
A

Real( ∑ Gi,j
phn

j=1 Fj(t)exp( -iωt))    
Gi,j) 4ه (در رابط       

ph    ــر ماتریس تابع گرین فونونی بیانگر عناص

 ]5[ محاسبه می شودمطابق رابطه زیرزنجیره را نشان می دهد که 
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 )5(                                            i≤j    ,   Gi,j
ph=

pi-1pN-j

pN
  

)6(                                           
(σ+ඥσ2-1)

i+1
-(σ-ඥσ2-1)

i+1

2ඥσ2-1
 pi=   

-σ=1در اینجا،      Z2

2
-iγz   . وارون گرین تابعو )GW

امانه کل س  )1-

GW  به وسیله رابطه
-1 =G0w

-1 - ∑ S - ∑ D که در آن  شود.می  داده 

یت  ∑کم S چپ و  خودانرژي مت  ـــ ∑الکترود س D رژي خودان

سیم  صل به  ست مت سمت را ست که با رابطه کوانتومیالکترود    ا
∑ S (D)=HCαG.αHαCشود. در اینجا، داده می α=S , D. 

گرین بع  ین تــا ــه همچن یزول ــــت G0α=൫E+iη+1-  Hα൯ ا اس

α=S ,C, D .،در اینجا        
 )7(                     หGw

-1หij
=หG0w

-1 หij
- ∑ Sδi,1- ∑ Dδi,N 

ـــت به طوري که หG0wاس
-1 หij

ـــاختار     وارون ماتریس تابع گرین س

∑مرکزي و دو کمیت  Sδi,N   و∑ Dδi,N انرژي هاي  خودماتریس

 الکترود سمت چپ و سمت راست هستند. 

به  ـــ حاس بالاپس از م مک روابط  با ک تابع گرین فونونی  ، ي 

 رابطه به وسیله الکترونی وابسته به زمان و انرژي ضریب عبوردهی 

 )8(                                  T(E,t)=Trac൫ΓSGWΓDGW
+ ൯    

ستگی زمانی شود. داده می در این رابطه، ما از براي از بین بردن واب

دهی عبور تا مقدار میانگین ضــریبکنیم گیري میانتگرال این رابطه

 بدست آید. سامانه

)9  (                                     Tav(ε,ω)= ω
2π ∫ T(ε,t)dt

2π
ω

0  
وابســته به  امانهالکترونی ســ عبوردهیضــریب  Tav(ε,ω)در اینجا 

 .]5-9[و انرژي ورودي الکترون استواداشته بسامد نیروي 

 آنها توصیفو  نتایج عددي

ــکل  ــریب عبوردهی الکترونی را  تغییرات پربند مودارن 1ش ض

سب صل الکترون فرودي و  انرژي برح شدید بدون بعد حا سامد ت ب

جی  یروي خــار ن عمــال  می از ا تو ن کوا یم  نوســــ ــا را در ن

AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAs   ـــه حالت ـــدگی در س از جفت ش

رنگها مقادیر عبوردهی را نشــان دهد. فونون نشــان می –الکترون 

ـــت. می ـــده اس نار نمودار آورده ش مایی در ک دهند که براي راهن

           . هاي ثابت به قرار زیر استهمچنین مقادیر عددي برخی از کمیت

N1=N2=10       و           δ=0.25    و             εS(D)=εw=0  

لت  حا یاب برهمکنش الکترون    λ=0در  طابق  –در غ فونون م

دار بســـامد ) تغییرات انرژي مســـتقل از مق cو  bو  a-1(شـــکل 

 .وارهاي انرژي حاصل نشده استمواداشته بوده و هیچ تغییري در ن

شته در  fو  eو   d-1شکل ( ) تغییرات انرژي بر حسب بسامد وادا

ــعیف الکترون ــور برهمکنش ض ــان  λ=0.2فونون ( -حض ) را نش

–الکترون  دهد. در این نمودارها تاثیر جفت شـــدگی ضـــعیفمی
ـــاختار  مقادیر  با AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAsفونون روي نانو س

ـــی کرده yو 𝑥 متفاوت  ـــان می ایم. را بررس در  کهدهد  نتایج نش

ضور جفت ضعیف الکترونح سانش الکتریکی  ،فونون -شدگی  ر

) شدت بسامد  iو   hو  g –1( اما در شکل  دهد.میروي  وچکیک

فت به  –ون شـــدگی الکترج λفونون را  =  .مافزایش دادی  0.4

ــاهده می ــودمش ــامد جفت ش ــدگی حاصــل از که  با افزایش بس ش

سامانه   ،فونون –برهمکنش الکترون  سانش الکتریکی در  شدت ر

شود. میتولید نقاط زین اسبی  ) Eو  Z  (یابد در صفحه افزایش می

با نابراین  مد  فونون و افزایش–اعمال بر همکنش الکترون  ب ـــا بس

شدگی آن میزان تغییرات مربوط به جابحایی فونون حاصل از جفت

که این نکته بر کاهش یا  یابدو پراکندگی الکترون ها افزایش میها 

افزایش شـــدت رســـانندگی الکتریکی تاثیر به ســـزایی می گذارد. 

فونون به  –همچنین در نقاط زین اسبی که تاثیر برهمکنش الکترون 

ــتحداکثر مقدار خو ــیده اس به دلیل تاثیر نیروهاي میرایی با ، د رس

رســانش الکتریکی کاهش قابل توجهی را به دنبال  ،ضــریب میرایی

صورت بنابراین  دارد. سبی به  سامد و انرژي مربوط به نقاط زین ا ب

ست  برابر Z , E ) ( شدهزوج هاي مرتب      و)  1,62 , 3,31(   با  ا

 بدست آمد. ) 1,98  , 2,69) و (  1,86 , 3,28) و (  1,72 , 3,74( 

را  برحســب ویژه مقادیر انرژينمودار ضــریب عبوردهی  2 شــکل

ضــریب عبوردهی بر حســب ویژه در نمودارهاي دهد. نشــان می

 2شــکل در  ) cو  bو  a-2(مطابق نمودارهاي شــکل  مقادیر انرژي

λ(  فونون –همکنش بین الکترون در غیاب بر = حالت   ) در دو 0

)y = 0  = 𝑥  ) و (y = در حالت  قله و  8تعداد  )𝑥   0.1=و   0

 )y = ـــت. آمده وجوده قله ب تعداد ده )  𝑥 = 0.1و  0.1 در  اس

فت مد ج با بســـا لت  حا به  هاي مربوط  لت شـــدگینمودار      حا

)y = 0  = 𝑥 ( ) وy = حالت  قله و در 8) تعداد 𝑥   0.1 =و   0

) y = ده اســـت، با این شـــ قله ایجاد 10) تعداد  𝑥 = 0.1و  0.1
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بالا چهار  ـــه مورد  یک از س که در هر  فاوت  نمودار ضـــریب  ت

 شده است . عبوردهی بر حسب ویژه مقادیر انرژي رسم

 

 

 

 

 

 

 

 

سب تغییرات انرژي و 1 شکل ضریب عبوردهی الکترونی برح : نمودار تغییرات 

عد در زنجیره  بدون ب ته  ـــ مد واداش تار  20بســــا به ســــاخ اتمی مربوط 

AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAs   شدت برهمکنش سه حالت مختلف از  در 

𝜆( نفونو –الکترون  = 𝜆 و 0 = 𝜆و  0.2 = ــا در نظر گرفتن  ) 0.4 و ب

𝑦(  درون ســـاختار فوق با مقادیر مختلف Al درصـــد حضـــور = 0 = 𝑥 ،(        

 )𝑦 = 𝑦( و  )𝑥   0.1 =و   0 =  ). 𝑥 = 0.1و  0.1

ـــامکه         ـــته به ترتیب به بس  =Z 1,72و  =1,62Zدهاي واداش

در  .) fو  eو   d-3(کل مربوط می شوند ش =Z 1,98و   =Z 86/1و

لت  y(حا = 0  = 𝑥  ( قادیر   ویژه بالاترین ها م له               انرژي ق

eV   )2,89  3,22و  3,28و  3,32و( E =  به یب مربوط  به ترت

شــاهده می ) م 1,62و  1,72و  1,86و  1,98بســامدهاي تشــدید ( 

فونون  –شود. بر طبق این نمودارها در حضور بر همکنش الکترون 

شته ، قله هاي تشدیدي در نزدیکی لبه ها ي  تحت تاثیر نیروي وادا

بالاترین قله هاي  ونوار انرژي تقریبا ثابت بوده و بدون تغییر است. 

ــریب عبور دهی  ــل از  در انرژي هاي، مربوط به ض ــامد  حاص بس

هاي بعدي به میزان  Z درمربوط می شــود، و  = Z  1,62تشــدید 

قبلی شیفت انرژي در قله ها  نسبتا کمی در هر مورد نسبت به مورد

 –را مشـــاهده می کنیم. همچنین در حضـــور بر همکنش الکترون 
سامد معین به دره  شدید انرژي در یک ب فونون برخی از قله هاي ت

 . ) iو   hو  g –2(  و ) fو  eو   d-2شکل هاي  ( ،تبدیل شده اند

 

 

 

 

 

 

 

سب ویژه مقادیر انرژي در زنجیره  2شکل  ضریب عبوردهی بر ح : نمودارهاي 

ـــاختار  20 ـــه حالت AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAsاتمی مربوط به س در س

λ(فونون با مقادیر –مختلف از شـــدت برهمکنش الکترون = λ و 0 = و  0.2

λ =  با مقادیر درون ساختارهاي فوق Al با در نظر گرفتن درصد حضور)  0.4

)y = 0  = 𝑥 )و(y = yو( )𝑥   0.1 =و   0 =  ). 𝑥 = 0.1و  0.1

  نتیجه گیري

ت فت  یا مک ره ـــتگی قوي با ک چارچوب بس ابع گرین در 

ــر ]11و10[ ــی ب ــوم ــت ــوان ــم ک ــوســــی ــان ــره ن ــی ــج اي زن

AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAs  در حضـــور بر همکنش الکترون– 
سامد معین به دره  فونون برخی از شدید انرژي در یک ب قله هاي ت

تبدیل شده اندکه علت آن افزایش شدت پراکندگی الکترون ها در 

ـــت ،  دره هاي ایجاد  همچنینیک طول موج و انرژي خاص اس

کمتر هاي درون سیستم به طرف انرژي Al ت شده  با افزایش غلظ

ایجاد شده  با افزایش بسامد تشدید دره هاي ، وسوق داده می شود

شتر و متمایل به انرژي هاي کمتر  مقدار و ، شده اندداراي عمق بی
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 نامه پیوست اصلاحیه: 

با ســـلام و خســـته نباشـــید خدمت داوران محترم شـــانزدهمین 

  شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران کنفرانس 

ـــکر را دارم . نطرات داوران  از دقت نظر داوران محترم کمال تش

 محترم در ویرایش این مقاله به شرح زیر اعمال شده است. 

 چکیده انگیسی اصلاح گردید . )1

چکیده فارسی و انگلیسی به نتایج کار اشاره در داخل  )2

 گردید.

کارهاي قبلی انجام  از در مقدمه علاوه بر شرح مختصر )3

فونون  به بدیع  –یعنی اثر برهمکنش الکترون شده 

بودن موضوع جدید یعنی افزون جفت شدگی الکترون 

فونون ، به بررسی اثر ناخالصی در نانو ساختارهاي  –

 ترابرد الکترونیکی ،اشاره شد.خواص  ناهمگن بر روي

البته در کارهاي مشابه بدون ماده مشخصی براي ناحیه 

مرکزي در نظر گرفته نشده ولی در این کار ناحیه 

مرکزي را به صورت نانوسیم ناهمگن متشکل از دو 

در  AlxGa1-xAs/AlyGa1-yAsبخش متصل به هم 

 نظر گرفته ایم.

مورد بررسی : در مورد شکل شماتیکی در مورد سیستم  )4

امکان افزودن شکل در صورتی مقدور بود که 

از طرف کمیته  مقالات ، محدودیتی در تعداد صفحات

علمی کنفرانس در نطر گرفته نمی شد. بنابراین با 

افزودن شکل شماتیکی در متن مقاله تعداد صفحات 

صفحه می شد. و با دستورالعمل نوشتار مقاله  4بیشتر از 

 رد.تناقض ایجاد می ک

اعداد درست و  Z که گفته شده چرا مقادیر  Zدر مورد  )5

هاي بکارگرفته  Zرند نیست. : با به عرض برسانم که 

شده در محاسبات عددي با کمک کد نویسی جداگانه 

براي نانو ساختار مورد بحث به دست آمده اند . که در 

به  1متن مقاله و توضیحات و تفسیر مربوط به شکل 

 پرداخته شده است.  Zنتایج اعداد 

ورد مرجع ها، ایراد گرفته شده را در مقاله اعمال در م )6

 کرده و اصلاحات لازمه صورت گرفت.

: ایراد گرفته شده در مورد  ω=Zω0در رابطه  )7

در متن مقاله برطرف گردید و به بدون   Zدیمانسیون 

بسامد  ω در آن  دیمانسیون بودن آن اشاره گردید.(

نیز بسامد حاصل از نیروي واداشته    Zمیدان خارجی و 

خارجی وکمیتی بدون بعد است.که آن را اصطلاحاً 

 نامیم).بسامد تشدید می

در تمام متن طبق نظر داوران اصلاح  Alلاتین کلمه  )8

 گردید.

هاي نوشته شده فارسی و انگلیسی و زیر  فونت متن )9

دستورالعمل ارسال نویس شکلها و دیگر متن ها مطابق 

 م شد.مقاله انجا

در مورد عبارت جفت شدگی اتصالات با الکترودها:   )10

منظور از اتصالات همان ناحیه مرکزي یا ناحیه 

پراکندگی الکترون است . که در متن مقاله نیز اصلاح 

 شده و به نواحی مرکزي(پراکندگی) تغییر یافته است.

البته  الکترودها دو بخش چپ و راست متصل به ناحیه 

 جنس طلا هستند. مرکزي بوده که از

 اشکالات متن فارسی هم بر طرف گردید . )11

 با سپاس 
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Investigating the interaction of mannose receptor (CD206) with ferritin-RBD 
nanoparticle vaccine of SARS-CoV 2 virus�

�
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1,2 Faculty of Life Sciences and Biotechnology, Shahid Beheshti University, Tehran, Iran.  
 

Abstract  
 

Vaccination is one of the best and most effective ways to prevent diseases in public health. The focus of research 
in this field is on subunit vaccines or antigenic components derived from pathogens. Ferritin has recently been 
recognized as a reliable protein platform for antigen presentation. In addition to creating vaccines, this protein 
is used in nanobiotechnology for cell targeting, biomimetic synthesis, drug delivery, and bioimaging. A ferritin-
receptor binding domain (RBD) nanoparticle vaccine for acute respiratory syndrome coronavirus 2 (SARS-
CoV-2) has been recently designed using molecular modeling and molecular dynamics simulations. Here, the 
interaction of this ferritin-RBD vaccine with the fourth lectin-like domain (CTLD4) of the mannose receptor 
(CD206) was investigated using molecular modeling tools. To do this, the complete structure of eight lectin-like 
domains of CD206 was predicted by Alpha Fold 2 for the first time. Molecular docking was then used to 
investigate the interaction between CTLD4 and the ferritin-RBD vaccine. The results show that the binding of 
CTLD4 does not interrupt the binding site of RBD with ferritin or the binding site of RBD and its receptor on 
the surface of human cells (ACE2) in terms of spatial position. This observation indicates the possibility of 
recognizing this vaccine by the CTLD4 domain in the body and the role of the mannose receptor in vaccine 
immunogenicity. �
�

Keywords: Nanoparticle vaccine, Ferritin, SARS-CoV-2, Mannose receptor CD206, Molecular Modeling 
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1 Receptor Binding Domain 
2 C-Type Lectin like Domain 
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3 Receptor Binding Motif 
4 Predicted Alignment Error 
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 چکیده

 چگالی یدر چهارچوب نظریه تابع کسید نیتروژن و آمونیاكاکسیدکربن، مونوامونو گازهاي را در غیاب و در حضور 3Xبروفن ورقه ترونیکی ما ویژ گی هاي الک

رژي الکتریکی و اني ها مشخصه بررسی شده است 3X بروفن ورقه روي چگالی بار هايطیف و ، مسافت جذب، انتقال باردر این مقاله انرژي جذب .گزارش کردیم

 این فاز ورقه دارد و کسید نیتروژن و آمونیاكاکسیدکربن، مونوامونو گازهايحساسیت خوبی در تشخیص مولکول هاي  3Xبروفن  که ورقه ر نشان دادحسگ جذب

 رهاي گاز داشته باشد.حسگینده فن می تواند کاندیداي مناسبی در آبرو
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Abstract  
 

We reported the electronic properties of the X3 borophene sheet in the absence and presence of NH3, NO, CO 
gases in the framework density function theory (DFT). In this paper, the adsorption energy, adsorption distance, 
charge transfer spectrum (DOS) on the X3 borophene sheet are investigated. Sensor electrical and adsorption 
characteristics have shown that the X3 borophene sheet is very sensitive in detecting CO, NH3, NO gas 
molecules, and this phase of the borophene sheet can be a good candidate in the future of gas sensors. 
 
 Keywords: gas sensor, density function theory, borophene, adsorption energy.        
 

  مقدمه

کننده به یک مسئله ي جدي ه با پیشرفت صنایع، تولیدگازهاي آلود

ان تبدیل شده است لذا استفاده از حسگرهاي براي سلامتی انس

تشخیص دهنده ي مولکول هاي گازهاي سمی براي کنترل 

فرایندهاي شیمیایی و کاربردهاي کشاورزي و پزشکی بسیار حیاتی 

است از این رو طراحی حسگرهایی با حساسیت بالا، ارزان قیمت، 

کم با زمان پاسخگویی سریع چالش برانگیز است  توان مصرفی

انو مواد دو بعدي به عنوان حسگر . در دهه ي اخیر استفاده از ن]1[

و خواص الکترونیکی منحصر به حجم به دلیل نرخ بالاي سطح 

گاز توجهات زیادي را به  حسگر بفردي که دارند در جهت کاربرد

ژگی هاي الکترونیکی گازهایی مانند . وی]2[خود جلب کرده است 

لایه روي مونواکسید نیتروژن  کربن دي اکسید، مونواکسید کربن و

لایه ي نیز بررسی شده است نتایج نشان داده که  2MOSاي از 

2MOS نسبت مونواکسید نیتروژن  حساسیت بالایی نسبت به گاز

اده ي دو بعدي جدید،  . بروفن یک م]3[به دو گاز دیگري دارد 

بسیار زیاد به طور  ط خلأکه اخیرا تک لایه بورن تحت شرای
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 .]4[ سنتز شده است Ag)111میزي روي سطح نقره (موفقیت آ 

12B تحقیقات متعددي براي بررسی رفتار سه فاز اصلی بروفن یعنی

3Xstriped , ی نشان دادند هرسه فاز بروفن انجام شده است همگ

پایداري مکانیکی،  .]5و6[رفتار فلزي از خود نشان می دهد 

بیشتر است  stripedاز  12Bو  3Xترمودینامیکی و دینامیکی بروفن 

بروفن در کاربردهاي پزشکی از جمله تشخیص و جذب . ]7[

نیز عملکردي خوبی از خود نشان داده دي ان اي مولکول هاي 

بررسی نشده آمونیاك شخیص گاز در ت 3X. تاکنون فاز ]8[ است

بروفن به  3Xاست ما در این مقاله براي اولین بار از فاز 

استفاده کردیم و آن را در مقایسه با سایر  آمونیاك گاز حسگرمنظور

قرار دادیم تا کربن  مونواکسید نیتروژن و مونواکسید گازها یعنی

یص تشخحسگر ن را به عنوان بروف يورقه عملکرد این فاز از

کوتاهترین ي گاز بسنجیم پارامترهاي انرژي جذب انتقال بار، دهنده

را محاسبه کردیم سپس مشخصه بروفن  فاصله بین مولکول و ورقه

را بدست آوردیم  و سطح جاذب هاي الکترونیکی جذب گازها

در تشخیص مولکول هاي  3Xنتایج حاکی از پتانسیل قوي بروفن 

شده است که: در بخش زماندهی مقاله به این صورت سا است.گاز 

محاسباتی بیان می شود بخش سوم نتایج انرژي  دوم مقاله روش

رین فاصله بین مولکول هاي گاز و ورقه و کوتاهت جذب، انتقال بار

با بیان نتیجه گیري به پایان می آخر بروفن بیان می شود و بخش 

 رسد.

 محاسباتروش   

حاسبات الکترونیکی در و مبهینه سازي همه ي محاسبات ما شامل 

انجام شده سیستا چهارچوب نظریه تابع چگالی با استفاده از پکیج 

کردن همه ي سیستم ها بهینه براي  DZPاز پایه اوربیتالی. است

 eV/A 0,03کمتر از فشار استفاده شده است. همه ي اتم ها با 

 RY200 استفاده شده در سیستم انرژي قطع شده اند. بهینه سازي 

جلوگیري  براي Å20 اب شده است. یک ناحیه خلاانتخ

هاي همسایه اضافه شده است. براي منطقه نمونه لایه اندرکنشاز

و براي محاسبات الکترونیکی از   2*2*1مش بندياز یک  برداري

استفاده شده است.  بریلوئناول براي ناحیه   6*6*1مش بندي

 انرژي جذب به صورت زیر تعریف شده است :

Ead=Etotal-Eborophene-Egas                                            (1) 

 نتایج و بحث 

بهینه سازي را  3X بروفنبراي شروع ما در ابتدا ساختار اولیه 

را =c  2,98 و =b 8,47بهینه شده کردیم و پارامترهاي ثابت شبکه 

که در تطابق خوبی با کارهاي منتشر شده ي قبلی هستند بدست 

بروفن ساختار اولیه . مستطیل نقطه چین نشان دهنده ي ]9[دیم آور

3X بروفن را با  ولسلابردر گام بعدي ما  .)الف-1شکل ( .است

کربن ، گازسه براي جذب  c 26,49=و b 17,03=شبکه  پارامترهاي

همچنین هریک  .ساختیم مونواکسید نیتروژن مونواکسید، آمونیاك و

از مولکول هاي گاز با پارامترهاي ذکر شده در بخش محاسبات به 

، CO ،3NHکردیم و طول پیوند گازهاي بهینه سازي طور جداگانه 

NO  1,44قبل از جذب روي سطح به ترتیب Å  ،1,021 Å  ،

1,170 Å .سپس در مرحله ي بعد . )ب-1شکل( بدست آوردیم

در مکان هاي  Å 1,80هریک از مولکول هاي گاز را در فاصله ي 

ي اختصار مکان ب نشان دهندهکه به ترتی T ،B ،Hاحتمالی جذب 

هستند در دو جهت موازي و عمودي مورد  هاي بالا، پل و حفره

روبه روي سطح  Oو Nیکه که اتم هاي طورببررسی قرار دادیم 

 بروفن قرار بگیرند.

 
 و مکان هاي جذب احتمالی 3Xالف): ساختار بروفن -1(

 

 ب): ساختار مولکول هاي گاز-1(

رترین (کمترین میزان انرژي) شکل هاي جذب مولکول گاز پایدا

روي سطح بروفن در جهت گیري هاي موازي و عمودي در شکل 

) نشان داده شده است محاسبات انتقال بار بین مولکول هاي گاز 2(

انجام شده است.  جمعیت مولکین بروفن با استفاده از آنالیزورقه و 

(CO) (NO) 
 

 )3NH( 
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مولکول گاز به سطح و علامت علامت مثبت به معنی انتقال بار از  

در مورد  منفی به معنی انتقال بار از سطح جاذب به مولکول است.

گاز  Nبیشترین انرژي جذب زمانی اتفاق می افتد که اتم  3NHگاز 

3NH  در مکانB  قرار بگیرد در این حالت انرژي جذب و فاصله

محاسبه شد   Å 1,63و  eV 1,396-  ي مولکول از سطح به ترتیب

 ،ا توجه به انرژي جذب بالا و کاهش طول پیوند در مورد این گازب

-به میزان  3NH جذب شیمیایی رخ داده است. از طرف دیگر گاز

0,535 e  گاز از سطح جاذب دریافت می کند. بارNO  داراي

بیشترین انرژي جذب با  NOگاز  .ماهیت پارامغناطیس است

مسافت ایجاد شده بین ایجاد کرد  Hرا در مکان  eV 3,224-مقدار

است که با توجه به افزایش  Å 1,502مولکول و سطح بروفن 

و  NOاز سطح به مولکول گاز  e -0,301 انرژي جذب و انتقال بار

جذب شیمیایی رخ داده است.  ،کاهش مسافت بین مولکول و سطح

انرژي جذب و انتقال بار قابل توجه حاکی از حساسیت این فاز 

با توجه به  خیص این مولکول هاي گاز است.بروفن نسبت به تش

سطح بروفن با  NOو 3NHبین گازهاي واکنشنتایج بدست آمده 

3X  گاز واکنشبیشترو جذب شیمیایی است در حالیکه CO  با

و جذب فیزیکی است. از طرفی محاسبات کمتر  3X سطح بروفن

پذیرنده ي بار هستند.  ي گازانتقال بار نشان می دهد مولکول ها

در جهت موازي در این مکان  NOو   COهنگامی که گاز Hمکان 

قرار دارند مکان مورد علاقه ي جذب این گازهاست. پایدارترین 

حالت (کمترین انرژي جذب)، بیشترین انتقال بار و کمترین فاصله 

هنگامی که این  3NH در این مکان ایجاد شده است و براي گاز

 روبه روي ورقه Nکه اتم  در جهت موازي طوري Bگاز در مکان 

حالت به سه قرار بگیرد پایدارترین حالت را ایجاد می کند این 

 مرحله ي بعد براي بررسی ویژگیعنوان پایدارترین حالتها در 

ذکر جزئیات شامل  .مورد بررسی قرار گرفته استطیف چگالی بار 

، انتقال بار، ولکول از سطح بعد از فرایند بهینه سازيمسافت م

) 2بعلاوه در جدول ( ) بیان شده است.1ژي جذب در جدول (انر

مواد دو بعدي دیگري در جذب گازها براي مقایسه بیان شده 

در   2MoSاست. این مقادیر نشان می دهد ماده ي دو بعدي 

و در نتیجه کنش اندربروفن  مقایسه با فازهاي مختلف ورقه

 حساسیت کمتري نسبت به گازها دارد.

)، کوتاهترین فاصله بین سطح جاذب adEبات انرژي جذب(): محاس1جدول(

 )e) و انتقال بار(Dبروفن و مولکول هاي گاز(
Net charge on 

gas (e) 
D (Å) Ead (eV) گازھای جذب شده 

-0.031 3.174 -0.426 CO 

-0.535 1.63 -1.396 NH3 

-0.301 1.502 -3.224 NO 

 
  2MoSو  12B سطح بروفنامقایسه ي انرژي جذب گازها روي  ):2جدول(

 انرژي جذب

NO 

 انرژي جذب

3NH 

 انرژي جذب

CO 

 گاز

 سطح جاذب  

-0.95 -1.11 -1.19 

 

 و 12Bبروفن فاز 

 وVaspنرم افزار 

 [10]رفرنس 

 و 2MoSسطح 0.449- ---------- 0.559-

 و نرم افزار سیستا

 [3]رفرنس 

 

 
ر مکان هاي احتمالی گاز د هاي ): پایدارترین حالت هاي جذب مولکول2شکل(

 جذب 

هر سه مولکول گاز بعد ) DOS(چگالی بار بررسی نمودارهايدر 

ورقه مشاهده می شود که نزدیک سطح فرمی از فرایند جذب 

نتایج طیف  ).3شکل ( .وجود نداردگاف انرژي بروفن هیچ گونه 

بروفن است و ورقه حاکی از خاصیت رسانایی هاي چگالی بارها 

هنگامی که مولکول گاز  [5]. رهاي قبلی تطابق دارداین نتایج با کا

نسبت چگالی بار کل بروفن جذب می شود در پیک هاي ورقه روي 

بروفن تنها، افزایش یا کاهشی عمده اي در چگالی بار  به نمودار
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تغییرات جزئی  NOقله ها رخ نمی دهد تنها درنزدیک انرژي فرمی 

ند که این موضوع با وجود دارد که ممکن است به رسانایی کمک ک

تطابق دارد.  نیز انرژي جذب بالا و انتقال بار زیاد این مولکول

بروفن تاثیري  3Xورقه بنابراین سایر مولکول ها در رفتار ترابرد 

 ندارند.

 
 ): طیف هاي چگالی بار سه گاز بعد از جذب3شکل (

  نتیجه گیري

ي تابع رتئو با استفاده از روشبه طور خلاصه ما در این کار 

کسید امونو و الکترونیکی گازهاي چگالی ویژگی هاي جذب

در  3Xبروفن ورقه را روي  کسیدکربن و آمونیاكانیتروژن، مونو

بررسی کردیم سپس با چرخش مولکول ها  T ,B ,Hسه جایگاه 

در دو جهت افقی و عمودي در این مکان ها، مکان جذب مورد 

ان انرژي جذب) آنالیز علاقه ي هر مولکول گاز (پایین ترین میز

 شد. انرژي جذب و انتقال بار به ترتیب براي مولکول هاي

به  کسیدکربنامونوگاز زیاد و براي نیتروژن وآمونیاك کسیدامونو

میزان کمتري بدست آمد و بهترین جایگاه براي جذب مولکول 

ر جهت موازي و د کسید نیتروژناکسیدکربن و مونوامونو هاي گاز

بدست آمد. با  Bدر مکان آمونیاك که براي گاز در حالی Hمکان 

 3X بروفنورقه مشخص شد و انرژي جذب بررسی نمودارها

آمونیاك  و بعد گازکسید نیتروژن امونوحساسیت را به گاز بیشترین

کند. تنها مورد انتقاد استفاده از این ماده در تشخیص می ایجاد

 است نیتروژن کسیداآمونیاك ومونو گازها، جذب شیمیایی گازهاي

 که منجر به یکبار مصرف شدن این سطح جاذب میشود.
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  نتهرا ،ه پیام نور فیزیک دانشگادانشکده
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 مطالعه و میدان الکتریکی موردفرومغناطیس، تحت تاثیر میدان هاي مغناطیسی خارجی / نیمرساناي غیر مغناطیسی/ بهره تزریق اسپین در ساختارهاي فرومغناطیس

.، افزایش یابد با افزایش این میدان ها بطوریکهمشخص شد که بهره تزریق اسپین می تواند بطور قوي تحت تاثیر میدان هاي الکتریکی و مغناطیسی باشد. قرار گرفت

  . منجر به افزایش بهره تزریق اسپین می شودکهد نعلاوه بر این، اثرات همبستگی بس ذره اي و تبادل، مقدار ثابت پخش را کاهش می ده

É|Ì¸¯�ÉZÅ�Ã�YÁ:،نفوذ، میدان مغناطیسی، میدان الکتریکی، رسانندگی وابسته با اسپین- تقریب برهمکنش، تقریب پخشبهره تزریق اسپین.

  

Spin injection in trilayer structures by application of the electric and magnetic fields

Shahri Naseri,  Mahboobeh

1 Department of Physics, Payame Noor University, Tehran

Abstract

The spin injection efficiency in the Ferromagnetic/Nonmagnetic Semiconductor/Ferromagnetic (FM/NMS/FM) 
structures was studied under external magnetic and electric fields. It is found that spin injection efficiency can 
be strongly influenced by the magnetic and electric fields. So that, it increases with increasing of these fields.
Furthermore, the effects of the many-body correlations and exchange reduce the value of the diffusion constant 
that leads to enhance spin injection efficiency. 
Keywords: Spin injection efficiency, Interaction approximation, Drift-Diffusion approach, Magnetic field, 
Electric field, Spin dependent conductance
PACS No.  ( 72)
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نیمرسانا، یکی از چند لایه اي  اسپین در ساختارهاي رابردت     

 براي وی باشد وري و کاربردي مئموضوعات جذاب از لحاظ ت

 راه کارهاي متعددي ارائه می شود که یکی از آن ها، مطالعه آن،

از طرفی دیگر، . ]1-4[ نفوذ می باشد- تقریب نیمه کلاسیکی پخش

  در حوزهفرد بهمنحصربا عملکرد لایه ايقطعات چند

ها و  سازي داده ، ذخیره ابعاد نانومقیاس و با داشتناسپینترونیک

نگ بناي س. اند هاي گذشته متحول کرده  را در دهههافناوري حسگر

این قطعات اسپینترونیکی، ترکیبات سه لایه اي بسیار نازك می 

 توسط کهباشند که از دو لایه ي فلز فرومغناطیسی تشکیل شده 

یکی از . لایه ي نیمرساناي غیر مغناطیسی از هم جدا شده اند

موضوعات مهم در این ساختارها، مطالعه بهره تزریق اسپین و 

عوامل موثر روي بهبود آن می باشد که مطالعاتی نیز در این زمینه 

 ما نقش میدان الکتریکی را در ساختارهاي. صورت گرفته است

 مطالعه فرومغناطیس/ طیسینیمرساناي غیر مغنا/ فرومغناطیس

ا عدم ز یک سد مرزي وابسته به اسپین براي مقابله بو ا]3[هکرد

از سویی . فلز و نیمرسانا استفاده نمودیملایهتطابق رسانندگی دو 

دیگر، نقش اثرات میدان مغناطیسی علاوه بر میدان الکتریکی در 
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 /پلیمر/  و ساختارهاي مگنت] 4و5[قطعات اسپینترونیک آلی 

 این مطالعات گواه آن است که .]6[مگنت مورد مطالعه قرار گرفت

حتی یک میدان مغناطیسی کوچک می تواند ترابرد و تزریق اسپین 

، بهمین خاطر، ما در این مقاله. را بطور چشمگیري افزایش دهد

/ فرومغناطیسبهره تزریق اسپین در ساختارهاي سه لایه اي 

 را در حضور همزمان ناطیسفرومغ/ نیمرساناي غیر مغناطیسی

میدان هاي الکتریکی و مغناطیسی مطالعه نموده و هم چنین اثرات 

اولین مورد به .افزودیمهمبستگی بس ذره اي و تبادل را به ساختار 

 است که )spin Coulomb drag("کشش اسپین کولن"دلیل 

کند که سرعت  یک مکانیسم اصطکاك ذاتی است و زمانی عمل می

 با یکدیگر متفاوت اسپین پایین و بالاهاي اسپین کترونمتوسط ال

"سختی اسپین طولی"دومی ناشی از کاهش .باشد

)longitudinal spin stiffness(ی گاز الکترون برهم کنش 

هر دو اثر یعنی .] 7-10[است بر همکنشی نسبت به گاز غیر

کشش اسپینی که نوعی همبستگی محسوب می شود و اثر سختی 

عی تبادل محسوب می شود باعث کاهش ثابت پخش می که نو

  . شوند اما موبلیتی بدون تغییر باقی می ماند

»µ|  

در این کار، یک ساختار سه لایه اي در نظر می گیریم که از فلز     

x)(0متناهینافرومغناطیس نیمه    با نیمرساناي غیر مغناطیسی ،�

بسیار کوتاهتر از طول پخش اسپینی فرض می شود که 0xپهناي 

 بطوریکه در ساخت بسیاري از قطعات (باشد)sL(نیمرسانا

x(x( نامتناهیو فلز فرومغناطیس نیمه)مرسوم است تشکیل !0

ازي لایه ها از لحاظ قطبش می توانند موازي و یا پاد مو. شده است

الکترون ها از مگنت چپ به نیمرسانا تزریق می . با یکدیگر باشند

.  می باشدxشوند بنابراین میدان الکتریکی در خلاف جهت محور 

.  لحاظ می گرددyهم چنین، میدان مغناطیسی خلاف جهت محور 

  .دیده می شود) 1 (نمایشی از این مدل در شکل

در  نفوذ - ادله پخشمعبه حل در این مقاله، به صورت تحلیلی 

حضور میدان هاي الکتریکی و مغناطیسی و با در نظر گرفتن اثرات 

  :بر هم کنش کولنی می پردازیم

/ نیمرساناي غیر مغناطیسی/  سه لایه اي فرومغناطیسنمایشی از ساختار: 1شکل 

فرومغناطیس هاي ) b(فرومغناطیس هاي موازي و ) a( براي فرومغناطیس

  .ر همزمان میدان هاي الکتریکی و مغناطیسی در حضوپادموازي
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nn)(که  pnاسپین بالا الکترون هاي چگالی حامل هاي غیرتعادلی 

ن  ثابت پخش، موبلیتی و زماه ترتیببsWوsD، sP) پایین(

.] 7[ می باشد کولنی بر همکنش با در نظر گرفتنواهلش اسپینی

بصورت تابعی متقارن از مقیاس در غیاب میدان ها، قطبش اسپینی 

هنگامی که میدان .  افت پیدا می کندx– و xدر راستاي ،sLطولی

 .قطبش اسپینی بشکل نامتقارن در می آیدالکتریکی اعمال می شود

پخش میدان با )هم جهت ( خلاف جهت درراي الکترون هایی کهب

، افت می sL) کمتر از(می شوند قطبش اسپینی با طولی بیش از 

   :] 2 و3[نشان می دهیم)dL)uL که آن را با کند
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اده از ارتباط بین پتانسیل الکتروشیمیایی و چگالی حامل ها فبا است

 نفوذ براي آنها، می توان پتانسیل هاي - و حل معالات پخش

ȝ)() پایین( براي الکترون هاي اسپین بالا  راالکتروشیمیایی pn در

  :] 3[سه لایه تعیین کرد
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fه ک
)(ı pn، رسانندگی الکتریکی الکترون هاي اسپین هاي بالا 

 جریان کل الکترون هاست که در ،jدر فلز فرومغناطیس و ) پایین(

ول پخش اسپین در ، طfL.حالت مانا، در کل ساختار ثابت است

 مربوط به لایه هاي فرومغناطیس ،R وLشاخصفرومغناطیس و 

مربوط به ) 4( معادله در)- +(علامت . چپ و راست می باشد

 در. می باشد) پایین(مولفه هاي اسپین بالا پتانسیل الکتروشیمیایی

  . مقاومت درود می باشد،DU متقابل و مقاومتnpȡاینجا، 

RfSc10Lش ضریب ثابتش ,C,B,B,A,ACتوانند به کمک می 

0x در  زیرشرایط مرزي 0xxو    :تعیین شوند 
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که 
)(G pn

و
)(G

~
pn

  رسانندگی وابسته به اسپین در مرزهاي سمت،

  .چپ و راست نیمرسانا است

  

f¿Ê¸Ì¸ve�¶u�lËZ  

مغناطیسی روي پارامتر در این بخش، اثرات میدان الکتریکی و   

/ سه لایه اي فرومغناطیسدر ساختارxD)(بهره تزریق اسپین

ب برهمکنشی و در تقریفرومغناطیس/ نیمرساناي غیر مغناطیسی

این پارامتر به صورت . غیربرهمکنشی، مورد مطالعه قرار می گیرد

 و پایین به نسبت تفاوت بین چگالی جریان الکترون هاي اسپین بالا

  :چگالی جریان کل تعریف می شود

)10(                                                             

pn

pn
�
�

{
jj
jj

Į�[�  

 بهره تزریق اسپین در مرز سمت چپ نیمرسانا به ،)2(در شکل 

Gs8Bعنوان تابعی از میدان الکتریکی و میدان مغناطیسی  در 

) خط ناپیوسته(و غیر برهمکنشی ) خط پیوسته(تقریب برهمکنشی 

همانگونه . و براي قطبش موازي مگنت ها نمایش داده شده است

را کاهش sDکه اشاره شد، اثرات برهم کنش کولنی، ثابت پخش 

 طبقdLوuLمی دهد و از آنجا که طول هاي پخش اسپینی

ش می کاهuL، به ثابت پخش وابسته هستند بنابراین، )2(رابطه 

افزایش یافته و باعث افزایش بهره تزریق dLیابد در حالی که 

 تمایز بین تقریب برهمکنشی و ،)2( که در شکل می گردد

cm10n)(امل غیربرهمکنشی براي چگالی ح 316 بوضوح  �

 از هم چنین، با افزایش چگالی حامل ها. دیده می شود

)(cm10n 316 cm10n)( به  � 31 dLپخشطول ،8 �

  . در نتیجه بهره کاهش می یابد،] 11[یش یافتهافزاuLش و کاه
  

  

هره تزریق اسپین در سمت چپ نیمرسانا به عنوان تابعی از میدان ب: 2شکل 

الکتریکی براي قطبش موازي و در تقریب برهمکنشی و غیربرهمکنشی و براي 

: پارامترهاي ساختار عبارتند از.چگالی حامل هاي مختلف

  

قاومت مربوط به نیمرسانا را کنترل می کند که مuL، در واقع

 با افزایش میدان خود در تعیین بهره تزریق اسپین نقش دارد و

هش می یابد  کاuLالکتریکی و مغناطیسی، طول پخش اسپینی 

.200)(10~2~
,)(102,)(10100,5.0,8
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(یجه مقاومت مربوط به نیمرسانا نتدر
s

uL
V

 و باعث ، کاهش یافته)

دیده می ) 3(و ) 2(افزایش بهره تزریق اسپین می شود که در شکل 

  .شود

  

بهره تزریق اسپین در سمت چپ نیمرسانا به عنوان تابعی از میدان : 3شکل 

الکتریکی براي قطبش موازي و در تقریب برهمکنشی و غیربرهمکنشی و براي 

:پارامترهاي ساختار عبارتند از.  مختلفمیدان هاي مغناطیسی

)(,)(
~~

,)( 316128128 cm10nȍFP10G2GȍFP10G2G ��
pn

�
pn      

  . می باشد2بقیه پارامترها همچون شکل 

  

، نشان می دهد که بهره تزریق اسپین به )4(شکل علاوه بر این، 

0xمکان وابسته است و با دور شدن از مرز تماس   بصورت ، 

 ،E=100 v/cmدر حد میدان هاي متوسط . خطی کاهش می یابد

پتانسیل الکتروشیمیایی بصورت خطی به داخل نیمرسانا افت پیدا 

 آنجا که جریان اسپینی با پتانسیل الکتروشیمیایی و از] 11[ند می ک

در ارتباط است بنابراین جریان اسپینی بصورت خطی کاهش یافته 

در حالی که جریان کل ثابت می ماند پس انتظار می رود بهره 

تزریق که نسبت جریان اسپینی به جریان کل هست بصورت خطی 

  .کاهش یابد

  

  

 به عنوان تابعی از مکان براي قطبش موازي xD)(سپین بهره تزریق ا: 4شکل 

و در تقریب برهمکنشی و غیر برهمکنشی و براي میدان هاي مغناطیسی مختلف 

cmV100Eو تحت میدان الکتریکی   : پارامترهاي ساختار عبارتند از. 

)(10,)(10~2~,)(102 318128128 ��
pn

�
pn      cmnȍFPGGȍFPGG

  . می باشد2ل بقیه پارامترها همچون شک

  

É�Ì³�ÄnÌf¿  

یک تقریب کاربردي براي افزایش بهره تزریق شنهادیپنتایج ما 

با استفاده از میدان هاي الکتریکی و رااسپینی به داخل نیمرسانا 

  این افزایش می تواند بسیار بهبود پیدا کند . مغناطیسی ارائه می دهد

د توجه قرار وقتی که اثرات همبستگی بس ذره اي و تبادل نیز مور
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نوار يك بين تقاطع از حاصل اي گانهميزبان نقاط تبهگن سه هستند كه توپولوژيت فلزاشبه MoNو  MoPوجهي بلورهاي ششد كه ندهنشان ميمحاسبه شده 

نسبت به سطح الكترون ولت  -48/0 تا -56/1 در گستره انرژي MoPگانه در نقاط تبهگن سه .باشندمي AΓ مسير امتداد گانه درنوار با تبهگني دو يك غيرتبهگن و

 هايويژگي. براي بررسي اندقرار گرفته  نسبت به سطح فرمي الكترون ولت 57/0 تا -72/1 انرژي گسترهدر  MoNاين نقاط براي  حاليكهدر ،اندقرار گرفته فرمي

 Z2 غيربديهي كينتايج محاسبات حاكي از آن است كه ناورداي توپولوژي .نير استفاده شده استامراكز بار وتوابع وانير بيشينه جايگزيده و سپس از روش  توپولوژيكي

   .شودمي 1برابر   π=zkصفحه در ناورداي توپولوژيكي تنها  MoNبراي  در حاليكه، است 1برابر  π=  zkو  zk  =0 اتصفحدر  MoPبراي 

 ونير توپولوژي، مراكز بارات گانه، شبه فلزبديهي، تبهگني سهناورداي توپولوژيكي غير :واژه هاي كليدي
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Abstract  

 
The structural and electronic properties of MoP and MoN have been investigated using density functional theory 

by employing the Wien2k package. Our calculations show that hexagonal MoP, and MoN compounds are 

topological semimetals hosting triply degenerate points resulting from band crossing between a nondegenerate 

band and a doubly degenerate band along the ΓA direction. The triple degenerated points of MoP are located in 

an energy range of -1.56 to -0.48 eV, relative to the Fermi level, whereas those of MoN are in a range of -1.72 to 

0.57 eV, relative to the Fermi level. In order to investigate the topological properties of these compounds, the 

maximally localized wannier and then wannier charge centers methods are used. The results of the calculations 

indicate that the nontrivial Z2 topological invariant of MoP in the kz = 0 and kz = π  planes is 1 while for MoN the 

Z2 invariant equals 1 only in the kz = π  plane.  

Keywords: Nontrivial topological invariant, Triple Degenerated Point, Topological semimetal, Wannier Charge 
Center Method         
PACS No.71, 78 
 

  مقدمه
 

و مطالعه ساختار الكتروني  كيجستجو و بررسي مواد توپولوژي     

سيار جذاب و مدرن در بآنها در دهه گذشته به عنوان يك موضوع 

ظهور پيدا كرده است. ابتدا نارساناهاي  چگالفيزيك ماده

هاي در كانون توجه قرار گرفتند؛ تركيباتي كه در لايه كيتوپولوژي

هاي سطحي رسانندگي قطبيده و دروني نارسانا هستند، اما در لايه

هاي دهند كه براي كاربرد در زمينهاي از خود نشان ميمحافظت شده
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. ]1 [اتلاف نويدبخش هستنداسپينترونيك و ترانزيستورهاي بدون 

فلزات سمت شبه به كيهاي توپولوژيهاي اخير توجه از عايقدر سال

 كيهاي توپولوژيمعطوف شده است. اين انتقال از عايق كيتوپولوژي

 [فلزات وايل، با كشف نظري شبهكيفلزات توپولوژيبه سمت شبه

. تحقق ]6-8 [فلزات ديراك صورت گرفتشبه سپسو  ]5-2

فلزات هاي اخير شبهفلزات ديراك و وايل در سالتجربي شبه

هاي پژوهشاي بسيار قابل توجه در را به زمينه كيتوپولوژي

در فلزات ديراك و وايل چگال كوانتمي تبديل كرده است. شبهماده

ي ذراتعنوان شبههاي ديراك و وايل بههاي ميزبان فرميونواقع بلور

فلز انرژي در يك شبههاي الكتروني كمگينوظهور هستند. برانگيخت

هاي بدون جرم در اين گيري فرميونمنجر به شكل كيتوپولوژي

هاي شود كه اين موضوع مشاهده بسياري از پديدهتركيبات مي

تواند كند و ميپذير ميهاي پايين امكانكوانتمي را در انرژي

-پيششته باشد. اي در الكترونيك و اسپينترونيك داكاربردهاي ويژه

هاي الكترونيكي با فلزات در مدارشود كه اين دسته از شبهبيني مي

توان مصرفي پايين و همچنين اسپينترونيك بسيار كاربرد داشته 

 حاوي كيفلزات توپولوژيدسته جديدي از شبه 2017 در سال باشند.

- فلزات مياي معرفي شدند. از جمله اين شبههاي سه مولفهفرميون

فلزي اشاره كرد كه رفتار شبه (MoP) فسفيد موليبدنيوم توان به

آن بصورت تجربي اي در مولفههاي جديد سهو فرميون كيتوپولوژي

فلزات از شبه]. 9[ مشاهده شده است ARPESنگاري و با طيف

فلز ديراك و توان به عنوان يك حالت مياني بين شبهاي ميمولفهسه

توانند تحت تاثير يك اختلال خارجي به ميكه  وايل نام برد

جا كه از آنتبديل شوند.  )nodal lineچين (گرهفلزات وايل يا شبه

بيني مواد محاسبات ابتدا به ساكن، يك ابزار موفق و موثر در پيش

هاي برجسته مواد در جديد و همچنين شناخت ويژگي كيتوپولوژي

رود، هدف اصلي در اين مطالعه، استفاده به شمار مي كيفاز توپولوژي

از محاسبات ابتدا به ساكن مبتني بر نظريه تابعي چگالي براي بررسي 

از قبيل ) Mo pnictidesپنيكتايدهاي موليبدن ( كيخواص توپولوژي

MoP و MoN باشد. مي   

  روش و جزئيات محاسبات 

خواص ساختاري و الكتروني موليبدنيوم فسفيد و همچنين         

موليبدنيوم نيتريد با استفاده از روش امواج تخت بهساخته خطي با 

اند. در اين روش پتانسيل كامل مورد محاسبه و بررسي قرار گرفته

بكار گرفته شده است، از  ]WIEN2K ]10كه در بسته محاسباتي 

تركيب توابع موج اتمي و امواج تخت براي توصيف دقيق توابع موج 

سازي پارامترهاي شود. ابتدا به بهينهو پتانسيل بلوري استفاده مي

محاسباتي پرداخته شده و سپس حجم تعادلي محاسبه شده است. 

بردار ،  maxK تين و ، شعاع كوچكترين كره موفينkmaxR )Rپارامتر 

موج قطع براي بسط تابع موج بر حسب امواج تخت در ناحيه بين 

و بردار موج قطع براي بسط پتانسيل و  8 جايگاهي است) برابر

انتخاب شده است.  maxG=12چگالي بار در ناحيه بين جايگاهي 

مدار انجام شده است.  -محاسبات در حضور برهمكنش اسپين

و همچنين  MoPص ساختاري انتگرال فضاي فاز براي محاسبه خوا

MoN نقطه  3000 با استفاده ازk  .در منطقه اول بريلوئن انجام شد

بيشتري  kاز آنجا كه براي بررسي ساختار نواري به تعداد نقاط 

انتخاب شده است. براي بررسي  kنقطه  10000 نيازمنديم، بنابراين

استفاده شده  ]GGA ]11ساختار نواري از پتانسيل تبادلي همبستگي 

نير بيشينه جايگزيده بدست آمده با استفاده از ابر پايه توابع و ت.اس

هاي به محاسبه ناوردا ،]wannier90 ] 12كد محاسباتي 

 WannierToolsبا استفاده از كد   MoNو MoPدر  كيتوپولوژي

 . شده استپرداخته  ]13 [

  نتايج

     MoP  وMoN  شوند و متبلور ميچهاروجهي در ساختار

26ها با گروه فضايي  آنساختار كريستالي  mP
−

شود. مشخص مي 

  نشان داده شده است.  1ساختار كريستالي موليبدنيوم فسفيد در شكل 

  

  

  

  

  

هاي . ساختار كريستالي موليبدنيوم فسفيد (موليبدنيوم نيتريد). اتم1شكل 

اي رنگ و اتم فسفر (نيتروژن)  با كره سبز رنگ نشان موليبدنيوم با كره هاي قهوه

  داده شده اند. 
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ترتيب در به  P  (N)و  Moهاي )، اتم MoP )MoNدر بلور 

-قرار گرفته 1d(1/3,2/3,1/2)و  1a(0,0,0)هاي وايكوف موقعيت

   اند.

با در  MoNو  MoPبا استفاده از ثابت شبكه تعادلي، ساختار نواري 

مدار مورد بررسي قرار گرفته است.  -هم كنش اسپيننظر گرفتن بر

حاكي از  MoN و MoPمحاسبات مربوط به بررسي ساختار نواري 

 اتشبه فلزو موليبدنيوم نيتريد آن است كه موليبدنيوم فسفيد 

نگي نواري را در واين محاسبات وجود يك وار .هستند كيتوپولوژي

  دهد. منطقه اول بريلوئن نشان ميدر  Aنقطه 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مدار -هم كنش اسپيندر حضور بر MoNو  MoP. ساختار نواري 2شكل

 

شدگي نواري در راستاي مسير اين وارونگي نواري منجر به يك قطع

Г-A نشان داده شده است. 2اين امر به خوبي در شكل  شود.مي   

نقطه تبهگن سه گانه در ساختاري  4اين قطع شدگي نواري بصورت 

نواري بروز پيدا مي كند. به منظور نشان دادن اين نقاط به طور 

در  Г-Aدر راستاي مسير  MoNو  MoPتر، ساختار نواري واضح

دهد، نشان مي 2همانگونه كه شكل نشان داده شده است.  3شكل 

موليبدنيوم نيتريد داراي ساختار نواري مشابه ساختار نواري موليبدنيم 

باشد با اين تفاوت كه نقاط تبگهن مي Г-Aفسفيد در امتداد مسير 

اند. قرار گرفته MoPتري نسبت به هاي متفاوتگانه در انرژيسه

به سطح فرمي نزديك تر هستند. نقاط  MoPاين نقاط تبهگن در 

 ولت تا -الكترون -56/1در گستره انرژي  MoPتبهگن سه گانه در 

ند در حالي كه ولت نسبت به سطح فرمي قرار دار -الكترون -48/0

 57/0ولت تا -الكترون -72/1در گستره انرژي  MoNاين نقاط در 

  الكترون ولت نسبت به سطح فرمي قرار دارند. 

  
  .Г-A(پايين) در راستاي مسير  MoNبالا) و  MoP( . ساختار نواري 3شكل

نشان داده شده  4TPو  1TP ،2TP ،3TPدر شكل فوق نقاط تبهگن سه گانه با 

  اند.

اي بر وجود تواند نشانهگرچه وجود وارونگي در ساختار نواري مي 

تر بيني دقيقفاز توپولوژيكي غير بديهي در يك تركيب باشد، اما پيش

-هماندارد.   Z2فاز توپولوژيكي نياز به محاسبه پارامتر توپولوژيكي

 MoPنشان داده شده است، ساختار الكتروني  2گونه كه در شكل 

 π=zk و همچنين صفحه  )MKΓ(مسير  zk=0 در صفحه  MoNو 

يك گاف نواري بين نوار رسانش و ظرفيت نشان  ALH)(مسير 

تواند به صورت يك اين در اين صفحات سيستم ميدهد. بنابرمي

توان گرفته شود و ميزمان در نظر وارونيعايق دو بعدي با عملگر 

سيستم ها از ناورداي براي مشخص كردن توپولوژي نواري در اين 

ها كد ناوردااين  محاسبه برايستفاده كرد. ا Z2 كيتوپولوژي

WannierTools در اين كد براي محاسبه . به كار گرفته شده است
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Z2  نير اوتوابع  از روش مراكز بار(WCCs) است استفاده شده] 

ار در اين روش با شمارش تعداد دفعاتي كه خطوط مراكز ب. ]14

قطع رسم شده است،  ykكه به موازات  را مرجع اختيارينير خط او

 π=zk و  zk=0براي صفحات  2Zكند ناورداي توپولوژيكي مي

در شكل  π=zk و  zk=0محاسبه شده است. نتايج براي دو صفحه 

ناورداي  ،MoPآورده شده است. مطابق نتايج به دست آمده، براي  4

است  1برابر  π=zkو  zk=0 براي هر دو صفحه  2Zتوپولوژيكي 

خطوط زيرا  و اين صفحات، صفحات توپولوژيكي غير بديهي هستند

در صفحات  yk هر خط مرجع را كه به موازات ،نيرامراكزبار و

 0=zk  وπ=zk  ،در حالي كند به تعداد فرد قطع ميرسم شده است

برابر يك است و براي صفحه  π=zkتنها براي   MoN، 2Zكه براي 

0=zk  .هر خط مرجع  نير،ابار و مراكزخطوط زيرا برابر صفر است

به تعداد زوج  zk=0 رسم شده است، در صفحه  yk را كه به موازات

، تنها MoNبنابراين براي  كندبه تعداد فرد قطع مي π=zkصفحه  درو 

  صفحه توپولوژيكي غير بديهي است.  π=zkصفحه 

 zk=0و  π=zkبراي صفحات  MoNو  MoP. تكامل مراكز بار ونير براي 4شكل

 
  نتيجه گيري

در با استفاده از روش امواج تخت بهساخته خطي با پتانسيل كامل، 

هاي و ويژگيچارچوب نظريه تابعي چگالي ساختار نواري 

به منظور مورد بررسي قرار گرفته است.  MoNو  MoP كيتوپولوژي

با استفاده  Z2مشخص كردن توپولوژي نواري، ناورداي توپولوژيكي 

 نتايج حاصل محاسبه شده است. WannierToolsاز كد محاسباتي 

موليبدنيوم فسفيد و دهد كه ساختار نواري، نشان مياز بررسي 

- هستند كه داراي قطع كيتوپولوژي فلزاتيشبه موليبدنيوم نيتريد

 صورتاين قطع شدگي نواري به . هستند ΓAشدگي نواري در مسير 

در امتداد مسير ها اين بلورگانه در ساختار نواري ه تبهگن سهطنق 4

ΓA نزديك ترين نقطه به سطح فرمي در كند. بروز پيدا مي(MoN) 

MoP  ، الكترون  57/0فاصله  (الكترون ولتي  48/0فاصله در

موليبدنيوم فسفيد و بنابراين . دنسبت به سطح فرمي قرار دار0)ولتي

هاي برانگيختگيدر توانند سهم قابل توجهي مي موليبدنيوم نيتريد
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 نانو نوارھای گرافینی زیگزاگ  بر پایھاسپینی جریانھای  پمپ

 
   1فاطمه، بوربور

 تهران ، فرهنگیان هدانشگا ده شهید بهشتیدانشک 1
 

 چکیده

با استفاده از روش تابع گرین   ،در این مقاله پمپ کوانتومی جریان اسپینی در یک نانو نوار گرافینی زیگزاگ که تحت دو پتانسیل غیر هم فاز وابسته به زمان قرار دارد

همراه با عایق مغناطیسی که میدان تبادلی بر آن   الکترودکه با حل معادله دایسون به دست آمده، بررسی شده است. سامانه مورد نظر شامل یک کانال رسانایی و دو  

بررسی گردیده و نشان داده شده است که جریان باري پمپ شده     ) ZGNRزیگزاگ (  اعمال گردیده، می باشد. در این مقاله اثرات وابسته به پهناي نانو نوار گرافینی

باعث    ،ها  در نوارهاي با تعداد ردیفهاي  فردالکترودموازي بر روي     میدان تبادلیدر نانو نوار گرافینی به پهناي نوار بستگی دارد. همچنین نشان داده شد که یا اعمال  

گردد. تحقیقات و پژوهشهاي انجام شده در این مقاله میتواند براي استفاده در افزارهاي اسپینترونیک و همچنین    پلاریزه    ٪100و     میشود که جریان به طور کامل

 د.  محاسبات کوانتومی مفید بوده و مورد استفاده قرار گیر

 

Quantum spin pumping based on zigzag graphene nanoribbon  
 

F. Bourbour1 
 

1 Department of physics, Farhangian University, Tehran, Iran 
 
 

Abstract  
 

In this work, quantum spin pumping in zigzag graphene nanoribbon (ZGNR) under two 
dephase ac gate voltages by using non-equilibrium Green’s function method is studied. 
Our proposed device consists of two leads with ferromagnetic insulator in parallel mode 
and a conductor channel. It is found that, the effects of width of zigzag graphene 
nanoribbons, the spin pumped current in the zigzag graphene nanoribbon depends on 
nanoribbon width. Also, it is shown that the spin splitting and thus the spin current for odd-
numbers is very complete. The present study could be helpful to use in quantum 
computation and spintronic devices. 

 Keywords: Quantum pumping, green’s function, graphene nanoribbon  
 
 
PACS No. 
 

   قدمهم

 

سال   مختلفی   2004از  مطالعات  شد،  معرفی  جهان  به  گرافین  که 

روي آن صورت گرفته است، که میتوان از مهمترین آن ها به بررسی  

الکتریکی   نانو رسانش  کرد[  یگرافین  هاينوار  در  مطالعه 1اشاره   .[ 

نیز از دیگر  در گرافین  ترابرد و پردازش اطلاعات از طریق اسپین  

  .تحقیقات گسترده اي صورت گرفته است مواردي است که روي آن  

ثابت که به عنوان پدیده    ترابرد بار  پتانسیل  در غیاب یک اختلاف 

 کوانتومیپمپینگ شناخته میشود یک مکانیزم جذاب مرتبط با فیزیک  

نامیده میشود   می باشد میتواند   ]. این3، 2[که پمپ کوانتمی   مکانیزم 

نسبت به پتانسیل هاي وابسته به زمان نوسانی که    استفاده ازشامل  

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

به همین منظور دراین مطالعه روش باشد.    یکدیگر اختلاف فاز دارند، 

محاسباتی استفاده شده، فرمالیزم تابع گرین غیر تعادلی کلدیش، با  

را براي   dc، که میتواند جریان  میباشداستفاده از مدل تنگ بست  

 ]. 4کند[  انرژي فرمی هاي مختلف محاسبه 

در این مقاله جریان پمپ شده اسپینی که با اعمال میدان تبادلی بر 

مغناطیسی  الکترود هاي  لایه  زیر  توسط  پتانسیل  ها  دو  حضور  در 

به زمان   با  وابسته  نوار گرافینی زیگزاگ  نانو  آید، در  به دست می 

میتوان پهناهاي متفاوت بررسی گردیده و نشان داده شده است که  

نانو نوار هاي % قطبیده در  100تیک، جریان پمپ شده  در رژیم آدیابا

 القا نمود. زیگزاگ با پهناهاي فرد 

ادامه مقاله به این ترتیب سازماندهی شده است، در بخش دوم مدل 

نظري بر پایه روش تابع گرین کلدیش براي تولید جریان پمپ شده 

شده و در بخش سوم نتایج عددي این پژوهش مورد بررسی    ئهارا

قرار گرفته است. در نهایت در بخش چهارم خلاصه اي از کارهاي  

 ئه گردیده است. انجام شده و نتایج بدست آمده ارا

 

فرمالیزم   در  کوانتومیغیر تعادلی    ترابردروش تحقیق:  

 کلدیش

  𝑁௥هامیلتونی براي یک سیستم پمپ شده که در تماس با  

ها است به شکل زیر می   الکترودذره از محیط از طریق اتصال با  

 باشد: 

 

𝐻 (𝑡) =  𝐻௦௬௦(𝑡) +  𝐻௖௢௡௧(𝑡) +  𝐻௟௘௔ௗ(𝑡)   
(1) 

 𝐻  که در آن
௦௬௦  ییمیلتونی سیستم مرکزي یا کانال رسانا ها ،  

𝐻௖௢௡௧    ان  میلتونیها الکصاتقاط  کاناترول  به    و   رساناییل  دها 

𝐻௟௘௔ௗ  دباشمی الکترودها میلتونیها . 

 𝐻 
௦௬௦(𝑡) = ∑ ቀ𝐻௟,௟ᇲ

௦௬௦(𝑡)𝑐௟
ற𝑐௟ᇲ

 + ℎ. 𝑐. ቁழ௟,௟ᇲவ         (2) 

 
𝐻௟,௟ᇲ

௦௬௦(𝑡) = 𝜀௟,௟ᇲ(𝜑) + 𝑉௟,௟ᇲ൫𝑡, 𝛿௟,௟ᇲ൯                     (3) 

 
𝑉௟,௟ᇲ൫𝑡, 𝛿௟,௟ᇲ൯ = ∑ 𝑒ି௜௞ஐబ𝑉௟,௟ᇲ(𝑘)ஶ

௞ୀିஶ                 (4) 
 

𝐻௖௢௡௧ = − ∑ 𝑤ఈ൫𝑐௞ഀ
ற 𝑐௝ഀ + 𝐻. 𝑐. ൯,ఈ                    (5) 

  

𝑐௟بط بالا  در روا
ற     و  𝑐௟ᇲ

  ، لکترونا  نايخلق و ف ع  ب تواب به ترتی 

𝜀௟,௟ᇲ    و𝑉௟,௟ᇲ  به  بسته  وا ژي جنبشی الکترون و پتانسیل  به ترتیب انر

  𝑤ఈو    کانال رسانایی صال الکترودها به  ل شده بر نقاط اتماعزمان ا

 ند. شمیبارسانایی لکترودها به کانال لکترون از اژي انتقال اانر

تاخیري،   گرین  توابع  کلدیش،  تئوري  اولیه  و  اصلی  ابزار 

کوچکتر، پیشرفته و بزرگتر می باشند که به شکل زیر تعریف می 

 شوند:

𝐺௟,௟ᇲ
ோ (𝑡, 𝑡ᇱ) = Θ(𝑡 − 𝑡ᇱ)[𝐺௟,௟ᇲ

வ (𝑡, 𝑡ᇱ) − 𝐺௟,௟ᇲ
ழ (𝑡, 𝑡ᇱ)] 

(6)  
 

𝐺௟,௟ᇲ
ழ (𝑡, 𝑡ᇱ) = 𝑖〈𝑐௟ᇲ

ற (𝑡ᇱ)𝑐௟(𝑡)〉                               (7) 
 و توابع باقیمانده از روابط زیر تعریف می شوند: 

𝐺 
வ(𝑡, 𝑡ᇱ) = [𝐺 

ழ(𝑡, 𝑡ᇱ)]ற                                     (8) 
𝐺 

஺(𝑡, 𝑡ᇱ) = [𝐺 
ோ(𝑡, 𝑡ᇱ)]ற 

معادله دایسون تابع گرین فلوکوءت به شکل  در نهایت با استفاده از  

 :4زیر محاسبه می گردد

𝐺ோ(𝑡, 𝜔) = 𝐺଴(𝜔) + 
∑ 𝑒ି௜௞ஐబ𝐺ோ(𝑡, 𝜔 +ஶ

௞ୀିஶ
𝑘Ω଴)𝑉(𝑘)𝐺଴(𝜔) + ∑ 𝑒ି௜௞ஐబ𝐺ோ(𝑡, 𝜔 +ஶ

௞ୀିஶ
𝑘Ω଴)Σ(𝑘, 𝜔)𝐺଴(𝜔)                                                                                    

(9) 
اثر   و  انرژي  محاسبه سلف  براي  مقاله  این  از  الکتروددر  ها 

 ].5[گردیده استروش تابع گرین بازگشتی استفاده 

هاي پایا جریان به شکل زیر ساده سازي می  الکتروددر مورد  

 شود: 

𝐽ఈ(𝑡) =
2𝐼𝑚{∫ 𝑑𝑡ଵ ∫ ௗఠ

ଶగ
ஶ

ିஶ 𝑒௜ఠ(௧ି௧భ)Γఈ
଴(𝜔)ൣ𝐺௝ഀ,௝ഀ

வ (𝑡, 𝑡ଵ)𝑓ఈ(𝜔) −௧
ିஶ

                      𝐺௝ഀ,௝ഀ
ழ (𝑡, 𝑡ଵ)൫1 − 𝑓ఈ(𝜔)൯൧}             (10) 

از آنجایی که عبارت فوق به تابع توزیع بولتزمن بستگی دارد رابطه 

عبارت  واقع  در  باشد،  می  توجهی  جالب 

Γఈ
଴(𝜔)𝑓ఈ(𝜔)𝐺௝ഀ,௝ഀ

வ (𝑡, 𝑡ଵ)  ا حالت  یک  براي  شغال احتمال 

در   در     α  الکترودشده  مکان  نزدیکترین  اینکه  احتمال  در  ضرب 

سیستم مرکزي به این حالت اشغال نشده میباشد. در حالی که عبارت  

(1 − 𝑓ఈ(𝜔))Γఈ
଴(𝜔)𝐺௝ഀ,௝ഀ

வ (𝑡, 𝑡ଵ)    برعکس احتمال  دقیقا 

 احتمال فوق می باشد.
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که به وسیله    ست جریان متمرکز شده ا  dcبر مولفه    در این مقاله 

 یر تعریف می شود: رابطه ز

𝐼ఈ
 = ଵ

ఛబ
 ∫ 𝑑𝑡𝐽ఈ(𝑡)ఛబ

଴                                           (11) 
 

 

نوار  نانو  در  اسپین  و  بار  کوانتومی  پمپاژ  و  ترابرد 

 زیگزاگ  گرافینی

این   پایه  یک  مقالهدر  بر  اسپینی  پمپ  براي  موثر  نوار   طرح  نانو 

وسیله اعمال دو میدان وابسته با پهناهاي مختلف به    زیگزاگ  گرافینی  

به زمان در دو طرف سامانه و در حضور میدان تبادلی که از دو طرف 

. در این پژوهش دو  ها اعمال گردیده، پیشنهاد شده است الکترودبر  

فرکانس  و  پتانسیل  دامنه  داراي شدت  که  زمان  به  وابسته  پتانسیل 

  فاز یکسان بوده اما داراي اختلاف  
గ
ଶ

رف سیستم می باشند به دو ط  

به سیستم براي   الکتروداعمال کرده و سد پتانسیل را در نقاط اتصالی  

تقویت و تداخلهاي بیشتر جریانهاي پمپ شده از دو طرف سیستم  

هاي متصل به کانال مرکزي  الکترودبر روي  .  شده است در نظر گرفته  

یک میدان تبادلی که باعث جداسازي جریانهاي اسپینی میشود اعمال 

 . شده است 

 

 

): طرح توصیفی از پمپ جریان اسپینی از نانو نوار گرافینی. مدولاسیون  1شکل (

رسانش   کانال  و چپ  راست  دو طرف  در  زمان  به  وابسته  نوسانی  پتانسیل  دو 

را در سیستم القا کند. یک زیر   ايپ شده  (سیستم مرکزي) می تواند جریان پم

ودلایه فرومغناطیسی بر   ᡨᣂᝃو یک لایه عایق نازك در نواحی پتانسیل وابسته    هاال

 به زمان جهت جلوگیري از کاهش جریان، لایه نشانی شده است. 

 

بر پایه نوار گرافینی زیگزاگ در امتداد   1طرح پیشنهادي مطابق شکل  

پتانسیل غیر هم فاز متناوب  xمحور   پتانسیل    و دو  با دامنه  زمانی 

اتم از دو طرف سامانه اعمال شده و    𝑁௧یکسان که بر روي تعداد  

سامانه را از حالت تعادل خارج می کند در نظر گرفته شده است.  

𝑊 ابعاد نوار با پهناي  = 𝑁௬    )𝑁௬    تعداد زنجیره هاي اتمی می

𝐿باشد.) و به طول   =  𝑁௫  )𝑁௫   (.تعداد اتمها در یک زنجیره میباشد

روابط   از  𝐿௬که  = [(3/2)𝑁௬ − 1]𝑎଴    و𝐿௫ = (𝑁௫ −

1)(√3/2)𝑎଴     به دست می آیند. در این روابط فاصله بین اتمی

𝑎଴ = 0.142 𝑛𝑚  .می باشد 

اثیر پتانسیل وابسته  در این پژوهش طول، تعداد اتمهایی که تحت ت

ترتیب  به  گیرد  می  قرار  زمان  𝑁௧  به  = 6   , 𝑁௫ = است.  40

به صورت   را  الکترون  انرژي جهش  پارامتر  𝑡௛همچنین  = به   1

جریانهاي  ایم. جهت جداسازي  نموده  بهنجار  انرژي  واحد  عنوان 

را   تبادلی  میدان  شدت  پایین  و  بالا  𝑀اسپینی  = 0.2𝑡௛ =
320 𝑚𝑒𝑣  پر منظور  به  براي  و  بهتر  تداخل  و  بیشتر  اکندگی 

در دو طرف   acجداسازي جریانهاي اسپینی، اختلاف فاز دو پتانسیل  

𝛿سامانه   = గ
ଶ

همچنین بزرگی سد پتانسیل  در نظر گرفته شده است.    

  . شدت دامنه پتانسیل وابسته به زمانمیباشد  hE = tدو طرف سیستم  

نوسانی فرکانس  اعمال    و  سیستم  طرف  دو  به  ترتیب که  به   شده 

 ht0.05c=Va    وΩ଴ = می     π =δ/2و اختلاف فاز آنها     0.01

باشد. این پارامترها را در مورد گرافین ثابت در نظر گرفته ایم مگر 

در ضمن تمام نمودارهایی که جریان بر   غیر آن را ذکر کرده باشیم.

در نظر گرفته شده حسب انرژي فرمی نمی باشد، انرژي فرمی صفر 

 است. 

 

 بررسی نتایج 

شدت  بر  پهنا  اثر  و  اسپینی  شده  پمپ  جریانهاي  بخش  این  در 

 جریانهاي پمپ شده مورد مطالعه قرار میگیرد. 

به منظور بررسی جریانهاي وابسته به اسپین، میدان تبادلی را بر روي 

اعمال کرده و نمودار جریانهاي اسپینی بر حسب انرژي   هاالکترود

رسم شده است. همانطور که در این نمودار دیده   2فرمی در شکل  

اسپینی  تبهگنی  رفتن  بین  از  باعث  تبادلی  میدان  حضور  میشود 

 میدان 
  تبادلی

 میدان 
 تبادلی
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بالا و پایین در    اسازي جریانهاي اسپینی  میزان جد  میشود.الکترونها   

نوارهاي با پهناي زوج و فرد بسیار قوي می باشد و با افزایش انرژي  

 فرمی این جداسازي بیشتر هم میشود. 

شده   جدا  اسپینی  هاي  سازي   ↓,↑𝐼جریان  جدا  میدهند،  نشان 

ملاحظه جریانهاي اسپینی بالا و پایین در نوارهاي با پهناي فرد قابل 

به طوریکه باشد  انرژي   و به طور کامل می  ازاي تمامی مقادیر  به 

↓𝐼 فرمی = صفر گردیده و   پایینجریان الکترونی اسپین و   بوده  0

میشود  و  را سبب شده است   مثبت   قطبیدگی باعث  جریانهاي   این 

به توضیح می باشد لازم  .  آید  قابل توجهی به دست   خالصاسپینی  

به    که توجه  اسپین    ،)2(شکلبا  الکترونی  ازاي    پایینجریان  به 

𝑁௬رضهاي با پهناي فرد  ع = 5, است و از   فر گردیدهصهر دو    7

𝑁௬رض  عبوط به  جه مرکه نتیآنجاییکه   =   جه نتی  کاملا منطبق بر  5

𝑁௬رض  عبوط به مر =  قابل رویت نمی باشد. د اشمیب 7

ه نوارهایی که پهناي ک   است از سوي دیگر اشاره به این نکته ضروري  

می باشد، به لحاظ شدت   y(N(4,6 =آنها با تعداد ردیفهاي زوج  

جریان اسپینی در بیشتر مقادیر انرژي فرمی مشخصا قویتر از جریان 

لازم به توضیح .  پمپ شده در نوارهاي با تعداد ردیفهاي فرد می باشد

است، در نانو نوارهاي گرافینی زیگزاگ زوج پهنا یک تقارن دقیق و 

لبه هاي و نوع اتمهاي کربن    مسطح در دو طرف نوار دیده میشود

این مسئله نوار، در لبه هاي بالایی و لبه هاي پایینی یکسان می باشد.  

باعث شده در ترابرد باري این نوع نوار با نوارهاي گرافینی فرد پهنا،  

   تفاوت فاحشی دیده شود.

[1] Tim H. Osborn, Amir A. Farajian, Nano Res. 7 (2014) 945. 

 

پمپ شده در نوار گرافینی زیگزاگ      ↓,↑𝐼هاي اسپینی    جریان :2شکل

yN =هاي متفاوت زوج و فرد  بر حسب انرژي فرمی به ازاي پهنا

4, 5, 6, 7. 

زیگزاگ  استفاده و توجه به این ویژگیهاي نانو نوارهاي گرافینی  

در ساخت و طراحی ابزار و ادوات الکترونیکی و اسپینترونیکی 

 ضروري و مفید میباشد.

 

 :نتیجه گیري

محاسبات انجام شده در این پژوهش نشان دهنده این واقعیت است 

 پمپ شده  اسپینیجریانهاي    شدت  علیرغم  ZGNRکه، در نوارهاي  

با   نسبتا نوارهاي  در  اما  زوج،  ردیفهاي  تعداد  با  نوارهاي  در  قوي 

تعداد ردیفهاي فرد جداسازي جریانهاي اسپینی بالا و پایین بسیار 

قویتر بوده و در نتیجه جریانهاي اسپینی قابل ملاحظه اي را در این  

میتوان تولید نمود و براي طراحی ابزار    ZGNRنوع از نوارهاي  

اسپ به  وابسته  تولید آلات  قابلیت  که  اسپینترونیک  تکنولوژي  و  ین 

نوارهاي   در  را  اسپینی  خالص  جریان  و  اسپینی  پلاریزه   جریان 

ZGNR   فرد هاي  زنجیره  تعداد  پهناي  با  نوارهایی  باشند،  داشته 

   مناسبتر بوده و داراي ارجحیت می باشد.

 

 هامرجع 
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[2] R. Dean Astumian and Peter H¨anggi. Brownian motors. 
Physics                  Today, 55(11):33–39, 2002. 
[3] Peter H¨anggi and Fabio Marchesoni. Artificial Brownian motors:              
Controlling transport on the nanoscale. Rev. Mod. Phys., 81:387–442,         
Mar 2009. 

[4] L. Arrachea, M. Moskalets, Phys. Rev. B. 74, 245322 (2006). 
[5] T.C. Li, and S.-P. Lu, Phys. Rev. B 77, 085408 (2008). 
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و بررسی rGO/Fe3O4/ZnSe  سنتز و مشخصھ یابی نانوکامپزیت 

 ھای رنگیکاربرد آن برای تصیفھ آب از آلاینده
 ١صالحی، سمیرا ؛  ١ھدیم، ملایی ؛ ١فرزاد،  دهافرھمندز
   رفسنجان، دانشگاه ولی عصر(عج) ،  گروه فیزیک١

 
 چكیده

ش رفلاکس سنتز شد. نتایج آنالیزھای توسط یک رو ZnSe4O3rGO/Fe/نانوکامپوزیت در این پژوھش، 
XRD  وTEM ساختار نشان داد کھ سنتز/ZnSe 4O3rGO/Fe  نتایج آنالیز موفق بوده است .VSM  نشان

 .داشت ایدارای خاصیت سوپرپارامغناطیس قابل توجھ ZnSe4O3rGO/Fe/داد کھ نانوکامپوزیت  
ھای رنگی متیل آلاینده استفاده ازبا  ZnSe4O3rGO/Fe/نانوکامپوزیت  لیستیافعالیت فوتوکات

و نتایج نشان داد تخریب رودامین  مورد بررسی قرار گرفتآبی، نتیل نارنجی و رودامین بی 
     ) ٩١෨٣ھا بیشتر بود (% بی از بقیھ آلاینده
 ، سنتز، تصفیھ آب، نانوکامپوزیت ZnSe4O3rGO/Fe/واژه ھای کلیدی:

  
Synthesis and characterization rGO/Fe3O4/ZnSe nanocomposites and application for 

treatment of water from dye pollutants 
 

Farahmandzadeh, Farzad1; Molaei, Mehdi1; Salehi, Samira1 
 

1 Department of Physics, Vali-E-Asr University of Rafsanjan, Rafsanjan 
 

Abstract  
 

In this research, rGO/Fe3O4/ZnSe nanocomposite were synthesized by refluxing method. The XRD and TEM 
results confirmed successful synthesis of rGO/Fe3O4/ZnSe structure. The VSM analyses results showed that 
rGO/Fe3O4/ZnSe nanocomposite had significant superparamagnetic behavior. Photocatalyst activity of 
rGO/Fe3O4/ZnSe nanocomposite were studied by using of methylene blue (MB), methylene orange (MO), and 
rhodamine b (RB) as dye pollutants and results showed that rhodamine b degradation was much superior 
(91.3%).   
 Keywords: rGO/Fe3O4/ZnSe, Synthesis, Water treatment, Nanocomposite 
 
PACS No.   ۶٨  
 

  قدمھم
یکی از  (GO)گرافن اکساید      

ھای ساختارھای کربنی است کھ ویژگی
منحصر بھ فرد الکتریکی، ساختاری و 

بھ  گرافن اکساید  .]١[نوری دارد
دلیل سطح موثر زیاد، رسانایی خوب 

ھای منحصر بھ فرد و ویژگی الکتریکی
ھای اخیر مورد در ده ترمودینامیکی

ژوھشگران توجھ قرار گرفتھ است و پ
زیادی بر روی سنتز، مشخصھ یابی و 

ھای آن و ساختارھای بررسی ویژگی
متفاوت آن انجام بھ پژوھش 

گرافن اکساید کاھش  .]٢[اندکرده
یکی از ساختارھای اصلاح  (rGO)یافتھ 

باشد کھ رسانایی الکتریکی می GOشده 

 4O3Fe .]٣[بھتری نسبت بھ آن دارد 
ت یکی از معروف ترین نانوذرا

مغناطیسی است کھ خاصیت 
سوپرپارامغناطیسی منحصر بھ فردی 

بر روی  4O3Feسنتز و رشد  .]۴[ دارد
باعث ایجاد  rGO و  GOنانوصفحات 

شود و ھا می خاصیت مغناطیسی در آن
این ویژگی باعث راحت جدا شدن این 

ھای ساختار پس از انجام واکنش
باشد فوتوکاتالیستی در تصفیھ آب می

اط کوانتومی زینک سلناید نق .]۴[
(ZnSe)  یکی از معروف ترین ساختارھای

باشد کھ خواص می II-VIنیم رسانا گروه 
سنتز مقاط  .]۵[ویژه نوری دارد 

بر روی گرافن اکساید  ZnSeکوانتومی 
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ھای نوری مغناطیسی باعث ارتقا ویژگی 
بھ ویژه افزایش فعالیت 

شود. نانوکامپوزیت فوتوکاتالیستی می
/ZnSe4O3FerGO/  بھ دلیل داشتن خاصیت

مغناطیسی و خواص نوری منحصر بھ فرد 
یک ساختار ایده آل برای بکار رفتن 
بھ عنوان کاتالیست برای تصفیھ آب 

ھای رنگی مانند متیل آبی از آلاینده
(MB) مایل نارنجی ،(MO)  و رودامین
 باشد.می (RB)بی 
   
 ZnSe4O3rGO/Fe/سنتز نانوکامپوزیت  

در ابتدا گرافن اکساید کاھش       
یافتھ مغناطیسی مشابھ با روشی کھ 
در گذشتھ برای سنتز کربن فعال 
مغناطیسی توسط نژادشفیعی و ھمکاران 

نقاط  .]۶[گزارش شده است، سنتز شدند 
نیز توسط یک روش سریع  ZnSeکوانتومی 

و آسان فوتوشیمیایی کھ توسط خفاجھ 
 و ھمکاران گزارش شده است، سنتز

گرم از  ٠෨١در نھایت،  .]٧[شدند 
میلی لیتر  ٣٠گرافن مغناطیسی درون 

میلی  ١٠٠آب دیونیزه پراکنده شد. 
نیز پس  ZnSeلیتر از نقاط کوانتومی 

میلی لیتر آب  ٢٠از رسوب گیری درون 
دیونیزه پراکنده شدند. در انتھا، 
پس از مخلوط شدن این دو مخلوط، 
ھ مخلوط نھایی درون بالن تک دھان

قرار گرفت و توسط روش رفلاکس و در 
 ٢۴درجھ سلسیوس بھ مدت  ٩٠دمای 

ساعت قرار گرفت. در پایان، 
نانوکامپوزیت سنتز شده توسط آھن 

 ربا جدا شد و خشک شد.
 

 نتایج
 XRDشنان دھنده آنالیز  ١شکل     

و  4O3Fe ،4O3rGO/Feساختارھای 
/ZnSe4O3rGO/Fe در الگوی باشد. می

ھای سنتز شده، پیکنانوکامپزیت 
، ٣۵෨٩٩، ٣٠෨٧٣ھای موجود در زاویھ

۴٣෨٨ ،۵٣෨٩١ ،۵٧෨۶٣و  ٧٢෨درجھ  ٢٨
)، ٢٢٠بھ ترتیب مربوط بھ صفحات (

) و ۵١١)، (۴٢٢)، (۴٠٠)، (٣١١(
 .]۴[باشدمی 4O3Fe) ساختار مکعبی ۴۴٠(

ھایی در زوایای ھمچنین وجود پیک
٢٣෨۵٣ ،۴۵෨۵۵١و  ٧෨٧۴  درجھ کھ

) و ٢٢٠)، (١١١مربوط بھ صفحات (
، ]٧[ باشدمی ZnSe) ساختار مکعبی ٣١١(

بر  ZnSeنشان دھنده رشد موفقیت آمیز 
 باشد. روی گرافن مغناطیسی می

 

 
 

ھای متفاوت سنتز نمونھ XRDالگوی :  ١شكل
 شده

 
 VSMنشان دھنده آنالیز  ٢شکل

باشد. ساختارھای سنتز شده می
ھمانطور کھ مشخص است با اضافھ شدن 

 ZnSeو  rGOرھای غیر مغناطیسی ساختا
خاصیت  4O3Feبھ ساختار 

سوپرپارامغناطیسی کاھش یافاه است. 
اما نانوکامپوزیت سنتز شده 

/ZnSe4O3rGO/Fe  خاصیت سوپرپارامغناطیس
 emu/gای با مغناطیس اشباه قابل توجھ

٣۵෨دارد. ٢ 
 

 
 

ھای متفاوت سنتز نمونھ VSMآنالیز :  ٢شكل
 شده

 
 
 

 TEMنشان دھنده آنالیز  ٣شکل
باشد. می ZnSe4O3rGO/Fe/نانوکامپوزیت 

ھای گرافن اکساید در این تصویر ورقھ

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

قابل  4O3Feو  ZnSeبا نانوذرات گرد  
 مشاھده است. 

 
 

 
 

نانوکامپوزیت  TEMآنالیز :  ٣شكل
/ZnSe4O3rGO/Fe 

 
 

ھای نشان دھنده تخریب رنگ a ۴شکل
ین متیل آبی، متیل نارنجی و رودام
 ھایبی با استفاده از نانوکامپزیت

/ZnSe4O3rGO/Fe باشد. ھمانطور کھ در می
این تصویر مشخص است نانوکامپوزیت 

/ZnSe4O3rGO/Fe  فعالیت فوتوکاتالیستی
ھا خیلی خوبی دارد و از میان نمونھ

تخریب آلاینده رودامین بی از ھمھ 
از این  %٩١෨٣بیشتر است و در حدود 

دقیقھ تابش نور  ۴٠آلاینده پس از 
 b ۴شکلفرابنفش از بین رفتھ است. 

نشان دھنده بررسی اثر نقاط 
در فعالیت   ZnSeکوانتومی 

با   ZnSe4O3rGO/Fe/فوتوکاتالیستی 
باشد. ھمانطور کھ مشخص رودامین ب می

بر روی  ZnSeاست سنتز نقاط کوانتومی 
گرافن اکساید مغناطیسی باعث افزایش 

کاتالیستی این چشم گیر فعالیت فوتو
ساختار شده است کھ دلیل آن تحریک 

ھای نوار ظرفیت نقاط الکترون
کوانتومی در اثر تابش نورفرابنفش و 
انتقال آنھا بھ درون فرایند تخریب 

    باشد.   می
 
 

  

 
 

فعالیت فوتوکاتالیستی :  ۴شكل 
ھای در حالت ZnSe4O3rGO/Fe/نانوکامپوزیت 

  متفاوت
 

ه طرحواره ساز و کار نشان دھند ۵شکل
ممکن برای فعالیت فوتوکاتالیستی 

با   ZnSe4O3rGO/Fe/ھای نانوکامپوزیت
 باشد.آلاینده رودامین بی می

 
 

 
 

فعالیت طرحواره سازوکار ممکن :  ۵شكل
 ZnSe4O3rGO/Fe/فوتوکاتالیستی نانوکامپوزیت 
  با رودامین بی
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  نتیجھ گیري 
 ZnSe4O3O/FerG/ ھاینانوکامپوزیت     

 .ندتوسط یک روش رفلاکس سنتز شد
برای  TEMو  XRD ،VSMآنالیزھای 

ھای ساختاری و ریخت بررسی ویژگی
 ZnSe4O3rGO/Fe/ھای شناسی نانوکامپزیت

مورد استفاده قرار گرفت. نتایج 
فعالیت فوتوکاتالیستی نشان داد کھ 

دارای  ZnSe4O3rGO/Fe/ھای نانوکامپوزیت
سبی در بازه زمانی قدرت تخریت منا

باشندو ھای رنگی میخوبی برای آلاینده
ھمچنین بھ دلیل داشتن خاصیت 
سوپرپارامغناطیس بھ راحتی قابل 
جداشدن از محیط را پس از انجام 
فرایند تخریب دارند. نتایج بھ دست 
آمده از این پژوھش نشان داد کھ 

گزینھ   ZnSe4O3rGO/Fe/ھاینانوکامپوزیت
ستفاده در تصفیھ آب و مناسبی برای ا

 باشند. فاضلاب می
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 پلی استیلن/الکترود -الکترود/پلیمر -و ترابردي سامانه  بررسی خواص الکترونی 

 ابراھیمی پور،زھرا

 ،دانشگاه فردوسی مشهدعلوم پایهدانشکده 

 چکیده

، بسـته محاسـباتی    محاسـبات عـددي  ي آن  در چـارچوب مـدل هـاي     در این پژوهش به منظور بررسی خواص الکترونی سیم مولکولی پلی استیلن ترانس با تغییر طول زنجیـره 

محاسـبات حالـت هـاي    . و تغییراتی که در خواص رسانایی سیم مولکولی ایجاد می شود، بوسیله بسته محاسـباتی اسـمیگل بررسـی شـده اسـت      ، کوانتوم اسپرسو بکار رفته است

ستیلن به سطح فرمی نزدیکتر شده اند و محاسبات ترابردي نیز بیـانگر آن اسـت کـه پلـی     الکترونی نشان می دهد که ساختار نوارهاي انرژي الکترونی با افزایش طول زنجیره پلی ا

 . استیلن خاصیت رسانایی الکتریکی از خود نشان می دهد و با افزایش طول زنجیره پلی استیلن جریان الکتریکی کاهش پیدا میکند

 ،رسانایی الکتریکیلیدی: پلی استیلن،خواص الکترونیواژه ھای ک

Numerical study of the electronic and transport 
properties of the system -electrode/polymer t-PA/electrode 

 

Ebrahimipour ,Zahra 

Faculty of Science, Ferdowsi University of Mashhad 
 

Abstract  

In this research, in order to investigate the electronic properties of the trans polyacetylene molecular wire by 
changing its chain length in the framework of numerical calculation models, the Quantum Espresso calculation 
package has been used, and the changes that are made in the conductivity properties of the molecular wire, by the 
calculation package 𝑆𝑀𝐸𝐴𝐺𝑂𝐿 has been checke.Calculations of electronic states show that the structure of electron 
energy bands have become closer to the Fermi level with the increase in the length of the polyacetylene chain, and 
the transfer calculations also indicate that polyacetylene exhibits electrical conductivity properties, and with the 
increase in the length of the polyacetylene chain, current electric decreases.                                                                 

                                              

Keyword: Poly acetylene, electronic properties, electrical conductivity 

 مقدمه

که از مولکول هـا در حال حاضر مهمترین قطعات الکترونیکی 

 . مولکولی هستند ، دیودهـا و ترانزیسـتورهاي سـاخته شـده

 

مواد آلی پلیمري هستند که همانند فلزات و پلیمرهاي رسانا ، 

 ، قابلیت هدایت الکتریکی دارند. این مواد بسیار سبک  نیمرساناها
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 ، بوده ونیز فرایند آماده سازي آن ها در مقاسیه با فناوري سیلیکونی 

 ، است.برخلاف فلزات، تغییر شکل بسیاري از پلیمرهاتر ساده 

برگشت پذیر است و به راحتی نمی شکنند. هدف ما مطالعه نظري 

خواص الکترونی رشته پلیمري پلی استیلن (ترانس) در چارچوب 

گالی چبا بهره گیري از نظریه تابعی روش هاي محاسباتی می باشد.  

به توصیف تک ذره اي از سیستم  شم  –و استفاده از رهیافت کوهن 

در این پژوهش براي محاسبه  ]2و[1. هاي بس ذره اي می پردازیم

نوار انرژي و چگالی حالت ها از بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو  

براي مطاله خواص ترابردي از بسته محاسباتی  و ، استفاده شده است

ی خواص ، رویکرد مورد نظر بررس اسمیگل استفاده شده است

 ي از سیم مولکولی پلی استیلن می باشد.دالکترونی و ترابر

 محاسبات

یک نرم افزار چند منظوره براي  ،بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو.

ه ي پایه ي نظری کـه بر محاسبات ابتدا به ساکن در دستگاه ماده چگـال

این نرم افـزار محاسـباتی بـراي  .تابعی چگالی کار می کند، می باشد

ی که به همراه شبه پتانسیل ( pw) انجـام محاسبه، از توابع موج تخت

 .[3]استفاده می کند متناسب با پایه هاي غیر جایگزیده است،

از  هاي محاسباتیبسته اساس محاسبه ترابرد الکترونی در برخی 

از تابع  هبراي استفاد.تابع گرین غیرتعادلی است جمله کد اسمیگل

اي  DFT گرین غیر تعادلی در کد اسمیگل، نیاز به استفاده از کد

 ربیتالوا، و متناسب با شکل بستگی قوي دارد، است که هامیلتونی

 می باشد. هاي جایگزیده

 : محاسبات ساختار نواري و چگالی حالت هاي پلی استیلن

ابتدا با استفاده از محاسبات اصول اولیه در چارچوب نظریه تـابعی 

از بسته محاسباتی نرم افزار   pwscfچگـالی و بـا اسـتفاده از کـد 

 .کوانتوم اسپرسو، ساختار الکترونی را محاسـبه مـی کنـیم

می دانـیم کـه  پلـی اسـتیلن سـاختار شـبه دو بعـدي دارد و در شـبکه         

قـرار میگیـرد. کـه در هـر سـلول واحـد سـیم         محاسباتی ارتورومبیـک 

، و مینـیمم انـرژي کـل بعـد از واهلـش       مولکولی قـرار داده مـی شـود   

(𝑟𝑒𝑙𝑎𝑥)    اتمـی    8دادن ساختار براي پلـی اسـتیلن 𝑅𝑦8575 /51-  و

بـراي  بدسـت آمـده انـد.     -𝑅𝑦52926/77 اتمـی   12اسـتیلن  براي پلی 

ــین صــفحات ــین آنهــا را  فاصــله ، جلــوگیري از بــرهمکنش ب  10ي ب

 .قراردادیماز اخرین اتم آنگستروم 

 

 اتمی  12اتمی و پلی استیلن  8پلی استیلن :  1شکل

 

 

 اتمی(بالا و پایین) 12و 8ساختار نواري پلی استیلن : 2شکل
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 )(بالا و پاییناتمی 12و  8جزئی پلی استیلن چگالی حالت هاي : 3شکل

 

 

نمودار نوار انرژي براي سیم مولکولی پلی استیلن  به صورت منحنی 

 هاي نوارهاي انرژي نسبتا صاف شبیه خطوط مستقیم ظاهر می شود،

با توجه به اینکه این زنجیره محدود در مقیاس نانو می باشد و 

همپوشانی با سایر زنجیره هاي پلیمري ندارد، منحنی هاي چگالی 

تم با افزایش احالت ها به شکل قله دار بوده و نرم تغییر نمی کند. 

ها تعداد اوربیتال هاي بالاي انرژي فرمی تغییري نکرده ولی تعداد 

طبق اثر پایرلز ناپایداري  افزایش پیدا کرده است. وتراز هاي ظرفیت 

ساختار پلی استیلن بین پیوندهاي یگانه و دوگانه باعث می شود 

و ضمن وجود گاف  ،[4]الکترون ها ازادي عمل بیشتري داشته باشند

چگالی حالت ها در حضور اوربیتال هاي مولکولی و انرژي وعدم 

 رسانا می شود. تراز فرمی، سبب تبدیل سامانه به نیم

 

)   3( پلی استیلن در شکلی براي زنجیره هاي چگالی حالت هاي جزئ

، رسم شده است. و نشان می  دومین اتم کربن از سمت چپ 𝐶2براي 

دهد که بیشترین تاثیر روي چگالی حالت ها براي نوار هاي ظرفیت و 

می باشد، نمودارهاي رسم شده تطابق  𝑝رسانش ناشی از اوربیتال هاي 

 .[5]خوبی با کارهاي دیگران دارد

 

 ولتاژ:-محاسبات جریان

براي انجام محاسبات ترابردي از نرم افزار محاسباتی اسمیگل استفاده 

طلا را در غالب  سیمشده است. ابتدا فایل هاي ورودي مربوط به 

 fdfفایل  ، سپس می بریم محاسبه می نماییم و از نتایج حاصل از ان بهره

و شبه پتانسیل با fdf ورودي قسمت مرکزي یعنی پلی استیلن در غالب 

 را بکار میبریم. Psfپسوند 

 

 

 

 (بالا و پایین) طلا سیماتمی، بین  12 و 8پلی استیلن :  4شکل

 

 

اگر ولتاژ بایاس به سامانه اعمـال شـود، افزایش ولتاژ بایاس، دریچه 

را افزایش مـی دهـد و باعـث مـی شـود. حالت هاي  )(𝜇௅-𝜇ோانرژي 

) (𝜇௅-𝜇ோ الکترود طلا تشدیدي جدیدي از مولکول وارد دریچه انرژي
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ه ک ولتاژ می شود. –شود. و باعث ایجاد حالت صعودي در نمودار جریان 

 ] 7و6 [ متناظر با کارهاي انجام شده است.

n=8
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 اتمی 12و 8ولتاژ براي پلی استیلن -نمودار جریان:  5شکل

همانطور که انتظار می رود با افزایش طول رشته پلی استیلن رسانندگی 

 آن روند کاهشی و تقریبا نمایی دارد.
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 ولتاژ با افزایش طول پلی استیلن -نمودار جریان:  6شکل

 نتیجه گیري

در این پژوهش به بررسی خواص الکترونی و هدایت الکتریکی  

زنجیره پلی استیلن پرداخته شده است. از محاسبات بدست می آید 

انرژي در سیم مولکولی پلی استیلن با افزایش طول کاهش  گافکه 

که نشان ،  رسدمی  𝑒𝑣2می یابد، و در زنجیره بی نهایت به حدود 

یان از محاسبات جردهنده نیم رسانا بودن زنجیره پلی استیلن است. 

ولتاژ بدست می آید که هدایت الکتریکی در سیم مولکولی پلی 

استیلن نشانگر خواص رسانایی آن میباشد و جریان با افزایش طول 

 سیم مولکولی پلی استیلن کاهش می یابد.

 سپاسگزاري

 سبی بابت راهنمایی هاي ایشان صمیمانه سپاسگزارم.اقاي دکتر شاه طهماجناب از 

 

 

 مرجع ها

[١] Hohenberg, P, Kohn, W, (١٩٦٤),”Inhomogeneous Electron Gas”, 
physical Review Letters, Vol. ١٣٦, PP. ٨٧١-٨٦٤. 

[٢] Kohn, W, sham, L. J, (١٩٦٥),”self-consistent Equations Including 
Exchange and correlation Effects”, Physical Review Letters, Vol. ١٤٠, 
PP. ١١٣٨-١١٣٣. 

[٣]  Giannozzi, P, Andreussi, O, Brumme, T, Bunau, O, Nardelli, M.B, 
Calandra, M,Car, R, Cavazzoni, C, Ceresoli, D., Cococcioni, M, Colonna, 
N, (٢٠١٧), Advanced capabilities for materials modelling with Quantum 
ESPRESSO, Journal of Physics:Condensed Matter, Vol. ٢٩, PP. ٤٦٥٩٠١- 
٤٦٥٩٦٧. 

[٤] J. A. Pople and S. H. Walmsley, “Bond alternation defects in long 
polyene molecules”, Mol. Phys.  (١٩٦٢) 

[٥] D. Nwabunma and T. Kyu, Polyolefin Composites .Book.٢٠٠٧. 

[٦] M. A. Reed, C. Zhou, C. J. Muller, T. P. Burgin, and J. M. 

Tour, Conductance of a molecular junction,Science Vol. (١٩٩٧) ,٢٧٨. 
[٧] First-Principles Calculation of Transport Properties of a Molecular 
Device ,VOLUME ٨٤, NUMBER ٥ PHYSICAL REVIEW LETTERS ٣١ 
JANUARY ٢٠٠٠ 

 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 4O3/Fe4N3C-g کامپوزیتنانو و 4N3C-gنمونه  نوري و ساختاري هايویژگی بررسی و ساخت 

 
 2؛ زارعی، محمود  1باقر، اصلی بیکی ؛ 1ضیاالملکی ، سحر

 بریز ت،  ه تبریزفیزیک دانشگا دانشکده1
 تبریز دانشکده شیمی، دانشگاه تبریز، 2

 

 چکیده

بررسی  مقایسه گردید. بدین منظور به(نیترید کربن گرافیتی)  4N3C-g حجمی و ویژگی هاي آن با نمونه ي فرآوري 4O3/Fe4N3C-g کامپوزیتنانو در این تحقیق

-ف مرئی، طیف نور تابناکی  ، طی پراش پرتو ایکس ،دستگاه هاي میکروسکوپ الکترونی روبشی توسط دو نمونه این  رفتار مغناطیسی ساختاري ، نوري و هايویژگی

 هبود یافته تريخصوصیات ب  4O3/Fe4N3C-gمغناطیسی یت زنانو کامپو که دندهنشان می حاصل نتایج پرداخته شد.مغناطیس سنج نمونه ارتعاشی  تحلیلماورابنفش و 

مقدار شکاف انرژي براي نمونه نانوکامپوزیت نسبت به نمونه حجمی کمتر است و این موضوع بیانگر فعالیت بالاتر کامپوزیت تحت نور  .دارد 4N3C-gنسبت به نمونه 

 مرئی می باشد. 

 نانوکامپوزیت. نوري، ویژگی ،ساختاري ویژگی واژه هاي کلیدي:

 

4N3C-and study of structural and optical properties of g Fabrication 

and g-C3N4/Fe3O4 nanocomposite 
 

 Ziamolki , Sahar1; Aslibeiki, Bagher1 ; Zarei , Mahmoud2  
 

1 Department of Physics, University of Tabriz, Tabriz 
2 Department of Chemistry, University of Tabriz, Tabriz 

 
 

Abstract  
 

In this study, g-C3N4/Fe3O4 nanocomposite was prepared and its properties were compared with g-C3N4 (graphitic 
carbon nitride) sample. To do this, we investigate the structural, optical and magnetic properties of samples using, 
scanning electron microscope, X-ray diffraction devices, photoluminescence and Ultraviolet-visible spectroscopy and 
vibrating sample magnetometer. The results show that g-C3N4/ Fe3O4 nanocomposite has improved properties than 
g-C3N4. The value of the energy gap for the nanocomposite sample is lower than the bulk sample and this indicates 
the higher activity of the composite under visible light. 
 
Keywords: Structural properties, Optical properties, Nanocomposite 
 
PACS No. 70  

 
 قدمهم  

به منابع آبی سالم، رفع آلودگی آب و هوا  روزافزونبا توجه به نیاز 

به این میراث با ارزش،  ناپذیرو کمتر شدن خسارت هاي جبران 

آشامیدنی،) بسیار مورد  هاي سطحی، آبهاي آلوده (آبتصفیه آب

هاي از این رو نیاز به ساخت کاتالیست. ]1[قرار گرفته استتوجه 

ها افزایش یافته است. یکی از موادي تمتفاوت مانند نانو کامپوزی

 کربن یدنیتر که بسیار مورد توجه در صنعت فوتوکاتالیست است

 پایداري ،)eV7/2(متوسط باند شکاف با ،)4N3C-g( گرافیتی
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 لیلد به آن عملکرد حال، این با .باشدمی بالا حرارتی و شیمیایی 

 کیبینوتر کم و نرخ الکترونیکی رسانایی ناکافی نورمرئی، جذب

 بخشرضایت هنوز شده تولید حفره-الکترون هايجفت بالاي

 بهبود براي مشکلات این بر تواند می 4N3C-g اصلاح. نیست

 مختلف راهبردهاي میان در. کند غلبه فوتوکاتالیستی خواص

 ارساخت تنظیم براي راهکار ساده یک هاکامپوزیت ساخت اصلاح،

اخیرا   .]2[فوتوکاتالیستی است عملکرد تسریع الکترونیکی و

دلیل داشتن آهن که چهارمین  ) به4O3Feمغناطیسی ( نانوذرات

عنصر فراوان در پوسته زمین است و داشتن مزایایی همچون ارزان 

-بودن و خاصیت مغناطیسی به عنوان جاذب و کاتالیست در واکنش

یگر از مزایاي کار با یکی د. هاي تخریبی در حال افزایش است

ها از محیط واکنش آن آساننانوذرات مغناطیسی آهن جدا کردن 

هاي تهیه نانو کامپوزیت.  ]3[ توسط یک آهنرباي خارجی است

هاي نام برده تواند در کاربردمی 4O3/Fe4N3C-gمختلفی از قبیل 

هاي ساختاري و نوري باشد، زیرا موجب تقویت ویژگیمفید 

 اوره یا توان ملامین، تیورهمی 4N3C-g براي تهیه. ]4[گردیده است

 تا سپس و درپوش قرار داد با آلومینا بوته یک در جداگانه طور به

 س،تکلی از کرد. پس گرم مافل کوره در سانتیگراد درجه 550 دماي

گردد. نتایج  آوري جمع و آسیاب ،بدست آمده رنگ زرد جامد

ن که کربن نیترید گرافیتی تهیه شده با ملامی تحقیقات نشان می دهد

 کسالگوي پراش پرتو اینسبت به اوره و تیوره قله هاي تیزتري در 

ه مطالب به توجه ب. ]5[دهددارد و ساختار بلوري بهتري نشان می

در کار پژوهشی حاضر کربن نیترید گرافیتی و بیان شده، 

تهیه و ویژگی هاي آنها با یکدیگر  4O3/Fe4N3C-g نانوکامپوزیت

 مورد مقایسه قرار گرفت.
 هامواد و روش

 )6N6H3C(ملامین  ، ماده اولیه شاملهیه کربن نیترید گرافیتیبراي ت

 .)1(شکل  داده شدحرارت ساعت  3به مدت  C q550در دماي 
کربن نیترید پودر  4O3/Fe4N3C-g ادامه براي تهیه نانوکامپوزیتدر 

یه لااولتراسونیک در آب و اتانول  در حمامبدست آمده  گرافیتی

دور بر  4000 و بعد از آن سوسپانسیون حاصل با سرعت برداري

 ابتدا یمغناطیس نانوکامپوزیت. براي تهیه دقیقه سانتریفیوژ شد

حاوي داخل بشر  شامل کلریدهاي آهن هاي فلزي مورد نیازنمک

هاي فلزي روي نمکمحلول سپس . ریخته شد یون زدایی شدهآب 

رسید، کربن  C q80به  وقتی دماي محلول .قرار داده شد گرم کن

 گردید.ه به داخل بشر اضاف از مرحله قبل نیترید گرافیتی بدست آمده

به عنوان عامل هیدروکسید  دقیقه محلول سدیم 15بعد از مدت 

 30مدت  بعد ازاضافه گردید.  هابه محلول نمکرسوب دهنده 

 یون زدایی شدهچندین بار با آب  رسوب حاصل ،هم زدندقیقه 

می ي نئودمیوتوسط آهنرباپودر به دست آمده  شستشو و سپس 

 . شد و در دماي اتاق خشک گردید سازيجدا قوي

 

 
 .شده از ملامینساخته شده کربن نیترید گرافیتی  -1شکل

 

 نتایج و بحث

ها هاي سطحی نمونهدر این تحقیق به منظور بررسی ویژگی 

قابل  2همانطور که در شکل  .انجام یافت SEMتصویربرداري 

در تصویر ب و  4N3C-gمشاهده است؛ تصویر الف نمونه حجمی 

 ذرات کروي شکل بر صفحههاي نانو به وضوح تثبیت شدن خوشه

ربن . در واقع صفحات کشده استکربن نیترید گرافیتی نشان داده 

و  داري نانو ذرات تامین کرده استاي براي نگهنیترید گرافیتی پایه

د. از سوي دیگر وجود نانو ذرات مانع کناز تجمع آنها جلوگیري می

دازه انشوند.می 4N3C-gاز انباشته شدن و بهم چسبیدن صفحات 

 باشد.نانومتر می 08/40نانوذرات این کامپوزیت 

استفاده  PLها از دستگاه هاي نوري نمونهجهت بررسی ویژگی

قابل مشاهده است در طیف  3گردید. همانطور که در شکل 

تا  350ها که دماي اتاق آزمایش شد و در بازه لومینسانس نمونه

 پایین PL شدت کلی، طور نانومتر اندازه گیري شده است، به 550

 به است که منجر ها حامل نوترکیبی کاهش نرخ دهنده نشان تر
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 به PL، 4N3C-g طیف شود. در می کارآمد فوتوکاتالیستی  فعالیت 

نانومتر دارد.  443 حدود در قوي انتشار قله شده یک گذاشته نمایش

 کامپوزیت خالص، قله 4N3C-gطیف لومینسانس  قله با مقایسه در

4O3/Fe4N3C-g ه است. این نتیج یافته کاهش توجهی قابل طور به

فره ح-هاي الکترونبدان معناست که سرعت به هم پیوستن جفت

 . ]6[ در نانوکامپوزیت به مراتب کمتر از نمونه خالص است

 

 
g-ب) نانو کامپوزیت   4N3C-gریخت شناسی الف) نمونه حجمی  -2شکل

4O3/Fe4N3C توسط میکروسکوپ الکترونی روبشی. 

 

-طیف سنجی مرئی تحلیلهمچنین شکاف انرژي نمونه ها  توسط 

ون ها با استفاده از برفرابنفش بررسی گردید. شکاف انرژي نمونه

محاسبه شد. مقدار  Qh)در مقابل QAh(2یابی ناحیه خطی نمودار 

Eg  4نانوکامپوزیت   4طبق شکلO3/Fe4N3C-g )eV58/2 کمتر (

) بوده که نشان دهنده فعالیت بالاي آن تحت 4N3C-g )eV70/2از

 .باشدتابش نور مرئی می

 
 

 4O3/Fe4N3C-g کربن نیترید گرافیتی و نانو کامپوزیت  PLطیف  -3شکل 

 

 
 

  4O3/Fe4N3C-gب) 4N3C-gمحاسبه شکاف انرژي الف) -4شکل    

 
g- کربن نیترید گرافیتی و نانو کامپوزیت XRD طیف  -5شکل 

4O3/Fe4N3C

50 Pm 500 nm 

 ب الف
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ب)نانو  4N3C-g یالف)نمونه حجم حلقه پسماند مغناطیسی -6شکل

 4O3/Fe4N3C-gکامپوزیت 

 
 5شکل  (XRD)همانطور که در الگوي طیف پراش اشعه ایکس 

 T2= 5/13) به ترتیب در 002) و (100شود دو قله (مشاهده می

درجه  براي کربن نیترید گرافیتی و همچنین  T2= 5/27درجه و 

 T2= 5/27) در002قله ( 4O3/Fe4N3C-gبراي  نانوکامپوزیت 

)، 311)، (220هاي (درجه براي کربن نیترید کربن گرافیتی و قله

 T2 ،7/35T=2 ،3/43=T2=1/30) در440)، (511)، (422)، (400(

 ،9/53T=2  ،5/57 =T2   0/63وT=2 درجه براي فریت آهن  

با هاي مربوطه که نشان دهنده این است که تمامی فازباشد ؛می

اي هتشکیل شدند و همچنین موقعیت و شدت نسبی قلهموفقیت 

 00-003-0863مربوط به الگوي پراش استاندارد با کد مرجع 

 .همخوانی دارد

شود، به منظور مقایسه رفتار مشاهده می 6همانطور که در شکل 

حاصل از حجمی  4N3C-gبا نمونه مغناطیسی نانو کامپوزیت 

ا نمونه هحلقه پسماند با توجه به استفاده گردید.  VSM تحلیل

ار بسیداراي رفتار پارامغناطیسی  4N3C-gمشخص گردید که نمونه 

 منحنی پسماند نمونه کامپوزیتیب -5در شکل  .]7[ ضعیف است

 emu/gاین نمونه  )SMشود که مقدار مغناطش اشباع (مشاهده می

. استاورستد  65/18با ) برابر CHو نیروي وادارندگی ( 70/29

مغناطیسی قابل خاصیت  4O3/Fe4N3C-gنانو کامپوزیت  بنابراین

با استفاده آهنرباهاي  بطوریکه می تواندهد خود نشان می توجهی از

 .]8[ جدا کردحاوي آن دائمی آن را به سرعت از محلول 

 نتیجه گیري

با ویژگی هاي نوري  4O3/Fe4N3C-g نانوکامپوزیت مغناطیسی

قایسه با مو مورد بررسی و  ساختهبهبود یافته بطور موفقیت آمیزي 

قرار گرفت. نانوذرات  4N3C-g گرافیتی نمونه حجمی نیترید کربن

. بطور یکنواخت پخش شدند 4N3C-gفریت آهن روي لایه هاي 

ن در ای و نوري بهبود یافتهویژگی هاي مغناطیسی  با توجه به

آن را به عنوان نامزد مناسبی جهت استفاده  می توان نانوکامپوزیت

 به عنوان فوتوکاتالیست معرفی نمود. 
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 و بررسی خواص ساختاري و مغناطیسی آنروریسی سنتز  الیاف کربن به روش الکت

  1حسین، محمودي چناري ؛ 1رویا، شکرانی حویق
 گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه گیلان، رشت، گیلان، ایران

 

 چکیده

شناسـی، سـاختاري، و مغناطیسـی    سپس خواص ریخـت  فاده شد.استروش الکتروریسی  وPAN) (آکریلونیتریلماده پلیبراي تهیه الیاف کربن ازپیشدر این تحقیق، 

بررسـی   VSM)(مغناطیس سنج نمونـه ارتعاشـی    و ،(XRD)، پراش پرتو ایکس  (SEM)الیاف کربن تهیه شده با استفاده از آنالیزهاي  میکروسکوپ الکترونی روبشی

سـاختار آمـورف   کند. تایید می اي گرافیتی را تشکیل ساختار لایه XRD الگوياند.ي کردهگیردهند به طور تصادفی جهت دار را نشان می الیاف مهره  SEMتصویر شد.

-یرا همزمان از خود نشـان م ـ   یسی دیامغناطیس و فرومغناطیس ضعیفدو مولفه مغناط VSMنتایج  به دلیل دماي کم کربونیزه در مقایسه با دماي گرافیتی شدن است.
 دهد.

 الکتروریسی روش الیاف کربن،  واژه هاي کلیدي:

 

Synthesis of carbon fibers by electrospinning technique and investigation of its 
structural and magnetic properties 

Roya, Shokrani Havigh; Mahmoudi Chenari, hossein1  
 

1 Department of Physics, Faculty of Science, University of Guilan, Rasht, Guilan, Iran  
.  
 

Abstract  
 

In this research, polyacrylonitrile (PAN) and electrospinning technique were used to prepare carbon fibers. 
Then, the morphological, structural, and magnetic properties of the prepared carbon fibers were investigated by 
scanning electron microscope (SEM), X-ray diffraction (XRD), and vibrating sample magnetometer (VSM). 
SEM image shows randomly oriented beaded fibers. The XRD patterns confirm the formation of a layered 
graphite-type structure. The VSM results show two components, one is diamagnetic and another is 
superparamagnetic 
 
 Keywords: carbon fibers, electrospinning technique 
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  قدمهم

نگیز طبیعت است که گستره وسیعی کربن یکی از عناصر شگفت ا

داشتن  از تنوع و کاربرد را به خود اختصاص داده است.

هاي خاص این ماده است که  هاي متعدد یکی از ویژگی دگرشکل

ها خواص منحصر به فرد و متفاوتی را نسبت به  هر کدام از آن

ت، الماس و فولرن از . گرافیهاي دیگر کربن داراست دگرشکل

نانوالیاف کربن، نانولوله . کربن هستند بلوري  هايجمله دگرشکل

 هاي توربواستراتیک کربن هستند. شکلدگرکربنی 

کربنی مواد یک بعدي هستند که خواص منحصربفردي  الیافنانو

ها را براي کاربردهاي مختلفی نظیر جذب انتخابی، دارند که آن

تالیزورالکتروشیمیایی و ذخیره هیدروژن کننده پلیمر، کاتقویت

اي طی فرآیند سه مرحله الیاف کربن .]4-1سازد [مناسب می

 شوند.الکتروریسی، پایدارسازي و نهایت کربونیزه کردن تولید می
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 الیافساخت  براي اولیه يماده ترینمهم و تریناصلی امروزه   

 دارند بالایی ولو مد استحکام الیافاست. این   PAN کربن، فیبر 

 تجزیه دهد می اجازه که است نحوي به PAN الیاف  و ساختمان

 در تغییري که این بدون شود، انجام تري سرعت بیش با حرارتی

 مواد با مقایسه در PAN الیاف .ایجاد شود ي فیبراولیه ساختار

کربن  مقدار مند است،بهره تري بیش کربن میزان از دیگر ياولیه

 است الیافاین  وزنی  %55 حدود هبه دست آمد

شود و  موجب تغییر سـاختار  پایدارسازي در حضور هوا انجام می 

شـود. پـس از پایدارسـازي    شیمیایی و پایداري حرارتی فیبرها مـی 

الکتروریسـی شـده را جهـت تولیـد فیبرکـربن،       الیافتوان اولیه می

رارتـی  تحت عملیات حرارتی در دماهاي بالاتر قرارداد. عملیـات ح 

انجـام   qC300تـا   180فیبرها در محدوده دمایی مربوط به پایداري

زدایی، هاي حلقه زایی، هیدروژندر طی این مرحله واکنششود. می

تواند منجر دهد که میدهی رخ میاکسیداسیون، آروماتیسیته و لینک

 ].6و 5به ساختار نردبانی در زنجیره پلیمري شود[

پایدارشده در محدوده  الیافدر مرحله کربونیزاسیون، 

در محیط خنثی (نیترون، آرگون) براي  C1500ͦتا  C1000ͦدمایی 

گیرد. در طی مدت چند ساعت تحت عملیات حرارتی قرار می

و  H2O ،CO2 ،CO ،NH3 ،HCN، CH4فرآیند مواد فرار مانند 

شوند. کربن باقیمانده در ها از محصول خارج میدیگر هیدروکربن

 درصد است. 55 تا 50حدود 

بر پایه کربن،  با استفاده از پلیمرهاي  الیاف مقالهدر این 

. و شوندروش الکتروریسی تهیه می به) PANپلی آکریلونیتریل(

-خواص مورفولوژي، ساختاري و مغناطیسی این الیاف بررسی می

 شوند

 بخش تجربی

پلـــــی  g0,5بـــــراي تهیـــــه محلـــــول پلیمـــــري مقـــــدار 

دي متیـل فـرم آمیـد     حلالmL10در ) CH2CHCNآکریلونیتریل(

(DMF)    سـاعت در دمـاي اتـاق     24حل شده و محلول به مـدت

توسط همزن مغناطیسی همزده شد تا محلول همگن به دست آیـد.  

سپس محلول حاصل بـه داخـل سـرنگ پلاسـتیکی منتقـل شـده و       

متـر و نـرخ   سـانتی  18کیلوولت و فاصـله   24ولتاژ  تحت شرایط

شـده از روي  جمع سپس الیافشود. الکتروریسی می 0,5تغذیه 

تحت اتمسـفر هـوا،    qC300ورقه آلومینیومی جدا شده و در دماي 

به مدت یک ساعت پایدارسازي شدند. پس   با نرخ حرارتی 

مـدت  بـه   10 با نرخ دمـایی   qC800از پایدارسازي در دماهاي 

 کربونیزه شدند. حت گاز نیتروژن تیک ساعت 

کربن از طریق میکروسـکوپ الکترونـی روبشـی     الیاف مورفولوژي

(Stereo Scan 360) .خصوصیات سـاختاري الیـاف    مشاهده شد

PAN پراش اشعه ایکـس (  طرح استفاده از کربنیزه شده باXRD (

، پرتو ایکس با استفاده  Philips XʼPertبا استفاده از پراش سنج 

خـواص   انجام شـد. ) nm٠٫154056(طول موج CuKαابش از ت

مغناطیسی نمونه ها با استفاده از مغنـاطیس سـنج نمونـه ارتعاشـی     

)VSM ،(مغناطیس)کویر  سنج دقیقMDKB.بررسی شد ( 

 نتایج

دهد. تهیه شده را نشان می الیاف SEMتصاویر  1شکل     

، Digimizerها، توسط نرم افزار هیستوگرام توزیع اندازه قطر آن

 کنیم که الیافمشاهده می 1طور که در شکلهمانشود. تعیین می

دلیل ناپایداري خمشی   به که دهند دار را نشان می مهره الیاف کربن،

میانگین اند. گیري کرده طور تصادفی جهت جت در حال چرخش به

 میکرومتر است. 1,1اندازه قطر الیاف تهیه شده، 

 

 ف کربن تهیه شدهالیا SEM تصویر :1شکل
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 توزیع اندازه قطر الیاف تهیه شده:2شکل 

راي بررسی خواص ساختاري، طـرح پـراش پرتـو ایکـس     ب

تهیـه شـده در    الیاف  XRDالگوي 3شکل  درتهیه شد.الیاف کربن 

متنـاظر   24◦شود. قله شدید و پهـن در  مشاهده می qC800دماهاي 

متنـاظر بـا    44◦) لایـه گرافیتـی و قلـه ضـعیف در     002با  صفحه (

]. قلـه  JCPDS: 41-1684] (7) لایه گرافیتی اسـت ( 100صفحه (

 کـربن بـه شـکل آمـورف هسـتند.      الیـاف پهن نشان دهنده تشکیل 

ساختار آمورف به دلیل دمـاي کـم کربـونیزه در مقایسـه بـا دمـاي       

) تکامـل یـک   002اصـلی بازتـاب بـراگ (    قله گرافیتی شدن است.

یافته  جهتهاي کربن گرافیتی  تیک با لایهساختار گرافیتی توربوسترا

) 100دهـد، در حـالی کـه قلـه (     تصادفی  را نشـان مـی  به صورت 

از معادله شرر بـراي   .هاي کربن در همان صفحه است مربوط به اتم

 گرافیتـی ماننـد فاصـله بـین صـفحه اي     هاي بلوركتخمین اندازه 

(d002)  کریسـتالیت ، ضـخامت (Lc)    و طـول صـفحه لایـه (La) 

الیاف با معادله براگ به صورت زیر محاسـبه   d استفاده شد. فاصله

 :شد

)1(                                              d002= 

Lc  وLa  قلهپراش و عرض بیشینه با معادله شرر از موقعیت هاي 

) به صورت زیر 100) و (002قله هاي ( در نصف شدت بیشینه

 :]8[ برآورد شدند

)2(                                

)3(                                                 

λ ) نانومتر)، ضریب فرم  0,154طول موج پرتو ایکس مورد استفاده

K برايLc  ،0,91  و برايLa ،1,84  ،استθ  زاویه براگ براي

در نصف شدت بیشینه بر  عرض پیک βبازتاب مربوطه است، و 

، از قله به منظور دستیابی به پارامترهاي دقیق .حسب رادیان است

شکل پراش اشعه ایکس استفاده شد ( روش برازش منحنی براي

، 0,183به ترتیب  Lcو  d002 ،La تخمین زده شدهمقادیر ). 4

 نانومتر است. 1,91و  0,76

 

 qC800ه در درماي الیاف کربونیزه شد xطرح پراش پرتو  :3شکل 

 

 Xطرح پراش پرتو  برازش منحنی: 4شکل 
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 کربنبراي بررسی خواص مغناطیسی الیاف  VSMآنالیز  

طیسی را به عنوان تابعی از میدان تغییرات مغنا 5استفاده شد. شکل 

شده نشان  تهیه مغناطیسی اعمال شده و تشکیل حلقه پسماند نمونه

کربن دو  الیاف شودمشاهده می 5 شکلدر که همانطور دهد.می

را همزمان از   یسی دیامغناطیس و فرومغناطیس ضعیفمولفه مغناط

خود نشان میدهد. ساختار کربنی در حالت کلی بدلیل داشتن رفتار 

دیامغناطیسی ضعیف در میدانهاي مغناطیسی استاتیک خاصیت 

الکترون را در پوسته  4جاهاي دهد. کربن تهیمغناطیسی نشان نمی

 و  پر شده استO2 الکترون جفت نشده  2که با والانس دارد 

بالا در  هايو مغناطش در میدان گذاردزادي را باقی نمیالکترون آ

کند و رفتار جهت عکس میدان اعمالی خارجی رفتار می

هاي موجود در شبکه حال نقصگردد.  با ایندیامغناطیس غالب می

 ایفان آ فیبرهاي کربنی نقش بسیار مهمی را در رفتار مغناطیسی

جاهاي اکسیژنی و اثرات اندازه کوانتومی توان به تهیکنند که میمی

امغناطیس،  رفتار آن اشاره کرد. با حذف بخش مربوط به دی

تواند کربنی میمشاهده شده در ساختار الیاف  اطیس ضعیففرومغن

ات در مقیاس نانو  در جاها و اندازه ذرناشی ازوجود نقص تهی

ممان مغناطیسی در  منجر به ایجاد و القايباشند که  ساختار الیاف

شوند. مشابه رفتار مغناطیسی در بعضی دیگر از مواد دیده فیبر می

 .]9-12[شده است

 

 : منحنی پسماند الیاف کربن تهیه شده5شکل 

  نتیجه گیري

الکتروریسی، پایدارسـازي   PANالیاف کربن با استفاده از الیاف     

ــزه شــده در دمــاي    تهیــه شــدند. خصوصــیات    qC800و کربنی

الیـاف  ، SEMمورفولوژیکی الیاف تهیه شده،  با استفاده از تصـاویر  

دهـد.  را نشـان مـی   qC800پس از فرآیند کربنیزه در دماي  دارمهره

 دهـد. را نشـان مـی  کـربن   الیـاف  سـاختار آمـورف   XRDالگوهاي 

ساختار آمورف به دلیل دمـاي کـم کربـونیزه در مقایسـه بـا دمـاي       

خواص مغناطیسی الیاف کـربن بـا اسـتفاده از     ی شدن است.گرافیت

VSM  یسـی  فیبر کربن دو مولفـه مغناط مورد آزمایش قرار گرفت و

-را همزمان از خود نشان مـی   دیامغناطیس و فرومغناطیس ضعیف

 دهد.
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 آهن سنتز شده به روش الکترواکسیداسیون - نانوذرات اکسید آلومینیوم    بررسی تغییر ولتاژ بر خواص 

  2، صباموسیوند  ؛ 1، رضا محمدزاده

                                                        آموخته کارشناسی ارشد، گروه فیزیک دانشکده علوم پایه دانشگاه لرستان، خرم آباد، ایراندانش 1

 ایرانگروه فیزیک دانشکده علوم پایه، دانشگاه لرستان، خرم آباد،  ردانشیا 2

 چکیده

. در این روش انجام گرفتآلی  -یک محلول آبی با سه الکترود در آهن با روش الکتروکریستالیزاسیون-اکسید الومینیوم با هدف سنتز نانوذرات سه فازياین تحقیق،  

کاتد و یک الکترود از جنس آلومینیوم به عنوان به عنوان آند و  آلومینیوم و آهنبراي ساخت نانوذرات از یک سلول الکتروشیمیایی حاوي دو الکترود فلزي از جنس 

استفاده شد. اثر ولتاژ اعمال شده بر سیستم آزمایشگاهی مورد عنوان رساننده الکتریکی  تیوره به عنوان پایدارساز و نمک سولفات سدیم بهمحلول الکترولیت محتوي 

 سپراش اشعه ایک از ند.با موفقیت ساخته شد آهن-اکسید آلومینیوم نانوذرات ولت و گذشت زمان،  25ولت تا  5بررسی قرار گرفت. با اعمال ولتاژهاي مختلف از 

)XRD( الکترونی روبشیو میکروسکوپ )SEM( به منظور بررسی بیشتر . تایید گردیدو ساختاربلوري نانوذرات استفاده گردید  جهت تعیین شکل و اندازه ذرات

 ویابد میانگین نانوذرات با افزایش ولتاژ اعمالی افزایش می ندازهامشخص کردند  SEMنتایج حاصل از  استفاده گردید. VSMو FT-IR، EDXنانوذرات از آنالیزهاي 

نتایج حاصل و همچنین   .اندتشکیل شده  به درستی به شکل کروي با ساختارهگزاگونال  در بقیه ولتاژها  نانوذرات سنتز شدهولت،  5بجز نانو ذرات تشکیل شده در ولتاژ  

ولت به عنوان بهترین  15بنابراین نانوذرات سنتز شده در ولتاژولت داراي بیشترین مغناطش هستند.  15که نانو ذرات سنتز شده در ولتاژ  شد مشخص VSMاز 

 .نانوذرات انتخاب شدند

 الکترودنانوذرات اکسید آلومینیوم آهن، الکتروکریستالیزاسیون، خواص ساختاري،مغناطش، سه ها:کلیدواژه 

 
Investigation of voltage change on the properties of aluminum -iron oxide 
nanoparticles synthesized by electrocrystallization method with three electrodes 

2Saba ,2Mosivand ;1Reza ,Mohammadzadeh  

1MSc. Graduate, Department of Physics, Lorestan University, Khorramabad.Iran                            
Associate Professor, Department of Physics Lorestan University, Khorramabad, Iran2 

Abstract 

The aim of this study was to synthesize three-phase aluminum-iron oxide nanoparticles by 
electrocrystallization with three electrodes in an aqueous-organic solution. In this method, an electrochemical 
cell containing two metal electrodes made of aluminum and iron as anode and an electrode made of aluminum 
as a cathode and an electrolyte containing thiourea as a stabilizer and sodium sulfate salt as an electrical 
conductor were used to make nanoparticles. The effect of applied voltage on the laboratory system was 
investigated. Aluminum-iron oxide nanoparticles were successfully fabricated by applying different voltages 
from 5 volts to 25 volts over time. X-ray diffraction (XRD) and scanning electron microscopy (SEM) were used 
to determine the shape and size of the particles and the crystal structure of the nanoparticles was confirmed. 
In order to further investigate the nanoparticles, FT-IR, EDX and VSM analyzes were used. Spheres with 
hexagonal structure are properly formed. The results of VSM also showed that the synthesized nanoparticles 
at 15 volts have the highest magnetization. Therefore, the synthesized nanoparticles at 15 volts were selected 
as the best nanoparticles . 
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 مقدمه 

باشد هاي علم میترین شاخهفناوري نانو امروزه یکی از مهم  

که توجه بسیاري از کشورهاي جهان را به خود واداشته است. 

به  و باشدکاربرد نانو مواد روز به روز در حال افزایش می

دلیل اهمیت فراوان این شاخه از علم در چند سال اخیر 

انها انجام هاي ساخت تحقیقات فراوانی در راستاي روش

گرفته است که براي تولید نانو ذراتی با کارایی بهتر و در عین 

از بین .  ] 1[ تر تلاش شده استحال داراي مکانیزم تولید ساده

روش الکتروکریستالیزاسیون یک  ،سنتز هاي مختلفروش

از روش تاکنون  رود.میروش مناسب به شمار 

براي ساخت نانو ذرات دو الکترود  الکتروکریستالیزلسیون با

در این پژوهش براي نخستین بار، با  اما استفاده شده است 

از روش   آهن-هدف تولید نانو ذرات سه فازي اکسیدآلومینیوم

 .الکتروکریستالیزاسیون با سه الکترود استفاده گردید

  روش تجربی 

 ها داراي دو آند از جنس آهن و آلومینیوم و یک کاتدسلول  

از جنس الومینیوم بودند. ابتدا دو قطعه از جنس اهن و  

𝒄𝒎 𝟏الومینیوم با ابعاد   × 𝟐 𝒄𝒎   به عنوان آند و یک قطعه

𝒄𝒎 𝟐/𝟓آلومینیوم با ابعاد  × 𝟒  𝒄𝒎  به عنوان کاتد برش

. براي این ولتاژ به عنوان متغیر در نظر گرفته شد و داده شد.

شد تا نانو ذرات را  سلول با مشخصات بالا ساخته  5 هدف

 .سنتز کنیم  ولت   25و    20،  15،  10،  5در ولتاژهاي متفاوت  

مولار تیوره و  0/ 1شامل آب مقطر، پایدارساز  ت الکترولی

به منظور پوشانندگی باشد. نمک سولفات سدیم می

تیوره به عنوان از اي شدن ذرات وجلوگیري از کلوخه

نمک سولفات سدیم با  از و استفاده گردید ]2[ پایدارساز 

پس از اعمال ولتاژ  هدف رسانندگی الکتریکی استفاده شد.

مناسب به سلول الکتروشیمیایی، در سطح آند واکنش اکسیدي 

یونهاي در  .در سطح کاتد واکنش کاهش آب رخ میدهدو 

محلول الکترولیت با هم وارد واکنش شده و نانوساختارها 

لتاژ سبب برقراري جریان در  اعمال و   میتوان گفت .شکل میگیرند

سلول میشود. که این جریان معیاري از سرعت و سنیتیک مبادله 

 ] 3[ هاي الکترودي است.الکترون و پیشرفت واکنش 

  XRDنتایج 

هاي ساخته شده از دستگاه با هدف دستیابی به ساختار نمونه  

XRD ولت به دلیل پایین بودن  5در ولتاژ  .استفاده گردید

پس  و رودولتاژ مشاهده کردیم که واکنش به کندي پیش می

 مشاهده شد که ذرات به مقدار بسیار کمی  از قطع کردن ولتاژ

که ارسال شد  XRDبراي انالیز  اند. سپس نمونهتولید شده

اهن، اکسید اهن و -سدیم، اکسید الومینیومشاهد سولفات

ولت بودیم. 5ولتاژ در نمونه سنتزشده در  اکسید الومینیوم

 .ولت 5شده در ولتاژ نتز الگوي پراش اشعه ایکس نمونه س : 1شکل
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هاي مختلف ساخته شده نمونه XRDالگوي  2و در نمودار 

ورده شده آنها آهاي میلر به همراه اندیس دیگردر ولتاژهاي 

در این ولتاژها با الگوي  XRDاست. مقایسه الگوي پراش 

دهد نشان می  (JCPDS-210-900-1479)کارت استاندارد 

 -که این ذرات داراي ساختار هگزاگونال اکسید آلومینیوم 

باشند. و در مقایسه با می 𝐴𝑙𝐹𝑒𝑂ଷآهن با فرمول شیمیایی 

)نشان از تشکیل   (JCPDS-96-900-5842کارت استاندارد  

 𝐹𝑒ଷ𝑂ସید اهن با فرمول شیمیایی  نانو ذرات هگزاگونال اکس

  (JCPDS-00-001-1303)و در مقایسه با کارت استاندارد 

نشان از تشکیل نانو ذرات اکسید الومینیوم با فرمول شیمیایی 

𝐴𝑙ଶ𝑂ଷ باشدبا ساختار مکعبی می. 

هاي ساخته شده الگوي پراش اشعه ایکس مربوط به نمونه : 2شکل

 .ولت 25ولت تا  10  دربازه ولتاژي

 

 SEM نتایج

هاي ساخته شده با ولتاژهاي با هدف تعیین اندازه نمونه  

شده در  سنتزذرات نانو  مختلف از نظر شکل و اندازه، 

ولتاژهاي مختلف با استفاده از میکروسکوپ الکترونی روبشی 

)SEM( مورد بررسی قرار گرفتند . 

مده مشاهده گردید که اندازه آبا بررسی تصاویر بدست   

اعمالی قرار دارد. بجز در   میانگین نانو ذرات تحت تاثیر ولتاژ

در بقیه   nm665 /281ولت با میانگین اندازه ذرات  5ولتاژ 

با  ومشاهده شد .اندسنتز شدهولتاژها نانو ذرات به درستی 

. ر سعودي داردسی افزایش ولتاژ اندازه میانگین نانو ذرات

افزایش اندازه نانو ذرات با افزایش ولتاژ را میتوان حاصل از 

و جوش در این دانست که بالا رفتن ولتاژ سبب افزایش جنب 

محلول الکترولیت شده و این افزایش تحرك باعث افزایش 

شود و زنی و تعداد برخوردهاي بین ذرات می سرعت جوانه

دارند بنابراین اندازه چون ذرات فرصت کافی براي رشد 

 ذرات بزرگتر میشود.

 
 ولت 15در ولتاژ نانوذرات سنتز شدهSEM تصاویر : 3شکل

 EDXنتایج 

به منظور بررسی میزان خلوص نانو ذرات تولید شده و    

 EDXاطلاع از عناصر تولید شده از ازمون تجزیه عنصري 

 استفاده گردید. نتایج حاصل از وجود عناصر اکسیژن،

 .دهدها نشان میالومینیوم، اهن، گوگرد و سدیم را در نمونه

 .ولت 15نمونه سنتز شده در ولتاژ  EDXنتایج حاصل از :  4شکل
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 VSMنتایج 

با هدف بررسی میزان مغناطیده شدن نانو ذرات تولید شده   

نتایج حاصل از انالیز در  .استفاده گردید VSMاز دستگاه 

 .نمودار زیر آورده شده است 

 

اهن با -هاي ساخته شده اکسید الومینیومنمونه VSMنمودار  : 5شکل

 .ولتاژهاي مختلف

 

همانگونه که مشاهده میکنید مغناطش ابتدا افزایش و سپس 

 5اي که نانو ذرات ساخته شده در ولتاژبه گونه  .یابدکاهش می

ولت داراي   15ولت داراي کمترین مقدار مغناطش ودر 

 باشند.بیشترین مقدار مغناطش می

 یرينتیجه گ

به  آهن-اکسید آلومینیوم نانوذرات  نتزدر این پژوهش س  

تحت ولتاژهاي  سه الکترود روش الکتروکریستالیزاسیون با

بررسی مورفولوژي و خواص . موفقیت انجام شد با مختلف

هاي پراش ساختاري نانوذرات تولید شده با کمک دستگاه

و  )SEM( و میکروسکوپ الکترونی روبشی پرتو ایکس

 مقایسه نتایج حاصل از انالیز صورت گرفت. ) EDX( آنالیز

XRD  ولت نشان میدهد که نانو ذرات ما در این   5راي ولتاژ  ب

 XRDاند. اما نتایج حاصل از ولتاژ به درستی تشکیل نشده

نشان از تشکیل ولت  25و  V 10 ،V 15 ،V 20هاي ولتاژ

آهن، اکسید  –ساختار کریستالی هگزاگونال اکسید آلومینیوم 

ولت، اکسید 15اهن و اکسید الومینیوم را دارندکه در ولتاژ 

آهن به مقدار بیشتري نسبت به سایر ذرات تشکیل   -آلومینیوم  

 شده است.

 که ذرات کروي بوده وگویاي آن است    SEMتصاویرانالیز    

 .اندتاژها ذرات تقریبا جدا از هم تشکیل شدهدر بسیاري از ول

با توجه  .نشان از مغناطیسی شدن ذرات است  VSMنتایج   

ولت   15به انچه که بیان شد نانو ذرات تشکیل شده در ولتاژ

 به عنوان بهترین نمونه انتخاب شدند. 

 ھامرجع 
[1  ] Vaughan, A. S. (2013, June). Nano at nineteen. In Solid 

Dielectrics (ICSD), 2013 IEEE International Conference on (pp. 706-

709). 

ساخت و مطالعه خواص ساختاري و . )1392( ،موسیوند، صبا ]2[  

مغناطیسی نانو ذرات اکسید آهن و بررسی کاربرد آنها. پایان نامه دکتري 

 .دانشگاه شهید چمران اهواز

سنتز نانوذرات اکسید  يمقایسه روشها) 1389رجائیان، آزاده. ( ]3[

 آلومینیوم و مطالعه خواص ساختاري

 .پایان نامه کارشناسی ارشد دانشگاه دامغان .و اپتیکی آن
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 بر روي گرافن  موضعیپتانسیل الکتروستاتیک بررسی و  KBrبلوري عایق  رشد 

   آسیه السادات، *کاظمی؛ هاشمی، مریم

   ، تهرانایران علم وصنعت هدانشگا ،فیزیک  دانشکده

 

 چکیده

روي مواد  بر     الکتروستاتیک  عیهاي موضو ایجاد پتانسیل  در تولید قطعات الکترونیکی و اپتیکی  کاربردهاي مختلفی  که   است  تختی  یعایق یون  )KBr(پتاسیم برمید  

قرص   بر است. در اینجا از روش ساده اي مبتنی برتر مانند برآرایی بسیار هزینهجدیدهاي سنتی چکرالسکی و یا  . تولید این ساختار بلوري به روشدارد  دو بعدي

  KBrو با نمونه استاندارد    اندها در دماهاي مختلف پخت شده اده شده است. این قرصاستف  آن بلوري  جهت تولید ساختار  KBr  خالصپودر    از  سازي تحت فشار

 تشکیل شده و   fccساختار بلوري    ددهنشان می  ،مد تماسی  در  میکروسکوپ نیروي اتمی  پراش پرتو ایکس و  باساختاري و مورفولوژیکی  مطالعات    .اندمقایسه شده

تحقیقات نشان داده که  .هاي اتمی داردله بین گامهاي اتمی و نیز کاهش فاص کاهش ارتفاع گام، سطح  هايکاهش ناهمواري اي برحظهقابل ملا  ، اثردماي پخت  افزایش

  با دماي بالاتر،    KBr  نمونهمکانیکی بر روي    برداريلایه   چندلایه از روش  گرافن  هستند.  تر، قوي  KBr  نواحی تختاز    هاي اتمیگام  رويک  الکتروستاتی  تانسیلپ

 بر روي گرافن بررسی شده است. لکتروستاتیک هاي ا و پتانسیلهاي اتمی و اثر گام یافته استانتقال 

 ک الکتروستاتییروهاي هاي اتمی، نمیکروسکوپ نیروي اتمی، گام  گرافن،، KBr واژه هاي کلیدي:

 

KBr insulating crystal growth and characterization of local electrostatic potential         
on graphene  

 

Hashemi, Maryam; Kazemi*, Asieh sadat 
 

 Department of Physics, Iran University of Science and Technology, Tehran 
 

Abstract  
 

Abstract  
KBr is an insulating flat substrate and possess various applications in electronic and optical devices and 
inducing local strong electrostatic potentials on 2D materials. Fabrication of this crystal via conventional 
Czochralski method or more novel epitaxial methods is costly. Here, a simple method is employed based on 
pellet fabrication from KBr powder by applying pressure. These pellets have been baked at various 
temperatures and compared with standard Agar-KBr. Morphological and structural studies via X-ray 
diffraction and atomic force microscopy show the formation of fcc structure. Increasing the temperature 
significantly reduces roughness parameters, the height of the atomic steps and the distance between them. 
Recent research results demonstrate stronger electrostatic potential on the atomic steps than on the flat regions 
of KBr surfaces. Few layer graphene have been transferred onto higher temperature KBr surfaces and the effect 
of electrostatic potential near atomic steps have been investigated on these sheets.  
 Keywords: KBr, Graphene, Atomic force microscopy, Atomic steps, Electrostatic forces 
 
 

 : مقدمه

برمید      شیمیایی پتاسیم  فرمول  بلوري  داراي  ،  KBr  با  ساختار 

، رنگ و قابل انحلال در ساختار قطبی آبو بیو یکنواخت  شفاف  

آننقطهبا   ذوب  میبه  یونی  ات ترکیباز  و    C°  734  ي    .رودشمار 

در    و بطور متداول  است گذردهی بالا    و  گاف انرژي  داراياین ماده  

فروسرخطیف فوریه  تبدیل  تقسیم  ) FTIR(  سنجی  هاي  کنندهو 
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می  درپرتو    استفاده  و    KBrبسترهاي    .شوداسپکتروفتومترها  نرم 

هستند ما  بلور کت   KBrو  مرطوب  عبور  داراي  قرمز شفاف،  دون 

از    و  بالا بیش  و است    mm  10  از  کمتر  ضخامت   در  ٪90گذر 

 هاي ساختار.  [1]  دارد  مکانیکی  هايدر برابر شوك   یمقاومت خوب

KBr  عیوب  با  بلوري  تک وجود  مقا عدم    ، بلورهابس  با  یسهدر 

و به    [2]  دارند  مکانیکی، نوري و الکتریکی  خواص منحصر به فرد

شناو  ،(Czochralski)چکرالسکی  شامل  ی  هایروش ر منطقه 

)Floatingzone(    منجبریو   )Bridgman(  هزینه صرف  هاي با 

سنتز شامل    KBr  رشد  دیگرهاي  روش .   [3,4]شوندتولید میبالا  

ساد   تصعید،  و  هیدروترمال بر حلالتبلور  مبتنی  برآرایی   [1]  ه  و 

عایقدر    KBrبلور    .است   [5] بعنوان  الکترونیکی  قطعات    تولید 

و نیز    جهت رشد نانوساختارهاي رسانا  ی و زیرلایه مناسب الکتریک

تماسی   غیر  اتمی  نیروي  میکروسکوپ  مطالعات  کاربرد   [7]در 

فرابنفش و   nm  10-200  بعنوان مبدل نور در ناحیه  . بعلاوه،دارد

اشعه می[8]نرم    X  قطعات  استفاده  دیگر،    شود.،  مطالعات  با در 

محیط،  قر در  ماده  این  گرفتن  قطبیار  دو  تشکیل  هاي  از خاصیت 

تراس روي  بر  مآب  این  مقیاس  هاي  در  منبعی اده  بعنوان  اتمی، 

ر این د.  [9]جهت ایجاد پتانسیل الکتروستاتیک استفاده شده است  

  جامد پودريقرص سازي از  مبتنی بر  و ارزان  مطالعه، روش ساده  

هاي است. قرص  کار رفتهبهتخت،      KBrتحت فشار، جهت تولید  

دماه در  حاصل،  و  شفاف  دیده  حرارت  کوره  در  مختلف  با اي 

اتمی   نیروي  شدهمیکروسکوپ  نظر   یاتمهاي  گاماند.  بررسی  از 

از یکدیگر روي سطح   ابعاد، ضخامت و فاصله     KBrساختاري، 

دما دو  با    در  نیز  شدهاستا   KBrو  مقایسه  از اند.  ندارد  بعد 

گام  یپاسپتروسکو  روي  انیرو  این روي  چندلایه  گرافن    ،تمیهاي 

الی بر روي یک اعمتروستاتپتانسیل الک  و   گرفتهقرار    بلوري  ساختار

 آن بررسی شده است.  

 

   مواد و روش:

بالا  KBr   پودر     در ،)Merck(شده  خریداري  با خلوص بسیار 

سابیدمخصوص    عقیق   هاون شده،  تمیز  قبل  از  بافت   شد  هو  تا 

 cm  ساز با قطرکپسول قرص  به. پودر نرم شده  یکنواختی پیدا کند

یکنواخت    1 و  بطور  یافت  پرس انتقال  دستگاه    فشارتحت    در 

Gpa  1  هاي سرامیکی تمیز و بوته  در  هاقرص،  سپس.  شد  ساخته

کوره   گام.  گرفتند  جايدرون  با  کوره  افزایش   C°  50هاي  دماي 

 1به مدت    هاقرص.  برسد  C°  500و    C°  400تا به دماهاي    یافت 
، طی زمان انتظار تا تصویربرداري  .ساعت، در کوره حرارت دیدند

گرافن، انتقال  یا  و  نیرو  محیط رصق   اسپکتروسکوپی  در  ها 

دسیکاتور تحت خلاء نگهداري شدند تا از جذب رطوبت محیطی 

شود.   قرصجلوگیري  مشخصهاین  جهت  با ها  ساختاري  یابی 

) ایکس  پرتو  پراش  تابش)  Bruker-Advancedدستگاه    با 

CuKa  با  Å 1.5406=  O    .ایسه مطالعاتی، مق  جهتبررسی شدند

شدهKBr بلور   شرکت    خریداري  ش   AGARاز  تجاري با  ناسه 

AGG3900    برش قائم،  زاویه  با  و  تیز  تیغ  کمک  و به  شد  داده 

استفاده    آن)  100(سطح   باشد.  بلافاصله    تصویربرداري 

(مدل   اتمی  نیروي  پژوهش)-Advancedمیکروسکوپ  در    آرا 

% در دماي محیط  30-35و در رطوبت    ايمدهاي تماسی و ضربه

شد. لایه  انجام  روش  از  مکانیگرافن  از  برداري  بر   HOPGکی 

 شد.  مطالعهروي قرص ساخته شده قرار گرفت و 

 

 نتایج و بحث :

دماهاي   1شکل   در  یافته  رشد  نمونه  دو  ایکس  پرتو  پراش  طیف 

C°  400    وC°  500   هاي این طیف موید همه قلهدهد.  را نشان می

بلوري   KBrبلور    fccساختار   صفحه  در  قله  بلندترین  هستند. 

) 420)، (220)، (111بلند بعدي در صفحات (  هاي) و قله200(

) یافته400و  با  و  هستند  مورد  )  در  دیگر  تحقیقاتی   KBrهاي 

بر    [10] دماي پخت،  افزایش  با  انتظار،  با  مطابق  دارند.  همخوانی 

قله این  است.  شدت  شده  افزوده  تولید  ها  اینجا، ساده  روش  در 

به  من معمولا  )111(قطبی    صفحاتایجاد  جر  که  روش   شده   از 

 .[6] شودی جاد مای برآرایی برهزینه

سه  دوبعديتصاویر      قرص  AFMتوپوگرافی  بعدي  و  ي  هااز 

KBr    و  دماي پخت شده    دو درKBr-Agar    نشان   2در شکل

شوند و تر می، به هم نزدیکهاي اتمی با افزایش دماکه گام  دهدمی

هاي اتمی در  ر لبه گامبا مشاهده دقیق تیابد.  ها کاهش میارتفاع آن

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

لبه، مشخص میC°  400  دماي  این  از شاخصشود  هاي بالاتر ها 

، ها، این شاخصC°  500تشکیل شده اند. با افزایش دما، در    1میلر 

شاخص پایینبه  می  2تر هاي  هاي  گام  KBr-Agarیابند.  تقلیل 

 °Cقرص    و کم داشته اتمی بسیار ظریف و با فواصل اتمی بسیار  

ا  500 دارد.  به  بسیار شباهت  نمونه  دقیقبراي  ین  تر سطح مطالعه 

شکل  قرص تصاویر  همه  از  گیري،  اندازه  خطاي  کاهش  و  ،  2ها 

پردازش ناهمواري در  و    انتخاب شد  2  ×  2 اي با ابعادپنجره

نر افزار  با  (  SPIPم  گرفت  ناهمواري    ).3شکل  صورت  میزان 

، ر مشخص با افزایش دماي پخت بلور طو به  Saمتوسط سطوح یا  

 Sqي سطح،  از ناهموار  کمیت دیگر استخراج شدهیابد.  کاهش می

است که به انحراف معیار توزیع ارتفاع مربوط است. تغییرات این  

نیز مانند تغییرات   به این پارامتر  است.  Saکمیت  ها مقادیر مربوط 

ناهمواري،   دیگر  رایج  پارامتر  دو  است.  نزدیک  هم   Svو    Spبه 

ترین دره را  به ترتیب ارتفاع بلندترین قله و عمق عمیقهستند که  

 Szدهند. اختلاف این دو کمیت، بعنوان پارامتر  ان میدر سطح نش

با   ات این پارمترها هم بصورت افزایشیشود. روند تغییرشناخته می

نمونه  کاهش دماي پخت است.   ناهمواري در  -KBrهمه مقادیر 

Agar    مقادیر ناهمواري در نمونه   واز دو نمونه پخت شده کمتر

C° 500 ست.تر ابه این نمونه بسیار نزدیک   

، اسپکتروسکوپی C°500با توجه به مشخصات ساختاري نمونه     

گام از  نواحی دور  در  گام  نیرو  تماسی   اتمی و روي  مد  در  اتمی 

گیري در راستاي یک خط راست گذرا از یک  انجام شد. این اندازه

بر روي سطح صورت   کنتیلور  nm   1000گام اتمی و با ایندنتیشن

بر حسب    کنتیلور،  مقدار ثابت فنر    به  با توجه   مقادیر نیرو  گرفت. 

nN  مختلف نقاط  فاصله  در  هم    nm  250  به  و 4(شکلاز  الف 

شدهانداز  ،)ب در  مقادیر    .گیري  در   استايرنیرو  راست  خط  این 

حدود اتمی  گام  از  دور  اتمی    nN  5  نواحی  گام  نزدیکی  در  و 

هاي اتمی نشان داده که گام  [9,11]است. تحقیقات    nN  9  حدود

نسبت    تريقويپتانسیل الکتروستاتیک    KBrهاي یونی مانند  عایق

 KBrي سطحدادن گرافن بر رو  با قرار به ناحیه هموار سطح دارند.

رافن بین گ لکتروستاتیک  ک ناشی از نیروهاي ا، پتانسیل الکتروستاتی

1High Index Steps  
2Low Index Steps 

گام نواحی  در  یونی بخصوص  اتمیو عایق  ناخالصی  هاي  یا و  ها 

 بررسی است. قابل ، [9] هاي شبکهنقص

 

 
طیف  1شکل  :XRD  قرص بلوري  دماهاي   KBrهاي  ساختار  در  شده  پخت 

C° 400  وC° 500 .   

 

 
 °Cدر دماهاي    KBrهاي  دوبعدي از سطح قرص توپوگرافیتصاویر    :  2شکل

 در مد تماسی.   20 × 20به ابعاد  KBr-Agarنیز و  C° 500و  400
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-بیشتر استتار میاثر این پتانسیل،  ن،  هاي گرافتعداد لایهبا افزایش   

در    سطح گرافناز  پوگرافیک و فاز  تو برداري  . نقشه[11,12]  شود

این   )هج و  (  4در شکل    KBrهاي اتمی  بر روي گام  ايمد ضربه

هاي نسیل روي خود گامتغییرات پتا  دهد.موضوع را بهتر نشان می

بهتر مشخص    )(ه4آب در شکل هاي با حضور دوقطبی KBrاتمی 

یااست.   با  تطابق  در  آمده  بدست  است  فتهنتایج  اخیر  علمی  هاي 

[9,12,13] .   

 

 
هاي سطح قرصتصاویر از ستخرج  پارامترهاي مختلف ناهمواري م  ییرغ : ت3شکل

KBr    دماهاي ابعاد ،  KBr-Agarنیز  و    C°  500و    C°  400در  به 

 .در مد تماسی 2×2

 

 
با    KBrگام اتمی در ساختار  گرافی از یک  صویر دوبعدي توپوت: الف)  4ل  کش

سبز الف)  ، بنقاط مشخص شده  نقاط سبز شکل  در  نیرو  مقادیر  ، ج) نمودار 

گرافن  ت توپوگرافی  دوبعدي  روي  صویر  بر  دوبعدي KBrچندلایه  تصویر   ،

 ل ج.  شک بعدي توپوگرافیسهصویر ت ، شکل جتغییرات فاز 

  نتیجه گیري

بساخ      ساده  به  KBrلوري  تار  بر  روش  مبتنی  سازي قرص اي 

بر مطالعه ساختاري و مورفولوژیکی  شده است.    تولیدتحت فشار  

پراش پرتو ایکس در دماهاي مختلف با    شدهي پخت  هاقرصروي  

اتمی،و   نیروي  دماي  .  ست ا گرفته  صورت  میکروسکوپ  افزایش 

-هاي مختلف سطحی، کاهش ارتفاع گامناهمواريمنجر به کاهش  

گام بین  فاصله  کاهش  نیز  و  اتمی  اتمی  هاي  اسهاي  ت. شده 

اده اندازه نیرو  نشان د  KBrح بلوري  روي سطپی نیرو  پکتروسکو اس

گام بیروي  اتمی  گرافن هاي  است.  مسطح  نواحی  در  نیرو  از  شتر 

تري ها هم پتانسیل الکتروستاتیک قويین گامافته بر روي اانتقال ی

 کند. حس می
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 چند لایه نامتجانس نیمرسانايمدل  ترابرد اسپینی در برثیرات سد الکتریکی و مغناطیسی أت

 محبوبه  ،سمیرا ؛ شهري ناصري ،بهادیوند چگینی

 ایران دانشگاه پیام نور ،تهران ،دانشکده فیزیک ، 

 چکیده

  هاایم.این ساختارقرار داده مطالعه مورد  ناهمگن در گاز الکترونی دو بعدي میدان مغناطیسی سد الکتریکی و  ترکیبی از در این مقاله ترابرد اسپینی را در نیمرساناهاي مبنی برما 

با استفاده از تابع آیري ، تقریب جرم موثر و  ما  که فلز فرومغناطیس را روي آنها قرار داده ایم. می باشد ي نامتجانسالکتریکی بر روي نیمرسانا  سد دوگانه و سد سه گانه

در تونل زنی الکترون ها و قطبش اسپینی محاسبه کرده ایم.نتایج ما نشان می دهند که ضریب  را سدهاي مغناطیسی تقریب شده توسط تابع دلتا،ضریب عبور الکترون 

 میدان مغناطیسی بستگی دارد.  قطبش اسپینی به موج موازي با سد ،ولتاژ اعمال شده و، بردار عبورالکترون به پارامترهاي ارتفاع و پهناي سد پتانسیل الکتریکی 

 مغناطیسی،تابع آیري، عبور الکترون،گاز الکترونی.-سد الکتریکیواژگان کلیدي : 

The effects of the electric-magnetic barrier on the spin transmission in the multibarrier 
semiconductor hetrostructures 

Bahadivand Chegini ,Samira ; Shahri Naseri , Mahboobeh 

Department  of Physics,Payame Noor,Tehran,Iran 

Abstract 

In the present paper, we study spin transmission in the semiconductors based on the combination of electrical barrier 
and non-homogeneous magnetic fields in two dimensional electron gas. These structures are double-barrier and triple-
barrier semiconductor hetero-structures that a metallic "FM" is deposited on them. Using the Airy function, effective 
mass approximation and the magnetic barriers approximated by delta function, we calculate transmission coefficient of 
tunneling electrons and spin polarization. Our results have shown that the parameters as the height and width of the 
electrical potential barrier, wave vector parallel to the barrier, applied bias voltage, and magnetic field are effective in 
the transmission coefficient. 

Keywords:Electric-magnetic barrier, Airy function, Transmission probability, Electron gas. 

PACS NO:72 

 

  مقدمه

خیرا توجه زیادي به قطعات جدید اسپینترونیکی شده است.بر  ا

بسیاري انجام   ] 3,4[ و تجربی    ] 1,2[ طالعات تئوري  این اساس م

ساختار  روي  بر  فرومغناطیس  نوار  یک  که  است.وقتی    شده 

لبه هاي نازك فلز فرومغناطیس سبب    قرا داده می شود،  تجانسنام

ناهمگن در صفحه گاز الکترونی دو بعدي   تولید میدان مغناطسیی

می شود که بعنوان سد مغناطیسی نقش اثر اسپین فیلترینگ را  

می  مغناطیسی توسط تابع دلتا تعریف    بطوري که سد  ایفا می کند

بر اساس ترکیبی    ]7[توسط مرجع  تزریق اسپین    .مطالعه] 5,6[ شود

از سد پتانسیل مثلثی شکل و میدان مغناطیسی ناهمگن انجام شد  
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که   حالی  میدان  ] 1[ مرجع  در  و  شکل  مربعی  پتانسیل  سد 

 مطالعه ما دراین مقاله به  مغناطیسی ناهمگن در نظر گرفته است.

]  8,9[ تزریق اسپین با استفاده از فلز فرومغناطیس  براساس مرجع  

و میدان    الکتریکی  سه گانه  حضور سدهاي پتانسیل دوگانه، در

 ایم. پرداختهمغناطیسی 

 مدل 

یک قطعه فلز فرومغناطیس بر روي ساختار نمیرساناي نامتجانس  

  ،میدان  الکتریکی  با حضورو    vୟقرار داده ایم با اعمال ولتاژ  

را مورد الکتریکی    سدهاي پتانسیل الکتریکی دوگانه و سه گانه

ایم داده  قرار  (  بررسی  فرومغناطیس   )1شکل  فلز  هاي  لبه  در 

بر   عمودي  مغناطیسی  بعدي صفحهمیدان  دو  الکترونی  گاز  ي 

میدان    شود. می  ایجاد دلتاتابع  تابع   توسط  را  مغناطیسی 

z

L
B (x) Bsgn( x) ( x ) � G �

2
 .تعریف می کنیم 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 

   :هامیلتونی سیستم را بصورت زیر می نویسیم
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براي اسپسن بالا و    1برابر است  با    σدر آن    بیان می کنیم که  

ع  بتا زبا اعمال شرایط مرزي و با استفاده ا. براي اسپین پایین -1

از زمان شرودینگر   معادلات مستقل  دقیق  ضریب  آیري و حل 

 زیر بدست می آوریم : ي از رابطهرا  عبورالکترون

)2    (                    f f

i i

K c
T

K c

�

V � 
2

  

 نتایج و حل تحلیلی 

ضریب عبور  یج ما نشان می دهد با حضور میدان مغناطیسی  تان

بطوري    یابدافزایش می]  8,9[ مرجع    نسبت به نتایج قبلی  الکترون

یک میل    سمت   ها با اسپین بالا بهکترونلکه ضریب عبور براي ا

به بردار موج الکترون  عبور  ضریب    و همچنین  )2(کلش  .می کند

  ،ولتاژ اعمال شده بستگی دارد پتانسیل الکتریکی و با سد  موازي  

گانه   سه  پتانسیل  سد  ساختار  مشاهده  الکتریکی  در  پیک  دو 

الکتریکی    دو گانهساختار سد پتانسیل  در حالی که در    .شودمی

فقط یک پیک مشاهده می شود که ناشی از رزونانس تونل زنی 

میالکترون رخ  زمانی  زنی  تونل  باشد.رزونانس  می  که  ها  دهد 

ي فرودي با انرژي ذره در شبه چاه کوانتومی بین دو  انرژي ذره

عبور الکترون به  الکتریکی پیک  سد یکسان باشد با افزایش ولتاژ  

  .دهدي استارك رخ میکند و پدیدهسمت چپ میل می

 

 

 الف

 ب

 ] 8,9شماتیکی از مدل سیستم [

سیل دوگانه   1کل ش سد پتان ستگاه  شی از د نوار فرومغناطیس . (a)الف .نمای

ساختار  سیل دوگانه الکتریکی.(b) سنامتجاندر تماس با   Uୈو U୆  سد پتان
میدان  (c).پهناي سد پتانسیل الکتریکی  dو c ,bارتفاع سد پتانسیل الکتریکی 

 س.مغناطیسی عمودي محدود شده در لبه هاي فاز فرومغناطی

لایه فرومغناطیس در تماس با  (a) .نمایشی از دستگاه سد پتانسیل سه گانه..ب

ارتفاع سد  Uீو U୆، Uୈ الکتریکی سد پتانسیل دوگانه(b).ساختار نامتجانس

میدان  )c(پهناي سد پتانسیل الکتریکی. gو   b ،f , d , cپتانسیل الکتریکی و 

  فرومغناطیس.ز لمغناطیسی عمودي محدود شده در لبه هاي ف
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 انرژي جنبشی برحسب. الف. ضریب عبور الکترون 2شکل

بایاس   با ولتاژ  پارامترهاي استفاده   Vୟ  شدهدر ساختار سد پتانسیل دوگانه 

 شده عبارتند از: 

B D

*
y

c A ,L A , U U / ev,B

b d A ,K ,g / .

 q  q    

  q   

50 90 0 5 3

10 2 0 44
  

 

 

 

 
 

 

 انرژي جنبشی  برحسبعبور الکترون  ب. ضریب

پارامترهاي استفاده   .𝑉௔ در ساختار سد پتانسیل دوگانه با ولتاژ بایاس شده

    شده عبارتند از:
A B C

D F G e B D G

*

b d g A ,c f ,L A ,m m m

m m m / m , U U U

/ ev,g /

   q    q   

      

  V  

20 15 90

0 067

0 5 0 44 1

    

 

 

 

 

 برحسب انرژي جنبشی  . ضریب عبور الکترون 3کل ش 

A B C

*
G e B D G

a

b d g A ,c f A ,L A ,m m m

m / m , U U U / ev,g /

v / ev,B .

   q   q  q   

      

  

20 15 90

0 067 0 5 0 44

0 8 3

  

  ما  توانستیم اسپین  پلاریزه را  در ساختار سد پتانسیل سه گانه 

نشان می دهد که ضریب   5ل  الکتریکی ایجاد کنیم چنانچه شک

هاي  براي اسپین 2  شکل   عبور الکترون با همان تقریب پارامترهاي

الکترون به   بالا و   پایین متفاوت است و همچنین ضریب عبور 

در    ارتفاع سد پتانسیل الکتریکی و ولتاژ اعمال شده بستگی دارد.

نشان داده ایم اسپین پلاریزه قویا به بردار موج موازي با    3شکل  

دارد. بستگی  الکتریکی  پتانسیل  پلاریزه    سد  اسپین  به  توجه  با 

 قطبش اسپینی   احتمال توانستیم  زیر  ایجاد شده  با استفاده از رابطه

    را محاسبه کنیم.

   

)3 (           𝑃 ൫𝐸, 𝐾௬൯ = ்↑൫ா,௄೤൯ି்↓(ா,௄೤)
்↑൫ா,௄೤൯ା்↓(ா,௄೤

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 
 برحسب انرژي جنبشی الکترون   عبور . ضریب4شکل

Bالف:   ,L A  q3 80  

Bب:  ,L A  q8 80  
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قطبش اسپینی قویا به  شود  مشاهده می  5شکل  که در   همانطور

غناطیسی قطبش  ممیدان مغناطیسی بستگی دارد با افزایش میدان  

 . یابداسپینی افزایش می

 گیرينتیجه

مغناطیسی ضریب   میدان  در حضور  ما  را  عبور  نتایج  الکترون 

دهد و همچنین توانستیم قطبش ] افزایش می8,9نسبت به مرجع [ 

 گانه الکتریکی ایجاد کنیم.  اسپینی در ساختار سد پتانسیل سه

دهد ضریب عبور الکترون به ارتفاع، پهناي سد نتایج ما نشان می

الکتریکی،   الکتریکی، بردار موج موازي با سد پتانسیل  پتانسیل 

ه بستگی دارد. همچنین قطبش اسپینی با افزایش  ولتاژ بایاس شد

 یابد.  میدان مغنایسی افزایش می

 

 

 

 

 

 

 

 

.قطبش اسپینی  براي ساختار سد پتانسیل سه گانه الکتریکی در حضور 5شکل

 هاي مغناطیسی مختلف پارامترهاي بکار گرفته شده عبارتند از:  میدان

A B c D F G
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همزمان تحت گاز  تهیه شده به روش کندوپاش 4O2NiCoساخت لایه هاي نازك نانوکامپوزیتی 

 و بررسی اثر فتوکاتالیستی آن واکنشی اکسیژن

   1 ؛ محمودي قاشقاي، سمانه 1محمد رضا ، زمانی میمیان ؛ 1 ، زهراکی احمدي
 تهران، نارمک، علم و صنعت ایرانه فیزیک دانشگا دانشکده1

 
 چکیده

جهت استفاده در  دف از این تحقیق ساخت لایه نازك متشکل از نیکل، کبالت و اکسیژن و بررسی خواص ساختاري و فتوکاتالیستی لایه هاي نازك تهیه شدهه

سپس ن تهیه شد. همزمان در حضور گاز واکنش پذیر اکسیژ به روش کندوپاش مغناطیسی 4O2NiCoتخریب رنگ متیلن بلو است. در این راستا ابتدا لایه نازك 

تست فتوکاتالیست انجام شدند. نتایج حاصل از  تست و (UV-Vis) شفرابنف -و طیف سنجی مرئی (EDS) آنالیز هاي طیف سنجی پراکندگی انرژي پرتو ایکس

EDS تست ازبا استفاده از نتایج حاصل  .کند تهیه شده تایید می  لایه نازك در ساختار را اکسیژن، کبالت و نیکلعناصر  وجود (UV-Vis) ،  انرژي نوار ممنوعه

در  قرار گرفتن بعد از پنج ساعت 4O2NiCoفتوکاتالیستی لایه نازك مشخص کرد که لایه نازك  آنالیزبدست آمد.  براي نمونه ي ساخته شده الکترون ولت 71/2

 .درصد تخریب می کند 55/48 رنگدانه هاي محلول متیلن بلو را تا ،مقابل نور خورشید

 ، فتوکاتالیست Vis-UV، آنالیز EDS، آنالیز  کندوپاش مغناطیسی،  4O2NiCo ه هاي کلیدي:واژ

 

Fabrication of NiCo2O4 nanocomposite thin films prepared by co-sputtering under 
reactive oxygen gas and investigation of its photocatalytic effect 
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Abstract  
 

The purpose of this research is to make a thin layer consisting of nickel, cobalt and oxygen and to investigate 
the structural and photocatalytic properties of the prepared thin layers to be used in the degradation of 
methylene blue dye. In this regard, first, a thin layer of NiCo2O4 was prepared co-sputtering in the presence of 
reactive oxygen gas. Then EDS and UV-Vis analyzes and photocatalyst testing were performed. The EDS 
indicates the abundance of specific elements. UV-Vis results reflected that optical bandgap is 2.71 eV. 
Moreover, by using UV-Vis, photocatalytic activity of the sample was evaluated for degradation of MB dye 
which demonstrated 48.55% degradation rate after 5 hours under sunlight irradiation. 
 Keywords: NiCo2O4, Thin films, Co-Sputtering, EDs, UV-Vis, Photocatalysis 
PACS No.  

  قدمهم

. آب مهم ترین ماده در زندگی همه موجودات زنده است    

افزایش روزافزون جمعیت جهان با منابع محدود آب، نیاز به 

توسعه فناوري هاي جدید براي تصفیه پساب هاي صنعتی و 

کی از رنگهاي پرکاربرد در ی. [2][1]خانگی را به دنبال داشته است

است. آلودگی زباله ناشی از  (MB) 1متیلن بلو نساجی صنعت

MB [4][3] تاثیر بسیار منفی بر موجودات زنده خواهد داشت . 

تخریب نوري است  ،یکی از روش هاي حذف آلاینده هاي آب    

کنش کاتالیست استفاده می کند که شامل یک واتوف روشکه از یک 

فتوکاتالیست در اثر تابش . [3]شیمیایی در مواجهه با نور است 

١ methylene blue (MB)   
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حفره ایجاد می کند که با شرکت در واکنش -نور، زوج الکترون 

در این فرآیند الکترون هاي . [4][5] باعث تسریع واکنش می گردد

برانگیخته و حفره هاي مثبت به ترتیب می توانند واکنش هاي 

کاهش و اکسیداسیون را آغاز کنند. در نهایت عوامل اکسید کننده 

مانند رادیکال هاي هیدروکسیل براي حمله به مولکول هاي رنگ 

 . [3][5] براي تجزیه سریع و غیرانتخابی آنها تشکیل می شوند

 NiOاز میان ترکیبات مختلف ترکیبات فلزات واسطه مانند    

، 4O3Co ،3O2Fe ،ZnO  و غیره می توانند به عنوان یک

فتوکاتالیست براي تخریب آلاینده هاي آلی مانند رنگ استفاده 

به طور خاص ترکیبات کبالت به دلیل فعالیت هاي  شوند.

. یکی از روش کاتالیزوري عالی، به طور گسترده استفاده می شود

ها براي محدود کردن کبالت سمی، استفاده از گروه فلزات دیگر از 

جمله نیکل، منگنز، آلومینا و آهن است که مورد مطالعه قرار 

 4O2NiCo. تاکنون محققان کاتالیزورهاي [6][3][4][1] اندگرفته

می تواند با موفقیت  4O2NiCoند که ه او دریافته را سنتز کرد

در این کار تحقیقاتی نیز با  تخریب آلاینده هاي آلی انجام دهد.

 توجه به اهمیت موضوع فوتوکاتالیستی به لایه نشانی لایه نازك 

 4O2NiCo شده استپرداخته   آنمشخصه یابی و. 

 تجربی راحلم

زیرلایه هاي شیشه اي پس از تمیزکاري درون دستگاه لایه     

پس از رسیدن  ١نشانی قرارداده شدند. دستگاه کندوپاش مغناطیسی

، فرآیند لایه نشانی با کمک دو ماده هدف فلزي به خلا مناسب

نیکل و کبالت تحت جریان گاز واکنش پذیر اکسیژن به ترتیب در 

روش کندوپاش داراي  .وات انجام می گیرد 60و   44توان هاي 

مزایایی نسبت به دیگر روش ها است از آن جمله می توان نرخ 

رسوب بالا و یکنواخت بودن سطح و همچنین کنترل ضخامت را 

نام برد. نرخ لایه نشانی در این کار با استفاده از ضخامت سنج 

تا  200کریستالی کنترل می شود که ضخامت لایه نازك در حدود 

 نانومتر تخمین زده می شود. 250

Magnetron Sputtering   ١  

عناصر یافتن براي  ٢آنالیز طیف سنجی پراش انرژي پرتو ایکس    

و تشخیص درصد وزنی و اتمی  4O2NiCoموجود در لایه نازك 

انجام گرفت. براي مطالعه خواص نوري لایه نازك عناصر آن 

4O2NiCo استفاده شد. ٣فرابنفش -از آنالیز طیف سنجی مرئی 

در این پژوهش خواص فتوکاتالیستی نمونه لایه نازك     

4O2NiCo  در مجاورت تابش نور خورشید ظاهر می شود. ابتدا

تهیه و داخل  4ppm 4 میلی لیتر محلول متیلن بلو با غلظت 100

 در( 4O2NiCoیک بشر ریخته شد. سپس یک نمونه لایه نازك 

لول حاوي داخل محلول قرار داده شد، مح) 2cm 1×1ابعاد حدود 

 30دقیقه در تاریکی گذاشته شد تا به تعادل برسد، پس  30نمونه 

د. بعد بشر حاوي دقیقه تاریکی نمونه اي از محلول برداشته ش

بیه ساز نور خورشید دستگاه شمحلول و نمونه روي پایه داخل 

در فاصله بیست  تقریباً ،شد به طوریکه نمونه در کف بشر گذاشته

دیود هاي نوري، (شامل  هاي مختلف دستگاه سانتی متري از لامپ

به  1که چیدمان آزمایش در شکل  قرار گرفت تنگستن)زنون، 

با شروع نور دهی بعد از . صورت شماتیک آورده شده است

گذشت مدت یک و پنج ساعت دو نمونه از محلول متیلن بلو 

نمونه برداشته شده براي آنالیز طیف سنجی  3برداشته شد. سپس 

فرابنفش برده شدند تا طیف جذب نمونه ها اندازه گیري  -مرئی

شود.

 
 NiCo2O4نازك  هیلا يبرا یستیفتوکاتال آزمایش  دمانیچ:  1شکل

gy Dispersive Spectroscopy (EDS)Ener ٢  
Vis)-Ultraviolet and Visible Spectroscopy (UV  ٣   

۴  Part Per Million (ppm)    
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  نتایج و تفسیر آن ها

براي اطمینان از درست انجام گرفتن فرآیند لایه نشانی و      

انباشت اتم هاي مورد نظر روي زیرلایه و همچنین یافتن درصد 

آنالیز طیف سنجی پراش انرژي  و اتمی عناصر سازنده لایه ازوزنی 

با بزرگنمایی  SEMتصویر  2شکل پرتو ایکس استفاده شده است.

 سطح نمونه دارايبرابر از سطح پوشش را نشان می دهد.  6500

 وجود اندکی پوشش یکنواختی می باشد که در آن عیوب سطحی

 .دارد

 
 4O2NiCoاز لایه نازك  SEMتصویر :  2شکل

نمودار شدت پیک  عناصر یک نقطه بر حسب انرژي بر  3در شکل

 مشاهده می شود.  EDSبا آزمون  NiCo2O4روي لایه نازك 

درصد وزنی و اتمی  تهیه شدهه مربوط به نمون EDS نموداراز     

مربوط به زیرلایه سیلیکون حذف شد. نتایج درصد وزنی و اتمی 

، کبالت %04/91می دهد که اکسیژن  شانن EDSاصر در آزمون عن

را  4O2NiCoاز درصد وزنی لایه نازك  %62/0و نیکل  34/8%

 .تشکیل می دهند

براي بدست آوردن اطلاعات در مورد انرژي نوار ممنوعه لایه ها، 

، 1شد. در رابطه فرابنفش کمک گرفته  -از آنالیز طیف سنجی مرئی

مواد نیمه  "α") و ضریب جذب gE(وار ممنوعه رابطه بین انرژي ن

  νh: در جایی که [1]ت ارائه شده اس 1هادي، با فرمول معروف تاك

١ Tauc formula 

  
 
 

   4O2NiCoلایه نازك  EDSنمودار :  3شکل

یک ثابت مرتبط به  Bضریب جذب است،  αانرژي فوتون است، 

هاي  nبراي ) hvبر حسب ( )2hv)α با رسم نمودار .ماده است

با نمودار  n=2مختلف دیده می شود که نمودار رسم شده به ازاي 

، به عبارت دیگر لایه هاي مقالات مرجع همخوانی بهتري دارد

 نیمه رسانایی با باند گپ مستقیم است.  4O2NiCoنازك 

)1( )gE-= B(hvn (αhv) 

) hvرا بر حسب انرژي فوتون فرودي ( (αhv)2منحنی  4شکل

را نشان می دهد. محل تقاطع مماس  4O2NiCoبراي لایه نازك 

 الکترون ولت می باشد. مقدار 71/2سبز رنگ بر منحنی افقی 

الکترون ولت لایه نازك  3کوچک انرژي نوار ممنوعه حدود 

4O2NiCo  را بعنوان یک فتوکاتالیست کارآمد تحت نور مرئی

 تبدیل می کند.

1 2 3 4
0

1x1014

2x1014

3x1014

4x1014

5x1014

6x1014

(a
hv
)2  (e

V
.m

-2
)

hv (eV)

 NiCo2O4

 
) براي لایه نازك hv) بر حسب انرژي فوتون ورودي (αhv(2منحنی :  4شکل

4O2NiCo  حاصل ازVis-UV 

 )KeVانرژي (

 شدت

)counts( 
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براي نظارت بر تغییرات در  UV-Visطیف سنجی  همچنین 

 .)5(شکل استفاده شد نیز نور خورشید MBتخریب فتوکاتالیستی 

در زمان هاي مختلف تابش با حداکثر جذب در طول  MBغلظت 

مشاهده می  5نانومتر تعیین شد. همانطور که  در شکل 664موج 

ساعت نمودار  5تا  0شود با شروع تابش شبیه ساز نور خورشید از

 ر می شود.جذب کمت

 
در حضور فتوکاتالیست  MBزمان مختلف محلول  3طیف جذبی در :  5شکل

4O2NiCo 

براي اندازه گیري درصد تخریب و از بین رفتن رنگ آلاینده رابطه 

مقدار جذب محلول با  1لامبرت-به کار برده شد. طبق رابطه بیر 2

. پس بجاي غلظت مقدار جذب [7] غلظت آن نسبت مستقیم دارد

MB 0گرفت،  در رابطه قرارC  میزان جذب اولیه قبل تابش وtC 

را نشان می دهد. بر همین اساس می  tمیزان جذب ثانویه در زمان 

شود درصد تخریب را در هر ساعت بر حسب ساعت صفر 

 5و  1نمودار درصد تخریب در ساعت  6محاسبه کرد، که در شکل

نشان داده می شود که بالاترین آن در ساعت پنجم با مقدار 

متیل بلو را تخریب می کند که نشان دهنده عملکرد خوب  55/48%

 می باشد. 4O2NiCoجذب رنگ لایه نازك 
)2( × 10 0) /CtC-0D (%) = (C 

١ Beer-Lambert  

ساعت  5ساعت پس از شروع نور و  MB 1نمودار درصد تخریب :  6شکل

 4O2NiCoپس از آن در حضور لایه نازك 

اي درك کمی فرآیند فتوکاتالیستی، ثابت سرعت علاوه بر این بر

هاي تخریب مربوطه در یک مدل خط واکنش با استفاده از داده

نشان دهنده ثابت   k،3شود. بر اساس رابطه مرتبه اول تعیین می

می باشد. شیب نمودار خط قرمز منطبق بر داده  سرعت واکنش

 یاقب MB یغلطت نسب یتمیلگار راتیی(تغ C) tC-0Ln(هاي 

می باشد، که   kهمان  7در شکل بر حسب زمان) مانده در محلول

 می باشد.  h 12/0-1مقدار آن در اینجا 
)3( kt-=  0) /CtC-0Ln (C 

 
 4O2NiCoدر حضور  MBنمودار ثابت تخریب فتوکاتالیستی محلول :  7شکل

فعال  يهااست گونهلازم  ،یستیتوکاتالواکنش ف عملکرددرك  يبرا

 ).8شکل (مطابقشود  جادیا MB نابودي (تخریب) يبرا یاصل

طبق معادلات زیر به صورت دو مدل  عملکرد واکنش فتوکاتالیستی

در  4O2NiCoنازك  لایه که یهنگام :1شرح داده می شود. مدل

حفره -الکترون هاي جفت رند،یگ یقرار م دیمعرض نور خورش

شده  دیتول يهاد. الکتروننشو یم ادجیا 4O2NiCoسطح  يرو

سطح واکنش دهند تا  يرو 2O يهابا مولکول توانندیم ينور

 حفرهکه  یالدهند ، در ح لیرا تشک دیسوپراکس ونیآن يهاکالیراد
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 يهاکالیشده واکنش دهند تا رادبا آب جذب توانندیها م 

جذب شده در  يهاندهیدهند. سپس آلا لیتشک لیدروکسیه

ها، حفرهفعال ( يهاتوسط گونه 4O2NiCoفعال  يهامحل

 دی) اکسلیدروکسیه يهاکالیو راد دیسوپراکس ونیآن يهاکالیراد

تحت تابش  ينور تیدر فعال یش قابل توجهیافزا: 2مدل شدند.

و حفره  الکترون ها بیتوان به کاهش نوترک یرا م دینور خورش

 ،سبت داد. پس از آنن 4O2NiCoتوسط ماده هاي حاصل از نور 

MB 4سطح  يجذب شده بر روO2NiCo  توسط تابش نور

 ختهیبرانگ MBاز  هاالکترون به دنبال آنشد.  ختهیبرانگ دیخورش

یمحلول م ژنیشدند، سپس اکس قیتزر 4O2NiCo ییبه نوار رسانا

مهار  دیسوپر اکس ونیآن يهاکالیراد دیتول يالکترون را برا تواند

فعال  يهاتوسط گونه MB يهاندهیآلا ،تیکند. در نها

 .شدند هیتجز دیسوپراکس ونیآن يهاکالیراد

 

 
 4O2NiCo يبر رو MB یستیفتوکاتال بیتخر عملکرد:  8شکل

 

یک ماده  NiCo2O4نتایج آزمون فتوکاتالیست نشان می دهد که 

ر خورشید فتوکاتالیست مناسب براي تخریب رنگ در برابر نو

 است.

     نتیجه گیري 
با موفقیت توسط  4O2NiCoفتوکاتالیست هاي لایه نازك     

نقطه اي تشکیل لایه  EDSکندوپاش مغناطیسی سنتز شدند. آنالیز 

را  با توجه به درصد وزنی تایید کرد.   4O2NiCoنازك یکنواخت 

نشان داد که آن نیمه  4O2NiCoاز لایه نازك  Vis-UVآنالیز 

انایی با نوار ممنوعه (باند گپ) مستقیم است. انرژي نوار رس

الکترون ولت می باشد  4O2NiCo 71/2) لایه نازك gEممنوعه (

که بر اساس آن می تواند عملکرد خوب فتوکاتالیستی داشته باشد. 

آنالیز فتوکاتالیستی زیر نور خورشید با کمک طیف جذبی توسط 

بعد از پنج  4O2NiCoازك نشان داد که لایه ن Vis-UVدستگاه 

ساعت در مقابل نور خورشید رنگدانه هاي محلول متیلن بلو را تا 

آن برابر  تخریب می کند و ثابت سرعت واکنش تخریب % 55/48

1-h 12/0 .می باشد 

  سپاسگزاري

با سپاس و تقدیر ویژه از خواهر مهربانم سرکار خانم اعظم کی احمدي       

و مرا در مراحل  داده اندخود قرار بسیار لطف و محبت را موردهمواره بنده که 

 مختلف پژوهش یاري کردند.
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 زون وا -سطحی یوويبا عملیات  PM6:Y6فولرنی سازي عملکرد سلول خورشیدي غیر بهینه

 
 3و2و1اصغر، ؛ عسگري  2و1المیرا، عنابی میلانی ؛  2و1داود،  راعیانی

 ایران گاه تبریز،شکده فیزیک، دانشدان1

 ایران ،ه تبریزدانشگا شناسی، گروه تحقیقاتی ادوات فوتونیکی، پژوهشکده فیزیک کاربردي و ستاره2

 ، استرالیا ي غربیااسترالی، دانشگاه گروه میکروالکترونیک3

 چکیده

 10براي درصد  54/7 از بازده  PM6: Y6اي نامتجانس  اوزون به  لایه ترابرد الکترون در یک سلول خورشیدي کپه -در این مقاله، با اعمال عملیات سطحی یووي

اوزون  -ثانیه از عملیات سطحی یووي 20ارتقا پیدا کرده است. بازده بهینه سلول خورشیدي براي مدت زمان  در بهترین حالت درصد 46/12به ثانیه عملیات سطحی 

هاي مربوط به تهی  نقصاوزون  -وياست. عملیات یو سازي کاهش یافته ثانیه، میزان بهینه 20، براي مقادیر بالاتر از است. با افزایش زمان عملیات بدست آمده

 دهد. را اکسید کرده و مقاومت داخلی لایه را کاهش داده و ترابرد حامل در فصل مشترك پلیمر/ لایه ترابرد را افزایش می ZnOدر لایه  هاي اکسیژن جاي

 ، لایه ترابرداوزون -سلول خورشیدي آلی غیرفولرنی، کپه اي نامتجانس، عملیات سطحی، یووي   :واژه هاي کلیدي

 

Performance improvement of PM6:Y6 non-fullerene solar cell with UV-Ozone surface 
treatment  

 

Raeyani,  Davoud1,2; Annabi Milani,  Elmira1,2; Asgari,  Asghar1,2,3 
 

1 Faculty of Physics, University of Tabriz, Iran 
2 Photonics Devices Research Group, Research Institute of Applied Physics and Astronomy, University of Tabriz, Iran 

3 Microelectronics Group, University of Western Australia, Australia 
 

Abstract  
In this article, by applying UV-ozone surface treatment to the electron transport layer in a PM6: Y6 bulk 
heterojunction solar cell, the efficiency has increased from 7.54% for 10 sec of UV-Ozone treatment to 12.46% 
in the best condition. The optimal efficiency of the solar cell has obtained for 20 seconds of UV-Ozone surface 
treatment exposure. As the UV-ozone treatment time increases from 20 sec, the efficiency decreases. UV-ozone 
treatment oxidizes defects related to oxygen vacancies in the ZnO layer and as a result, reduces the internal 
resistance and increases carrier transport at the polymer/transport layer interface.  
 
Keywords: Non-fullerene Organic Solar Cell, Bulk Heterojunction, Surface treatment, UV-Ozone, Transport 
Layer 
 
PACS No.70          
 

  قدمهم

 يانرژ يبرا ندهیفزا يو تقاضا یلیبا کاهش منابع سوخت فس    

مورد توجه  ریدپذیتجد يمنابع انرژ يبه جستجو ازیو پاك، ن داریپا

همزمان به حداقل طور  بهو  شتریب يانرژ تولید .است شده واقع

ترین اهداف در از اصلی عتیو طب نیرساندن اثرات مخرب بر زم

مناسب و  ینیگزیجا به عنوان يدیخورش يانرژ باشد. یماین زمینه 

هاي  سلول است. اهداف در نظر گرفته شده نیتحقق ا يمطلوب برا

براي تبدیل مقرون  ادواتترین  خورشیدي آلی از جمله مطلوب

سلول  کی. شوند صرفه انرژي خورشیدي محسوب می به
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 کی يا متشکل از اتصالات ناهمگن کپه یمعمول یآل يدیخورش

 . ]1[ باشد یفولرن  م –مریزدوج پلشبکه م

از  ی)، شامل مخلوطPSC( يمریپل يدیخورش يها سلول

به  nنوع  يها مرسانایها و ن به عنوان دهنده Pمزدوج نوع  يمرهایپل

 چیکاتد ساندو کیآند و  کی نیهستند، که ب ها رندهیعنوان پذ

مورد استفاده در این نوع از  nرساناهاي پذیرنده نوع  نیم. اند شده

، پلیمرهاي مزدوج نوع  فولرن هاي خورشیدي شامل مشتقات سلول

n رساناهاي آلی نوع غیرفولرنی ( و نیمNF-OSشود. در بین  ) می

مزایاي متمایزي نشان  NF-OSهاي نوع  ها، پذیرنده ین پذیرندها

، ونیاند، از جمله: تنظیم آسان ناحیه جذب و سطح انرژي الکتر داده

ده بودن و نیز قابل استفا ، پایداري مورفولوژیکی خوبزیادجذب 

 .]2,3[ پذیر در ادوات انعطاف

توجه زیادي  از نوع غیرفولرنی اي خورشیدي آلیه سلول ،رو از این

به سرعت رو به  آنها تبدیل تواناند و بازده  را به خود جلب کرده

 .]4[ است رسیده درصد 17اخیرا تا  . این مقدارافزایش است

در  ارتقاء بازدهبه  یابیدست يبرا یمختلف يهاروشتاکنون 

 نیا یاست. بخش اساسشده استفاده يدیخورش يها سلول

منظور . انتقال حامل تمرکز دارد هیدر لا راتییبر اعمال تغ اتقیتحق

و  ITOه بستر يشده بر رو نهشت هیلا نیاول، انتقال حامل هیلااز 

که به ترابرد  باشد یم يکترود فلزال نشانی لایهقبل از  هیلا نیآخر

 .کند بهتر حامل کمک می

 ، ]5,6[ اوزون -عملیات سطحی یووي ،بازپختهایی مانند  روش

از  یبرخ ]9,10[ یو افزودن مواد ناخالص ]7,8[ پلاسما عملیات

در این  هستند.حامل انتقال  هیمورد استفاده در لا يها يساز نهیبه

انتقال  يها هیلا یکیو الکتر یکیبهبود خواص مورفولوژها  روش

 .هستندمهم  اریحامل بس

عنوان  به اوزون -عملیات سطحی یوويها،  روش نیبا ا سهیدر مقا

صلاح و ا یسطح ترازهاي ات دررییتغ ایجاد يمؤثر برا یروش

 یافزودنماده  نیاز به بدون ،فیلم نازك اکسید زینکها در  نقص

از تحقیقاتی که در این زمینه انجام  .شود یدر نظر گرفته م ،خاصی

 توان به موارد زیر اشاره کرد. شده است می

 اوزون -یووي با اعمالگزارش کردند که  ]11[ و همکاران 1اسمال 

 توان یم 2نپیرولیدو ونیل پلی -زینک ی اکسیدبیژل ترک -سل کی به

 و همکارانش 3. همچنین بایینددیرا بهبود بخش افزارهعملکرد 

 -یووي) قهیدق 15مدت ( یطولان عملیاتکه  گزارش کردند ]12[

تابع کار به میزان  شیباعث افزا نانوفیلم اکسیدروي يرو اوزون بر

) PCEتوان ( لیتبد بازدهکه  یشود، در حال یم ولت الکترون 6/0

 و همکارانش 4ادهیکاري .یابد می کاهش  35/2 هب 17/4دستگاه از 

اوزون به سطح نانوذرات اکسید زینک در  -با اعمال یووي ]6[

توانستند بازده  PBDTTT:PCBMسلول خوشیدي فولرنی

 ارتقا دهند. 2/8به  29/6تبدیل را از 

اوزون  -عملیات سطحی یووي در این مقاله، ما به مطالعه تاثیرات

پردازیم.  می PM6:Y6عملکرد سلول خورشیدي غیر فولرنی بر 

، فیلم نازك اکسید زینک که نقش ترابرد الکترون را اراستدر این 

ثانیه در  30و 20، 10مدت هاي زمانی کوتاه برعهده دارد، در بازه

اوزون گرفته و اثرات آن بر بازده سلول  -معرض عملیات یووي

 خورشیدي مورد بررسی قرار گرفت. 

 

 ها مواد و روش

  ZnO نازك  لمیف هیته .1

-سل ندیفرآ قیاز طر اکسید زینک نازك يها هیکار، لا نیدر ا

ساده است بسیار روش  کی ژل -روش سل .]13[ دش ژل ساخته 

وسیله  لز مربوطه و بهحلول حاوي نمک فنشانی م از طریق لایه که

به طور خلاصه،  .شود میانجام  طیمح هوايدر  نشانی چرخشی لایه

 تریل یلیم 10در  نیاتانول آم تریکرولیم 288 و زینکگرم استات  1

دور  2500سپس حلال تحت سرعت  د.اتانول حل ش یمتوکس-2

توسط دستگاه لایه نشانی چرخشی  هیثان 40به مدت  قهیدر دق

 1به مدت  گرادیدرجه سانت 200 يدر دما . در ادامه،دش داده نهشت

 د.ش ساعت در هوا بازپخت 

 

                                                 
1 C. E. Small 
2 ZnO-poly vinylpyrrolidone 
3 S. Bai 
4 P. Adhikary 
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 -سلول خورشیدي و عملیات سطحی یوويساخت  .2

 :اوزون

، )ITOایندیوم( اکسیدقلع يها هبستردر ابتدا براي تمیز کردن 

 در حمام التراسونیک پانولپروزویاستون و ا زه،یونیبا آب د آنها را

استات سپس محلول  .شد قرار داده قهیدق 15به مدت هر کدام 

 200 يو در دما   پوشش داده روش چرخشیبا  ITO يروبر زینک

در ادامه،  د.ش  بازپختساعت در هوا  1به مدت  گرادیدرجه سانت

عملیات  هاي مختلف در معرض فیلم نازك بدست آمده در زمان

مخلوط نی نشا سپس به لایه . رفتگ اوزون قرار  -سطحی یووي

 با شدهپر گلوباکسمحفظه در  زینکاکسید  لمیف يروبر لایه فعال

اکسید مولیبدن  تري نانومتر 20 ت،یدر نها .پرداخته شد  تروژنینگاز 

)MoO3( نقره نانومتر 120و عنوان لایه ترابرد حفره  به )Ag(  به

و به  نشانی تبخیري روش لایهبا استفاده از  عنوان الکترود فلزي

تصویر  1شکل  شد. نهشت دادهفعال  هیلا يرو اسک برکمک م

  دهد. شماتیک ساختار سلول خورشیدي مربوطه را نشان می

 
 

 شماتیک سلول خورشیدي فولرنی گزارش شده در این مقاله.: طرح  1شکل

 

 نتایج

فولرنی غیرولتاژ سلول خورشیدي  -منحنی جریان 2شکل      

PM6:Y6 نیه از عملیات سطحی ثا 30و  20،  10براي زمان هاي

باتوجه دهد.  ا نشان میرو بدون عملیات سطحی اوزون  -یووي

اوزون اعمال نشده است،  -شکل، براي حالتی که عملیات یووي به

در حالت بدون . دهند رفتار ناپایداري از خود نشان می ها منحنی

مانند از خود نشان  Sرفتاري  ها ، همه منحنیعملیات سطحی

شکل اغلب دلیلی  Sباز یکسانی دارند. منحنی تاژ مداردهند و ول می

در افزاره است و نشانگر وجود نشت در  5بر وجود جریان شانت

 -. با انجام عملیات سطحی یووي]14[ سلول خورشیدي است

ذف شده و شکل ح Sثانیه این رفتار  10اوزون به مدت حداقل 

است. این  سلول خورشیدي رفتاري متعارف از خود نشان داده

نشانگر آن است که بیشترین میزان نشت از طریق سطح لایه اکسید 

زینک اتفاق افتاده است و با اعمال عملیات سطحی به این لایه 

. با شود مشاهده میسلول خورشیدي بهبود قابل توجهی در رفتار 

ثانیه مقاوت شانت  20اوزون به  -يافزایش زمان عملیات یوو

است.  ثانیه از خود نشان داده 10بهبود قابل توجهی نسبت به حالت 

است. بهترین  درحالی که مقاومت سري تغییر چندانی نشان نداده

ثانیه ثبت شده است  20حالت براي سلول خورشیدي براي حالت 

تغییر  رغم عدم ثانیه علی 30و با افزایش زمان عملیات سطحی به 

که بیانگر یکسان بودن مقاومت شانت و  -چندان در شیب منحنی 

جریان اتصال کوتاه  -ثانیه است 30و  20سري براي دو حالت 

ثانیه از  30کاهش یافته است. در نتیجه بازدهی کمتري براي حالت 

 .دهد نشان میعملیات سطحی 

 

 
 

براي  PM6:Y6فولرنی غیرنمودار جریان ولتاژ سلول خورشیدي :  2شکل

 اوزون. -هاي مختلف از عملیات سطحی یووي زمان

 

                                                 
5 Shunt 
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  PM6:Y6 غیرفولرنی مشخصات سلول خورشیدي 1 جدول

جریان  شامل بازده، فاکتورپرشدگی، ولتاژ مدارباز و چگالی

دهد. باتوجه به جدول، ولتاژ مدارباز براي  می کوتاه را نشان اتصال

انی را نشان تغییرات چند عملیات سطحی، هاي مختلف حالت

 -کوتاه با افزایش زمان عملیات یووي دهد. اما جریان اتصال نمی

ثانیه  30ثانیه افزایش یافته است و سپس براي حالت  20اوزون تا 

فاکتور پرشدگی شود. همچنین  می  کاهش چگالی جریان مشاهده

با افزایش عملیات  PM6:Y6خورشیدي غیرفولرنی  براي سلول

ثانیه عملیات  20یافته است و بعد از حالت  اوزون، افزایش -یووي

و پس از آن تغییر  است سطحی تقریبا به حالت اشباع رسیده

. بازده سلول خورشیدي نیز با افزایش زمان عملیات چندانی ندارد

است. نتایج  ثانیه افزایش و سپس کاهش پیدا کرده 20سطحی تا 

یه از ثان 20به وضوح بیانگر آن است که مدت زمان  1جدول 

این ترین حالت براي  اوزون بهینه -عملیات سطحی یووي

نتایج مربوط به حالت بدون عملیات  خورشیدي بوده است. سلول

که منحنی جریان ولتاژ آن رفتار یک سلول  دلیل این سطحی، به

 است.  را از خود نشان نداده است، گزارش نشدهعادي خورشیدي 

 

 يها زمان يبرا PM6:Y6لرنی هاي سلول خورشیدي فو مشخصه:  1جدول

 اوزون. -يووی یسطح اتیمختلف از عمل

 
 

(الف) بازده کوانتومی خارجی سلول خورشیدي  3شکل 

براي حالت بدون عملیات سطحی و حالت  PM6:Y6غیرفولرنی 

دهد. شکل بیانگر آن  نشان میرا اوزون  -ثانیه یووي 20اعمال 

بازه کوانتومی است که عملیات سطحی به میزان قابل توجهی 

که جایگاه  ول خورشیدي را ارتقا داده است، درحالیخارجی سل

است.  مشخص شده در هر دو منحنی تقریبا یکسان بوده يها پیک

جریان تجمیعی سلول  چگالیهاي  (ب) مربوط به منحنی 3شکل 

 اتیحالت بدون عمل يبرا PM6:Y6خورشیدي غیرفولرنی 

باشد.  می اوزون -يووی عملیات سطحی هیثان 20 و حالت یسطح

ن تجمعی در حالتی که به اشباع با توجه به شکل مقدار جریا

 20هاي بدون عملیات سطحی و  رسد، به ترتیب براي حالت می

مترمربع  برسانتی آمپر میلی 8/19و  4/6ثانیه عملیات سطحی برابر با 

ثانیه عملیات  20جریان تجمیعی براي حالت  افزایش چگالی است.

ر مقایسه با حالت بدون عملیات سطحی، بیانگر تاثیر سطحی د

زینک و  شده بر سطح لایه اکسید سازي سطحی انجام توجه بهینه قابل

   هاي سطحی بر روي این لایه است. ها و تله کاهش نقص

 

 
جریان تجمیعی سلول  چگالیخارجی و (ب) الف) بازده کوانتومی (:  3شکل 

موج نور ورودي،  ورت تابعی از طولص به PM6:Y6خورشیدي غیرفولرنی 

 اوزون. -براي حالت با و بدون عملیات سطحی یووي
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  نتیجه گیري

-عملیات یووياثرات  در این مقاله به بررسیما  ،طورکلی به     

باعث  که ) پرداختیم،ZnO( انتقال الکترون هیلاروي بر اوزون

 ثانیه10چنداز مرتبه ی یها در زمان خورشیدي بهبود عملکرد سلول

. پارامترهایی مانند بازده، فاکتورپرشدگی و است هشد

ثانیه در  20کوتاه براي زمان عملیات سطحی  اتصال جریان چگالی

که این  .است هرا نشان داد یقابل توجه بهبودکمتر  هاي زمانمقایسه 

هاي ناشی از  ها و تله احتمالا به دلیل از بین رفتن نقص

با افزایش زمان عملیات  ،حال نیابا است. ههاي اکسیژن بود جاي تهی

کاهش  انیجر یچگال جهیبازده انتقال الکترون و در نت ،سطحی

در  اکسیداسیون میزانزیادتر شدن که احتمالا به دلیل  است. هافتی

است. در  هاي جدید بوده و به وجود آمدن نقصلایه اکسید زینک 

 اوزون-سطحی یوويعملیات  هیثان 30ساخته شده با  افزاره جه،ینت

 روش نیا درکل،. است هنشان داد از خود یفیضع ردعملکنسبت  به

با زمان  لایه نازك اکسید زینک در صنواق میتنظ به دلیل قابلیت

انواع  ارتقا عملکردو  بهبود يراه را برا تواند می در آینده ،عملیات

 .باز کند مختلفبا مواد فعال اپتوالکترونیکی ادوات 

 

 ها مرجع
 ]1[  R. Xue, J. Zhang, Y. Li, Y. Li, Organic Solar Cell Materials 

toward Commercialization, Small. 14 (2018) 1801793. 

]2[  L. Duan, N.K. Elumalai, Y. Zhang, A. Uddin, Progress in non-
fullerene acceptor based organic solar cells, Sol. Energy Mater. Sol. Cells. 
193 (2019) 22–65.  

]3[  J. Hou, O. Inganäs, R.H. Friend, F. Gao, Organic solar cells 
based on non-fullerene acceptors, Nat. Mater. 17 (2018) 119–128.  

]4[  F. Qi, K. Jiang, F. Lin, Z. Wu, H. Zhang, W. Gao, Y. Li, Z. 
Cai, H.Y. Woo, Z. Zhu, A.K.Y. Jen, Over 17% Efficiency Binary Organic 
Solar Cells with Photoresponses Reaching 1000 nm Enabled by 
Selenophene-Fused Nonfullerene Acceptors, ACS Energy Lett. 6 (2021) 9–
15.  

]5[  D. Li, W. Qin, S. Zhang, D. Liu, Z. Yu, J. Mao, L. Wu, L. 
Yang, S. Yin, Effect of UV-ozone process on the ZnO interlayer in the 
inverted organic solar cells, RSC Adv. 7 (2017) 6040–6045.  

]6[  P. Adhikary, S. Venkatesan, N. Adhikari, P.P. Maharjan, O. 
Adebanjo, J. Chen, Q. Qiao, Enhanced charge transport and photovoltaic 
performance of PBDTTT-C-T/PC70BM solar cells via UV–ozone 
treatment, Nanoscale. 5 (2013) 10007.  

]7[  E. Polydorou, A. Zeniou, D. Tsikritzis, A. Soultati, I. Sakellis, 
S. Gardelis, T.A. Papadopoulos, J. Briscoe, L.C. Palilis, S. Kennou, E. 
Gogolides, P. Argitis, D. Davazoglou, M. Vasilopoulou, Surface 
passivation effect by fluorine plasma treatment on ZnO for efficiency and 
lifetime improvement of inverted polymer solar cells, J. Mater. Chem. A. 4 
(2016) 11844–11858.  

]8[  F.H. Wang, H.P. Chang, C.C. Tseng, C.C. Huang, H.W. Liu, 
Influence of hydrogen plasma treatment on Al-doped ZnO thin films for 
amorphous silicon thin film solar cells, Curr. Appl. Phys. 11 (2011) S12–
S16.  

]9[  J. Dong, Y. Zhao, J. Shi, H. Wei, J. Xiao, X. Xu, J. Luo, J. Xu, 
D. Li, Y. Luo, Q. Meng, Impressive enhancement in the cell performance 
of ZnO nanorod-based perovskite solar cells with Al-doped ZnO 
interfacial modification, Chem. Commun. 50 (2014) 13381–13384. 

]10[  X. Liu, X. Li, Y. Li, C. Song, L. Zhu, W. Zhang, H.-Q. Wang, 
J. Fang, High-Performance Polymer Solar Cells with PCE of 10.42% via 
Al-Doped ZnO Cathode Interlayer, Adv. Mater. 28 (2016) 7405–7412.  

]11[  C.E. Small, S. Chen, J. Subbiah, C.M. Amb, S.-W. Tsang, T.-
H. Lai, J.R. Reynolds, F. So, High-efficiency inverted dithienogermole–
thienopyrrolodione-based polymer solar cells, Nat. Photonics. 6 (2012) 
115–120.  

]12[  S. Bai, Z. Wu, X. Xu, Y. Jin, B. Sun, X. Guo, S. He, X. Wang, 
Z. Ye, H. Wei, X. Han, W. Ma, Inverted organic solar cells based on 
aqueous processed ZnO interlayers at low temperature, Appl. Phys. Lett. 
100 (2012) 203906.  

]13[  L. Znaidi, Sol–gel-deposited ZnO thin films: A review, Mater. 

Sci. Eng. B. 174 (2010) 18–30. 

]14[  R. Saive, S-Shaped Current–Voltage Characteristics in Solar 
Cells: A Review, IEEE J. Photovoltaics. 9 (2019) 1477–1484.  
 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 بر تشدیدمبتنی ،ي طلاتوسط نانوذرهگرمادرمانی  بر تابش يموج و زاویهندازه، طولا تأثیر 

 سطحی  پلاسمون
 

 3پورشریف، اکرم ؛1 پیمان، صاحب سرا  ؛1فاطمه سلیمانی،

 اصفهان ،صنعتی اصفهانه فیزیک دانشگا دانشکده 1

 اصفهان ،هانصنعتی اصفه دانشگا مهندسی مواد، گروه نانومواد، دانشکده 2

 

 چکیده

تشدید  هاينانوذرات طلا است. در این پژوهش طیف توسط استفاده از گرمادرمانی براساس تشدید پلاسمون سطحی خون  درمان سرطانيهایکی از روش 

با استفاده از روش المان محدود در ناحیه  38/1 و  34/1 هاي خونی متغیرنانومتر در محیط 80، و 06، 40 هايتکی طلا با شعاع هايپلاسمون سطحی براي نانوکره

 متناظر است با محیط سلولی سرطانی است.ضریب شکست  38/1 متناظر با محیط سلولی سالم و ضریب شکست 34/1 در آن که اند،سازي شدهفروسرخ نزدیک شبیه

هاي جذب به طول موج طیف شکست،بد. همچنین با افزایش ضریب دهد که ضریب جذب با افزایش اندازه نانوذرات افزایش می یانتایج به دست آمده نشان می

 یابد.هاي بلندتر انتقال می
 

 تشدید پلاسمون سطحی طلا،نانوذرات درمانی،، گرماخون سرطان واژه هاي کلیدي:

 

The effect of size, wavelength, and reflection angle on heat therapy by gold 
nanoparticle, based on surface plasmon resonance 

 

Soleimani, Fatemeh1; Sahebsara, Peyman1; Poursharif, Akram2 

 
1 Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 

2 Department of Material Engineering, nanomaterial group, Isfahan University of Technology, Isfahan 
 

Abstract  
 One of theatment methods for leukemia is the use of heat therapy based on Surface Plasmon Resonance, by 
gold nanoparticles. In this research, the surface plasmon resonance spectrum for single spherical gold 
nanoparticles with radius of 40, 60, and 80 nm in different blood environments (1.34 and 1.38) has been 
simulated using the finite element method in the near infrared region. The refraction coefficients 1.34 and 1.38 
correspond to the healthy and infected cell environments, respectively. The result obtained from these 
investigations shows that by the increasing in the size of the nanoparticles, the absorption coefficient increases. 
Also by increasing the refractive index, the absorption spectrum shifts to a larger wavelength. 
 
 

Keywords:     leukemia, heat therapy, gold nanoparticles, surface plasmon resonance 
 
PACS No.    78, 87  
 

 قدمهم

سرطان یکی از عوامل مرگ و میر در جهان است برهمین اساس  

محققان روش هاي متعددي را جهت درمان این بیماري در نظر 

هاي اصلی درمان سرطان، شامل جراحی، روش اند.گرفته

همچنین وارد کردن لیزر، امواج و  ،درمانیاشعه ،درمانییشیم

ها کدام از این روش هر است، کههاي رادیویی بسامدو  مایکروویو

براي  تنها تومور، جراحی به عنوان مثال .عوارضی به دنبال دارند

 ، و تومورهایی که از لحاظ مکانی کاملاًهاي تازه شکل گرفتهتومور
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بندي شده از نانوکرات طلا در سیال خون بر روي الف ) طرح مش (: 1 شکل

جذب نور  یتابش در طرح کل هیزاو .(ب)منشور به وسیله نرم افزار کامسول

 .توسط نانوذرات طلا

 
در روش . استثر ؤم ،هستندرس در دست شناخته شده و

هاي شیمیایی براي مبارزه با سرطان از دارونیز درمانی شیمی

هاي ممکن است به سلول و بودهها سمی شود. این دارواستفاده می

آسیب وارد کنند، بنابراین عوارض جانبی قابل توجهی  نیزسالم 

استفاده  از یونیزاسیون با انرژي بالاکه درمانی اشعهروش دارند. در 

اغلب براي ، باشدمی نایکس، گاما یا الکترو پرتوي و شامل شودمی

به کار مانده سرطان بعد از عمل هاي باقیاز بین بردن سلول

هاي د باعث آسیب رسیدن به بافتنتوانمی پرتوها این .رودمی

در مسیر  که هاییبافت یا هاي سرطانی وسالم و نزدیک به سلول

گرما ها . در کنار این روش]2و  1[ دنشو ،ر دارندقرا پرتوتابش

ي هااست که در آن بافت بدون عارضه درمانی یک روش درمانی

و هدف آن درمان ي زیادي قرار دارند، معرض گرمادر سرطانی

  .]3[ بیماري در بدن است

  ي نانوذراتیگرمادرمانی به وسیله درمانی، هاروش این یکی از

 .کننداستفاده میدید پلاسمون سطحی تش از پدیدهکه  است
 کیتحرتأثیر تحت  ،بیفلز نج کی يبر رو رسانش يهاالکترون

پلاسمون  این مد جمعیبه ؛ دنکنینوسان م یبه طور جمع ينور

رخ  یو زمان دارد ینوار جذب کیپلاسمون  دی. تشدندیگویم

 يهاالکترون ینوسان جمع با يکه بسامد فوتون فرود دهدیم

در سطح فلز مشهودتر  این نوسانات که منطبق شود. رسانش

و  4[اند شده ينامگذار) SPR( »یپلاسمون سطح دیتشد«هستند، 

در نانوذرات طلا که نسبت سطح به حجم به ویژه  موضوعاین  ].5

 . باشدمیتر انیدارند نما ییبالا

تشدید پلاسمون سطحی  از نانوذراتی که منشأتحقیق حاضر، در 

 الکترونی هايطلا به دلیل گذار نانوذرات شود.ستفاده می، ادارند

جذبی  طیف هاي مرئی و فروسرخ نزدیک،در طول موج بین نواري

د. از آنجایی که تابش نور مرئی به دهنمی این نواحی نشانقوي در 

 توانمیخاصیت این کند، از بافت بدن آسیب وارد نمی

زیرا نانوذرات طلا این پتانسیل  .دنموپزشکی استفاده  درکاربردهاي

 هايي و سلولرا دارند تا به صورت هدفمند وارد بافت تومور

ثیر أت سرطانی را تحت هايسرطانی شوند ودر نتیجه فقط سلول

ي مرئی و هاي طلا با جذب نور در ناحیهدهند. نانوساختارقرار

ثانیه فروسرخ نزدیک و نیز جذب گرما در مدت زمان کمتر از پیکو

همچنین به دلیل خواص ابزار مناسبی براي درمان سرطان هستند. 

فرد خود، پتانسیل استفاده در طیف وسیعی از کاربردهاي منحصربه

 پلاسمون تشدیددر اثر  نانوذرات. ]6[ پزشکی را دارند

 یمحیط ذرات و همچنین ابعاد فیزیکتحت تأثیر  SPR(1(سطحی

د که قابل بهینه کردن ندهنشان مینتایج مختلفی را از خود ذرات 

درمانی این نانوذرات به دلیل جذب بالاي علاوه بر گرما .]7[ است

 قلهتوان از اختلاف آن در اثر پدیده تشدید پلاسمون سطحی می

هاي سالم و سرطانی که ضرایب شکست متفاوتی جذب در محیط

 پرداخت. نیز این بیماري زمان با درمانهم به تشخیص دارند،

به هت گرمادرمانی و یا تشخیص، از ساخت نانوذرات ج پیش 

سازي توان به بهینهمی کنش نور با نانوذراتهمبرسازي کمک شبیه

و یافتن زاویه تابش مناسب براي بیشینه کردن اثر نانوذرات  ابعاد

این هاي پرکاربرد براي بررسی یکی از روش. اقدام نمود ،تشدیدي

ي نورمرئی و ها در ناحیهبی آن، بررسی طیف جذکنشهمبر

ذب و پراکندگی باشد که این عمل در اثر جفروسرخ نزدیک می

و  يما نظریهاستفاده از  توان بارا می رایبشود. این ضحاصل می

پراکنده شده روي سطح نانوذرات موج انتگرال بردار پوینتینگ 

ه به ترتیب مربوط ب )2( و )1(ابط وردر این نظریه . بدست آورد

 ]8[  شندباضریب جذب و پراکندگی می

 )1        (                     

1 Surface Plasmon Resonance 
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 )2             (                       

 

 روش انجام پژوهش

افزار . نرمشده استافزار کامسول استفاده در این پژوهش از نرم

تواند معادلات که می سازي استي شبیهکامسول یک مجموعه

هاي جزئی به روش هاي غیرخطی را توسط مشتقسامانهدیفرانسیل 

در دو وسه بعدي حل کند.  محدود در فضاي یک، اجزاي المان

استفاده  بسامدپژوهش حاضر، از فیزیک الکترومغناطیس در حوزه 

در  PDE(2( ایم که در آن ضرایب از حل معادلات مشتق جزئیکرده

ساختار به )   ( الف 1در شکل  ا گرفته شده است.زمان و فض

 ها ازبراي سنجش طیف است. شدهنشان داده صورت دوبعدي 

که  ،بر روي یک منشورحضور نانوکرات طلا در سیال خون 

 .در نظر گرفته شده است ،باشدچیدمان کرشمن میموسوم  به 

 تابش در کار حاضر  هیزاو ،1شکل (ب)  همچنین در قسمت

شرایط  طلا  نشان داده شده است. جذب نور توسط نانوذرات 

در بالا و پایین و یک  ورودي و خروجی ورشرط ن مرزي شامل دو

لحاظ  متعارفبندي . مشباشدمیشرط مرزي متناوب در دو طرف 

 گیرد. کامسول انجام میتوسط به طور بهینه که  ،شده است

 ]37/1 تا 43/1[ يدر بازه تا بیمار سالماز  هاشکست سلولضریب

  ]42/1 تا 38/1[ يدر بازه هاي سرطانیشکست سلولو ضریب

طبق تحقیقات انجام شده نانوذرات طلا تا  .]1[ گیردقرار می

هاي خونی عبور کنند و در توانند از رگنانومتري، می 100ي اندازه

ما در این برهمین اساس  .]9[ گرفته شوندي پزشکی به کار عرصه

 80و  60، 40 هاي مختلفرات طلا را به اندازهپژوهش نانوذ

در بستري به ترتیب  ،38/1و 34/1هاي در ضریب شکست ،نانومتر

 ایم.مورد بررسی قرار داده ،هاي سالم و سرطانیاز خون

 ي مرئی و فروسرخ انجام پذیرفته است.ها در ناحیهگیرياندازه

 
 نتایج

، 40نانوذرات طلا نتایج حاصل از میزان جذب به وسیله  2شکل 

دهد. را نشان می و سالم در محیط سرطانینانومتري را  80و  60

2 Partial Differential Equation 

با افزایش ضریب شکست و افزایش اندازه نانوذرات هاي جذب قله

مشاهده  د.ندههاي بلندتر تغییر مکان میبه سمت طول موج

ضریب شکست  که قله جذب در محیط هاي سرطانی با شودمی

به ترتیب در طول  ،نانومتر 80و  60، 04هاي براي نمونه 38/1

در  ضرایباین  افتد.اتفاق مینانومتر  756و 737، 727هاي موج

 727، 719به ترتیب  34/1 شکستهاي سالم خون با ضریب محیط

ان براي سنجش میز توانمی باشد. از این مقادیرمی نانومتر 747و 

میزان اختلاف قله نسبت به ارتفاع که از اختلاف مقادیر  ،حساسیت

 
، 40هاي نمودارهاي جذب بر حسب طول موج در شعاع:  2 شکل

 نانومتر.  80و  60
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استفاده نمود. میزان حساسیت  ،آیدضریب شکست به دست می 

 شود. میزانپارامتري است که براي تشخیص بیماري به کار برده می

هاي متناظر با طول موجدر  زاویه تابشبر حسب جذب  ضریب

 3در شکل هر اندازه و هر ضریب شکست  براي هاي جذب،قله

 نشان داده شده است.

 گیري نتیجه 

در فرایند تشدید پلاسمون  که در این پژوهش نشان داده شد

 افزایش جذب ضریب نانوذرات، ياندازه افزایش با سطحی،

بیشتر  ،یابد و در نتیجه میزان گرماي تولید شده در ذرات بزرگترمی

که نانوذرات با  کندبیان میبه میزان حساسیت است. البته محاس

 .دهنداز خود نشان میبیشتري  نانومتر حساسیت 60اندازه 

 سمت به جذبی شکست بیشتر باشد، طیفهرچه ضریب  همچنین

زمانی که ضریب جذب  شود.می جاجابه تربزرگ هايموج طول

هاي ي سرطانی زیاد شده و سلولافزایش یابد گرما در ناحیه

شکست،  ا افزایش ضریبلفا، بآ . در زاویهروندسرطانی از بین می

و همچنین با  .شودجا میبهجا تري بزرگهاه سمت زاویهبقله 

ي ي نانوذرات، تغییرات ضریب جذب نسبت به زاویهافزایش اندازه

. در یابدافزایش میجذب  نتیجه ضریب زیاد شده و در تابش

نسبت به دو نانوذره دیگر نانومتري  80ي نانوذره فروسرخي ناحیه

نانومتري داراي جذب  60يهنانوذربوده،  بیشتري داراي جذب

بنابراین  است. ترینکمنانومتري  40ينانوذرهجذب و  ،متوسط

ي فروسرخ نانومتري درناحیه 60ي که از نانوذره شودمیپیشنهاد 

علاوه  خواهد بود.تر از نظر اقتصادي به صرفه که زیرا ،استفاده شود

وان از آن به تبر آن به دلیل میزان حساسیت بیشتر در این اندازه می

از نمودار زاویه  در آخر. استفاده کرد نیزمنظور تشخیص همزمان 

در  شود که جذبمشاهده می تابش نور در محیط سرطانی

  .بیشینه استدرجه  40نانومتري در حدود  60 نانوذرات
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 60 ،40هاي نمودارهاي جذب بر حسب زاویه تابش در شعاع:  3 شکل

نمودار با توجه به طول موج نانومتر. مقادیر به دست آمده در هر  80و 

 رسم شده است. 2مربوط به بیشینه قله جذب به دست آمده در شکل 

و نمودار قرمز  34/1(نمودار آبی رنگ مربوط است به ضریب شکست 

 .)38/1رنگ مربوط است به ضریب شکست 
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شده در   الکتروانباشتایندیوم -کبالت-آهنهاي نانوسیم  ساخت و بررسی خواص مغناطیسی آرایه 

 : اثر زاویه بین میدان مغناطیسی اعمالی و محور نانوسیم AAOهاي  قالب

 2*؛ نجفی، مژگان1متقیان، سحر

 ، همدانگروه فیزیک، دانشگاه آزاد اسلامی واحد همدان1

 ، همدانهمدان گروه فیزیک، دانشگاه صنعتی2

 چکیده

با استفاده از روش آندایز دو  AAOشدند. قالب  رشد داده AAOایندیوم آلیاژي مغناطیسی ، با استفاده از روش الکتروانباشت درون قالب -کبالت-آهنهاي نانوسیم  آرایه

نانومتر بود. به منظور بررسی اثر زاویه بین میدان مغناطیسی اعمالی و  100ر و نانومت 32اي، به ترتیب،  شده و فاصله بین حفره هاي ساخته شد. قطر نانوسیم اي ساخته مرحله

وادارندگی از     .یابند شد که با افزایش زاویه، خواص مغناطیسی کاهش می شد. دیده داده  درجه تغییر 90تا  0ها، زاویه بین  ها بر خواص مغناطیسی نانوسیم محور نانوسیم

ها و  شناسی قالب و نانوسیم جهت بررسی ریخت XRDو  EDX و   SEM هاي یابند. تکنیک کاهش می  07/0به    76/0ارستد و نسبت مربعی از      397به  ارستد  1485

 ها مورد استفاده قرار گرفتند. ترکیب  و ساختار بلوري  و خواص مغناطیسی نانوسیم

  آلومینیوم آندي، الکتروانباشت، خواص مغناطیسی. هاي آلیاژي مغناطیسی ، قالب اکسید کلمات کلیدي: نانوسیم

Fabrication and  Investigation of magnetic properties of  FeCoIn nanowire arrays 
electrodeposited in AAO templates: Effect of angle between applied magnetic field and 
nanowire axis 

   Mottaghian,  Sahar1;  Najafi,  Mojgan2* 

1 Department of Physics, Islamic Azad University, Hamedan 

2 Department of Physics, Hamedan University of Technology, Hamedan  

Abstract: 

CoFeIn magnetic alloy nanowire arrays using electrodeposition method were grown into the AAO template. AAO 
template was fabricated using two step anidization method. Nanowires diameter and interpore distance were 32 
and 100 nm respectively. To investigate the effect of angle between applied magnetic field and nanowire  axis on 
magnetic properties of the nanowires, the angle was verified between 0° and 90° .It was observed that as the angle 
increases, the magnetic properties decrease. The coercivity from 1485 Oe to 397 Oe  and the squareness from 0/76 
to 0/07 decreased. 

Keywords:  Magnetic alloy nanowires, Anodic aluminum oxide template, Electrodeposition,  Magnetic properties. 
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 :مقدمه 

-مانند سل هاي مختلفی هاي مغناطیسی روش براي ساخت نانوسیم

] 3[و انباشت الکتروشیمیایی  ]2] انباشت با بخار شیمیایی [1[ ژل 

وجود دارد. روش الکتروانباشت داراي مزیتهاي سرعت بالا، قیمت 

. قالب اکسید آلومینیوم ]4[ هاي بالا است پایین و پرشدگی حفره

هاي یک شکل  اي مانند حفره ) خصوصیات مورد علاقهAAOآندي(

کسان اي و موازي با هم و با تراکم بالا و با طول و قطر ی استوانه

هاي  هاي اکسید آلومینیوم آندي داراي حفره . چون، قالب]5[ دارند

ها درون این  دادن نانوسیم یکسان موازي با هم هستند، با رشد

داشت که در جهت  هایی موازي با هم خواهیم ها، نانوسیم حفره

توانیم براي بررسی  اند و در نتیجه می کرده عمود بر سطح قالب رشد

ه بین میدان مغناطیسی اعمالی و محور نانوسیم را اثر زاویه، زاوی

. بنابراین؛ براي بررسی اثر زاویه بین ]6[ طور دقیق تنظیم کنیم به

هاي عمود بر  ها، نانوسیم میدان مغناطیسی اعمالی و محور نانوسیم

هاي  شده در قالب طور الکتروشیمیایی انباشت سطح قالب و به

هاي  هایی که به روش با نانوسیماکسید آلومینیوم آندي در مقایسه 

طور تصادفی در  ها به شوند و نانوسیم محلول شیمیایی ساخته می

 . ]7[ اند، مناسبتر هستند کرده محلول جهتگیري

 جزییات تجربی:

 :ساخت قالب اکسید آلومینیوم آندي

 8هایی با قطـر   هاي آلومینیوم پانچ شدند تا به شکل دایره ابتدا ورقه

دقیقـه بـا اسـتون و در دسـتگاه      6درآیند، سپس بـه مـدت   میلیمتر 

دقیقـه در   20اولتراسونیک چربی زدایی شـدند و سـپس بـه مـدت     

درجه سانتیگراد در اتمسفر گاز آرگون مـورد   450کوره و در دماي 

مـولار   3دقیقه در محلول  4ها به مدت  تابکاري قرار گرفتند. نمونه

حلـولی از اسـید پرکلریـک و    ها در م . نمونهنداز سود غوطه ور شد

) بـه عنـوان الکترولیـت و تحـت     4بـه 1اتانول بـا نسـبت حجمـی (   

دقیقه در دماي محـیط الکتروپـولیش    6ولت و به مدت  25پتانسیل 

آندي کردن آلومینیوم طی دو مرحله به انجام رسـید: مرحلـه    ندشد

ــوم      ــه آلومینی ــامل نمون ــرودي ش ــل دو الکت ــک س ــت در ی نخس

عنوان الکترود کار و الکترود پلاتین به عنـوان   الکتروپولیش شده به

مولار به عنـوان   3/0الکترود شمارنده و با محلولی از اسید اگزالیک 

 7سـاعت و در دمـاي    24و بـه مـدت    40الکترولیت، تحت ولتـاژ  

مـولار و اسـید    3/0ها در تري اکسید کـروم   رجه انجام شد. نمونهد

درجـه غوطـه    40ماي ساعت در د 24مولار به مدت  5/0فسفریک 

. مرحله دوم آندي شدن  مشابه مرحله اول با این تفـاوت  ندور شد

انجام شد. فرآینـد نـازك    ؛ساعت است 1که مدت زمان این مرحله 

بـه   40مرحله انجام شد که طی آن، ولتاژ از  3سازي لایه سدي در 

ولت بـر دقیقـه    4ولت کاهش یافت. در مرحله اول ولتاژ با نرخ  8

ولت  10ولت بر دقیقه به  2ت کاهش یافت، سپس با نرخ ول 20به 

ولـت کـاهش    8ولت بر دقیقه به  1کاهش یافت و سرانجام با نرخ 

 8دقیقـه در   3یافت. در انتهاي مرحله سوم، آندي شـدن بـه مـدت    

 ].  3ولت ادامه داده شد [

 :الکتروانباشت آهن و کبالت و ایندیوم در قالب

ترود شمارنده و قالب به عنوان الکترود الکترود پلاتین به عنوان الک

هرتز  200کار استفاده شد. الکتروانباشت با موج سینوسی با بسامد 

دقیقه  15ولت و در دماي محیط و به مدت  30و ولتاژ قله به قله 

 هاي سولفات آهن انجام شد. الکترولیت، شامل حمام آبی نمک

(FeSo4) 05/0 مولار و سولفات کبالت (CoSo4) 12/0  مولار و

مولار به عنوان بافرکننده و اسید  16/0 (H3BO3)اسید بوریک

کلرید  و   باشد مولار می 0006/0 (C4H8O6) اسکوربیک

 شناسی قالب باشد. ریخت می مولار 003/0  (InCl3)ایندیوم

AAO ها با استفاده از و نانوسیم field-emission scanning 

electron microscopy (SEM; MIRA3 TESCAN)  تحقیق
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 Energy dispersive ها با استفاده از ترکیب شیمیایی نانوسیم .شد 

spectroscopy(EDX;MIRA3 TESCAN)   و ساختار بلوري

 X-ray diffraction (XRD; Philips ها با استفاده از نانوسیم

X’Pert Pro; Cu Ka radiation; λ= 0.154 nm )  .تحقیق شد 

 هیسترزیس با استفاده از هاي مغناطیسی، حلقهبراي بررسی خواص 

vibrating sample magnetometer (VSM; MDKB, Iran) 
 دست آمدند. در دماي اتاق به

 :نتایج و بحث

 مورفولوژي، ترکیب و ساختار:

تعبیه شده در قالب را نشان  هاي نانوسیم SEM تصویر 1شکل 

   دهد. می

   

 

 

 

 

 .هاي تعبیه شده در قالب نانوسیمتصویر : 1شکل               

در محلول  Inو  Fe ،Co هاي درصد غلظت یون 1جدول 

الکتروانباشت شده در  Inو  Fe، Co الکتروانباشت و درصد مقادیر

 دهد. می  نانوسیم را نشان

در محلول الکتروانباشت و  Inو  Coو  Feهاي  درصد غلظت یون :1جدول 

 الکتروانباشت شده در نانوسیم. Inو  Coو  Feدرصد مقادیر 

 

-کبالت-هاي آهن آمده از نانوسیم دست به XDRالگوي  2شکل 

 دهد. ایندیوم را نشان می
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   ایندیوم.-کبالت-آهنهاي  مربوط به نانوسیم XRDالگوي  -2شکل     

 هاي با پیک  bcc FeCo ایندیوم ساختار-کبالت-هاي آهن نانوسیم

و پیکربندي  35/65و  درجه 45/ 05در ) 200و ( )110( پخشی

 دارند.  )110(ترجیح داده شده 

ها و  مغناطیسی اعمالی به نانوسیمبین میدان  اثر زاویه

 :ها ها بر خواص مغناطیسی نانوسیم محور بلند نانوسیم

0 هاي هیسترزیس در حلقه ≤ θ ≤ نشان داده  3در شکل  ،90

 شده است.
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0 هاي هیسترزیس در حلقه -3شکل                    ≤ θ ≤ 90. 

ب) -(الف 4 در شکل مربعی اي وادارندگی و نسبت وابستگی زاویه

 شده است.  نشان داده

ــم   ــی ات ــد وزن ــا در  درص ه

 )%Wنانوسیم(

هـا در محلـول    غلظت یـون 

 )Mالکترولیت به مولار(

In      Co    Fe    In+3 C0+2 Fe+2 
69/5 98/56 33/37 003/0 12/0 05/0 
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  .نسبت مربعی(ب) وادارندگی و  (الف) اي وابستگی زاویه -4شکل              

به این علت است  (θ)کاهش خواص مغناطیسی با افزایش زاویه 

ها وجود دارد  قوي در نانوسیمشکلی که ناهمسانگردي مغناطیسی 

درجهت محور بلند هاي مغناطیسی  دوقطبی ؛شود باعث میکه 

از سوي دیگر، میدان مغناطیسی اعمالی  جهتگیري کنند.ها  نانوسیم

هاي مغناطیسی تمایل داشته باشند؛ در  شود؛ دوقطبی باعث می

جهت میدان جهتگیري کنند. هرچه زاویه بین میدان مغناطیسی 

ها بیشتر باشد؛ انرژي ناهمسانگردي  اعمالی و محور بلند نانوسیم

تر شود و در نتیجه خواص مغناطیسی کم شکلی بیشتر تضعیف می

  .]8[ شوند. می

 :گیري نتیجه

با در ایندیوم -کبالت-آهنهاي نانوسیم مغناطیسی آلیاژي  آرایه

قالب آلومینا به وسیله الکتروانباشت متناوب، ساخته شدند. با 

افزایش زاویه بین میدان مغناطیسی اعمالی و محور بلند نانوسیم، 

 هاي شده با حلقه گیري وادارندگی و نسبت مربعی اندازه

 .هیسترزیس، کاهش پیدا کرد
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 GGA-PBEبا  TB-mBJو مقایسه نتایج تقریب  AlNو  GaNخواص اپتیکی  مطالعه  
   3عابدي روان، بهرام ؛ 2و1شکري، علی اصغر ؛ 1بشري،  کیانی صدر

 ، تهران، ایران گروه فیزیک، دانشگاه پیام نور1
  انشکده فیزیک، دانشگاه الزهرا، تهران، ایرانگروه نانو فیزیک، د  2

  شگاه علوم و فنون هوایی شهید ستاري، تهران، ایرانگروه فیزیک، دان 3

  

  چکیده
به کمک دو  Wien2kدر فاز سولفید روي با استفاده از نظریه تابعی چگالی و بکارگیري بسته محاسباتی  GaNو   AlNيهاساختار نواري و خواص اپتیکی نیمرسانا

تابع اتلاف انرژي هاي اپتیکی و همچنین انتقال ،الکتریکقیقی و موهومی تابع ديهاي حقسمت مورد بررسی قرار گرفته است. GGA-PBEو TB-mBJرهیافت 

- از محاسبات نتیجه می است. شده مقایسههاي تجربی و دیگر دادهو نتایج آنها با هم  محاسبه ،براي هر دو رهیافت )RPAاي (با استفاده از تقریب فاز کاتوره الکترون

- هاي اپتیکی نیز به سمت انرژيهاي بالا، تمامی ساختارهاي موجود در طیفانتقال نوارهاي رسانش بطرف انرژي و TB-mBJکمک با بهبود گاف انرژي به  شود که

  .شودمی الکتریک و ضریب شکستهاي بالاتر میل نموده و این موضوع سبب کاهش ثابت دي

  ، تابع اتلاف انرژي الکترونالکتریکتابع دي خواص اپتیکی، نظریه تابعی چگالی،    واژه هاي کلیدي:

  

 
Optical Properties Of AlN and GaN and Comparing the Results of the Approximation 

TB-mBJ and GGA-PBE 
 

Kianisadr, Boshra1;Shokri, Aliasghar1,2; Abedi Ravan, Bahram3  
1 Department of Physics, Payame Noor University (PNU) Tehran, Iran 

2 Department of Nanophysics, Faculty of Physics, Alzahra University, Tehran, Iran  
3 Faculty of Basic Sciences, Shahid Sattari Aeronautical University of Science and Technology, Tehran, Iran 

 
Abstract  
The electronic band structure and optical properties of AlN and GaN semiconductor in zinc-blende phase are 
investigated using density functional theory by employing the Wien2k package with GGA-PBE and TB-mBJ 
approaches. The real and imaginary parts of the dielectric function ε(ω), optical transitions and the electron 
energy loss function are calculated within the random phase approximation (RPA) for both approaches. The 
calculation results of these two approaches are compared with each other and other experimental data. It can 
be seen that by improving the energy gap with the help of TB-mBJ and moving the conduction bands towards 
high energies, all the structures in the optical spectra tend towards higher energies and this causes the 
dielectric constant and refractive index decrease. 
 

Keywords: DFT, Optical Properties, Dielectric Function, Energy Loss Spectrum 
 
PACS N. 60 
 

   مقدمه

بـه   ،III-Nگـروه  دار نیمرساناهاي نیتـروژن هاي اخیر، در سال     

به عنوان نیمرسـاناهاي بسـیار    هافراوان در فناوريدلیل کاربردهاي 

الکترونگـاتیوي بـالا و شـعاع کـم      اند.مورد توجه قرار گرفته ،مفید

پیوند  ایجاد منجر بهمقایسه با دیگر عناصر گروه پنجم،  نیتروژن در

بالا رفتن دماي باعث  دنبال آنهب کهشده ي با عناصر گروه سوم قو

اصـولا پیونـد شـیمیایی     مـی شـود.   ذوب نیمرساناهاي نیتروژنـدار 

از نوع کوالانسی است اما به دلیل اختلاف زیـادي   III-Nترکیبات 
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که بین الکترونگاتیوي دو عنصر سازنده ترکیب وجود دارد، پیونـد  

بنابراین مجمـوع ایـن   . شودونی نیز میبین دو عنصر شامل پیوند ی

ایجاد خـواص جـالبی در ترکیـب نیتـروژن بـا دیگـر        عوامل سبب

و  GaNدر ایـن میـان نیتریـدهاي     عناصر گروه سوم شـده اسـت.  

AlN  خـود جلـب   بتوجه دانشمندان را در دو بعد نظري و تجربی

کرده است. این توجه بدلیل خواص الکترونی منحصر بـه فردشـان   

ي تابش از نور (که معادل منطقهمستقیم و عریض نواري مثل گاف 

و ثابـت دي الکتریـک کوچـک بـوده کـه      مرئی تا فرابنفش است) 

هـاي آبـی و مـاوراي    کاربردشان را در قطعات اپتیکی با طول موج

، بـر ایـن   عـلاوه  بنفش و الکترونیک دماهاي بالا فراهم کرده است.

ترکیب باعـث مـی شـود    پایداري گرمایی و شیمیایی بالاي این دو 

آلی براي ادوات اپتوالکترونیک دماي بالا محسوب کاندیداهاي ایده

در  هـاي سـخت را دارا باشـند.   شوند و قابلیت عملکرد در محـیط 

در سـاختار پایـدار ترمودینـامیکی     AlNو  GaNشرایط محیطـی  

 يبـرا روي  سولفید ساختار شوند.متبلور می (هگزاگونال) ورتزایت

GaN , InN ينازك در سـطح هـا   يها لمیف ییوسط رشد برآرات 

 ـ }011{ سـتال یکر  ـبـه تثب   Si, MgO, GaAsماننـد  یمکعب  تی

لعـات تجربـی و محاسـباتی زیـادي بـر روي      . مطا]1[است دهیرس

امـا از زمـان رشـد    ساختار ورتزایت این دو ترکیب صورت گرفته 

کارهاي زیادي بر روي آنهـا انجـام    ،روي سولفیدموفقیت آمیز فاز 

ي اپتیکی بالاتر بدلیل بهرهروي  سولفیدبررسی ساختار  نشده است.

توانـد از  ي کمتر ایـن ترکیبـات حتـی مـی    و چگالی جریان آستانه

در ایـن مطالعـه بـه بررسـی      .]2 [ساختار ورتزایت مهمتر هم باشد

بـا دو تقریـب    AlNو  GaNساختار نـواري و خـواص اپتیکـی    

GGA  وmBJ قریـب بـا یکـدیگر و بـا     و مقایسه نتایج این دو ت

   نتایج تجربی موجود خواهیم پرداخت.

  روش و جزئیات محاسبات

و بر پایه  ]WIEN2K ]3محاسبات با استفاده از کد کامپیوتري 

نظریه تابعی چگالی و روش امواج تخت بهساخته خطی با پتانسیل 

 يمحاسبه انرژ يبرا انجام شده است.(FP-LAPW) کامل

پردو و  یبا تابع افتهی میتعم بیش بیتقر دواز  یهمبستگ -یتبادل

در این  .استفاده شده است ]6و5[ mBJLDA و ]4[ همکاران

تین و شعاع کوچکترین کره موفین maxRK )Rمحاسبات پارامتر 

maxK  بیشینه عدد کوانتومی تکانه  ،8بردار موج قطع است) برابر

و بردار  10هاي اتمی برابر اي براي بسط تابع موج درون کرهزاویه

در  maxG= ١٢ )Ryd(1/2موج قطع براي بسط پتانسیل و چگالی بار

در تمام محاسبات همگرایی بر روي انرژي نظر گرفته شده است. 

تعداد  انتخاب شده است. Ry0001/0 بوده و معیار همگرایی 

براي همگرایی انرژي در منطقه اول بریلوئن انتخاب  kنقطه  3000

 kنقطه  7000ه خواص اپتیکی به شده است که براي محاسب

  افزایش یافته است.

  محاسبات و توصیف آنهانتایج 

که  GaNو  AlN فاز دوم پایدار همونطور که بالاتر اشاره شد     

- پایدار میمتبلور و  یهبر روي زیر لا رشد برآراییتحت شرایط 

mFگروه فضایی با  سولفید رويساختار  ،گردد  باشد.می 34

تمامی محاسبات در کوچکترین شبکه قراردادي که یک یاخته 

پارامترهاي ساختار تعادلی  باشد، انجام شده است.مکعبی ساده می

AlN  وGaN  در فاز سولفید روي با برازش مقادیر انرژي کل بر

با توجه   مورناگان محاسبه شده است.-حسب حجم با معادله بیرچ

هاي بین نواري است، لذا ناشی از انتقالهاي اپتیکی به اینکه طیف

هاي کلی و جزئی دو قبل از هر چیز نتایج مربوط به چگالی حالت

 يطور همان  شود.گزارش می 1در شکل  GaNو  AlNترکیب 

و  هاي اشغال شده در زیرپیداست، سهم عمده حالت 1که از شکل 

 p2هاي ) مربوط به اوربیتالGaN )AlNسطح فرمی براي  نزدیک

و  p4هاي و بالاي سطح فرمی ناشی از حالت )Nاتم   N )p2اتم 

s4  اتمGa )p2  اتمN  وs3  اتمAl( محاسبات  نتایج باشد.می

 TB-mBJبا استفاده از تقریب AlNو  GaNساختار نواري براي 

)GGA-PBE (دهد که نشان میGaN  یک نیمرسانا با گاف

و  )eV3,14 ) eV1,71 به اندازه  Γي مستقیم در نقطه انرژي 

AlN  بین نقاطیک نیمرسانا با گاف انرژي غیرمستقیم Γ  وX  به

-طور که مشاهده می همانباشد. ) میeV4,88 )eV 3,32اندازه 

در محاسبه ساختار نواري نتایج  TB-mBJنتایج رهیافت شود، 

به طوري است ایجاد کرده  GGA-PBEبهتري را در مقایسه با 

و محاسباتی  ]7[بی با نتایج تجربی که در توافق بسیار خو

باشد. به منظور مقایسه بیشتر دو تقریب بالا، موجود می]8[

 براي مدار-اسپین ساختار نواري در حضور برهمکنش  محاسبات
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 .mBJبا تقریب  GaNو  AlNهاي کلی و جزئی : چگالی حالت1شکل 
 

GaN  مقدار شکافتگی اسپین مدار است.انجام شده  ΔSO در

میلی الکترون ) 12( 6حدود  )TB-mBJ )GGA-PBEتقریب

 ]meV 15 ]9 حدود محاسبه شده و مقدار تجربی آنولت 

  گزارش شده است.

در ادامه بر پایه نتایج بدست آمده از مطالعه ساختار نواري به  

و  mBJتحت دو تقریب  GaNو  AlNبررسی خواص اپتیکی 

PBE الکتریک، باید سهم براي محاسبه تابع ديپردازیم. می

گذارهاي درون نواري و بین نواري محاسبه شوند. دو سهم عمده 

الکتریک وجود دارد. در دماي صفر کلوین، سهم براي تابع دي

نواري فقط براي فلزها قابل توجه است. ناشی از گذارهاي درون

گذارهاي بین نواري به دو سهم گذارهاي مستقیم و همچنین 

شود. در اینجا ما از گذارهاي غیرمستقیم که غیرمستقیم تقسیم می

شود که این بینی میشامل پراکندگی فونوي است و در واقع پیش

الکتریک داشته دسته از گذارها سهمی بسیار جزئی در تابع دي

قسمت حقیقی و تغییرات  ،2شکل کنیم. باشند چشم پوشی می

 دهد.مینشان  eV 20را تا انرژي الکتریک ديموهومی تابع 

الکتریک قسمت حقیقی تابع دي مربوط به ساختارهاي اصلی طیف

)ω(1ε شودکرونیک محاسبه می-که با بکارگیري تبدیلات کرامرز، 

-TB-mBJ )GGAو در تقریب AlNبراي که  قلهیک  عبارتند از:

PBE( انرژي  در eV92/6 )eV42/5 براي ) وGaN  در

دارد  اهشی وجودیک شیب ک .قرار دارد) eV27/7 )eV51/5انرژي

ترکیبات  اینیک کمینه که در  ،شودمنفی می ω(1ε(که بعد از آن 

دنبال آن یک افزایش آهسته به طرف هاي است و ببه صورت شانه

الکتریک مقدار ثابت دي .شودهاي بالاتر دیده میصفر در انرژي

به ترتیب  )mBJ )PBE در تقریب AlNو   GaNاستاتیک براي 

  ) محاسبه شده است.71/4( 72/3) و 91/5( 30/4

 
  GaNو  AlNبراي الکتریک هاي حقیقی و موهومی تابع دي: قسمت2شکل    

  

و  ]9[ 31/5مقادیر متناظر تجربی براي این دو ترکیب به ترتیب 

 از نتایج پیداستطور که همانگزارش شده است.  ]10[ 68/4

مقایسه  در GGA-PBEتقریب  مقادیر محاسبه شده با استفاده از

اما علت کاهش  زدیکتر است.به مقادیر تجربی ن TB-mBJ با

- را می PBEنسبت به تقریب  mBJالکتریک در تقریب ثابت دي

الکتریک جستجو کرد. مطابق شکل توان در بخش موهومی تابع دي

(ستون سمت راست) تمام ساختارهاي اصلی در بخش موهومی  2

به سمت  PBEه نسبت ب mBJدر تقریب الکتریک تابع دي

-اند و این امر منجر به کاهش ثابت ديهاي بالاتر میل کردهانرژي

دهد که در این نشان می 1ε(ω)مقادیر منفی شود. الکتریک می

ناحیه انرژي، امواج الکترومغناطیسی کاملاً از محیط بازتابیده شده و 

گونه که هماندهد. بنابراین ماده خاصیت فلزي از خودش نشان می

-لبه جذب اپتیکی تابع دي شوددیده می 2شکل سمت چپ در

به ترتیب ) mBJ )PBEدر تقریب  GaNو  AlNي الکتریک برا

قرار ولت -الکترون  )75/1( 17/3و  )71/3( 15/5در انرژي حدود 

دارد. این مقدار آستانه گذار اپتیکی مستقیم بین بالاترین نوار 

دهد که ) را  میΓ ترین نوار هدایت ( در نقطهظرفیت و پایین

ارتباط نزدیکی با انرژي گاف نواري مستقیم این ترکیبات دارد و 

 ساختارهايمقادیر بدست آمده تایید کننده این موضوع هستند. 

. مطابق اندنامگذاري شده cو a، bبا حروف  ω(2ε(اصلی طیف 

اتم  p2اوربیتال  ،)AlN )GaNبراي آنالیز نواري صورت گرفته 

به  آلومینیوم اتم s3هاي نوان حالت اولیه و اوربیتالبه عژن نیترو
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-عنوان حالتبه  اتم نیتروژن p2 اوربیتال( هاي نهاییحالت عنوان

به عنوان  گالیوماتم  s4 اتم نیتروژن و s2هاي اولیه و اوربیتال هاي

اصلی در گذارهاي اپتیکی را بر عهده  نقش ،)هاي نهاییحالت

در  .هاستناشی از این انتقال cو a، bساختارهاي داشته و منشأ 

(ستون سمت  3در شکل  ، EELSتابع اتلاف انرژي الکترون ،ادامه

 اتلاف این تابع متناسب با احتمال نشان داده شده است.چپ) 

  
  .GaNو  AlNالکتریک براي هاي حقیقی و موهومی تابع دي: قسمت3شکل  

  

 محیطال عبور از در ح براي یک الکترون ،در واحد طول Eانرژي 

عنوان قله پلاسمونی شناخته به ،EELSترین قله در است. شاخص

هاي جمعی چگالی بار الکترونی در شود که بیانگر برانگیختگیمی

هاي حجمی است. بنابراین بیشترین متناظر با پلاسمون و بلور است

) به mBJ )PBEدر تقریب  GaNو  AlNاتلاف انرژي براي 

اتفاق  ،الکترون ولت) 87/19( 02/21 و )59/21( 92/22در ترتیب 

هاي پلاسمونی در است. وجود قله ω(1ε(=0افتد. در این نقاط می

نیز  ω(2ε(این نقاط دور از انتظار نیست زیرا در این نقاط دامنه 

 3که در سمت راست شکل  n(ω)ضریب شکست  کوچک است.

الکتریک ديصورت تابعی از بخش حقیقی تابع به نشان داده شده،

شکست استاتیک در انرژي صفر  مقدار ضریب محاسبه شده است.

 93/1) به ترتیب mBJ )PBEدر تقریب  GaNو  AlNبراي 

. مقادیر ضریب شکست ) بدست آمده است43/2( 07/2و  )17/2(

گزارش  ]12[ 34/2و  ]11[ 1/2براي این دو ترکیب به ترتیب 

ج پیداست مقادیر طوري که از نتایشده است و باز هم همان

با نتایج تجربی همخوانی  PBEمحاسبه شده با استفاده از تقریب 

دو طیف  ،به منظور مقایسه بیشتر این دو تقریب بیشتري دارد.

کار   GaNقسمت حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک ترکیب 

از شکل مقایسه شده است.  4در شکل  ]9[ تجربی حاضر با نتایج

   TB-mBJمورد مطالعه  دو تقریباز بین  به وضوح پیداست که 4

و مقایسه   GaNالکتریک برايهاي حقیقی و موهومی تابع ديقسمت :4شکل 

  .]9[با طیف تجربی 

  

هاي تقریب انطباق بهتري بین طیف ،GGA(PBE) و

GGA(PBE) حاصل شده است ]8[تجربی  يهابا طیف.  

   نتیجه گیري

نظریه تابعی  چوبرچاو در  FP-LAPWبا بکارگیري روش 

با  GaNو  AlNچگالی، خواص الکترونی و اپتیکی نیمرساناهاي 

بررسی شد. TB-mBJ و  GGA-PBEاستفاده از دو تقریب 

محاسبات ما حاکی از آن است براي ترکیبات مورد مطالعه اگرچه 

بهبود گاف نواري  و خواص الکترونیدر  TB-mBJرهیافت 

در  GGA-PBEاما رهیافت  کندبسیار قدرتمند عمل می

هاي قابل اعتمادتري نسبت به محاسبات خواص اپتیکی خروجی

TB-mBJ در تمامی ساختارهاي موجود همچنین دهد. ارائه می

به سمت انرژهاي  GGA-PBEنسبت به  TB-mBJتقریب 
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  3O2Fe آهناکسیدذرات و نانو نیکرب آلاییده شده با نانولوله ایبکو ايبررسانمطالعه ا
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 چکیده

 4/0و  2/0یر  مقادو  ) CNT(نب کر  لوله، نانووزنیدرصد  9/0  و5/0یر  با مقادآلاییده شده      ) ẟ -7O3Cu2YBa(  ایبکو  اطیسی ابررسانايغنم  رابه بررسی رفتش  این پژوه  در

-ار نمونهگذ  که دمايکردیم    هد، مشاهطیسیاري مغنا ذیرفتپ   زبا استفاده از آنالییم.  اژل پرداخته  -ه روش سلتهیه شده ب   )3O2Fe( آهن  اکسید   تذراوناننی  صد وزدر

 .خالص ندارندي فاوت زیادي با نمونه ییده شده ت آلا هاي

 .دماي گذار  ،ژل -سل ،)3O2Fe( آهن  اکسید نانوذرات،) CNT( وله کربننولنا ،)ẟ-7O3Cu2YBa(  ایبکو  ابررساناي واژه هاي کلیدي:

 
 
 

To study of YBCO superconductor dopped by carbon nanotubes and Fe2O3 
nanoparticles 

 

Joolaei, Mina; Shakeripour, Hamideh  
 

Department of physics, Isfahan university of technology, Isfahan 84156-83111 
 
 
 

Abstract  
 

In this study, the magnetic behavior of the YBCO superconducting (YBa2Cu3O7- ẟ) samples prepared by the Sol-
gel method, and dopped with 0.5 and 0.9wt% carbon nanotubes (CNT) and 0.2, 0.4wt% Iron oxide 
nanoparticles (Fe2O3), were investigated. Using magnetic susceptibility measurements, we found that the 
transition temperature of the samples is not much different from the pure sample. 
 
Keywords: YBCO superconducting (YBa2Cu3O7- ẟ), carbon nanotubes (CNT), Iron oxide nanoparticles (Fe2O3), 
sol-gel, transition temperature.        
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دما  با  ترکیبی  به  گ دستیابی  حي  باک ،  کلوین  90 ددوذار  از لاه   تر 

 ].1[ دماي جوش نیتروژن مایع بود، شدند

ن  پژوهش  دادچندین  که  هشان  در   آلایش  است  نانو  مواد 

اف ،δ-7O3Cu2BaY  اناهايابررس براي  اساسی  حل  راه  زایش  یک 

استجریان  چگالی   گذار    ا امّ بحرانی  چشمگیري دماي  افزایش 

   .] 2-10[ نداشته است 

تنها به  نمیکربن  نشان  ابررسانایی  از خود خاصیت  در یی  اما  دهد 

همچنین تصور    شود.یابررسانا مترکیب  یک  ،  عناصربرخی از    کنار

ا ک بر  هست  حضور  ین  مغعناصه  تر  اطیسینر  اک در  بررسانا،  یب 

 د. شو بررسانایی میتضعیف خواص امنجر به 

 δ-7O3Cu2YBa طیسیغناژوهش به بررسی رفتار م در این پ

کربهمزمان  یافته  آلایش   نانولوله  ذرات  با  نانو  و  آهن اکسیدنی 

ت  ایمپرداخته مقایسه  با  گ و  مقایسییابررسانا  ذارغییرات دماي  اي ه، 

   کنیم.یم اهک از این آلایشتر هریبیش ذاريگ  راثن بی

 

 ها   وش ساخت نمونهر

ژل می باشد.   -، روش سلژوهشت نمونه ها در این پروش ساخ 

ترکیب  نیترات  صورت  به  که  اولیه  مواد    ؛است نظرمورد  ابتدا 

خلو   3u(NOC(2.3H2و    NO)O2.6H3)3Y(NO،  2)3Baیعنی ص با 

ن یزم، تو میلی گر  0/ 1  با ترازویی با دقت   1:2:3ی  ، با نسبت مولبالا

دام از پودرهاي  ک   ، هرولارم  0/ 5ول  حل ي تهیه مبراند. سپس  و شمی

د را  شده  مقطر  روتوزین  آب  حاوي  که  بشرهایی   مشخصی ن 

ي همگنی هاحلولی م، انتقال داده و به کمک همزن مغناطیسهستند

 کنیم. ایجاد می

تهی ابراي  سیتریک  اسید  از  ژل،  میسه   0/ 5هاي  محلول  .شودتفاده 

از  هری  ولارم را  نکاتیو ک  نرها  با  و  کرده  ترکیب  یکدیگر  خ  با 

 د. ن شو می کوارد اسید سیتری  ناسبیم

تن از  بازه    pHیم  ظپس  مد  ،7تا    6در  به  را  ساعت ت  ژل  چند 

د احتراقی خو   جهت ا آن ربخیر شود. سپس آن تآب رارت داده تا ح

ک ب انتقاله  بازه دمایی  قااحترخود    یم.دهیم  وره    300تا    280ی در 

سا می نتی درجه  انجام  گازالبته  د.  و شگراد  تمام  خروج  هاي  جهت 

خوداحت  از  دمایقارحاصل  ک،  تا  ي  را  س   520وره  گراد یانتدرجه 

م و ی، پودري نرقاز اتمام مرحله خود احترا  سپ  دهیم.افزایش می

رنگ  ح با  میهوهقجیم،  حاصل  تیره  آم  پودر.  ودشاي  دست  ده به 

ا دمسایش،  ز  پس  سانتی  880اي  در  تکلیسدرجه  جهت  ه ب  گراد 

ک   ،ساعت   24مدت   میقرار    ورهدرون  تکمع  .شودداده  دو  لیس  ل 

هاي کربنی هنانولولآمده را با ت ه دسب درو پ ،پسسشود.  جام میانار ب

نانو  اکسیدآو  مهن  ذرات  مقدار  به  شده  عینیکه  سایش   اندتوزین 

شک رفشاتحت    و  هتریخقالب  درون  و    داده پودرها  -میدهی  ل، 

-درجه سانتی  930  در دماي وخه سازي  کل  جهتونه ها  . نمشوند

اکسیژن  گراد   شار  دادتحت  شو حرارت  می  ب  ند.ه  راي  همچنین 

از   تتراگونال،  جلوگیري  فاز  نمونه  رستشکیل  سازي  کند  دي به 

 . دشو انجام می
 

 

 ث و بررسیحب

بررس      نمونی  براي  از    يهاهخواص  پابررسانا،  ري ذیرفتاآنالیز 

استمغ آنا.  شد  فادهناطیسی  پنتایج  ب  يتاریرفذلیز  دو  خش شامل 

 آلاییده شده   تنانوذرا  ثرا  براي بررسیباشند.  می  موهومیحقیقی و  

م  ، ناییابررسااطیسی  نغمصخوارب نمونطغناپذیرفتاري  ي هیسی 

کربنی با    لهدرصد وزنی نانولو 0/ 5ا  بهاي آلاییده شده  نهو ونم  خالص

دان حت میت  ،اکسیدآهنذرات  زنی نانو د ورصد  0/ 4و  0/ 2،  0آلایش  

A/m  8 /0  که در شکل  و همانط.  است آورده شده  1، در شکل  1ر 

گذار    یکداراي  ها  یرفتاري نمونهذ پ  حقیقیش  بخ،  ودشمیمشاهده  

 غناطیس دارند. دمايامدی   یحالت ابررسانایبه    از حالت بهنجار  تیز

 cT  شود و باه مینامید  دماي بحرانی  ،هانمونهروع گذار  مربوط به ش

که در ش  د. شو ده می ایش دامن ي  شود، دمایده مید  1ل  کهمانطور 

نمونهگ  آلا افزایش    ابها  ذار  اکسی  یشمقدار  نسبت آهندنانوذرات   ،

ن ده  الص،خمونه  به  نمی  نشان  را  زیادي   ن چنیهم  د.نتغییرات 

قوي بین  ارتباطات    معنايبه  ه  ک   ند هست  یزي  اراي گذار تدها  نمونه

 . است  ترکیب و همگنی  يادانه

  ،dχʹ/dTفتاري نسبت به دما،  ذیری پحقیقاز قسمت  گرفتن  ق  با مشت

دماي  می نمونهگذامیانگین  توان  هر  ن  ر  قله  از  بهرا  دست   مودار 

 . )2شکل ( شودنمایش داده می  c_peakT؛ که با آورد
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ر     لو در  نانو  اثر  بررسی  نهلاستاي  کربنی  با هاي  هایی  نمونه  یز 

نانو د  درص  0/ 4لایش  آ  آلایش  با  ون  آهاکسید  تذراوزنی 

کربنیهلنانولو از    x=0/ 5و0/ 9 پذساخت  ،هاي  آنالیز  با  و   ريرفتایه 

نمونهفتارر  ،یسیغناطم گرفتمغناطیسی  قرار  بررسی  مورد   د.نها 

نمونه، ددشو می  دهدی  4و    3  لکه در شکهمانطور     با  اهماي گذار 

 ت. یافته اساهش ص ک خالنسبت به نمونه  ،افزایش آلایش

 

بی ازبه  cTن  اختلاف  آمده  ح  دست  پقسمت   و تاريذیرفقیقی 

c_peakT  را با  ذیرفتاري نسبت به دماق پتشست آمده از مبه دcT ∆ 

پذی  :  3کلش مغرفتارنمودار  بري     ẟ-7O3Cu2YBaکیب  تر  براي  دماحسب  ناطیسی 

یافته   آلایش  درصد   4/0ا  ب آلایش  و  اکسیدآهن  نانوذرات  با   نیکرب   نانولولهوزنی 

 .Hz333و فرکانس  A/m 8/0 غناطیسیم میدانتحت   ،=5/0xو9/0 نیدرصدهاي وز
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  ẟ-7O3Cu2YBaکیب  تر  براي  دمارحسب  رفتاري مغناطیسی ب نمودار پذی  :  1شکل

با   تنانوذرات فریوآلایش    نیکرب  نانولولهدوزنی  درص  5/0  آلایشبا    خالص و

وز فرکان  A/m  8/0  غناطیسیم میدانتحت      =0xو2/0و4/0  نیدرصدهاي  س  و 

Hz333 . 
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YBa2Cu3O7-G + 0.5%CNT + x% Fe2O3

آلایش یافته    ẟ-7O3Cu2YBaکیب  تر  برايحسب دما  بر    χʹمشتق دمایی  نمودار    :  4کلش

نانود درص  4/0  اب  اکوزنی  آلایش  سیدآهن ذرات  وز  با  نیکرب  نانولوله  و   نیدرصدهاي 

 .Hz333و فرکانس  A/m 8/0 غناطیسیممیدان تحت   =5/0xو9/0

 

 خالص و  ẟ-7O3Cu2YBaکیب  تر  براي  دما  برحسب  χʹی  ق دمایشتم  رنمودا  :  2شکل

فریوآلایش    نیکرب   نانولولهدوزنی  درص  5/0  آلایشبا   درصدهاي   تنانوذرات  با 

 .Hz333رکانس و ف A/m 8/0 غناطیسیم میدانتحت   =0xو2/0و4/0 نیوز
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ق ودار مشت ر نم ر پیک دط هوس مت ه برابر با پهناي نیم ک ک مشخص می 

، آورده 1دول  ا در جط به نمونه هداده هاي مربو  است.  پذیرفتاري

 شده است. 

 
لو  ∆cT  و  c_peakT  و   cT  دیرمقا :    1جدول نانو  با  له براي نمونه هاي آلاییده شده 

 . 3O2CNT+ x% Fe+ 0.5% δ-7O3uC2YBa بیدر ترک  یبنکر

       cT∆ 

peakc_T – cT 

 

(K) c_peakT )K( cT +  δ-7O3Cu2aYB
x%CNT + y%FeO 

 خالص            050/92 100/91 95/0

1/1 925/90 025/92 0=y  0.5و=x 

52/1 325/90 845/91 2/0=y 0.5 و=x 

46/1 160/90 615/91 4/0=y  0.5و=x 

03/4 965/86 995/90 4/0=y  0.9و=x 

 

مقایسه  دادهبا  میها ي  در  جدول  کهي  گذار  کاهش    یابیم  و دماي 

  ربنیهاي ک نانولولهآلایش  با افزایش  ها،  ط پیکي متوس ناافزایش په

 . شودبیشتر می  ،هندآنوذرات اکسیناو 

ها ها، از نمونهو فاز نمونه  بلوري ی ساختار  همچنین به منظور بررس

 آزمون پراش پرتو ایکس گرفته شد.

شکل  ه  در  که  م  5مانطور  و یمشاهده  فاز  تک  ها  نمونه  شود، 

اورتورمبیک ساختار  گ ب  داراي  فا   . ستند ه  ،pmmmضاییروه 

شبکه نمونهپارامترهاي   =3a/ 81745ریمقاد  ،خالص  ي ي 

،89051 /3b=  11/ 68914وc=    کامل  تحلیل  .را داراست آنگستروم-

 ها در دست انجام است. هاي سایر نمونهتر داده

 نتیجه گیري
 3O2y%Fe+x% CNT+ẟ -7O3Cu2YBaابررسانايمطالعه ترکیب  اب  

اندازه )x=0/ 5و0/ 9و    y=0/ 2و0/ 4( وسیله  پذیرفتاري به  گیري 

می   ،AC  اطیسیمغن نمو مشاهده  گذار  دماي  که  آلاییده  نهشود  هاي 

نسبت  اندکی  گ مترین  ک   و  دارند نمونه خالص    هب  کاهش  ذار دماي 

-می  3O2%Fe0.4 +% CNT0.9 +ẟ -7O3Cu2YBa  مربوط به نمونه

ای   نمودارق  بط.دباش پرتو  نمونهپراش  دکس  و  فاز  تک  ي اراها 

 باشند. مبیک میرتوروختار اسا

چنین، تاثیر  بر  هم  کربنولولهناهمزمان    آلایش رسی  و نی  هاي 

روي بر  اکسیدآهن  جریان  نانوذرات  در  ها    نمونهبحرانی    چگالی 

 دست انجام است. 
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در  ستیبه عنوان فوتوکاتالRb3NaSn3Se8و    K2Na2Sn3S8 يو نور یخواص الکترون یبررس

 واکنش شکافت آب
 

    سید شهاب الدین نقوي ؛ زهرا حاجی احمدي
 تهران، شهید بهشتیه دانشگا شیمی دانشکده

 

 چکیده

و  یجهان ياهش بحران انرژک يپاك برا دروژنیه يانرژ دیتول يبرا یمرئآب تحت نور شکافت  يبرا ستیز طیو سازگار با مح متیارزان ق ستیتوسعه فوتوکاتال

 اند سنتز شده که به تازگی Rb3NaSn3Se8 ،K2Na2Sn3S8 دو ماده که میده ی، نشان میهاول ولاست. با استفاده از محاسبات اص يضرور یطیمح ستیمسائل ز

کند  یم یرا خال 5s لتایاورب ، Sn ونیداسیحالت اکس نیدارتریپا +Sn4 . در این ترکیبات حضورندنک یم فکیکت یخود به خود آب را تحت نور مرئ رطو به توانند می

و  sp3 ونیداسیبریاز ه  +Sn4 ن،یدهد. علاوه بر ا یم شیافزا Sn  +2تابیفراتر از ترک تالکترون ول 2,6را تا  نوار دهد و شکاف یقرار م ییو آن را در نوار رسانا

sp3d کند یارائه م نیو فراوان در زم پیشرفته يها ستیتوسعه فوتوکاتال ينقشه راه برا کیما  جیکند. نتا یم تفادهاس يقو یکووالانس يها ونیآن یپل ساخت يخود برا. 

 نوار، خواص نورينظریه تابعیت چگالی، همترازي ، شکافت آب واژه هاي کلیدي:

 

Electronic and optical properties of K2Na2Sn3S8 and Rb3NaSn3Se8 as promising 
photocatalyst for water-splitting reaction 

 

Zahra Hajiahmadi; S.Shahab Naghavi 
 

Department of Physical and Computational Chemistry, Shahid Beheshti University, Tehran 1983969411, Iran 

Abstract  
 

The development of low-cost, and eco-friendly photocatalyst for visible-light driven water splitting is essential 
for generating clean hydrogen energy to assuage the global energy crisis and environmental issue. Using first-
principle calculations, we show that newly synthesized Rb3NaSn3Se8, K2Na2Sn3S8 spontaneously split water 

under visible-light illumination. The Sn4+—the most stable oxidation state of Sn—empties the 5s-orbital and 

places it in the conduction band, widening the band gap up to 2,6 eV beyond that of Sn2+compounds. Moreover, 
Sn4+ uses its sp3 and sp3d hybridization to build a robust covalent polyanions. Our results provide a roadmap for 
the development of nontoxic, earth-abundant photocatalysts.  
Keywords: water-splitting, DFT, band-alignment 
 
 
PACS No.           

  قدمهم

 ـمـواد جد  شـرفت یگسترده منجر بـه پ  یمحاسبات يها روش       دی

مـواد   ییایمیکوشیزیاست. کاوش و درك عملکرد و خواص ف شده

توسـعه مـواد کارآمـد در کـاربرد      دیکل ،یاتم اسیقدر م يهاد مهین

مواد در واکـنش شـکافتن آب    نیا ياز کاربردها یکیاست.  يانرژ

و آب  يدیخورش ـ رسو در دست یعیابع طباز من يانرژ دیاست. تول
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 فـا یا یط ـیمح ستیز ریبا حداقل تاث يانرژ لیرا در تبد ینقش مهم

نـامطلوب   کینامیترمود لیشکافت آب به دل یکند. کاربرد عمل یم

 ـآهسـته از طر  کینتیبا س ندیکل فرآ تیهدا يبالا برا لیبا پتانس  قی

 ـلتو يانتقال چهار الکترون محدود شده است. حفره ها در ه شـد  دی

 ـتول ژنیکنند تا اکس ید میآب را اکسسطح نیمه رسانا  کننـد، در   دی

بسـازد.   دروژنیدهد تا ه یها را کاهش م پروتون ،که الکترون یحال

 یژگ ـیو دی ـآب با میتقس ـ يکارآمد برا ستیفوتوکاتال کی ن،یبرابنا

 ـ يفاصله بانـد  دیحامل بار با دیولت يداشته باشد. برا را ییها  شیب

 يدیتابش خورش ـ ازاستفاده موثر  يبراه باشد اما شتدا eV 1,23زا

حداکثر  يدارا دیباند با يها تیموقع ن،یباشد. همچن eV 3 کمتر از

 pH=0 ،-4,03 eVدر  4,44 eV-( (CBM)مناسـب   تیهدانوار

 ـواکنش تکامل ه لی) با توجه به پتانسpH=7در  ) HER( دروژنی

 pH = 0 ،-5,26در  VBM ()-5,67 Ev( تیظرف نوارو حداقل 

eV  درpH = 7( ژنیبا واکنش تکامل اکس ابق) مطOERاشـد ) ب .

 يهـا  حامل ،یبار سطح یبیاز نوترک يریجلوگ يبرا ن،یعلاوه بر ا

 .1به سرعت منتقل شده و به طور موثر جدا شوند دیاه بشد دیتول

شـکافت آب   يهـا  سـت یبه عنـوان فوتوکاتال  يمواد متعدد تاکنون،

 ـ. در مشدند یمعرف  ـتـک لا  ،يشـنهاد ید پاز مـوا  ياریبس ـ انی  β هی

 ـبـه عنـوان    CuFO2 3و  2شده دوپه مونن یآنت  سـت یاتالتوکفو کی

انـد. آنهـا    شـده  ینیب شیآب پ میتقس يها واکنش يکارآمد برا اریبس

 شـرفته یپ يهـا  سـت یفتوکاتال ن،ی. همچنابندیتوسعه  ایاصلاح  دیبا

آنهـا هسـتند. تـا بـه      يدهایاکس ای متیگران ق بیفلزات نج شامل

به عنـوان   بیبه ترت RuO2/IrO2و  Ptد وز، فلزات گرانبها ماننامر

ثابت شده انـد.   OERو  HER يبرا ستیکتروکاتاله الماد نیبهتر

 يداریبودن، پا ابیکم لیبزرگ آنها به دل اسیدر مق یکاربرد صنعت

 ـیمحلـول الکترول  کیآنها در  يبالا و ناسازگار نهیکم، هز  يبـرا  یت

 ادامه دارد.نان همچ یآب به طور کل میقست

 ییهـا  يدها مهین IV-علاوه بر فلزات و گروه  دیکالکوژن باتیترک

شوند. ساختار  یم افتی يکاربرد در مواد مبدل انرژ يهستند که برا

 ـو آن ییایفلز قل يها ونیها با کات آن  توانـد  یم ـ وسـتانات یت يهـا  ونی

 یسم ریو غ ستیز  طیسازگار با مح نه،یهز مواد فراوان، کم يایمزا

در  SnQ (Q=S, Se) بیــترک ن،یــبــر ا عــلاوهرا ارائــه دهــد. 

 لیتبـد  یخـوب  دوارکنندهیام ينوررا به عنوان مواد  اساختارشان آنه

 ـکالکوژن يهـا  يهـاد  مـه ین نی. بنابراکند می بـا انـواع    ییچهارتـا  دی

دهنـد   یرا نشان م ـ یبخو اریبس يمختلف خواص نور يساختارها

 لیتبـد  و ينـور  يربردهـا کا از يا گسـترده  فیط يتواند برا یکه م

ثابـت کـرد    یبجرت جیآب استفاده شود. نتا شکافتاز جمله  يانرژ

 یمناسـب  یکیخواص الکترون يهستند و دارا داریدو ماده پا نیکه ا

تـا خـواص آنهـا را بـه      ختیما را برانگ ژهیخواص و نی. ا4هستند

آب مطالعـه  شـکافت   يهادر کاربرد ستیتالماده فوتوکا کیعنوان 

 .میکن

 ه بـه ک Rb3NaSn3Se8و  K2Na2Sn3S8 دو ترکیب مقاله نیادر 

عنـوان هـدف    آب، بـه شکافت  کاربرد يبرارا  4ندا سنتز شدهتازگی 

بـر   یمبتن ـ يسـاز  هیمحاسـبات شـب   قیاز طر. یمدر نظر گرفت قیتحق

ایـن   يو نـور  یکیالکترون ،يخواص ساختار ،یچگال یتابع يتئور

 . میر دادمورد مطالعه قرا دو ساختار را

 

 روش محاسبات

 ـبا تقر یچگال تیتابع هیمحاسبات با استفاده از نظر هیکل  PBE بی

 يکوانتوم اسپرسو انجـام شـده اسـت. انـرژ     یتوسط بسته محاسبات

 ـبار به ترت یو چگال یقطع جنبش  ـر 500و  50 بی در نظـر   دبرگی

هر اتم  يرو رویشدند تا ن لکسیگرفته شد. همه ساختارها کاملا ر

 يجذب نور بیشود. ضر سترومبر آنگ دبرگیر یلیم کیز کمتر ا

 شد. محاسبه ریا استفاده از رابطه زب

 

 

 هستند.  کیالکتر يتابع د یو موهوم یقیحق ياجزا و    هک

 يلبه نوار با استفاده از مدل اسلب محاسبه شده است. بـرا  تیموقع

 ـ ریمتقارن و غ يها اسلب یممان دو قطب جادیاز اناب اجت بـا   یقطب

 ـ   15ضخامت خلا   زابـا اسـتفاده    نیآنگستروم سـاخته شـد. همچن

عناصر مـرتبط اسـت از    يویکه به الکترونگات یتجرب نیروش تخم

 محاسبه شد. ریرابطه ز
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χ     ر عنѧتوکیومتری      الکترونگاتیوی ھѧریب اسѧوان ضѧھ تѧر بѧص
 باشد. انرژي شکافت نوار می درترکیب و 

 

 نتیجه گیريبحث و 

 

 یالکترون ينوار ساختار

 ـ PBE, HSE شوباند با ر ي، شکاف ها1جدول  طبق  یو تجرب

ــرا ــاختار  يب ــرون  1,82و 2,62وK2Na2Sn3S8  )2,38دو س الکت

ــت ــتقیغ )ولــ  1,67و 2,35و  Rb3NaSn3Se8 )1,74و  میرمســ

 ـارائه شده است. شکاف نـوار انـدازه گ   می) مستقالکترون ولت  يری

بـه   شـتر یکه ب ردیگ یقرار م HSEو  PBE ریمقاد نیب یشده تجرب

 ياریبس ـر د HSEروش  يوردبرآ شیب است. کینز PBEروش 

کـاربرد   يبـرا  ریمقـاد  نی. ا5گزارش شده است يفلز يدهایاز اکس

 يهـا  حالـت  یو چگـال  يشکافت آب مناسب است. ساختار نـوار 

نشـان داده شـده اسـت.     1دو ساختار در شـکل   یاتم يها تالیاورب

مشـارکت   در ینقش اساس میقلع و سولفور/سلن دهد ینشان م جینتا

 یکم ـ یلیسهم خ ییایفلزات قل کهیدر حال کنند یم فایر انوا يها لبه

مطابقـت دارد، فلـزات    بـات یآنها در ترک دونیها با پ دارند. سهم اتم

 ـآن یرا در پل شانیها الکترون ییایقل کـووالانس از دسـت    يهـا  ونی

 ـدر هر دو ترک میسولفور و سلن pو  s يها اند. حالت داده نـوار   بی

قلع  5sحالت  بیاست. در هر دو ترکدر برگرفته  تیت و هدایظرف

عمـدتا   تینـوار هـدا   Rbغالب است. در سـاختار   تیدر نوار هدا

شـده   دیبریه میسلن p تالیقلع است که با اورب 5s يها شامل حالت

قلـع   p تالیاورب يها توسط حالت تینوار ظرف گرید ياست. از سو

 ونیداس ـیبریه م،یسـولفور و سـلن   يهـا  اشغال شده است. سهم اتم

را  تی ـرفظ ياطـراف لبـه هـا    یختگ ـیبرانگ یژگ ـیقلـع و  يهـا  اتم

بـا   sp3d ونیداس ـیبریبـا ه  میپتاس ـ يدارا بی. ترککند یمشخص م

 ـنـوار ظرف  d يهـا  تـال یسهم اورب یمثلث هرم ونیناسیکئورد را  تی

 يدر پهنا یقلع نقش مهم ونیداسیحالت اکس نی. بنابرادهد ینشان م

 ـ یم ـ فـا یشکاف نـوار ا   ـدر نـوار ظرف  Sn-d ي. حالـت هـا  دکن  تی

K2Na2Sn3S8 ـمنشأ و شدت تحر زین   Rb3NaSn3Se8را بـا   کی

مورد  يها يهاد مهین یکیخواص الکترون نیکند. بنابرا یمتفاوت م

 شود. یکنترل م یکووالانس وندیبا پ ونیآن یمطالعه توسط پل

 

 
 ƽ. ساختار نوار١ شکل

 
 

 و تجربي PBE, HSE هاƽشکافت نوار با روش. ١ جدول

HSE GGA ساختار تجربی 

2,62 1,82 2,38 K2Na2Sn3S8 

2,39 1,67 1,74 Rb3NaSn3Se8 

 
 

 نوار يهمتراز

 ـ دهیداشتن شکاف نوار ا اگرچه  ـن شیآل پ  ـ ازی  سـت یتالفوتوکا کی

کـاهش آب همتـراز    لیتانس ـبا پ دیبا زیمناسب است، لبه نوار آنها ن

و  یجربت یبیختار را با روش تقرسادو  نیا يهمتراز2شکل باشد. 

 ـ. موقعدهـد  یمدل اسلب نشان م ـ  ـلبـه نـوار هـر دو ترک    تی در  بی

 ـ ردی ـگ یکـاهش آب قـرار م ـ   لیمحدوده پتانس  يسـاختار دارا  یول

توسـط   یشکافت آب نور مرئ يبرا میبا شکاف نوار مستق میدیروب

 ي. در سـاختار دارا رسـد  یمناسب تر به نظـر م ـ  یندو فوتو ندیفرآ

 تر است.  پهن و میمستق ریشکاف نوار غ  میپتاس

 
 فيت و هدايت نسبت به انرژƽ خلا. انرژƽ نوار ظر٢ شکل
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 ينور خواص

 ـبا نیموثر همچن ـ ستیفوتوکاتال کی  ـ جـذ  دی  ،يقـو  یب نـور مرئ

شـده   دی ـحفـره تول -جفـت الکتـرون   کیتحرك حامل بار بالا، تفک

 نیا نیانگیجذب نور م فیط 3توسط نور را داشته باشد. در شکل 

بـه   مایقجذب مسـت  بیضر یشده است. بزرگ دوساختار نشان داده

بـزرگ   JDOS. رددا ینوار بسـتگ  يها لبه کیها نزد حالت یچگال

 نیدر ا يجذب نور يقو یانینوار م تیو هدا تیظرف ينوارها نیب

 یچگـال  4شکل JDOSطبق نمودار  نی. بنابرادهد ینشان مرا مواد 

و اتـم قلـع    يهـا  ه از حالـت نـوار ک ـ  يلبـه هـا   يبـالا  يهـا  حالت

 ـا يجـذب بـالا   بیضـر آمده است منجر بـه   میسولفور/سلن دو  نی

 شده است. بیترک

متحرك باشند و به سرعت  دیوحفره با ختهیالکترون برانگ ن،یهمچن

دهنـد. تحـرك    شیبه سطح برسند تا مولکول آب را کاهش و اکسا

 دارد کـه  یحامل بار به طور معکـوس بـه جـرم مـوثر نـوار بسـتگ      

طور . همانشود یدر نظر گرفته م ينوار ساختار یمنحن يخودش رو

مـواد   يشـده بـرا   بهآمده است جـرم مـوثر محاس ـ   2که در جدول 

جـرم مـوثر    نیکـم اسـت. عـلاوه بـرا    به اندازه کـافی  مطالعه شده 

ها به صـورت   حامل کیبا جرم موثر حفره، تفک سهیالکترون در مقا

و سـرعت   کنـد  یحرکـت م ـ  به سرعت از حفره ختهیالکترون برانگ

ر بـه طـو   هـم  یبی. سـرعت نـوترک  دهـد  یبار را کاهش م یبیترکنو

اسـت کـه بـه صـورت      هوابسـت  تونیاتصال اکسا يمعکوس با انرژ

 .6شود یم فیالکترون و حفره آن تعر کی نیجذب ب

 

 

 
ثابـت   حفـره اسـت،   -الکتـرون  افتـه یجرم موثر کـاهش   

بزرگ  کیالکتر ياست. ثابت د کیالکتر يثابت د و  دبرگ،یر

 فیالکترون و حفـره را ضـع   نیب یکولمب کیتتاالکتروس برهمکنش

 کیمواد ثابت الکتر شود ی. همانطور که در جدول مشاهده مکند یم

 . 7با مواد جاذب نور شناخته شده دارند سهیدر مقا یبزرگ

 

 اختارهر دوسهاƽ موثر نوار  جرم و هاƽ دƽ الکتريک ت. ثاب١ جدول

   
 ساختار

0,4 5,2 5,1 K2Na2Sn3S8 

0,2 5,1 5,8 Rb3NaSn3Se8 

 

 
 طول موج. ضريب جذب نورƽ بر حسب ٣شکل 

 

 
 ژƽ فوتونانرچگالي حالت مشترک بر حسب . ٤شکل 

 

 

 

 يریگ هجیتن

خواص  هیاده از محاسبات اصول اولپژوهش، با استف نیا در

که به  Rb3NaSn3Se8, K2Na2Sn3S8مواد  يو نور یالکترون

 یدو ماده تمام نیشده است. ا یسنتز شده اند بررس یتازگ

ا دارد و شکافت آب ر ستمیس کی يبرا ازیمورد ن يها یژگیو

باشد.  یو مقرون به صرفه م ستیز طیشامل عناصر دوستدار مح
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توسط این آب  یستیشکافت فوتوکاتال يبرا یجربکاوش ت نیبنابرا

 ت.اس نیقابل تضممواد 
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در حضور   نامتقارن گزاگیز يهالبهبا  یگرافن يهارنوانانوی کیترموالکترص در خواص ثر نقا

 الکترون-الکتروننش کبرهم

 1روح اله، فرقدان ؛ 1فاطمه،  مظهري موسوي
 ، کاشان بلوار قطب راوندي 6کیلومتر  ،ه کاشانفیزیک دانشگا دانشکده 1

  چکید
  تقریب   از این کار    در  یم.اختهپردا  نامتقارن  گزاگیز  يهالبه  با  یگرافن  هاينوارنانو  وابسته به اسپین  کیترموالکترکترونی و  لا  خواص  قص دراثر ن  به  بررسی  در این   ما

رو هابارد    رموث   میدان تنگ و  تکش  الکترونی   نواريبست  بخش  محاسبه  همچنین  براي  گریناز    و  تابع  لا  و  غیرخطی  روش  محاسبه  -ندائورمدل  براي  بوتیکر 

 ی گزاگیز  يها لبه  یسیمغناط   خواص  لی دل   به  سطح فرمی  حول   جایگزیده  يهار نوا  با  ی اسپین  يرسانا نیم  رفتار  مت سیس  فاده شده است.تسا   نیاسپ  به  وابسته  ک یکترلا وترم

 شود، یم   تولید   مخالف،  يهاجهت  با  یکسان  وابسته به اسپین  گرمایی  يها جریان  ،در دو سر سیستم  اختلاف دما  ایجاد با    دهد.ود نشان میو نقص موجود در لبه از خ

ج نیز د و نتای کنیم  تایید  را  سیستم  این  در  اسپین  به  وابسته  سیبک  اثر  وجود  ،یگرمای  القاشده  یاسپین  يهاجریان.  شودمی  خالص  نسبتا  یاسپین  جریان  این منجر به  که

 دهد. ی بزرگ را نشان میثر سیبک اسپینیک ا

 ی سیبک اسپین ،هابارد رموث مدل میدان ،  نیاسپ به وابسته کیترموالکتر،  نامتقارن گزاگیز يهالبه، ین افگر  هاينوارنانو  واژه هاي کلیدي:

The Effects of defects on the thermoelectric properties of graphene nanoribbons with 
asymmetric zigzag edges in the presence of electron-electron interaction 

Mazhari Mousavi, Fatemeh1; Farghadan, Rouhollah1  
1 Department of Physics, University of kashan, kashan 

Abstract  
We investigated the effect of defect on the spin-dependent electronic and thermoelectric properties of graphene 
nanoribbons with asymmetric zigzag edge extensions. In this work, Hubbard mean-field approximation and single-band 
tight-banding method are used to calculate the electronic part, as well as the non-equilibrium Green’s function method, 
and the Landauer-Buttiker formalism to calculate spin-dependent thermoelectric. The results show that the spin-
semiconducting behavior with localized band structures is due to the magnetic properties of the zigzag edge extensions. By 
creating a temperature difference at the two ends of the system, spin-dependent heat currents are generated in opposite 
directions, which leads to a relatively pure spin current. Thermally-induced spin currents confirm the existence of a spin-
dependent Seebeck effect in this system and the results also show a large spin-Seebeck effect. 
 Keywords:  graphene nanoribbons, asymmetric zigzag edge extensions, thermoelectric properties, Hubbard mean-field 

approximation, spin-Seebeck  
 
PACS No.         70 - 72 
 

 قدمهم

ولتاژ   به  دما  اختلاف  مستقیم  تبدیل  یعنی  ترموالکتریک،  اثر 

بالعکس، الکترونیدر سال  که  الکتریکی و  ک و هاي اخیر با توسعه 

ترموالکتریکاسپینترونیک کرده    ،  جلب  خود  به  را  زیادي  توجه 

تحقیقات   از  بسیاري  کاربردهاي   یفیزیک   منشا به  امروزه  است.  و 

پدیدهبا سیلیکونی در مدارهاي  .  اندپرداخته  یهاي ترموالکتریکلقوه 

دستگاه  کردنکوچک    ،معمولی الکتراندازه  مقیاس ونیکی  هاي  در 

انرژي،  مولکولی بالاي  مصرف  دلیل  گرما  به  خواهیم را    اتلاف 

می  که  داشت  تبدیل  مشکل جدي  گرماي  .  ] 1[   شودبه یک  تبدیل 

طر از  الکتریکی  انرژي  به  شده  حل دفع  راه  ترموالکتریک  اثر  یق 

مش این  براي  است.  جالبی  اسپین   الکترونیک ترمو کل  به  یا    وابسته 

از    جدیدي است تحقیقاتی  زمینه    کالریترونیکاسپین برهمکنش که 

اسپینجریان  بین می  ییگرما   و  یهاي  از ].  2،3[   بردبهره  بسیاري 

طرحی قابل    یککالریتروناسپیناند که  کارها در این زمینه نشان داده

در الکترونیک مقیاس مولکولی مصرف انرژي  کمتر شدن  اجرا براي  

 جلب  خود  به را يادیز توجه گرافن ر،یاخ يهاسال در ].4است [ 
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 است   آن  متفاوت  یکیالکترون  ساختار  لیدل  به  شتری ب  است،  کرده

زیگزاگلبهدر    شمغناط].  5-7[    یالکترون  يهاحالت دلیل    به  هاي 

 به   ت یواقع  نیا  از  و]  8[   دارند  قرار  یگزاگ یز  لبه  به  کینزد  که  است 

 ه لب  کی  در  گرافن  رشبکهیز  دو  از  یکی  تنها  که  دیآیم  وجود

 ي هاممان  یسیفرومغناط  تراز  به  جهینت  در  ،کندیم  شرکت   گزاگیز

 . کندیم کمک حاصل یسیمغناط

ا گرافن  ق،یتحق  نیدر  نانونوار  در  نقص  اثر  لبه  یما    ي هابا 

ب  گزاگیز را  دستگاهنامتقارن  عنوان  خواص   ،کینانوالکترون  ه   در 

و اسپ  یکیترموالکتر  الکترونی  به  بررس  ،نیوابسته   قرار   یمورد 

 .ددهیم  نشان  از خود  ینیاسپ  رسانايمهین  رفتار  نانونوار  ابن.  ایمداده

 بدون  خالصنسبتا    ینیاسپ  انیجر  یک  اختلاف دما،  ادیجا  همچنین،

 دیتول  بزرگ  ینیاسپ  بکی س  ب یضر  کی  و  اسی با  گونهچیه  اعمال

   . کندیم

 روش محاسبات 

شکل  کیلکتروننانوا  دستگاه در  مطالعه  داده    1مورد  شده نشان 

دستگاه،    نیوابسته به اسپ  کیخواص ترموالکتر  ی بررس  ي ااست. بر

تنگاز   تکروش  گر  روشو    ي نواربست  و    یرتعادلیغ   نیتابع 

کرد  کریبوت-لاندائور  يبندفرمول هاممیاستفاده  به    ینو لتی.  کل 

 : شود ینوشته م ریصورت ز

)1 ( 
Tot C R L CL CRH H H H H H � � � �  

 HRدستگاه،    يمرکز  هیه ناحمربوط ب  یلتونیهام  HC  )1در عبارت (

 HCLمربوط به اتصالات راست و چپ دستگاه و    یلتونیهام   HLو  

  ف ـی و اتصالات را توص  ي ز ـمرک   هیـناح  نیب  ی شدگ ت جف  HCRو  

 الکترون هستند، -شامل برهمکنش الکترون  هایلتونیهام  نی. اکندیم

 هر بخش  یلتونی هام ،بست تنگ مدلرد و موثر هابا دانیم ب یتقردر 
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0t)  2در عبارت ( 2.74eV  پارامتر جهش بین دو نزدیکترین ،

0aو    همسایه 1.42Aq 4.45وE †است.     
i,ĉ V  وj,ĉ V  

V,ن با اسپین  کترو لگرهاي خلق و نابودي اعمل  n p    در محلi    وj  

�  و �i jr r   اتطو پیوند  0u  .می است ل  t   و    پارامتر هاباردi,n̂ V 

اعبو   ضریب   است.  iدر جایگاه    دعدات  عملگر به  وا  لکترونیر  بسته 

 شود:به میسزیر محا رابطهه اسپین ب

)3 ( � � � � � � � � � �R L
L, R,Tr G GV V V V Vª ºW H  * H H * H H¬ ¼  

� � � �L R ,V* H   پراکندگ  یشدگ جفت ناحیه  الک  یبین  چپ  و  ترود 

�  و(راست)   �R (L)GV H   اختلاف دما  کی  اعمال  .تابع گرین است 

تابع توزیع    غیرصفرتلاف  خا   موجب چپ و راست    ي رودهاالکتبین  

الکترودها  -یفرم شددیراك  منجر  خواهد  القا  که   جریان   يبه 

فرمولبند  شودیم  گرمایی برپایه  رابطه-لاندائو   يکه  با  زیر   بوتیکر 

 : قابل محاسبه است 

)4 ( 

 
) رابطه  �)  4در  �L Rf  فرم توزیع    چپ   ترودالک  دیراك -یتابع 

�و    )راست ( �L RT مربوط چپ به    دماي  است.    )راست(  الکترود 

(   ینیاسپ  انیجر و    ن یاسپ  يها انیجر  نیب  اختلاف)  sIخالص  بالا 

I(  نییپا In p�(   انی جر  و  است  ) مجمو cIبار  برابر  آن)  ها ع 

)I In p�  ( ضریب سیبک به صورت نسبت اختلاف ولتاژ.  است 

 : شودیبین الکترودها تعریف م  يبه اختلاف دما یالقا شده گرمای

 . بهدر ل یگزاگ نامتقارن و داراي نقصهاي زی با لبهنک طراحی شده از نانونوار گرافشماتیک دستگاه نانوالکترونی : 1شکل
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اسپینی سیبک  عبارات  تیب  تر  به  )cS(  بارو    )sS(   ضریب  با 

� �sS S S 2n p �  و� �cS S S 2n p � شوند.محاسبه می 

 حث و نتایج ب

کار  کینانوالکترون  دستگاهدر   این  در  شده    ه یناح  ،طراحی 

. دارند  یمشابه  يساختارهاچپ و راست،    الکترود  دو  هر  و   کانال

که    است   مانند  اره  دندان  ساختار  کی  این دستگاه  در  واحد  سلول

لبه نامتزی  هايداراي  است قاگزاگ  ساختاررن  این   صورت به    ، 

آزتجربی   اسش  تهخسا   همایشگادر  مشخدر    ].11[ ت  ده  ص ناحیه 

  در  که  ،ص ایجاد شده است نق  )بزنقطه س-خط   با(دایره  در لبه    شده

نقص  یگزاگ یز  يهالبه  وجود  . است   شده  داده  نشان  1شکل  در  و 

به   برندی م  نیب  از   را  B  و  A  يهاهبکرشیز  نیب  تعادل  ساختار،

که با   خالص  یسیمغناط  گشتاور  جادیا  به  منجر  طوري   4  برابر 

  ب ی ل  یهقض  با  مطابق  که   ،شودیم  واحد  سلول  هر  در  بوهرمگنتون

 .  است 

 را نیاســپ به وابسته  عبور  ب یضر  و  نواري  ساختار  ،2شکل  در

 داده  یشام ــن  )الف(  2شکل  در  ينوار  ساختار  جینتا  .میکنیم  یبررس

 رفتــار يدارا ســاختارایــن   ،یــددتــوان  می  کــه  همانطور.  است   شده

یکــی ســطح جایگزیــده در نزد  بــا نوارهــاي  مغناطیسی  رساناينیمه

 ســطح  اطراف  در  .است   ،اسپینیگاف  در    -0/ 9تا    0/ 9بازه  فرمی در  

 نقص در لبــهقبل از ایجاد    دارد،  وجود  جایگزیده  نوار  هشت   یفرم

 جایگزیده  نوارزیگزاگ ما شاهد چهار  هاي  ش در لبهبه علت مغناط

 ایجاد نقص موجب افزایش تعداداما    ] 10[   در ساختار نواري بودیم

روي کــه    کی سطح فرمــی شــده اســت نزدیجایگزیده در  نوارهاي  

راحی کردیم که بنابراین ما دستگاهی ط.  است   نشان داده شدهشکل  

. از ایــن خوبی از خــود نشــان دهــد  یتواند ویژگی ترموالکتریکمی

 نیاســپ  با  رنوا  چهارسطح فرمی،  جایگزیده حول  ي  انرژهشت نوار  

 نن پاییبا اسپی  نوارچهار    و  ،)قرمزخط  (  یفرمسطح    ریز  و)  n(بالا  

)p(  قــرار دارنــد  یفرم ــسطح    يبالا  )ينوارهــا.  )نقطــه آبــی-خــط 

 .هســتند متقــارن نییپا و  بالا  نیاسپ  يها  حالت   به  مربوط  جایگزیده

متناســب بــا )  pW  و  nW(  نیاســپ  بــه  وابسته  الکترونی  عبور  ب یضر

   خواص  .ت اس شده مایش دادهن  ب)( 2 شکلنوارهاي انرژي در 

 
ته وابس الکترونی ضریب عبورب) ، اسپینته به س واب ساختار نواري الف) :  2شکل

 . در لبهص نق تقارن و ی با لبه زیگزاگ نام ن، براي نانونوار گراف به اسپین

 ــن  این نمــودار  دررسانایی  مهین  ــد  زی  بــاًیتقر  pW  و  nW.  شــودیم  دهی

 و  بالا(  نیاسپ  حالت   دو  هر  يبرا  جایگزیده  يهاقله  و  هستند  متقارن

 هاقلــهاین    لیدل  .است   آمده  دست   به  یفرم  يانرژ  اطراف  در)  نییپا

 ب یرض ــ شیدر افــزا، کــه  اســت   دهی ــگزیوجود نوارهاي انــرژي جا

 ــ  ،الکترونــی  عبــور  ب یضر  نمودار  هستند.مؤثر    بکیس  ياپلــه  یابعت

 الکترودهــا  که  ه این است دنهد  نشان  در نمودار  کامل  هايپله  ،است 

 ــا و هســتند کســانی هــاکانال و  مشــاهده هــاپولکنانو  در رفتــار نی

متقــارن   انی ــجر  جــادیا  بــه  منجر  pW  و  nWنیب  بالا  تقارن  .شودینم

 .شودمی خالص  ینیاسپگرمایی   انیجر دیتول جهینت در و  ینیاسپ

 جــادیالکترود چــپ و راســت ا  نیدما باختلاف    کی  ادامهدر  

L(  کردیم RT T T�  گرمــایی  انی ــجر  ادایج ــ  )، که منجــر بــه' 

یی ارم ــنمودار جریــان گ   3در شکل.  دش  در سیستم  نیوابسته به اسپ

ی ـــ ـبینش ـپی از ضریب عبور هرا داریم. همانطور ک وابسته به اسپین  

ارن ـــ ـا متق ـتقریب  )Ip(  نپاییو  )  In(بالا  ی   ـاسپینهاي  جریانشده،  

 ــمــا  ن،یبنابرانشان داده شده است.  (الف) 3که در شکلهستند    کی

) cIکوچــک (  بــار  انیجر  کی) و  sIخالص (  بایتقر  یاسپین  انیجر

 ــدار  هاT'همه    يبرا از  شــود.مشــاهده می  (ب)  3در شــکلکــه    می

 انی ــجر  مخــالف  جهت   در  Ipو  Inتوان دید که  می(الف)    3شکل

 ــ  يهــاT'  در  دمــا  شیفزاا  با  و  ابندییم  .ابنــدییم  شیافــزا  ف،مختل

  نیبراي ا نیاسپ وابسته بهگرمایی    نایجر دیبراي تول  دماي آستانه
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  خالص   یپیناسجریان    ب)  ،Ipو  In  اسپین  وابسته به  هايجریانالف)  :  3شکل

sI  خالص رباو  cIدر دما و  ، بر حسبT'هاي مختلف . 

  وابسته بهجریان گرمایی    وجود  .است  کلوین  190با    ساختار برابر

الکترونی  پله  تابع  و  ینیاسپ  افگ   سپین،ا عبور  ضریب   در  مانند 

 جادیا بزرگ ضریب سیبک اسپینی   کی تواندیم یفرم يانرژ اطراف

  .ندک 

دماب سیبک  ی اضر  نمودار بر  ي در  پتانسحس اتاق و    ییل شیمیایب 

)P( سیبک   يراب قدرمطلق دارینه مقیشب  ت.ده اسه شارائ 4در شکل 

 
 .cSبار وsSخالص  یسپینا ،Sn،Spبالا و پایین اسپین یب سیبکاضر :4شکل

  ت.سا  K/Vm  61.و    7.1  برابر به ترتیب    Spایینو پ Snبالا   یاسپین

  ل یدل  به  ینیاسپ  فگا  هیناح  در  sS  خالص  ی اسپین  سیبک   بیضر

ن  بیشتری  و  است   صاف  کاملاً  هیناح  نیا  در  Spو   Snیخط  رییتغ

  K/Vm  2.2  احدود  )sS(   خالص  ینیاسپسیبک    مقدار قدرمطلق

مقدار  .است  گ   این  مقادیر  با  مقایسه  شقابل  بزارش   سایر   يراده 

است   Snکه   زمانی  .] 11[  است   یگرافن  ياختارهانانوس   غالب 

  علامتشان   است  لب غا  Spی ما وقتا  سان است یک  cSو   sSعلامت 

 . است  مخالف

  گیرينتیجه

اثر   کار  این  در  در  گرافنقص  لبهننانونوار  با  زیگزاگ  ی  هاي 

ی قرار  مورد بررسالکترون  -در حضور برهمکنش الکتروننامتقارن  

است گ  می  .رفته  نشان  کهدهنتایج  بر  ند  ، زیگزاگهاي  لبه   علاوه 

نیز   سیستممنقص  مغناطیسی  خاصیت  نوارهاي   و  وجب  ایجاد 

نتایج   .دشو می  اسپینیجایگزیده در نزدیکی سطح فرمی و در گاف  

 هستند.  هانانونوار  اینسپینی  ارساناي  همچنین نشان دهنده رفتار نیم

یک جریان گرمایی    تم سر دو سر سیدما د  فاختلاک  یکه با اعمال  

میوابست تولید  اسپین  به  نشان  ه  و  سیبک دهنده  شود  اثر  وجود 

از    استفاده  کهدهند  نشان می  نتایجاسپینی در این سیستم است. این  

نانونوارها میبراي    این  اسپینترونیک  و  بسیار ترموالکتریک  تواند 
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بی که مطرح سوال بسیار خوبراي  ترماز داوران مح تشکر  سلام وبا  

متن در    ات لازمتوضیح  ند.کرد هایلا  شکل و  ارائه   یت به صورت 

 . است شده 
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در   دن دي سولفایدمولیبجانبی تجانس ساختارهاي نامنانوبتنی بر م اثر میدانی ترانزیستور مدلسازي

 سطح پیوسته
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 ، تهران   الزهراه دانشگا، فیزیک انشکدهگروه نانوفیزیک، د  3

 

 چکیده

نرم   ماژول نیمه هادي در   از  فاید با استفادهدي سول-مولیبدننبی  نا متجانس جابر نانوساختارهاي  نانوترانزیستور اثر میدانی مبتنی    شبیه سازي سه بعدي  ،در این مقاله 

استئ رااکامسول  افزار   شده  استفاده    .ه  رانشی  حل  ازبا  م-معادلات  و حل  ولتاژ سورسجریا  هايمشخصه   ،نسوواپ  عادلهپخشی  بر حسب  الکتریکی  و   ندری   -ن 

هارلایه چ ،  لایه مولیبدن دي سولفایدتک     با ماده فعالوت نانوترانزسیتور اثر میدانی  متفادر این مقاله چند مدل  درگاهی به دست می آوریم.  همچنین بر حسب ولتاژ  

   .می شودبررسی   تک لایه - لایه چهار - تک لایهاتصال  تک لایه و  -، اتصال چهارلایهسولفایدلیبدن دي مو

ته، مولیبدن دي سولفاید، شبیه سازي در تراز پیوس  مبتنی بر  نامتجانس جانبی    نانوساختارهاي،  اثر میدانیترانزیستور  نانو   :واژه هاي کلیدي

  پخشی-نشیل، معادله راکامسو 

 

Modeling of Field Effect Transistors Based on Molybdenum Disulfide Lateral 
Heterojunctions in continuum level 

 

Salami, Nadia1; Shokri, AliAsghar2,3  
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Abstract  
 

In this paper, the 3D continuum simulation of nano-transistors based on the MoS2 nanostructures is presented 
using the full wave solver (COMSOL).  The current characteristics are evaluated with respect to the source-
drain voltage and also gate voltage using drift-diffusion equations and poison equations. In this paper, some 
models of filed effects nano-transistors based on the monolayer, four layers, four layers\monolayer and 
monolayer\four layer\monolayer are studied. 
 Keywords:    Field-Effect Nano Transistor, Lateral Heterojunction based on MoS2, Simulation in Continuum 
level, COMSOL, Drift-Diffusion equation 
PACS No.           

   قدمهم

اخیر،        دهه  دو  ددر  فرلیل  به  به  منحصر  هاي  مواد    دویژگی 

هاي بسیاري بر  بررسی  ،مقیاس اتمیحدود  ی در  به ضخامت  دوبعدي

است.  اآن    يرو شده  سولفایدنجام  دي  مواد   مولیبدن  از  یکی 

بالااقبا گاف نواري  دوبعدي   که است    بل توجه و انعطاف پذیري 

ادوات  در التوالکترواپ  طراحی  ، حسگرهاي زیست کترونیکینیکی، 
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 از  .] 1[   ننده کاربرد داردهمچنین به عنوان روانکفناوري و گازي و   

با عملکرد   ترانزیستورهاي اثر میدانینظور طراحی  دیگر به م  طرفی

  ، سولفایبالا  دي  عنوان    دمولیبدن  فعالبه  برسیب  ،لایه  و ار  رسی 

حد زیادي در د تا  تواننها میشبیه سازي.  ]2-3[   مطالعه شده است 

کنند.   جویی  صرفه  زمان  و  ایهزینه  به  در  مقاله  ون  سازي   شبیه 

اثر میدانی  مطالعه لایه  تک    با ماده فعالمیدانی    نانوترانزیستورهاي 

سولفاید دي  مو چ،  مولیبدن  سولفایدهارلایه  دي  اتصال  لیبدن   ،

لا-چهارلایه سولفاید  یهتک  دي    چهار -لایهتکاتصال  و    مولیبدن 

از مدل نیمه کلاسیکی  با استفاده    مولیبدن دي سولفاید  لایهکت-لایه

    می پردازیم.پخشی  - رانشی

 
مولیبدن دي سولفاید.ترانزیستل  مدتصویر شماتیکی  :    1شکل   بر  مبتنی  میدانی  اثر   ور 

در  و  سورین  عنوان  به  طلا  به  ین،الکترودهاي  دهنده  دي   سیلسیوم  پشتی،  گیت  عنوان 

عنوان  سیلسیوم    داکسی سولفایدبه  دي  مولیبدن  و  عایق  ترانزیستور   ماده  فعال  ماده 

   اثرمیدانی است.

 

 روش محاسباتی 

ن      مورد  شبیه سازيظوسیله  در  ما  اث  ها،ر  با  رمیدانترانزیستور  ی 

طلالا زیر  کترودهاي  ديو  پشتی  یوم،  سسیلیاکسیدلایه  گیت 

مولیبدن   انوساختارهاينال بر پایه  سیلیسیوم از نوع دهنده و ماده فع

جزئی طور  به  است.  سولفاید  شامل  دي  فعال  ماده  لایهتر،  ، تک 

 ي و تک لایه با طول هاي مساو  / چهار لایهافقی  اتصال    ،چهار لایه

مساو  لایهتک  /لایهچهار  / لایهتکافقی  اتصال   هاي  طول   ي با 

است -نبدلیمو  سولفاید  شکل    دي  پارامترهاي  مقادی ).1(مطابق  ر 

 ارایه شده است.  1هندسی در جدول 

که    ، معادله پواسون را به کار می گیردیمه هاديفیزیک ن لماژو

 ند: می ک  مرتبط Vرا به پتانسیل الکتریکی Uچگالی بار  

)1(                              0.( )r VH H U� �   
نسبی هستند.  در خلا و  به ترتیب ضریب گذردهی    rH  و  0Hکه  

درگاهی با  همچنین پتانسیل پتانسیل اعمالی توسط سورس، درین و 

پو شرایط    العما معادله  در  گرفتهمرزي  نظر  در  شوند.   اسون  می 

به کار گرفت  ه می شود تا معادلات براي مواد مدل ماده نیمه هادي 

آ به دست  نیمه کلاسیکی  از مدل  کامل نیمه هادي  یونیزاسیون  ید. 

بار موجود به این ترتیب  براي ناخالصی ها در نظر گرفته می شود.  

-ی الکترونده و چگالو گیرن  ندههاي دهدر ماده فعال از چگالی اتم

در ی الکترون و حفره  چگال  هر دوی آید.  ها به دست مو حفره  ها

پی ترتیب    وستگیمعادله  رابطهبه  با  .مطابق  0nJ� و  

. 0pJ� کند   می  حاجریان .صدق  معادلات ها  ملهاي  مطابق 

یت ر ظرفو نوا  به نوار رسانشل  .محاسبه می شوندپخشی    -  رانشی

از   استفاده  نواريبا  پتانسگاف  و  خواهی  الکترون  اعمالی  ،  به یل 

آی گرفته    د.ندست می  نظر  اتاق در  در مولفه جریان پخشی، دماي 

است.  ات  شده  براي  اهمی  سو پتانسیل  هاي  درین  صال    ورس، 

نظر  گادر در  شود.  گ هی  می  پیوستگیمعارفته  بردار بار    دله  براي 

عایق    رايبگاوس  مطابق با قانون  ابجایی  بردار جمیدان الکتریکی و  

ل آلایش  گرفته می شود. مد  ردر نظها به عنوان مواد دي الکتریک  

)  یه فعالانال (ناحی آن در ک راي تعیین نوع آلایش و چگالتحلیلی ب

شود.   می  گرفته  نظر  الکتروندر  بازترکیب  کمک  -فرایند  به  حفره 

 د. باش می تواند در چگالی جریان سهم داشته هاییتله

 
درگاهی تک لایه  ) ولتاژ  bدرین،  -ولتاژ سورس)  aبر حسب  جریان  : نمودارهاي    2شکل  

 دي سولفاید. -مولیبدن
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نمودارهاي    3شکل   حسب  جریان  :  سورس)  aبر  ولتاژ  bدرین،  -ولتاژ  درگاهی ) 

 دي سولفاید. -مولیبدن ارلایهچه

.فاده می شود  هال است-رید-مدل شاکلی  ،اردر این ک  n nJ qR�   
.و   p pJ qR�  . 

نرخ  pRو    nRکه   ترتیب  الکترون و حفرهبه  بازترکیب  در   هاي 

فعال به    ماده  که  عمرهستند  داردحفره  طول  بستگی  همه   .] 4[   ها 

 آمده است. 1 جدولشبیه سازي در ده در  مقادیر استفاده ش

 آنها  توصیفو  نتایج عددي

نت اعتبارسنجی  منظور  جریانبه  مشخصه  اول،  مرحله  در  بر   ایج 

سورس ولتاحسب   ازاي  ین  در-ژ  10gVبه  V   همچنین و 

0.05dV  به ازاي درگاهی  ژ  ولتابر حسب    مشخصه جریان V  

ه بر  براي  فعال  اترانزیستور  لایه    ماده  چهار  همچنین  و  لایه  تک 

 2[   گاهی همخوانی داردآزمایشو  نظري  نتایج  محاسبه شدند که با  

ازاي سه  .  ] 5و   به  متفاوت  محاسبات  در از غلظت دهندهمقدار  ها 

   افته هايی  ظور مقایسه بابه منه فعال انجام می شود. ناحی

 
نمودارهاي    4شکل   سورس)  aبر حسب  جریان  :  وbدرین،  -ولتاژ  تک  لتاژ  )  درگاهی 

 دي سولفاید. -مولیبدن ارلایهچه/لایه

هاي شکلدر    ایجنت  ،رفته شده در این مطالعهساختارهاي در نظر گ 

   شوند.یمه ئارا 3و  2

که  2شکل    ایجنت دهد  می  رفتار   نشان  خطی  ناحیه  در  سیستم 

تک دها به  اهمیک الکترو  اهمیک نشان می دهد که در نتیجه اتصال 

افتد.  سولدي  -مولیبدنلایه   می  اتفاق  طرفی  فاید  پاسخ دیگر  از 

ت که می شود که نشان دهنده این اس  مشاهده  در سیستم  یکنواختی

ها  ناخال  پراکندگی  ناحیه  هاصیتوسط  طور  فعال  در  یکنواخت   به 

افت می  براین  .داتفاق  می  ،علاوه  نشان  با  نتایج  که  افزایش دهند 

حامل فعالغلطت  ماده  در  و  ها  بیشتر  جریان  ن،  سیستمدر    ،تیجه 

دهند  ها نشان میشبیه سازيمقاومت کمتري از خود نشان می دهد. 

کیفیبه    که مولیبدنمترانزیستور    ،طور  چهارلایه  بر  دي -بتنی 

را   3پاسخ مشابهی با مورد تک لایه نشان می دهد (شکل    سولفاید

دي -، چهار لایه مولیبدنمطابق انتظارببینید). این در حالی است که  

مشابسولف شرایط  در  به  ج  ،هاید  نسبت  بیشتري  از ریان  لایه  تک 

 نشان می دهد.ود خ
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اتصال ماده فعال شامل    با   هاي وسیله شبیه سازي  ،مرحله بعدي  رد 

 دي سولفاید  -نبدلیمو   يطول هاي مساوبا  تک لایه  / چهار لایهافقی  

میجاان ولتاژ  .  شودم  حسب  بر  الکتریکی  جریان  هاي  مشخصه 

  ظت متفاوت زاي سه غلبه ا  درگاهیولتاژ    نینهمچ  ودرین  -سورس

دهنده   است.   4شکل  در  ماده  شده  سا  ارائه  می  زيشبیه  نشان  ها 

به واسطه    که  متقارنی از خود نشان می دهدخ ناپاس  سیستمدهند که  

نامتقماد فعال  پراکندگی غیارن  ه  آنهاحامل  یکسانر  و  در  اتفاق   ها 

ا این  فتد.می  بر  سیستمعلاوه  پاسخ  بهوابس  ،  و   ته  درگاهی  ولتاژ 

   است.  هاغلظت حامل

انتها سازيایج  نت  ،  در  وسیلهشبیه  شامل    با  هاي  فعال  اتصال ماده 

-نبدلیمو   يبا طول هاي مساو  لایه  تک  / لایه  چهار   / لایه  تکافقی  

سولفاید شکل  د  دي  شود.ارا  5ر  می  جریان مشخصه  ئه  هاي 

 درگاهی  ولتاژ  همچنین  ودرین  -الکتریکی بر حسب ولتاژ سورس 

  ارائه شده است.  4شکل در ماده دهنده  ظت متفاوتزاي سه غلبه ا

می  نتایج وسیله   دهند،نشان  مشا   این  شرایط  مقداردر  جریان   به 

تک / چهار لایهوسیله با ماده فعال    بیشتري نسبت به  درین-سورس

 ان می دهد.از خود نش لایه

 .]5و  3، 2[  زيپارامترهاي در نظر گرفته در شبیه سا:  1جدول       

 مقدار پارامتر  مقدار پارامتر 

سولفاید  مولیبدن  ضخامت به    دي 

 ازاي هر لایه
nm 0.7   دما 

 
293.15

 K 

 پهنا nm 50 طلا  ودالکترضخامت 
680  

nm 

  3500 وسیلهطول  nm300  ضخامت دي اکسید سیلیسیوم

nm   

و   الکترون  پذیري  تحرك  ضریب 

براي (چهارلایه)    حفره  لایه  تک 

 دي سولفاید -یبدنمول

 )25( 6 

 m²/(V·s) 
 V4.05  تابع کار گیت 

نسبی   اکسید  دگذردهی  ي 

 سیلیسیوم
  V5.1 تابع کار طلا  3.9

نسبی   (چهار گذردهی  لایه  تک 

 دي سولفاید -) مولیبدنلایه
 )11( 4.2 

ضخامت 

 سیلیسیوم
2000  

nm  

   (چهار لایه) گاف نواري تک لایه
2.76 

eV )1.6 ( 

 جرم موثر حفره

 الکترون و 
m00.5 

لایخواهی  رونالکت (چهار  تک  ه 

 دي سولفاید -لایه) مولیبدن

4.7 

eV )4.0 ( 

عمر   نیمه 

 الکترون و حفره 
ns1.5 

 

 

 
   تک  درگاهی) ولتاژ bدرین، -ولتاژ سورس) aبر حسب  جریان : نمودارهاي  5شکل 

 دي سولفاید. -مولیبدن ارلایه/تک لایهچه/لایه

 گیريیجه نت

 این مقاله پاسخ ارایه شده در    نیمه کلاسیکی  مطالعه  شبیه سازي و

اثر  فعالمیدانی    نانوترانزیستورهاي  ماده  دي  تک    با  مولیبدن  لایه 

 یه تک لا-، اتصال چهارلایهلیبدن دي سولفایدهارلایه مو چ،  سولفاید

مولیبدن   لایهکت-لایه  چهار -لایهتکاتصال  و    مولیبدن دي سولفاید

مقیاسد  دي سولفاید ادوات  ر  با  مقایسه  قابل  اراهاي  را  ئه تجربی 

 دهد. می 
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 نوسانات کوانتومی  ردر حضو ي ناهمسانشدهجفتبار ِ در یک سیستم دو کیوبیتِتنیدگی درهم

 2فاطمه، نژادایران؛ *،2جمیله، سیدیزدي؛ 2میلاد، نوروزي ؛،*1، سید محمد حسینی
    

   ارومیه ،ه ارومیهدانشگادانشکده علوم،  فیزیک،گروه   1
 رفسنجان  (عج) عصرگروه فیزیک دانشگاه ولی  2

 

 چکیده

بسیار حائز   هاي پارامتریک جوزفسونکنندهتقویتدر ساخت کامپیوتر و  شده)هاي کوانتومی دو ترازي جفت(سیستم شدههاي جفتاي از کیوبیتاز آنجاییکه مجموعه

که با استفاده از    حضور نوسانات کوانتومی  رد  ي ناهمسانشدهتنیدگیِ کوانتومی براي یک سیستم دو کیوبیت بارِ جفتدر این کار، رفتار کیفیِ درهم. لذا  هستنداهمیت  

هاي جوزفسون، براي انرژي  تنیدگی راشوند و ما این درهمتنیده میدرهم  ،ها در طول نوساناتکیوبیتبر اساس این مدل،    شود.، بررسی میدهندتکنیک پالس رخ می

ها بمنظور بهبود عملکرد تنیدگی در این سیستمر ادامه راهکارهایی براي تقویت درهمد  دهیم.مورد ارزیابی قرار می  شدگی مختلف، و دماهاي مختلفهاي جفتانرژي

کوانتومی رادارهاي  و  می  کامپیوترها  این،  .گرددارائه  بر  مدل  علاوه  این  از  استفاده  تست  توانمی  با  جفتانواع  دوکیوبیت  سیستم  یک  براي  را  حضور ها  در  شده 

 انجام داد.  ،تنیدگیبا حفظ درهم نیکلو 300 یعنی اقهاي کوانتومی حتی در دماي اتنوسان

 . تنیدگی کوانتومی، کیوبیت، نوسانات کوانتومی، کانکارنسدرهم  هاي کلیدي:واژه 

 

Entanglement in a two dissimilar coupled charge qubits system in the presence of 
quantum oscillations 

Hosseiny, Seyed Mohammad1,*; Norouzi, Milad2; Seyed-Yazdi, Jamileh2,*; Irannejhad, Fatemeh2 

1 Department of Physics, University of Urmia, Urmia 
2 Department of Physics, Vali-e-Asr University of Rafsanjan 

 

Abstract  
 

A set of coupled qubits (coupled two-level quantum systems) are very important in building computers and 
parametric Josephson amplifiers. Therefore, in this work, the qualitative behavior of quantum entanglement for 
a two dissimilar coupled charge qubits system is investigated in the presence of quantum oscillations that occur 
using the pulse technique. According to this model, qubits become entangled during oscillations, and we 
evaluate this entanglement for different Josephson energies, coupling energies, and temperatures. In the 
following, solutions are presented to amplify the entanglement in these systems to improve the performance of 
computers and quantum radars. In addition, using this model, a variety of tests can be performed for a coupled 
two-qubit system in the presence of quantum oscillations even at room temperature of 300 K while maintaining 
entanglement. 
Keywords: Quantum entanglement, Qubit, Quantum oscillations, Concurrence. 
 
PACS No. 74 

 قدمهم

مجموعه  ،]4-1 [1ی کوانتوم  وتریکامپ  کی      س  يااز   ي هاستمیاز 

تشک3ها ت ی وبی(ک  2شده جفت   ترازيدو    یکوانتوم .  ]5[  شودیم  لی) 

1 Quantum computer 

م ک   انیدر  حالت    يهات ی وبی ک   شده، يسازادهیپ  يهات یوبیانواع 

برخوردار    ي اژهیو   ت ی از اهم  5پذیریشانادغام  لیبه دل  ]7و  6[  4جامد

2 A set of coupled two-level quantum systems 
3 Qubits 
4 Solid-state qubits 
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کیوبیت نمونه  هستند.  این  از  کیوبیت   يهااي  اتصال  ابررسانا،  هاي 

جوزفسون   يمدارها  .هستند  ]10-8 [6جوزفسون  ، اتصال 

انواع سیس پتانسیل در  بکارگیري  براي  زیادي  کوانتومی تمهاي  هاي 

می که  کامپیوترهاي دارند  براي  آرمانی  مدل  یک  گفت  توان 

تقویت  14-[  (JPA)  7جوزفسون   پارامتریک  هاي کنندهکوانتومی و 

استفاده    باشند.می  ]11 م]5[  8پالس  کی تکن  ازبا  طور    میتوانی،  به 

با هم    یکوانتوم  يهاحالت   همدوس،  ي هاو نوسان  میکن  آمیختهرا 

کن  ]71-15[  9ی کوانتوم مشاهده  ط  میرا  باندرآن    فیکه    ن ی کنش 

نوسانکیوبیت   .کندیم  بازتابرا    هات یوب یک  طول  در  هاي ها 

درهم درهممی  10تنیدهکوانتومی،  این  و  دلیل  به  11تنیدگی شوند 

  ]20-18[  12رادارهاي کوانتومی   در  از جمله  آن،  کاربردهاي فراوان

 بسیار مهم است.  براي دانشمندان ،]23-21[ 13و برتابش کوانتومی 

از        استفاده  با  کار،  این  (توافق)در  کانکارنس  قدرتمند   14ابزار 

در]24[ بار هم،  کیوبیت  دو  از  سیستم  یک  براي  را  تنیدگی 

 کنیم. محاسبه می ،شده در حضور نوسانات کوانتومیجفت 

 مدل 

  یکیبه صورت الکترواستات  که  را درنظر بگیرید  بار  ت یوبیدو ک      

م  يرو  mCازن  خ   کیتوسط   جفت  (شکل  یتراشه  ).  1شوند 

دارا  ت یوب یک  راست  تداخلیِ  کی  يسمت   کوانتومیِ  دستگاه 

جوزفسون   شدگیِ جفت   است تا امکان کنترلِ  )SQUID(  15ابررسانا 

مخزن فراهم    به  ک آوردرا  دو  هر  پالس   درگاه  کی  يدارا  ت یوب ی. 

گ   16مشترك اما  پروبت یهستند  مخازن  ها،  و  هستند.   dcها  مجزا 

ترازي اه چهار  تقریب  در  سیستم  برهم  میلتونی  یک  نهی در 

حالت  چهار  از  کیوبیت   همدوس  00}بار    دو  , 01 , 10 , 11 }² ² ² ² 

 : ]26، 25، 5[عبارتست از  

5 Integration 
6 Josephson-junction qubits 
7 Josephson parametric amplifier (JPA) 
8 Pulse technique 
9 Quantum oscillations 
10 Entangled 
11 Entanglement 
12 Qunatum radars 
13 Quantum illumination 
14 Concurrence 
15 Superconducting quantum interference device (SQUID) 
16 Common pulse gate 
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1بطوریکه 2,J JE E   و    شدگی جوزفسون کیوبیت اولانرژي جفت

 : همچنین انرژي الکترواستاتیکی کل سیستم برابر است با دوم است.
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آن    که 1در  2,c cE E    و اول  کیوبیت  جوزفسون  شار  انرژي 

�دوم، �1 2, 0,1n n دوم     و  اول  جعبه  در  کوپر  جفت    ، 17تعداد 

1 2,g gn n ابررساناي   ت ی وبیک   دو  يشده بر رو  ءالقایزه  نرمال  يبارها  

  ،هادر اینجا کیوبیت   شدگی است.انرژي جفت   mEو است  مربوطه  

1یعنی،  کنندرا تصدیق می   18تبهگننقطه  شرایط   2 0.5g gn n     و

00 11E E     01و 10E E .  س  یهنگام غ  ستمیکه  صورت    ر یبه 

نقطه  19ک یاباتیآد 1ي  به  0.5gn 2ا ی    0.5gn شود،  یم  تحریک   

 . ]5[ کندیمنوسان  تبهگن يهاحالت  نیمنفرد ب ت ی وبی ک  کیمانند 

 
 .mCشده توسط خازن مدار معادل یک سیستم دو کیوبیت جفت: 1شکل

 

�یچگال  سیماتر  20گرماییدر تعادل   �TU  ت یوبیدو ک   ستمیس  يبرا 

  ریمقاد  ژهیابررسانا برحسب و
n\¢  بردارها    ژهیو و

n\ توان یمرا    ²

 ]:25[   نوشت  زیربه صورت  
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/1دهد و  یرا نشان م  شتابع پار  z  که در آن Bk TE در آن   (کــه   

Bk  ثابت بولتزمن وT  ] (52دما است.[ 

17 Number of Cooper pairs in the first and second box 
18 Degenerate point 
19 Non-adiabatically 
20 Thermal equilibrium 
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در ایــن اســت   ] 25[ له  کارهاي گذشته از جمفاوت این کار با  ت      

استفاده شده اســت   سیستمدر  کار از دو کیوبیت ناهمسان  ر اینکه د

ته هاي کیوبیت نیز متفاوت هســتند امــا در کارهــاي گذش ــلذا درگاه

 ــبهین کار  چنین نیست. همچنین در ا پــالس ک  دلیل استفاده از تکنی

ظــاهر فــاوت اســت نوســانات کوانتــومی اي مته ــاز درگاهکه ناشی  

 شود.می  ضور این نوسانات بررسیتنیدگی در حکه درهم  شودمی

  یک سیستم دو کیوبیتی تنیدگی کوانتومیِدرهم

گیري روي انــدازه  ينتیجــهروي کیوبیت اول، بر    21گیرياگر اندازه

 ــکیوبیت دوم   در نظــر گرفتــه تنیــده  درهم  را  سیســتم  ،بگــذارد  ثیرأت

 22جداپــذیریــک سیســتم    صــورت سیســتم را، در غیــر اینشودمی

 ــتندرهم .نــدناممی  ــ یدگ ی  ــ مِســتیس کی  ــ 23یدوبخش ــا  یبــه راحت ب

 ]:27و  24شود [ یم نیتع  )24توافق (کانکارنس  يریگ اندازه

)4   (                � � ^ `1 2 3 4max 0, ,C U  �O O �� O O 

 ــو iOکــه  يهــاحالت  توافــق اســت. یچگــال سیمــاتر ریمقــاد ژهی

 يهــاحالت   يبــراکــه    ؛حــداکثر برابــر بــا واحــد اســت   دهیتندرهم

  شود.یصفر م ،جداپذیر

 بحث و نتایج 

شکل      درهم  2در  کیفی  انرژي رفتار  با  دما  برحسب  تنیدگی 

اول    و  mEشدگی  جفت  کیوبیت  جوزفسون  مختلف    J1Eانرژي 

 است.  شده ترسیم

 

 

21 Measurement 
22 Separable 
23 Bipartite 
24 Concurrence 

درهم:  2شکل کیفی  دمارفتار  حسب  بر  انرژي    Tتنیدگی  آ)  براي  (کلوین) 

 . مختلف J1Eون کیوبیت اول مختلف، ب) انرژي جوزفس mEشدگی جفت
شود که شدگی، مشاهده میآ) با افزایش انرژي جفت   2در شکل   

کاهشی است اما براي کلوین    2تنیدگی براي دماهاي کمتر از  درهم 

از   بیشتر  عنوان کلوین    2دماهاي  هیچ  به  و  است  افزایشی 

در   شدگی. لذا افزایش انرژي جفت شودتنیدگی سرکوب نمیدرهم 

بالا   از  (دماهاي  بیشتر  درهم  )کلوین  2یعنی  تقویت    تنیدگیبراي 

  هابراي افزایش انرژي جوزفسونهمین رفتار نیز    بسیار مفید است. 

شود  ) مشاهده میب  2در شکل    ، قابل مشاهده است. علاوه بر این

) بالا  بسیار  دماهاي  درهم  300الی    100براي  تنیدگی  کلوین)، 

شدگی یا توانیم با افزایش انرژي جفت شود و حتی میسرکوب نمی

 انرژي جوزفسون آن را بهبود بخشید.

درهم  3شکلدر        کیفی  انرژي رفتار  برحسب  تنیدگی 

مختلف   2JEبراي انرژي جوزفسون کیوبیت دوم     mEشدگی  جفت 

شک   شده  ترسیم این  در  میاست.  برل  شکل  بینیم  با 2خلاف   ،

درهمزفا دوم،  کیوبیت  جوزفسون  انرژي  کاهش ایش  تنیدگی 

نکتهمی اما  انرژي یابد.  زمانیکه  که  است  این  مهم  بسیار  ي 

دارند،  هم  به  نزدیک  مقداري  دوم  و  اول  کیوبیت  جوزفسون 

ها) اما زمانیکه این مقادیر تنیدگی بیشینه است (ابتداي منحنیدرهم 

چشم درهمتفاوت  دارند،  کمینهگیري  (انتهاي    تنیدگی  است 

نتیجهمنحنی این،  بر  علاوه  تها).  قابل  که  أي  است  این  مل 

 شود. تنیدگی سرکوب نمیدرهم 

 
انرژي    براي  mEشدگی  تنیدگی بر حسب انرژي جفترفتار کیفی درهم:  3شکل

 براي دماي یک کلوین.  مختلف J2Eجوزفسون کیوبیت دوم 
 

درهم  4  شکل      کیفی  برحسب  رفتار  جوزفتنیدگی  سون انرژي 

دوم   اول  ،  J2Eکیوبیت  کیوبیت  جوزفسون  انرژي   هاي   J1Eبراي 

کلوین  مختلف یک  دماي  با   است.  شده  ترسیم  در  این شکل،  در 

یابد تنیدگی کاهش میافزایش انرژي کیوبیت جوزفسون اول، درهم
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نمی  سرکوب  حال  این  با  انرژي اما  تفاوت  شکل  این  شود. 

دوم   و  اول  کیوبیت  بدجوزفسون  شکل  لرا  ساختار  نشان    1یل 

 دهد. می

 
کیفی درهم:  4شکل کیوبیت دوم  رفتار  انرژي جوزفسون  بر حسب   J2Eتنیدگی 

 دماي یک کلوین. در مختلف هاي  J1Eبراي انرژي جوزفسون کیوبیت اول 

  نتیجه گیري

ک      ک   ستمیس   کی  يبرا   یدگ یتندرهم  یِفیرفتار  بارِ   ت ی وبی دو 

ناهمسانشدهجفت  نوسانا  ي  کوانتومدر حضور  استفاده   یت  با  که 

تکن م  کیاز  رخ  ک شد  یبررس  د،دهیپالس  طول   ها ت یوبی.  در 

  ي هايانرژ  يبرا  یدگ یتندرهم  نیو ا   شوندیم  دهیتننوسانات، درهم

انرژ  زفسونجو  دماها  یشدگ جفت   يهايمختلف،  و   ي مختلف، 

شد با افزایش   در طول این محاسبات مشاهده  .بررسی شدمختلف  

دگی یا جوزفسون در طول دماهاي بالا (حتی دماي  شانرژي جفت 

لذا میتنیدگی حفظ میکلوین)، درهم  300اتاق   انواع شود و  توان 

هاي آزمایشگاهی را در دماي اتاق روي این مدل دوکیوبیتی، تست 

  بهبود عملکرد  بهتوان این کار، می هايمهمترین کاربرداز انجام داد. 
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 4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت مغناطیسی یابی نانوسنتز و مشخصه
  ؛ کارآمد، علیرضاابوالفضل ؛خبیصی ،پورهاشمی اطمه؛ف، ابراهیمی تزنگی ؛جمیله، یزديسید جمادي، فرناز؛

  رفسنجان(عج) عصر دانشگاه ولی گروه فیزیک

  

  چکیده

هیه ت ينمونه یابیبراي مشخصه مغناطیسی این ساختار بررسی شد. خصوصیاتسنتز و  همرسوبیبا روش   4O3/Fe4O2NiFe کامپوزیت مغناطیسیدر این مقاله نانو 

(میکروسکوپ الکترونی  SEMسنج نمونه ارتعاشی)، (مغناطیس VSM)،فروسرخ سنجی تبدیل فوریه(طیف FTIR، )ي ایکسنجی پرتوس(پراش  XRDشده از آنالیزهاي 

ه صورت یک بلور با ب نمونهدهد که سنتز ماده موفقیت آمیز بوده و نشان می XRD استفاده گردید. نتایج آنالیز )ایکس يانرژي پرتوسنجی پراش طیف( EDS روبشی)،

فریت که به مقدار زیادي نسبت به  emu/g 67/64 برابر 4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت مغناطش اشباع نانو VSMبر طبق آنالیز  معکوس شکل گرفته است. ساختار اسپینل

  افزایش یافته است. )4O2NiFe )emu/g 48/56ل نیک

 .همرسوبیروش فریت نیکل، کامپوزیت مغناطیسی، نانو :واژه هاي کلیدي

  

Synthesis and characterization of NiFe2O4/Fe3O4 magnetic nanocomposites 
 

Jamadi, Farnaz; Seyedyazdi, Jamileh; Ebrahimi-Tazangi, Fatemeh; Pourhashemi-Khabisi, Abolfazl;  
Karamad, Alireza  

 
Department of Physics, Faculty of Science, Vali-e-Asr University of Rafsanjan, Rafsanjan. 

 
Abstract 

 
In this study, magnetic nanocomposites of NiFe2O4/Fe3O4 have been synthesized by co-precipitation method. 
Structural and magnetic properties of the sample have been investigated by different characterizations such as 
XRD (X-ray diffraction), FTIR (Fourier-transform infrared spectroscopy), VSM (vibrating sample 
magnetometer), energy dispersive X-ray analysis (EDS), and scanning electron microscope (SEM). XRD results 
show that the synthesized sample successfully shows an inverse spinel structure. According to VSM results the 
saturation magnetization of NiFe2O4/Fe3O4 magnetic nanocomposite is 64.47 emu/g which has been increased 
compared to the saturation magnetization of NiFe2O4 (56.48 emu/g).  
  
 Keywords: Magnetic nanocomposite, Nickel ferrite, Co-precipitation method. 
 
PACS No.        75.20 
 

  قدمه م

 شودمی اطلاق مغناطیسی مواد از دسته آن به فریت کلیطوربه     

 ویژگی داراي و آهن استاکسید  هادهنده آنتشکیل اصلی جز که
 نظیر مطلوبی مغناطیسی داراي پارامترهاي و باشندمی مغناطیسفري

زیاد، محدودیت  اشباع بالا، مغناطشمغناطیسی  ضریب نفوذپذیري

                                                
1 Snoke limitation 

بالا، پایداري  ویژه الکتریکی مقاومت بالا، دماي کوري بالا، و 1اسنوك

د، باشنشیمیایی و مکانیکی عالی، و میدان ناهمسانگردي بالا می

 برق، زمینه صنایع در را وسیعی بسیار کاربردهاي جهتبدین
جاذب مغناطیسی و کامپیوتر، حسگر، مواد  مخابرات، الکترونیک،

  .اندداده اختصاص غیره به خود
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هاي اخیر به دلیل کاربردهاي هاي اسپینل نانوساختار در سالفریت

ها در طیف گسترده اي از فروسیال، تصویربرداري تشدید وسیع آن

   4O2MFeهاي اسپینل با فرمول کلی مغناطیسی و فریت

(M=Zn,Mg,Ba,Co,Cu,Fe,Mn,Ni) باشند.می  

مهم است  هاينیکل با ساختار اسپینلی معکوس یکی از فریتفریت 

در این  .گیردکه به عنوان ماده مغناطیسی نرم مورد استفاده قرار می

بلوري به هم پیوسته را تشکیل  هاي اکسیژن یک ساختارماده اتم

اي هنیکل، جریانفریت به دلیل مقاومت الکتریکی بالاي  دهند.می

ي مغناطیسی متناوب همراه هستند، محدود هاگردابی که با میدان

 ا،شوند و به همین دلیل این آلیاژ در کاربردهاي فرکانس بالمی

توجه قابل  ها و، ابرخازنکاربردهاي زیست پزشکی، حسگرها

توجهی را به خود جلب کرده اند. همچنین به علت خاصیت اشباع 

- تهدر هس مغناطش بالا و وادارندگی مغناطیسی و دماي چگالش پایین

هاي ترانسفورماتورها، ژنراتورها و هدهاي ضبط مغناطیسی مورد 

سی، نلی به خاطر خاصیت مغناطییگیرد. فریتهاي اسپاستفاده قرار می

   ].1[ الکتریکی و کاتالیستی از اهمیت بالایی برخوردار است

باشد، ولی در عنصر آهن به صورت ترکیب نشده کمیاب می

- گر به فراوانی بر روي زمین یافت میصورت ترکیب با عناصر دی
  شده است. نوع آهن اکسید شناخته 16شود. تاکنون 

هاي خاص خود مانند سازگاري زیستی مگنتیت به دلیل ویژگی

سازي آسان، نسبت سطح به حجم بالا، خوب، هزینه کم، آماده

ذب ها و توانایی جگذاري آنالیتتوانایی واکنش سطح بالا، برچسب

رین تاي ساکن کردن بیومولکول مورد نظر، یکی از جالبتر برقوي

چنین به راحتی تحت تأثیر میدان نانوذرات مغناطیسی است، هم

گیرد که نسبت سیگنال به نویز بالا و استخراج خارجی قرار می

  کند. هاي بیولوژیکی فراهم میآسان، در نمونه

ذیري هاي جذب عالی مانند نفوذپاز طرف دیگر به علت شاخصه

مغناطیسی بالا، اشباع مغناطیسی بالا، پایداري گرمایی و قطبش اسپینی 

عنوان ماده جاذب مغناطیسی استفاده  تواند بهقوي در دماي اتاق، می

هاي به معناي اهرم 4O3Feشود. قسمت حقیقی گذردهی بالا براي 

بالاي قطبش الکتریکی و هدایت الکتریکی به دلیل انتقال سریع 

  ].1-5[ است Fe+2و  Fe+3الکترون بین 

  

  روش کار

با  4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت مغناطیسی در این آزمایش نانو     

سنتز شد. براي این کار  همرسوبیاستفاده از روش 

O2.6H3)ONi(N و O2.9H2)3Fe(NO  معینیبه نسبت ) کدام هر

ور به منظ. شدمیلی لیتر آب دیونیزه حل  5/37در  )به صورت جداگانه

هر کدام از این دو محلول در دستگاه آلتراسونیک قرار  ،همگن شدن

هاي حاوي نیترات نیکل و نیترات آهن را سپس محلول. ه شدندداد

روي دستگاه ساعت  ربعبه مدت براي همگن شدن مخلوط کرده و 

به صورت  OH4NH.با اضافه کردن  .گرفتهمزن مغناطیسی قرار 

رسانده شد. سپس محلول حاصل به مدت  11محلول به   pHايقطره

و  قرار داده شددرجه سلسیوس  100ساعت در آون تحت دماي  24

   تشکیل شد. 4O2NiFe مغناطیسی فریت

لیتر آب اضافه شد میلی 05گرم از این ماده  03/0در مرحله بعدي به 

ساعت با استفاده از دستگاه آلتراسونیک همگن شد. در  1 به مدت و

ژن تحت گاز نیترو 4O2NiFeبالن حاوي محلول فریت این مرحله 

لیتر میلی 9و  3FeClگرم  70/0و  2FeClگرم  6/0قرار گرفت و 

 ساعت نیمو به مدت  اي به آن اضافه شدبه صورت قطرهآمونیاك 

همزده شد و سرانجام با همزن مغناطیسی تحت شرایط ذکر شده 

 یل دارابه دل تشکیل شد. 4O3/Fe4O2NiFe کامپوزیت مغناطیسینانو

کامپوزیت حاصل با استفاده از آهنربا بودن خاصیت مغناطیسی نانو

 به مدت شده و با آب و اتانول شستشو داده شد و نهایتاً جداسازي

  سلسیوس خشک شد.درجه  40ساعت با دماي  6

  

  نتایج و بحث

نشان  1در شکل  4O3/Fe4O2NiFeپوزیت مکانانو XRDنتایج      

، q22/30 ،q60/35 ايهاي موجود در زوایقله. استداده شده 

q27/43 ،q96/53 ،q23/57 ،q86/62  به ترتیب نشان دهنده صفحات

مربوط به  )004( ،)115( ،)224( ،)004( ،)113( ،)022بلوري (

هاي مربوط به زوایاي قلههستند. همچنین  4O2NiFe نیکل فریت

q37/18،q22/30 ،q60/35 ،q27/43 ،q69/53 ،q23/57 ،q86/62 

)، 111و نشان دهنده صفحات بلوري ( 4O3Feمتعلق به اکسید آهن 

د که نباشمی) 044)، (333)، (224)، (004)، (222)، (113)، (022(
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ساختار  .منطبق هستند  4O2NiFe هايقله در بسیاري از زوایا بر

 4O3Feبا کامپوزیت شدن با  4O2NiFe بی است ومعک یاسپینلنمونه 

ند کبلوري شدن مواد را مشخص میو طبیعت نانو تغییر نکرده است

اکسید آهن و فریت که دهد نشان میپرتو ایکس الگوي پراش  ]2[

   ساختار وجود دارند.نیکل در 

 
  4O3/Fe4O2NiFe تینانو کامپوز  XRDزیآنال -1شکل 

  

  
  .4O3/Fe4O2NiFe تیکامپوزنانو FTIR زیآنال -2شکل 

 و فریت نیکل 4O3/Fe4O2NiFeنانوکامپوزیت  FTIRآنالیز  2شکل 

  در Ni-Oو   Fe-Oدهد، که بیانگر وجود پیوندهايرا نشان می
1-cm 562 1باشد. وجود قله در می-cm 3449  بیانگر پیوند ارتعاشی

 متعلق به آب جذب شده درسطح نمونه است.  O-Hکششی 

و  4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت اشباع نانومغناطش  3 شکلمطابق 

4O2NiFe  برابربه ترتیب emu/g 67/64  وemu/g 48/56 است .

ه طرز بافزودن اکسید آهن به فریت نیکل مغناطش نمونه  ین باانابرب

 یابد. افزایش میچشمگیري 
 

 
 .4O3/Fe4O2NiFe کامپوزیتنانو VSMآنالیز  -3شکل            

  
  

 .4O3/Fe4O2NiFe میدان وادارندگی نانوکامپوزیت -4شکل 
 
میدان وادارندگی میدانی است که پس از رسیدن ماده به اشباع  

  . ]3[ مغناطیسی باید اعمال شود تا مغناطش به صفر کاهش یابد

  

نمونه  EDSآنالیز دهد. مقدار میدان وادارندگی را نشان می 4شکل 

اصر نیکل و آهن و اکسیژن در بیانگر وجود عن )5شکل (
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بنابراین سنتز ماده است.  4O3/Fe4O2NiFeمغناطیسی کامپوزیت نانو

  انجام گرفته است.  نظر بدون ورود ناخالصی و با موفقیت مورد

  

 
  

  .4O3/Fe4O2NiFe کامپوزیتنانو EDSآنالیز  -5شکل 

  

کامپوزیت یکروسکوپ الکترونی روبشی از نانوتصویر م

4O3/Fe4O2NiFe  خاصیت نشان داده شده است. به دلیل  6در شکل

در  یکدیگر را جذب کرده وعمدتاً نمونه ذرات  زیاد مغناطیسی

   اند.بعضی جاها تجمع یافته

  

 
  

  .4O3/Fe4O2NiFe کامپوزیتنانو SEMتصویر  -6شکل 

  

 
 
  

  گیري نتیجه

 با 4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت مغناطیسی در این پژوهش نانو     

وجود پیوندهاي  FTIR آنالیزسنتز شد.  همرسوبیاز روش  استفاده

 موج عددرا در  Ni-Oو   Fe-Oتشکیل شده فلز با اکسیژن
1-cm 562 آنالیز  .کندیید میأتEDS اصر نیکل و آهن و حضور عن

 نشان  4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت مغناطیسی اکسیژن در نانو
 SEMتصویر  انجام شده است.دهد، بنابراین سنتز با موفقیت می

رات ذکامپوزیت است، زیرا نانوبالاي نانوبیانگر خاصیت مغناطیسی 

ها تجمع یافته و یکدیگر را به دلیل در این تصویر در بعضی مکان

گر این بیان VSMآنالیز  اند.خاصیت بالاي مغناطیسی جذب نموده

برابر  4O3/Fe4O2NiFeکامپوزیت است که مغناطش اشباع نانو

emu/g 67/64  4و نسبت به مغناطش اشباعO2NiFe   

)emu/g 48/56( و  اي افزایش یافته استبه طور قابل ملاحظه

  دارد.پسماند کمی تهیه شده کامپوزیت همچنین نانو
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دوبعدي  مربعی شبکه  چگالی حالات و نواري ارساختبر سایتیبین  هم بستگی اثرات

 اندرکنشی

 2و1؛ مرادیان، رستم 2و1ربیع بیگی ، پوریا

 دانشگاه رازی کرمانشاه ،دانشکده علوم ، گروه فیزیک1

 دانشگاه رازی کرمانشاه ، مرکز تحقیقات علوم و فناوری نانو 2

 چکیده

 مدل چارچوب در) BEMSCA( 2سوپر سل محیط موثر چند سایتی تقریب از فراتر و) DMFT( 1سایتی تک دینامیکی متوسط میدان تئوري از استفاده با

نتایج ما نشان می دهد که  .ممی کنی محاسبه اندرکنش کولنی محلی در حضور  را بعدي دو مربع سیستم یک هاي حالت چگالی و نواري ساختار ما هابارد،

هستند ، اما با افزایش شدت اندرکنش کولنی ، نتایج این دو تقریب با هم متفاوت  یکسان چگالی حالات در اندرکنش هاي ضعیف  براي هردو تقریب ، 

ی هاي چند سایتی در هم بستگاین هاي الکترونی چند سایتی در شدت اندرکنش هاي قوي ، نقش مهمی ایفا می کند. همبستگی  است ، که نشان می دهد

همچنین در این کار ، ساختار نواري نورمال محاسبه می شود که از طریق آن می توان گذار فاز را به راحتی تشخیص  نادید گرفته شده اند. DMFTتقریب 

فاق می افتد ، که نشان دهنده اهمیت در نظر گرفتن گذار فاز براي تقریب چند سایتی نسبت به تقریب تک سایتی در شدت اندرکنش کولنی پایین تري اتداد.

 است. BEMSCAسایتی در تقریب  هم بستگی هاي بینسهم 

سایتی ، اندرکنش کولنی ، تقریب میدان متوسط دینامیکی ، تقریب فراتر از سوپرسل محیط موثر ،  چگالی حالات ،  هم بستگی بین: واژه هاي کلیدي

 ساختار نواري 

Effects of inter-site correlation on band structure and density of states of 
interacting two-dimensional square lattice 

Poorya Rabibeigi1,2 , Rostam Moradian1,2 

1Physics Department, Faculty of Science Razi University, Kermanshah, Iran. 

2Nano Science and Nano Technology Research Center, Razi University, Kermanshah, Iran. 

Abstract 

By using single-site dynamical mean field theory (DMFT) and multi-sites beyond effective medium 
supercell approximation (BEMSCA) in the framework of the Hubbard model we calculated band 
structure and density of states of a square 2d system with local Coulomb interacting electrons. Our 
results show that the density of states in weak interactions are the same for both approximations, but as 
the strength of the Coulomb interaction increases, the results of these two approximations are different, 
which indicates that intersite electron correlations in strong interactions plays an important role. These 
                                                           
1 Dynamical Mean Field Theory 
2 Beyond Effective Medium Supercell Approximation 

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 
intersite correlations are neglected in the DMFT approximation. Also in this work, the normal band 
structure is calculated, through which the phase transition can be easily recognized. The phase transition 
for the multi-site approximation occurs at a lower Coulomb interaction than the single-site 
approximation, which indicates the importance in Considering the inter-site correlations in the BEMSCA 
approximation. 

Keywords:      Intersite correlation, Coulomb interaction, dynamic mean field theory, beyond  effective 
medium supercell approximation , density of states, band structure   

PACS No. 70  

 قدمهم

بررسی اثر اندرکنش کولنی بر ساختار الکترونیکی شبکه   

هاي مختلف ، از موضوعات مورد علاقه فیزیک ماده چگال 

است. شبکه ي دو بعدي مربعی در حضور اندرکنش کولنی 

محلی از اهمیت بالایی برخوردار است ، چرا که می تواند 

. ]1[کاندیداي مناسبی براي ابررسانایی دماي بالا باشد

هاي اندرکنشی در  ، دینامیک الکترون ]2[هامیلتونی هابارد

شبکه را توصیف می کند. براي حالت خاص اندرکنش 

 کولنی محلی ، هامیلتونی هابارد به صورت زیر است.

)1 (†
ij i j ii i

ij i i

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆH t c c H.C. u n n nV V Vn p
V

V

ª º � � �P¬ ¼¦ ¦ ¦ 

ولنی محلی روي سایت هاي شبکه اندرکنش ک uکه در آن 

پتانسیل شیمیایی است که در حالت باند نیمه پر  µاست.

=u/2µ  .مدل هابارد براي توصیف گذار عایق ـ فلز و  است

گذارهاي فاز مغناطیسی در فلزات واسطه به کاربرده می 

بعد .علی رغم ظاهر ساده مدل هابارد ، فقط در یک ]3[شود

. در ابعاد بالاتر ، به صورت دقیق حل ]4[حل دقیق دارد

مطالعه این نشده است و روش هاي تقریبی متنوعی براي 

مدل هامیلتونی استفاده شده اند، که مهمترین آن ها عبارتند از 

،  ]CPT(]5 ,6[ ،DMFT ]7( 1تئوري خوشه اختلالی

                                                           
1 Cluster  perturbation theory 

و تقریب سوپر سل ) ، DCA( 2تقریب خوشه دینامیکی

 ) .EMSCA( 3محیط موثر

استفاده از الگویتم هیریش ـ  روش کوانتوم مونت کارلو با

، روش مناسبی براي مطالعه این مدل هامیلتونی می   4فاي

. ما در این کار ، با استفاده از روش کوانتوم  ]11-8[باشد

مونت کارلو براي حل تابع گرین ناخالصی با پارامتر 

T/t=0.28  در تقریب تک سایتی DMFT ]12[  و تقریب

ساختار نواري و چگالی ، ]BEMSCA ]13چند سایتی 

را در حضور اندرکنش کولنی حالات شبکه دو بعدي مربعی 

  محلی مورد بررسی قرار می دهیم.

 محاسبه ساختار نواري اندرکنشی 

در فضاي حقیقی ، کاملا  DMFT سلف انرژي در تقریب

محلی است ، به عبارت دیگر مستقل از بردار موج است 

یک تابع پله ایی  EMSCA.سلف انرژي در تقریب ]14[

است و در منطقه اول بریلوئن نا پیوسته است. با استفاده از 

می توان سلف انرژي پیوسته در منطقه  BEMSCAتقریب 

با داشتن سلف انرژي در  .]15[اول بریلوئن را محاسبه کرد

FBZ  می توان به صورت زیر ساختارنواري نورمال شده را

 محاسبه کرد.تابع گرین اندرکنشی به صورت زیر است.

)2   (0 1 1G(nk;E i ) [G (nk,E i )) (k,E i )]� �� K  � K �6 � K 

                                                           
2 Dynamical Cluster Approximation 
3 Effective Medium Supercell Approximation. 
4 Hirsch - Fye 
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 به صورت زیر تعریف می شود. و چگالی حالات 

)3            (1N(nk,E) ImG(nk,E i )�
 � K
S

 

، به ازاي هر بردار موج ،  چگالی حالاتبا استفاده از این 

انرژي ایی که این تابع طیفی را بیشینه کند ، ساختار نواري 

 .]13[در آن بردار موج مورد نظر می باشد 

)4              (mth _ maximumn,k
E N(k;E) |  

احتی با استفاده از این ساختار نواري نورمال ،می توان به ر

 چگالی حالات اندرکنشی شبکه را محاسبه کرد.

 نتایج

چگالی حالات در دو تقریب تک سایتی ) 1در شکل (

DMFT  و تقریب چند سایتیBEMSCA  در اندرکنش

هاي کولنی ضعیف و قوي رسم شده اند.در اندرکنش هاي 

ضعیف ، نتایج هردو تقریب مشابه می باشد ، که نشان می 

دهد هم بستگی هاي بین سایتی در اندرکنش هاي ضعیف ، 

من اهمیت هستند. اما در اندرکنش هاي قوي تر ، نتایج 

نشان حاصل از دو تقریب ، کاملا باهم تفاوت دارند ، که 

دهنده اهمیت در نظر گرفتن هم بستگی هاي بین سایتی در 

این هم اندرکنش هاي قوي است. در تقریب تک سایتی، از 

 چشم پوشی شده است.بستگی هاي بین سایتی ،

 

 : مقایسه چگالی حالات در دو تقریب تک سایتی و چند سایتی 1شکل

ساختار نواري شبکه مربعی دو بعدي اندرکنشی  2در شکل 

شدت  در  شدت اندرکنش هاي بحرانی رسم شده است.

اندرکنش بحرانی ، به شدتی گفته می شود که در آن گذار فاز 

اتفاق می افتد. شدت اندرکنش بحرانی براي تقریب چند 

است.  uc=9.05tوبراي  تک  سایتی ,uc=2.4tسایتی 

به مراتب از شدت  اندرکنش بحرانی براي تقریب چند سایتی

تر است، به  انی در تقریب تک سایتی ، کوچکاندرکنش بحر

عبارت دیگر گذار فاز براي تقریب چندسایتی در اندرکنش 

هاي ضعیفتري اتفاق می افتد. این موضوع نشان دهنده 

اهمیت در نظر گرفتن هم بستگی هاي بین سایتی در تقریب 

چند سایتی است ، که در تقریب تک سایتی از آن ها چشم 

 پوشی شده است.
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: ساختار نواري شبکه مربعی دو بعدي اندرکنشی در شدت 2شکل 

 اندرکنش بحرانی

 نتیجه گیري

در این پروژه ، اثر اندرکنش کلنی محلی در تقریب هاي تک 

با استفاده از  BEMSCAو چند سایتی  DMFTسایتی 

روش کوانتوم مونت کارلو مورد بررسی قرار گرفته است  و 

برچگالی حالات و  هم بستگی هاي بین سایتی راتاث

ساختارنواري  شبکه مربعی دو بعدي بررسی شده است. 

چگالی می دهد که در اندرکنش هاي ضعیف ، نتایج ما نشان 

حالات دو تقریب ، مشابه هستند اما در انرکنش هاي قوي ، 

نتایج باهم متفاوت هستند، که نشان می دهد در اندرکنش 

بستگی هاي بین سایتی نقش مهمی را ایفا هاي قوي ، هم 

می کنند. همچنین ، گذار فاز در تقریب چند سایتی در شدت 

اندرکنش هاي پایینتري اتفاق می افتد ، که نشان دهنده 

اهمیت در نظر گرفتن هم بستگی هاي بین سایتی در تقریب 

ها چشم  چند سایتی است که در تقریب تک سایتی از آن

 پوشی شده است.
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 انسیل ناخالصی در تغییر فاز شبکه مربعی رقابت اندرکنش کولنی و پت

 2و1؛ مرادیان، رستم 2و1ربیع بیگی ، پوریا

 دانشگاه رازي کرمانشاه ،دانشکده علوم ، گروه فیزیک    1  

  دانشگاه رازي کرمانشاه ، مرکز تحقیقات علوم و فناوري نانو   2 

 چکیده

، با استفاده از روش کوانتوم مونت کارلو در تقریب هاي تک  در این پروژه رقابت بین اندرکنش کولنی محلی و پتانسیل ناخالصی در تغییر فاز شبکه مربعی 

مورد بررسی قرار می گیرد. رقابت اندرکنش کولنی و پتانسیل ناخالصی ، منجر به ایجاد فازهاي  BEMSCAو تقریب چند سایتی  DMFT+CPAسایتی 

یتی متفاوت مختلفی در ماده می شود ، که شدت اندرکنش هاي کولنی بحرانی که در آن ها گذار فاز اتفاق می افتد ، براي تقریب هاي تک سایتی و چند سا

چشم  اه در نظر گرفتن پراکندگی هاي چند سایتی در تقریب چند سایتی است ، که در تقریب تک سایتی از آن هستند. این موضوع نشان دهنده اهمیت

 پوشی می شود.

تقریب فراتر از سوپرسل  تقریب پتانسیل همدوس ،:  اندرکنش کولنی ،پتانسیل ناخالصی، گذار فاز، تقریب میدان متوسط دینامیکی ،واژه هاي کلیدي

 محیط موثر 

Competition between Coulomb interaction and impurity potential in two-
dimensional square lattice phase transition 

Poorya Rabibeigi1,2 , Rostam Moradian1,2 

1Physics Department, Faculty of Science Razi University, Kermanshah, Iran. 

2Nano Science and Nano Technology Research Center, Razi University, Kermanshah, Iran. 

Abstract 

In this project, the competition between the local Coulomb interaction and the impurity potential in the 
phase change of the square lattice is investigated using the quantum Monte Carlo method in the 
DMFT+CPA single-site approximation and the BEMSCA multi-site approximation. The competition 
between the Coulomb interaction and the impurity potential leads to the creation of different phases in 
the material, where the intensity of the critical Coulomb interactions in which the phase transition occurs 
are different for single-site and multi-site approximations. This result shows the importance of 
considering multi-site scattering in the multi-site approximation, which is neglected in the single-site 
approximation. 

Keywords:      Coulomb interaction, impurity potential, phase transition , dynamic mean field theory, 
Coherent Potential Approximation, beyond  effective medium supercell approximation  

PACS No. 70  
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 قدمهم

سیستم هاي بس ذره ایی کوانتومی که در آن ها اندرکنش 

کولنی و پتانسیل ناخالصی به صورت همزمان حضور دارند ، 

در فیزیک حالت جامد از اهمیت بالایی برخوردار هستند ، 

چرا که رقابت اندرکنش کولنی با پتانسیل ناخالصی ، منجر به 

 -. گذار فلز]5-1[شود در ماده میایجاد فازهاي مختلفی 

عایق در حضور اندرکنش کولنی و پتانسیل بی نظمی به 

تنهایی ، در سیستم دوبعدي در حالت باند نیمه پر به خوبی 

 گافمشخص شده است ، که اندرکنش کولنی محلی ، 

Mott و باعث ایجاد فازعایق   را ایجاد می کندMott  می

را  Anderson شکاف  قوي نیز 1شود ، و پتانسیل بی نظمی

که اندرکنش کولنی و پتانسیل  اما هنگامی، ]9-6[القا می کند

کنند ،  ناخالصی با یکدیگر و با پتانسیل شبکه رقابت می

بی  –اهمیت سیستم هاي اندرکنشی شود. می هدپیچیمساله 

وجود  بسیاري نظمی در این است که سیستم هاي واقعی

اندرکنش کولنی و پتانسیل بی نظمی با  دارند که در آن ها 

عنوان مثال ترانزیستورهاي یکدیگر رقابت می کنند به 

، آرایه هاي نانو در سطوح دو  ]11, 10[موثر نیم رسانا-میدان

 –یلتونی براي سیستم اندرکنشی و... . هام ]15-12[بعدي

 آلیاژي به صورت زیر است.

 †
ij i j i ii i

ij i i

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆH t c c H.C. u n n ( )nV V Vn p
V

V

ª º � � � H �P¬ ¼¦ ¦ ¦

)1(

شبکه  هاي جایگاهاندرکنش کولنی محلی روي  uکه در آن  

پتانسیل شیمیایی است که در حالت باند نیمه پر  µاست.

=u/2µ  .است iHیگاهی تصادفی آلیاژي است انرژي برجا

/میزبان مقدار  هاي جایگاه که براي 2�G  1را با احتمال-c 

/هاي مهمان مقدار  جایگاه به خود می گیرد و براي 2G  را

 گیرد. به خود می cبا احتمال 

                                                           
1 Disorder potential 

استفاده از الگویتم هیریش ـ  روش کوانتوم مونت کارلو با

، روش مناسبی براي مطالعه این مدل هامیلتونی می   2فاي

. ما در این کار ، با استفاده از روش کوانتوم  ]19-16[باشد

در تقریب تک حل تابع گرین ناخالصی مونت کارلو براي 

براي  ]DMFT ]20 3تئوري میدان متوسط دینامیکیسایتی 

براي  )CPA( 4تقریب پتانسیل همدوس وسیستم اندرکنشی 

فراتر از تقریب  تقریب چند سایتی سیستم آلیاژي ، و 

تابع گرین ، ]BEMSCA( ]21(5سوپرسل محیط موثر

متوسط در زمان موهومی را مورد بررسی قرار می دهیم، که 

می توان از طریق این تابع گرین زمان موهومی ، گذار فازها 

  را مشاهده کرد.

 تابع گرین متوسط

فرکانس موهومی ، 6انرژي-خود، هاي مذکور  خروجی روش

n(k,i )6 Z ، می توان انرژي -خوداست. با استفاده از این

 تابع گرین متوسط فرکانس موهومی را محاسبه کرد.

)2   (0 1 1
n n nG(nk;i ) [(G (nk,i )) (k,i )]� �Z  Z �6 Z 

با استفاده از رابطه زیر می توان تبدیل فوریه زمان موهومی 

 گرین متوسط را محاسبه کرد.تابع 

)3                      (n

n

i
n

i

1G( ) e G(i )� Z W

Z

W  Z
E¦ 

کمیت هاي مختلفی استخراخ توان از طریق  گذار فاز را می

ترین این کمیت ها عبارتند از منحنی  مهمکرد .

G( / 2)E W  E منحنی  ]6[ بر حسب شدت اندرکنش کولنی ،

و  ]22[ وزن شبه ذره بر حسب شدت اندرکنش کولنی

. هنگامی که منحنی ]6[شکافتگی نوارها در سطح فرمی 

                                                           
2 Hirsch - Fye 
3 Dynamic Mean Field Theory 
4 Coherent Potential Approximation 
5 Beyond Effective Medium Supercell Approximation 
6 Self energy 
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G( / 2)E W  E  برحسب شدت اندرکنش کولنی به سمت

در این پروژه با  صفر می رود ، گذار فاز اتفاق می افتد.

)Gاستفاده از منحنی  / 2)E W  E  بر حسب شدت

8.0tGاندرکنش کولنی براي پتانسیل بی نظمی ثابت  ، به   

صورت کیفی گذار فاز ها و مرز گذار فاز ها را مشخص می 

 کنیم.

 نتایج

)  تابع گرین متوسط در زمان موهومی            1در شکل (

)G( / 2)E W  E  بر حسب اندرکنش هاي کولنی مختلف(

8.0tGدر پتانسیل بی نظمی ثابت  در دو تقریب تک   

 سایتی و چند سایتی رسم شده است.

 

)G) : تابع گرین زمان موهومی 1شکل ( / 2)E W  E  بر

در پتانسیل بی نظمی ثابت  مختلفحسب شدت اندرکنش کولنی 

8.0tG   

اطلاعات مفیدي در مورد می توان  )1شکل ( تحلیلاز 

. در شبکه را استخراج کرد گذار فاز فازهاي مختلف شبکه و

8.0tG) ، در 1مطابق شکل ( و در غیاب اندرکنش   

)G) ،مقدار تابع u=0کولنی ( / 2)E W  E  براي هردو

تقریب تک سایتی و چند سایتی به سمت صفر میل می کند ، 

اندرسون را فاز عایق  هردو تقریب ،در نتیجه در این نقطه

این پیش بینی نیز با تجربه در توافق  کنند . پیش بینی می

که پتانسیل بی نظمی قوي ، فاز عایق اندرسون را  ، چرااست

  با ورود اندرکنش کولنی، در هردو به شبکه القا می کند.

تقریب تک سایتی و چند سایتی مقدار تابع  

G( / 2)E W  E  به  افزایش می کند. بهاز صفر شروع

نوارهاي ظرفیت و رسانش مادامی که بین عبارت دیگر ، 

)Gتابع  مقدار / 2)E W  E  صفر است ، گاف انرژي  وجود

و شبکه در فاز عایق اندرسون حضور دارد. با ورود  دارد

اندرکنش کولنی ، گاف بین نوارهاي ظرفیت و رسانش کم 

که در آن ، مقدار تابع ی ولنک شدت اندرکنش می شود. 

G( / 2)E W  E  ، به یک مقدار غیر صفر قابل توجه برسد

فلز اتفاق می -گذار عایقشدت اندرکنش بحرانی است که 

افتد. مقدار این شدت اندرکنش بحرانی اول ، براي هردو 

تقریب ، تقریبا مشابه است. با افزایش بیشتر شدت اندرکنش 

تم وارد فاز فلزي می شود. حالت فلزي سیستم کولنی ، سیس

، جایی اتفاق می افتد که شدت اندرکنش کولنی براي غلبه بر 

پتانسیل بی نظمی، به اندازه کافی بزرگ باشد ، به عبارت 

)Gدیگر مادامی که مقدار تابع  / 2)E W  E  ، غیر صفر است

ماند. با افزایش بیشتر شدت  سیستم در حالت فلزي باقی می

کولنی ، مجددا در هردو تقریب ، مقدار تابع  کنشاندر

G( / 2)E W  E  به سمت صفر میل می کند ، که نشان دهنده

در این محدوده ، سیستم در حالت عایق  عایق است. –گذار فلز 

لنی قرار دارد ، اما ماهیت این عایق ، با عایق در غیاب اندرکنش کو

متفاوت است ، چرا که در این ناحیه ، اندرکنش کولنی و پتانسیل 

ین نقش بازي می کنند و در ا همزمانبه صورت  بی نظمی

. در نتیجه قرار دارد اندرسون -ماتمحدوده سیستم در عایق 

اندرسون -حالت فلزي ، بین دو عایق اندرسون و عایق مات

–اندرکنشی که در آن گذار فاز فلز شدت ساندویچ شده است.

عایق اتفاق می افتد براي دو تقریب تک سایتی و چند سایتی باهم 

متفاوت هستند و شدت اندرکنش بحرانی براي تقریب چند سایتی 

 تقریب  شدت اندرکنش بحرانی به صورت قابل ملاحظه ایی از

تر است ، که نشان دهنده اهمیت در نظر گرفتن  تک سایتی کوچک

 .راکندگی چندسایتی در تقریب چند سایتی استپ
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 نتیجه گیري

با استفاده از شبیه سازي کوانتوم مونت کارلو در این پروژه ، 

و تقریب چند سایتی  DMFT+CPAتک سایتی  در تقریب

BEMSCA   دررقابت اندرکنش کولنی و پتانسیل بی نظمی 

مورد بررسی قرار گرفته است.در تغییر فاز شبکه مربعی 

غیاب اندرکنش کولنی و در حضور پتانسیل بی نظمی به 

اندازه کافی بزرگ ، سیستم در فاز عایق اندرسون قرار دارد. 

)Gبا ورود اندرکنش کولنی ، مقدار تابع  / 2)E W  E  از

ر ، گذا صفر افزایش می یابد . با افزایش اندرکنش کولنی

فلز اتفاق می افتد. حالت فلزي ، هنگامی ایجاد می -عایق

شود که اندرکنش کولنی براي غلبه بر پتانسیل بی نظمی ، به 

اندازه کافی بزرگ باشد. با افزایش بیشتر اندرکنش کولنی ، 

)Gمجددا مقدار تابع  / 2)E W  E  به سمت صفر میل می

ایق است و سیستم در حالت ع-کند ، که بیانگر گذار فاز فلز

اندرسون قرار می گیرد. به عبارت دیگر حالت -عایق مات

اندرسون -فلزي ، بین دو عایق اندرسون و عایق مات

ساندویچ شده است. در نتیجه ، رقابت اندرکنش کولنی و 

منجر به ایجاد فازهاي مختلف در شبکه پتانسیل بی نظمی 
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نانو کامپوزیت پلی  سنجی مادون قرمز براي تعیین شدت پیوندهاي هیدروژنی استفاده از طیف 

 سیلیکا -یورتان نرم (الاستومر)
 رویا، مجیدي  ؛مرضیه، ندافان

   تهرانگروه فیزیک، دانشگاه تربیت دبیر شهید رجایی، 

 

 چکیده

با  ن  یورتاپلینانوذرات سیلیکا تهیه و مورد بررسی قرار گرفتند. اثر این نانوذرات بر  متفاوتی از    درصدهاي وزنییورتان به همراه  نانوکامپوزیت پلیپژوهش،  در این  

از تصاویر   قرار گرفت.  FTIRو طیف سنجی    SEMاستفاده  این  مشخص گردید    SEMتصاویر    زا   مورد تحلیل  نانوذرات سیلیکا،  که در درصدهاي وزنی بالاي 

 .یابدکاهش می  ،وزنی نانوذرات سیلیکادر درصدهاي بالاي شاخص پیوند هیدروژنی نشان داد که  نتایج طیف سنجی مادون قرمز نانوذرات تمایل به جمع شدن دارند. 

 پلی یورتان، سیلیکا، پیوند هیدروژنی  هاي کلیدي:واژه

 

Detecting of Hydrogen Bonding Intensity of Soft Polyurethane (elastomer)-Silica 
Nanocomposite by FTIR Spectroscopy 

 

Nadafan, Marzieh; Majidi, Roya  
 

Department of Physics, Shahid Rajaee Teacher Training University, Tehran 
 

Abstract 
 

In this research, polyurethane-silica nanocomposites with different percentages were synthesized and evaluated. 
The effects of nanoparticles on properties of soft-polyurethane elastomer were examined via scanning electron 
microscopy (SEM) and Fourier transform infrared (FTIR) spectroscopy. The SEM imaging showed in high 
percentage of silica, they tend to agglomeration. The results of FTIR spectra showed that by increasing silica 
percentages, the hydrogen bonding index of samples was decreased. 
 
 Keywords: Polyurethane, Silica, Hydrogen bonding 
 
PACS No. 42, 81 
 

  مقدمه

یورتان   توان پلیمري دانست که یک جزءیورتان را مییک پلی     

از واحدهاي آلی متصل شده است. تمام  به یک زنجیره  (کربامید) 

دو یورتانپلی و  ایزوسیانات  گروه  بیشتري  تعداد  یا  دو  شامل  ها 

گروه یا بیشتر هیدروکسیل هستند. الکل و ایزوسیانات یک اتصال 

 -هاي آلیاز آنجا که نانوکامپوزیت  ].1آورند [یورتانی را بوجود می

باعث (  معدنی  آلی  پلیمرهاي  از خواص  و  ترکیبی  پذیري  انعطاف 

مفتول پذیري) و خواص مواد معدنی (سختی، قابلیت تحمل دمایی 

می و...)  کشش  بالا،  شکست  ضریب  نانوذرات بالا،  ترکیب  شود، 

پلی و  کاربردي سیلیکا  صنایع  براي  کاري  راه  به  منجر  یورتان 

اضافه شده به بستر   تاگیري نانوذرنحوه قرار  ].2گردد [مختلف می

خود به تنهایی چالش مهمی براي دانشمندان است. شاخصی که در 

تواند به محققین کمک بسزایی کند، شدت پیوندهاي این راستا می

 -هاي مختلف پلی یورتان (پلی یولهاي قسمت هیدروژنی بین اتم

باشد. هر چه این شاخص در قسمتی از پلی یورتان ایزوسیانات) می 
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محکم  ترقوي  قسمت  آن  به  مربوط  هیدروزنی  پیوندهاي  تر باشد، 

کلی  بطور  یا  و  ذرات  نانو  شدن  اضافه  براي  بنابراین  بود.  خواهد 

اتم بین  پیوند  ایجاد  و  این قسمت  به  و ناخالصی  این قسمت  هاي 

میزان  کنترل  با  بود.  خواهد  بیشتري  انرژي  به  احتیاج  نانوذرات، 

توان مکان نهایی نانوذرات و تاثیر نانوذرات اضافه شده به بستر، می

 ها بر ساختار بستر را ارزیابی و کنترل کرد. آن

پلی      نانوکامپوزیت  سطحی  شناسی  ریخت  ابتدا  تحقیق  این  در 

تصاویر    -  یورتان از  استفاده  با  بررسی   SEMسیلیکا  سپس  و 

با  نانوذرات سیلیکا  افزودن  از  بعد  قبل و  پلیمر  تغییرات ساختاري 

 سنجی مادون قرمز مدنظر قرار خواهد گرفت.طیف ازاستفاده 

 هاي تجربی روش

فوم      ساخت  براي  اولیه  پلیمواد  پلی هاي  از  عبارتند  -یورتان 

پلی1ایزوسیانات  پف2یول،  عامل  کاتالیست 3کنندگی،  و   4، 

]. مواد فوم در ترکیب تجاري شامل دو مولفه است: 3[  5سرفکتنت

از شرکت   بهکه هر دو    Bو مولفه    Aمولفه   مایع هستند و  شکل 

 SROC: semi rigid open cell)اکسون پناه ایران با نام تجاري  

& RCC: rigid close cell)   تجاري افزودنی  گونه  هیچ  بدون 

کنندگی، کاتالیست و یول، عامل پفشامل پلی  Aتهیه شدند. مولفه  

-هاي پلی یول که در ساخت انواع فوماتر پلیسرفکتنت است. پلی

انعطاف ی انعطافورتان  نیمه  میپذیر،  بکار  سخت  و  در پذیر  رود. 

به عنوان عامل پف پلیاینجا آب  انتخاب شده کنندگی در  -یورتان 

] مولفه  3است   .[B  ديپلی متان  فنیل  دي  که  است  -ایزوسیانات 

] است  شده  انتخاب  فوم3ایزوسیانات  ساخت  براي  پلی ].  -هاي 

شود. این فرآیند استفاده می  ايمرحله-یورتان معمولا از روش تک

هاي پذیر و هم براي ساخت فومهاي انعطافهم براي ساخت فوم

می استفاده  [سخت  پلی].  3شود  فوم  ساخت  خالص،  براي  یورتان 

اي به نسبت حجمی یک به یک در قالبی استوانه  Bو    Aهاي  مولفه

با سرعت    10باز در دماي اتاق به مدت  -و در ر دور ب  2000ثانیه 

١ Polyisocyanate 
٢ Polyol 
٣ Blowing agent 
۴ Catalyst 
۵ Surfactant 

می ترکیب  بخوبی  فرآیند دقیقه  در  گرمادهی  هیچگونه  شوند. 

]. واکنش پلیمر شدن بلافاصله پس از هم 4ساخت فوم نیاز نیست [

می شروع  همزدن  بطور  و  فومشود  فرایند  نتیجه  زمان،  در  سازي 

دي گاز  میتولید  آغاز  کربن  واکنشاکسید  این  شامل شود.  ها 

هماندرکنش ایزوسیاناتهاي  ایزوسیانات آ-زمان  و  یول پلی-ب 

پف عامل  با  ایزوسیانات  اندرکنش  در  بر  کنندگیاست.  علاوه 

بخش پایه  که  اوره  گاز  تشکیل  است  فوم  سخت  نیز   2COهاي 

فوم میتولید می انبساط  باعث  که  اندرکنش، شود  این  به  لذا  گردد 

حالی  6کردن پف در  پلیگویند.  اندرکنش  در  ایزوسیانات، -یولکه 

یول اي هیدروکسیل از پلیزوسیانات با یک گروه پایانهییک گروه ا

دهد که با ایجاد  دهد و اتصالات یورتان را تشکیل می اندرکنش می

بخش کووالانسی،  بخش پیوندهاي  به  را  اوره  نرم هاي سخت  هاي 

-گویند. حرارت  7دهد و به این اندرکنش، لختگییول پیوند میپلی

اندرکنشزایی این  به  مربوط  گاز  ههاي  تولید  با  همراه  به    2COا 

دهد. کند و ساختار سلول نهایی را تشکیل می انبساط فوم کمک می

اندازه سلول مقیاس،  این  انعطاف در  فوم  پلیهاي  نوعا  پذیر  یورتان 

حالی در  است.  میکرومتر  صد  چند  حدود  ریخت در  توسعه  -که 

-ل تر از ساختار سلوهایی بسیار کوچکشناسی فوم در طول مقیاس

دهنده اتصال  نازك  نوارهاي  در  میها  صورت  آنها  [ي  ]. 4گیرد 

 است. ) نشان داده شده1یول با ایزوسیانات در شکل (اندرکنش پلی

نمونه       ساخت  پلیبراي  کامپوزیت  نانو  از  -یورتانهاي  سیلیکا، 

 US-Research Nanomaterialsنانواکسید آماده ساخت شرکت  

شکل با خلوص بی  ،nm20-15 ل،  آمریکا با مشخصات کروي شک

 استفاده شد.  3g/cm 4/2 3436)-(USو  99/5%

نانوذرات سیلیکا ابتدا حجم -یورتانبراي تهیه نانوکامپوزیت پلی

پلی (نسبت  ایزوسیانات  لازم  به  سی1:1یول  یک  معادل  از )  سی 

ل  Aمولفه   داخل  آزمارا  میمیلی  50یش  وله  سپس لیتري  ریزیم 

وزنی) از این نانوذرات را درون   2و %  5/1، %1درصدهاي وزنی (%

 MS2 Minishaker)لوله آزمایش ریخته و توسط یک همزن قوي  

IKA-Germany)    می  3000تا افزایش  دقیقه  بر  به دور  تا  دهیم 

ه خوبی نانوذرات در محلول پخش گردند. سپس سرعت همزن را ب 

۶ Blow 
٧ Gelation 
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مولفه    1800-2000  و  رسانده  دقیقه  بر  می  Bدور  اضافه  کنیم. را 

دور بر دقیقه ثابت   2000ثانیه سرعت دستگاه را در    6الی    5حدود  

نگه داشته تا اختلاط یکنواختی از اجزاء صورت گیرد و بعد همزن 

شود. محلول به صورت فوم منبسط شده در آمده و در خاموش می

    گردد.ل میکنش تکمیثانیه وا 12الی  10مدت 

 نتایج تجربی و بحث 

پلی  2و    1هاي  شکل       نانوکامپوزیت  به  سیلیکا -یورتان مربوط 

پلی بستر  در  مقدار درصدهاي وزنی سیلیکا  در  تفاوت  که  -است 

است.   مشهود  کاملا  نانوذرات یورتان  شدن  افزوده  به  توجه  با 

از   یورتان   1سیلیکا  پلی  بستر  در  نانوذرات  تجمع  بالا،  به  درصد 

رویت   قابل  میاستکاملا  انتظار  لذا  بالاي .  درصدهاي  نتایج  رود 

نانوذرات سیلیکا در پلی یورتان از نتایج درصدهاي پایین آن کاملا 

امپوزیت فوق و انوکمتفاوت گردد. با توجه به تصاویر سطح مقطع ن

توان این یورتان، میشدگی تقریبا همگن نانوذرات درون پلیپخش 

ي پلیمري و امر را به پیوندهاي کووالانسی برقرار شده بین زنجیره

سیلیکا  از  بالاتر  وزنی  درصدهاي  در  البته  داد.  ارتباط  نانوذرات 

مثال   مشاهده wt.%0/2 (بطور  سیلیکا  نانوذرات  تجمع  برخی   (

 .گرددمی

یورتان سلول باز با درصدهاي هاي پلیاز نانوکامپوزیت  SEMتصاویر  :    1  کلش

 از نانوذرات سیلیکا c  (2.0و a  (1.0) ،b  (1.5 )وزنی مختلف (

 

 
یورتان سلول باز با درصد وزنی هاي پلیاز نانوکامپوزیت   SEM: تصاویر  2شکل

2.0 wt.%  هاي (نماییسیلیکا با بزرگa  (×150) ،b  (×500) ،c  (×1500  ،

)d (k  ×6) ،e (×10k ) وf (×25 

 

 
ها با ماده ها که حداکثر نیم درصد از آناز نمونه  FTIRطیف       

KBr   عبور آن  از  بتواند  نور  تا  درآمده  قرص  به شکل  و  مخلوط 

د با  مد   Nexus-Thermo Nicolet-670 (USA)ستگاه  کند،  در 

آمده بدست  طیفعبوري  به  قادر  دستگاه  این  بازه اند.  در  سنجی 

 است.  cm-400 4000-1حدودا 

یورتان خالص و نیز فوم فوم پلی  FTIRطیف    4و    3  هايشکل      

با درصدهاي وزنی مختلفی از نانوذرات سیلیکا را در مد جذبی، به 

 دهد. نشان می cm-1300 4000-1 ترتیب در بازه

 
یورتان خالص و نانوکامپوزیت آن بــا درصــدهاي فوم پلی FTIR: طیف 3شکل  

 cm200-450 0-1ي وزنی مختلفی از نانوذرات سیلیکا در بازه

 cm 1615-1590-1و    cm  ،1-1100 cm-1000  704-1هاي  قله    

از پیوندهاي  به ترت و   Si-O-Si، کشش غیرمتقارن  Si-Cیب ناشی 

2CH=CH-Si  1460-1اي در  قله  3با توجه به شکل    باشدمی cm 

گروه و  ایزوسیانات  اندرکنش  از  ناشی  که  ایزوسیانات  هاي از 

سه ].  5یورتان است [هاي ثانویه پلیدهنده اندرکنشیورتان، و نشان

مشاهده   cm 3340-1و    cm 1540  ،1-1610 cm-1ر در  ـه دیگـقل

ممی ترتیب  به  که  هم  ربوطشود  پیوند  به  با    N-Hپوشانی  یورتان 

یورتان  ] و باند هیدروکسیل در پلی5[ N-H]، پیوند C-O ]6کشش 

]. مقایسه 7مربوط به یورتان است [  N-H  پیوندپوشانی شده با  هم

پلی  FTIRطیف   نانوکامپوزیتش در شکل  فوم  با   3یورتان خالص 

قلهنشان می اندرکن  cm 1460-1  دهد که شدت  از  ین ش بحاصل 

گروه و  نشانایزوسیانات  که  یورتان،  اندرکنشدهنده هاي  هاي ي 

پلی نانوکامپوزیتثانویه  در  است  پلییورتان  بیش هاي  از یورتان  تر 

یورتان خالص است. این نکته تایید کننده آن است که نانوذرات پلی
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می  اضافهسیلیکا  سلولی  بین  پیوندهاي  ایجاد توانند  فوم  در  را  اي 

 کنند.  

-هــاي پلــیجدایی فاز، عاملی مهم بر مشخصات فیزیکی فــوم     

تــوان بــا اســتفاده از روش یورتان است. درجه جــدایی فــاز را مــی

–پیوندهاي هیدروژنی بوسیله گروه    کیل]. تش8تخمین زد [  8کوپر
C=O 1680-1توان با تعیین موقعیــت قلــه را می cm  پیونــدبــراي 

آزاد تعیــین  –C=Oبــراي  cm 1720-1و قلــه  –C=Oهیــدروژنی 

 کرد. 

نانوکامپوزیت آن با درصدهاي فوم پلی  FTIRطیف  :  4کلش  یورتان خالص و 

 cm400-1300 0-1ي وزنی مختلفی از نانوذرات سیلیکا در بازه

تــوان درجــه گیري شدت قله این دو گروه کربونیل میبا اندازه

ا ر،  R،  9  پیوند هیدروژنی را تخمین زد. شاخص پیوند هیــدروژنی

تعریــف کــرد   R=Abonded/Afreeتوان نسبت دو قله جذب،  می

 cm 1680-1ترتیب، شدت قله جذب دربه Afreeو  Abondedکه 

تــوان بــا را می ) DPS( 10است. درجــه جــدایی فــاز cm 1720-1و 

دهد که با ]. نتایج نشان می8بدست آورد [  DPS=R/(R+1)معادله  

نوذرات ســیلیکا تمایــل نــاهاي نانوکــامپوزیتی،  نمونه  در  Rافزایش  

یورتان دارند که این یول پلیشدگی در قسمت پلیبیشتري به پخش

هــاي هیدروکســیل امر با ایجاد پیوند هیدروژنی بین سیلیکا و گروه

]. 8گردد [یورتان میسر مییول در پلیهاي اتري پلییول و گروهپلی

 ايه ــشاخص پیوند هیدروژنی و درجه جدایی فــاز نانوکامپوزیــت

سیلیکا با افزایش درصد وزنــی ســیلیکا درون -یورتان سلول بازپلی

یابــد امــا بــا افــزایش مــی %.wt 1.0تــا  %.wt 0.0یورتــان از پلی

8 Cooper method 
9 Hydrogen bonding index 
10 Degree of phase separation (DPS) 

هــر  %.wt 2.0تا  %.wt 1.0افزایش بیشتر درصد وزنی سیلیکا از 

آمــده   1یابند. نتایج بدســت آمــده در جــدول  دو پارامتر کاهش می

توان ادعا کرد که نــانوذرات ل شده میاصاست. با توجه به نتایج ح

شــدن سیلیکا در درصدهاي وزنی پایین تمایــل بیشــتري بــه پخــش

یورتان را دارنــد یورتان یا قسمت نرم پلییول پلیدرون قسمت پلی

که با افزایش درصد وزنــی ســیلیکا ایــن نــانوذرات تمایــل در حالی

-لــیپ بیشتري به توزیع درون قسمت سخت یا قسمت ایزوسیانات

 یورتان را دارند.

هاي پارامترهاي شاخص پیوند هیدروژنی و درجه جدایی فاز براي فوم:    1جدول

 سیلیکا-یورتان سلول بازپلی

 

 گیرينتیجه

 %.wt 0.0یورتان از  با افزایش درصد وزنی سیلیکا درون پلی     

در   %.wt 2.0تا   و  است  متفاوت  نانوذرات  آن  توزیع  میزان 

می  مشهود  نانوذرات  تجمع  بالا  پیوند درصدهاي  شاخص  شود. 

یورتان سلول هاي پلیهیدروژنی و درجه جدایی فاز نانوکامپوزیت

 0.0یورتان از  درون پلیا  سیلیکا با افزایش درصد وزنی سیلیک-باز

wt.%    1.0تا wt.%  می درصد افزایش  بیشتر  افزایش  با  اما  یابد 

از   سیلیکا  کاهش   %.wt 2.0تا    %.wt 1.0وزنی  پارامتر  دو  هر 

 . یابندمی
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Sample R DPS 
blank PUOC 0.988 0.496 

PU–1 wt.% SiO2 1.00 0.500 
PU–1.5 wt.% SiO2 0.988 0.497 
PU–2 wt.% SiO2 0.978 0.495 
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  هاي فریت منگنز/اکسیدآهننانوکامپوزیت یابیو مشخصه ساخت

 
 طمهفاآرزو؛ سیدیزدي، جمیله؛ ابراهیمی تزنگی، معاذالهی، 

  رفسنجان ولی عصر (عج)دانشگاه  گروه فیزیک   

  

  چکیده

 توسط هامتوسط و مورفولوژي نمونه اندازه ،بلوري شده است. ساختار فرآوري دروترمالیبه روش ه دآهنیمنگنز/اکس تیفر يهاتیپژوهش نانوکامپوز نیدر ا

 داراي 4O3Fe-4O2MnFe شده فرآوري مغناطیسی تیکه نانوکامپوز دهدیبدست آمده نشان م جینتا اند.هشد یبررس SEMو  FTIR XRD,VSM, یابیمشخصه

  .تاس Oe 75دارندگی در حدود و میدان وا emu/g 09/76 یسیاطاشباع مغن

  .هیدروترمالروش هاي مغناطیسی، اکسید آهن، فریت منگنز، کامپوزیتنانو  واژه هاي کلیدي:
  

Synthesis and characterization of manganese ferrite/iron oxide nanocomposites 
 

Maazallahi, Arezoo; Seyedyazdi, Jamileh; Ebrahimi-Tazangi, Fatemeh  
 

Department of Physics, Faculty of Science, Vali-e-Asr University of Rafsanjan, Iran. 
 

Abstract  
 

In this research, manganese ferrite/iron oxide nanocomposites have been synthesized by hydrothermal method. 
The crystal structure, average size and morphology of the samples have been investigated by XRD, VSM, FTIR 
and SEM characterization techniques. The obtained results show that the synthesized magnetic nanocomposites 
MnFe2O4-Fe3O4 has the magnetic saturation ~76.09 emu/g and coercivity ~75 Oe. 
 
 Keywords: Magnetic nanocomposites, Iron oxide, Manganese ferrite, Hydrothermal method. 
 
 

  مقدمه

ینلی نانوساختارهاي مغناطیسی با ساختار اسپ گذشته، يهادر دهه  

 (M = Fe, Co, Ni, Mn, Zn) 4O2MFe اي مورد بطور گسترده

هاي مغناطیسی بر اند. در این میان نانوکامپوزیتتوجه قرار گرفته

وزن سبک،  چون ییایمزا لیبه دل 4O2(MnFe( منگنز تیفرپایه 

، اشباع مغناطیسی بالا، پایداري محیطی و يریپذانعطاف، کم نهیهز

هایی چون مواد جاذب امواج فعالیت الکتروشیمیایی عالی در زمینه

- 1 [اندمورد توجه قرار گرفتهها و غیره الکترومغناطیسی، ابرخازن

4[ .  

  

 با یمعکوس مکعب نلیساختار اسپ ي، دارا4O3Fe ت،یمگنت

   یمکعب ای( مرکزدار یمکعب ساختار کیاست که  ژنیاکس يهانویآن

خالص به  4O3Feنانوذرات که یاز آنجای ].5-6[است ) پکیدهتنگ

به  لیتما يقو مغناطیسیبالا و جاذبه  ژهیمساحت سطح و لیدل

نامناسب  یکیتکنولوژ يکاربردها يآنها را برا این امر ،تجمع دارند

را با مواد دیگر ترکیب  مگنتیتجهت رفع این مشکل  .سازدیم

 ].9-7[دهند تشکیل میرا کامپوزیت مواد کرده و 
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  روش انجام آزمایش

  

  4O2MnFe ساخت
لیتر میلی 70 باگرم کلرید منگنز 70/0گرم کلرید آهن و  7/2ابتدا 

روي همزن دقیقه  20 و به مدت مخلوط گردید شده زدایییونآب 

گرم  30/2بی همگن شود. سپس تا به خو شد مغناطیسی قرار داده

رسد ب 11ماده به  pHتا  شدماده اضافه  سدیم هیدروکسید به

را محلول به دست آمده . آید)اي به دست میاي به رنگ قهوه(ماده

و  ی بدست آیدهمگنمحلول تا داخل دستگاه آلتراسونیک گذاشته 

 25به مدت گذاشته و داخل اتوکلاو را ماده  بعد از چند دقیقه

در آخر  شود.داده میقرار آون در  ºC 180عت در دماي سا

 و اتانول شده زدایییونبه وسیله آهنربا و آب  محصول نهایی

ساعت در  5به مدت  ºC 60در دماي و ه شده شستچندین مرتبه 

  .خشک شد آون

  

  4O3Fe-4O2MnFe ساخت

با آمده از مرحله قبل  گرم از محصول بدست 15/0مرحله این در 

ریخته بالن سه دهانه  رمخلوط و د زدایی شدهیونلیتر آب میلی 50

رار ق 2Nتحت گاز  ºC 90با دماي داخل حمام روغن و  شودمی

شود تا زده میچند دقیقه هم. ماده تحت این شرایط گیردمی

به ماده  3FeClگرم  05/2سپس  به دست آید.همگن  یمخلوط

 80/0 آن بعد از .شودزده میدقیقه هم چندو به مدت  هشداضافه 

تا شود میدقیقه زمان داده  چندبه آن اضافه کرده و  2FeClگرم 

لیتر آمونیاك را به ماده میلی 4دقیقه  10پس از  .ماده همگن شود

  داده در حمام روغن قرار ساعت  سهبه مدت  واضافه کرده 

ماده برابر هفت  pHتا شد آهنربا شستشو داده سپس با . شودمی

ساعت در آون خشک  5به مدت  ºC 60در دماي  در آخرشود 

  شود.می

  

  

  

 

  تایج و بحثن

ه فحمرتبط با ص 99/34° قلهشده  فرآورينمونه  1XRD تحلیلدر 

که مربوط به  هاي دیگر شدیدتر استقلهنسبت به  ،)311(

4O2MnFe هاي. قلهاست θ2 =73/29 ،02/35 ،55/42 ،20/56 ،

) 511)، (400)، (311)، (220به ترتیب مربوط به صفحات ( 75/61

 4O2MnFeساختار اسپینل مکعبی مشخص کننده ) که 440و (

به ترتیب  16/57،72/62، 03/43، 45/35، 06/30 هايقله باشند.می

بوده و  ) مربوط044) و (115)، (004)، (113)، (022به صفحات (

ها نشان شدیدترین قله. کنندرا تأیید می 4O3Fe ساختار بلوري

شده در  فرآورينانومواد  ها دراین امر هستند که بلورك هدهند

 شده فرآورينمونه  اند.رشد کرده بلوري اتفحصکدام امتداد 

ساختار اسپینل مکعبی است و همچنین میانگین اندازه  داراي

ي دباي شرر رابطهنانومتر است که با توجه به  40 ي آنهابلورك

طول موج  λ ثابت است، K. )1آید (شکل بدست می )1معادله (

 زاویه پراش است. θ عرض قله در نیم ارتفاع و β پرتو ایکس،
  

D = Kλ/βcosθ      )1(  

  
و نانوکامپوزیت  4O2MnFe: الگوي پراش پرتوي ایکس نانوذرات 1شکل 

4O3Fe-4O2MnFe  

  

                                                
1 X-Ray diffraction 
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یل لسنج ارتعاشی از تحها با استفاده از مغناطیسمغناطش نمونه

است  شکل Sبدست آمده است. منحنی بدست آمده  2VSMنتایج 

اشباع مقدار مغناظش باشد. می Oe 75که داراي میدان وادارندگی 

به ترتیب  4O3Fe-4O2MnFeو  4O2MnFeهاي سنتز شده نمونه

بدست آمد و با افزودن اکسیدآهن به فریت منگنز  09/76 و 08/72

 افزایش یافتمقدار اشباع مغناطیسی نسبت به فریت منگنز تنها 

  ).2(شکل 

  

  
  

) نانوکامپوزیت bو  4O2MnFe) نانوذرات a: منحنی پسماند مغناطیسی 2شکل 

4O3Fe-4O2MnFe  

  

توسط  4O3Fe-4O2MnFe توزیع اندازه یکنواخت نانوذرات
3FESEM توان تجمع نانوذرات را به قابل مشاهده است که می

ذرات تمایل  ،وضوح مشاهده کرد که به دلیل خاصیت مغناطیسی

 که دهدنشان می تصویر مربوطهبه تجمع دارند و همچنین 

 60در حدود  یبا اندازه متوسطو کروي شده  فرآوريذرات نانو

 يکه در تطابق خوبی با نتایج تحلیل پراش پرتو نانومتر هستند

  ).3(شکل  باشدمی هاي تخمین میانگین اندازه بلوركایکس برا

  

                                                
2 Vibrating Sample Magnetometer 
3 Field Emission Scanning Electron Microscope 

  
  

  4O3Fe-4O2MnFeنوکامپوزیت نا FESEM: تصویر 3شکل

  

  
  4O3Fe-4O2MnFeنانوکامپوزیت  EDS: نمودار 4شکل 

  

 منگنز، آهن، عناصر به مربوط هايقله وضوح به 4EDS تحلیلدر 

به  نتایج بنابراین است، مشاهده قابل کربن و نیتروژن اکسیژن،

 ناخالصی وجود عدم و شده هاختس ترکیبات با مطابق آمده دست

 ساختاري ترکیب تحلیل این از حاصل نتایج به توجه با. اشدبمی

 مربوط طیف در شده مشخص عناصر با شده هاختس کامپوزیت

  ).4دارد (شکل  همخوانی

  

                                                
4 Energy Dispersive X-ray 
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نانوذرات  مربوط به 5FTIR تبدیل فوریه فروسرخ یا تحلیلدر 

4O3Fe-4O2MnFe  4وO2MnFe  1قله جذبی-cm 3455  به گروه

ح آب جذب شده روي هاي سطمولکول O-Hارتعاشی کششی 

به  cm 1384-1و cm 1619-1هاي قلهوشوند نمونه مربوط می

 C=C آروماتیک پیوند و H-O-Hمربوط به پیوند خمشی ترتیب 

مربوط  cm 570-1ي فلز در محدوده- و پیوندهاي اکسیژن دنباشمی

که حضور فریت منگنز و  است Mn-Oو  Fe-O هايپیوند به

  ).5 (شکل کندوري شده تأیید میاکسید آهن را در ترکیب فرآ

  

  
  

کامپوزیت و نانو 4O2MnFeفروسرخ نانوذارات  يتبدیل فوریه تحلیل: 5شکل 

4O3Fe-4O2MnFe  

  

  گیرينتیجه

مغناطیسی ذرات نانو بین که دندهنشان مینتایج به دست آمده 

 مغناطیسی نانوکامپوزیت، به روش هیدروترمالشده  فرآوري

4O3Fe-4O2MnFe شباع مغناطیسی ا دارايemu/g 09/76  و

  باشد.می Oe 75میدان وادارندگی 

  

  

                                                
5 Fourier-Transform Infrared 
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   4O2NiCo هاي مرجانییابی نانوکرهسنتز و مشخصه

 ، میلادمقدم ؛ مالکیفاطمه، تزنگی ابراهیمی ؛هجمیل، سیدیزدي؛ مهدي زاده، یوسف
 رفسنجان (عج) ه ولی عصردانشگا گروه فیزیک

  

  چکیده

هاي جاذب امواج ي مناسبی براي کاربردتواند گزینهزایایی که دارد میباشد. این ماده به علت ممی )4O2NiCoها؛ اسپینل نیکل کبالت (نوع جدیدي از فریت

 درنهایتهاي مرجانی سنتز شد. شناسی نانوکرهبا ریختابتدا با استفاده از روش هیدروترمال نانوساختار مورد نظر  پژوهش،الکترومغناطیسی و ابرخازنی باشد. در این 

  .یابی شدهاي آن مشخصهساختار و ویژگی

  .ساختارها، روش هیدروترمال، نانوفریت  ژه هاي کلیدي:وا

  

Synthesis and properties of NiCo2O4 coral nanospheres  
 

Yousef, Mehdizadeh; Seyedyazdi, Jamileh; Ebrahimi Tazagi, Fatemeh; Maleki Moghaddam, Milad 
 

Department of Physics, Faculty of science, University of Vali-e-Asr Rafsanjan 
  

Abstract 
 

A new type of ferrite is nickel cobalt spinel (NiCo2O4). Due to its advantages, this material can be a suitable 
option for electromagnetic wave absorber and supercapacitor applications. In this work, using the 
hydrothermal method a nanostructure with the morphology of coral Nano spheres was synthesized. Then its 
structure and characteristics were characterized. 
Keywords: Ferrites, Hydrothermal, Nanostructure. 
 
PACS No.          ( 75.20) 
 

   مقدمه

 به عنوان مواد جاذب سنتی، علیرغم مزیت کم هزینه هافریت     

گستردگی منابع مواد خام و مقاومت در برابر خوردگی قوي،  بودن،

برند. ا و پهناي باند جذب باریک رنج میاز معایب چگالی بال

است ، نوع جدیدي از مواد فریت  4O2NiCoاسپینل نیکل کبالت 

که به دلیل مزایاي برجسته مورفولوژي قابل کنترل، ساختارهاي 

متخلخل، توانایی قطبش بالا و همچنین ناهمسانگردي شکل عالی، 

دوارکننده براي دستیابی امواج الکترومغناطیسی امی یک ماده جاذب

 ].2و1[ پهناي باند جذب بالا است هاي نازك وبه ضخامت

  یون متفاوت، پایداري گرمایی و همچنین به خاطر خواص اکسیداس

  

ها گزینه مناسبی در کاربرد ابرخازن مقاومت الکتروشیمیایی مناسب

  . ]3[ باشندمی

 : 4O2NiCoروش سنتز 
در این کار از روش سنتز هیدروترمال استفاده شد که در ادامه 

هاي کبالت و مقدار معینی از پیش ماده شود.بیان میمراحل آن 

 قرار گرفت ومغناطیسی هم زدن  تحت دقیقه 10به مدت ، لنیک

 16/0مول گلوکز و میلی 6/0به دست آمد. سپس  یون فلزي محلول

پس از آن، محلول به . دقیقه هم زده شد 15و به گرم اوره اضافه 

درجه  180دماي  ساعت در 20اتوکلاو منتقل و به مدت 
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ا استفاده از آب ب هاي واکنشقرار داده شد. فراورده سلسیوس

. گردیداتاق خشک  ماده در دماي ودیونیزه و اتانول خالص شسته 

ساعت  2ها در فشار جو در کوره به مدت در نهایت، فراورده

  .ندشدبازپخت 

  

  یابی:مشخصه

ي هــاو ویژگی ، مورفولــوژينمونه سنتز شده جهت تعیــین ســاختار

  یابی شد.مشخصه مربوطهتوسط آنالیزهاي  مغناطیسی

  

  ):1XRDپراش پرتوي ایکس ( آنالیز

 هــاي پــراش درقلــهآمده است.  1لی نمونه در شکل ساختار کریستا

که بــه  1/65°، 2/59° ،4/55°، 6/44° ،4/38°، 7/36°، 2/31° زوایاي

 )،400( )،222( )،311( )،220( بلــوري ترتیــب بــا صــفحات شــبکه

هــا بــا الگــوي قله) متناظرند. به طوري که این 440( )،511( )،422(

 اســپینل مکعبــی مطابقــت دارد. تمــام  4O2NiCoپراش استاندارد 

نمونــه بدســت آمــده اســت.  تبلور خوبدهنده هاي پراش نشانقله

بــه نمونــه باشــد ناخالصــی اضافی که معــرف ورود پراش  قلههیچ 

بــا خلــوص بالــا  مــاده ســنتر این امر تأییــد کننــدهکه شناسایی نشد 

  .باشدمی

  
  4O2NiCo: آنالیز پراش پرتوي ایکس مربوط به نمونه 1شکل 

  

                                                
1 X-Ray Diffraction 

  )2SEM( میکروسکوپ الکترونی روبشی آنالیز

خص شــم SEM تصاویر بدســت آمــده ازمورفولوژي نمونه توسط 

شده به نمونه سنتز یید کرد که أتوان تمی 2 . با توجه به شکلگردید

تــا  45با قطر تقریبــی بــین  4O2NiCo هاي مرجانینانوکرهصورت 

    .به دست آمده استنانومتر  65
 

  
  .4O2NiCoاز نمونه سنتز شده  SEM: تصویر  2شکل 

  

 :)3FTIR( سنجی تبدیل فوریه فروسرخطیف

 ســنتز شــده، یــابی از نمونــههمچنین جهت تکمیل فرایند مشخصــه

آمــده اســت؛ از  3شد. همانطور کــه در شــکل  بررسی FTIR آنالیز

و  cm 557-1 هاي نــواريقله نوك تیز در محدوده مت راست دوس

1-cm 652  به ترتیب با پیوندهاي  که دیگردمشاهدهO-C  وO-Ni 

 دهاي اکسیژن فلز معروفنــد. همچنــینبه پیون این پیوندها، .متناظرند

یت است که بــه ارتعــاش ؤقابل ر cm 1370-1 درنوار عبوري قوي 

-
3NO هــایی در . علــاوه بــراین وجــود قلــه]3[ شــودنسبت داده می

ــدوده ــواريمح ــاي ن ــا  cm 3400-1و cm 1600-1 ه ــب ب ــه ترتی ب

هــاي آب جــذب مولکــول O-Hهاي کششی و خمشی پیوند حالت

  .]5و4[ شده مطابقت دارد

                                                
2 Scanning Electron Microscope 
3 Fourier-Transform Infrared 
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  4O2NiCo نمونه سنتز شده مربوط به FTIR: طیف 3شکل 

  

  نمونه  EDSآنالیز

ترکیب عناصر تشــکیل دهنــده مــاده نمونه،  EDS، آنالیز 4از شکل 

شود. عدم حضور عناصر دیگر حاکی از خلوص سنتز شده دیده می

  باشد.نانوساختار سنتز شده می

  

  
  4O2NiCoنمونه سنتز شده  EDSالیز : آن 4شکل 

  

 :VSM)1( سنج نمونه مرتعشمغناطیس آنالیز

مــواد بــه شــدت مشخص است که رفتــار مغناطیســی نــانوبه خوبی 

مشــاهده  5از شــکل  .ها اســتشناسی و اندازه آنتحت تاثیر ریخت

 اشــباع شداراي حــداکثر مغنــاط  4O2NiCoشود که نانوساختار می

emu/g 08/1 ــی ــدگیم ــدان وادارن ــدار می ــین مق ــد. همچن  باش

Oe90/342 .بدست آمد  

                                                
1 Vibrating-Sample Magnetometer 

  
  4O2NiCoنمونه سنتز شده  VSM: آنالیز 5شکل 

  :نتیجه گیري

بــا روش   4O2NiCo مرجــانی هــايکــرهحاضــر نــانو پــژوهشدر 

 هیدروترمال سنتز شد. نمونــه ســنتز شــده جهــت تعیــین ســاختار و

نشــان  XRDهــاي حاصــل از یابی شد. دادهمشخصه آن هايویژگی

باشــد. همچنــین آنــالیز خلوص بالا میبا دهنده تبلور خوب و سنتز 

SEM 4 هاي مرجانیکرهیید کرد که نانوأتO2NiCo   با قطر تقریبی

وجــود  FTIRنانومتر سنتز شد. علاوه بــر ایــن طیــف  65تا  45بین 

تــوان ادعــا کــرد کــه سیژن فلز را تایید کرد. بنابراین میپیوندهاي اک

  هاي مرجانی با خلوص بالا و تبلور خوب سنتز شد. کرهنانو
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 فنی: نظریه تابعی چگالیراثرات نقص و میدان الکتریکی در نانو نوارهاي زیگزاگ گا

 1روح اله، فرقدان ؛ 1سمیه،  استکی
 کاشان ،ه کاشاندانشگا ،فیزیک دانشکده 1

  هچکید

الکترو  ،یکیالکتر  دانی م  وجاي  تهیاثر نقص    یبررس  بهما   با ره  یگزاگیز  ينانونوارها  ینبر خواص  مغناطش خالص    .یماهختپردا  یچگال  یتابع  هی رظ ن   افتیگرافن 

شدغیرصفرایجا ناند  در  نیمار  نووه  رفتار  اسپینیک  کند  یرساناي  می  ایجاد  سیستم  تولی  ،در  سبب  رفتار  یک  این  عبورد  نقص     شود.می  قطبیده  -اسپین  ضریب  با 

ن   یی رسانا  تی خاص   ،دهی قطب-نیاسپ   يها حالت  توانیم  یکیالکتر  دانیو م   يجا یته توان نتر با ک   .کنترل کرد  یسطح فرم  ي رو  ار  ییرسانامهیو  ل میدان الکتریکی می 

 . جاد کردای در نانونوار گرافن  صفلزي در حضور نق هنیم هايخاصیت

 ، میدان الکتریکیالیرهیافت نظریه تابعی چگ ، یب عبور الکترنی ضر گزاگیز لبه یگرافن  هاينوارنانو  واژه هاي کلیدي:

Effects of defects and electric field in zigzag graphene nanoribbons: density functional 
theory 

Esteki, Somaye 1; Farghadan, Rouhollah1  
1 Department of Physics, University of kashan, kashan 

Abstract  
We investigated the effect of defect and electric field on the electronic properties of zigzag graphene nanoribbons with the 
approach of density functional theory. The net non-zero magnetization created in the nanoribbon creates a spin-
semiconductor behavior in the system, this behavior produces a spin-polarized transition spectrum. With the defect and 
electric field, spin-polarized states, conductivity and semi-conductivity can be controlled on the Fermi surface. By 
controlling the electric field, halfmetallic properties can be created in the presence of defects in graphene nanoribbons 
Keywords:  Zigzag edge graphene nanoribbons, Electron transmission, Density functional theory approach, Electrical Field.  
 
PACS No.         70 - 72 
 

 قدمهم

، ســننظیــر سیلیســایر مــواد دوبعــدي  ن و  ر گــرافهاي اخیلدر سا

ف را به خــود تلعلوم مخقین  از محق  یارين و بروفن توجه بسرفسف

خــواص   ينهیدر زم  يتا کنون مطالعات گسترده ا  .است   جلب کرده

صــورت  گــرافنصــفحات و نانونوارهــاي  مغناطیســی لکترونــی وا

در دماي اتــاق ونوارهاي گرافنی  نبالاي نا  يپذیرتحرك .  ت رفته اسگ 

و  الکترونیکــی هايدســتگاهخت بی براي ســاگزینه مناسث شده  باع

اولــین بــار   مــدار ذاتــی-اســپین  کنشبرهم  .] 1[   باشد  پینترونیکیاس

 .] 2[   ه است میل در گرافن مورد بررسی قرار گرفت-کینتوسط  

 ره،ی ــذخ يها براالکترون نیعلاوه بر الکترون از اسپ  کینترونیاسپدر 

 مزیــت اســپین  ،] 3[   شــودیه مانتقال و پــردازش اطلاعــات اســتفاد

 ــبارالکتریکی ایــن اســت کــه اســپین الالکترون نسبت به   بــا ون  رکت

 .شودهاي الکتریکی کنترل میت به میداننرژي کمتر نسبرف اص

 

 یگزاگ ــیز  ينانونوارها  یخواص الکترون  یپژوهش به بررس  نیدر ا

 ينانونوارهــا  توانیم  .میاپرداخته  یکیالکتر  دانیدر حضور م  نگراف

 ــا  رد  به کار بــرد.  ینیاسپ  لتریبه عنوان ف  ار  یگزاگ یز  ي،ســازهیشب نی

مــدار -نیاسپ  شکندر حضور برهمن  گرافزاگ  یگزنوار  خواص تک

مورد مطالعه قطبیده  -ینچگالی اسپتابعی  نظریه  از  ده  تفااسبا    و  یذات

 توانمی  یکیالکتر  دانیم  با  دهندینشان م  جیشده است. نتا  قرار داده

 تریکــیالک  دانیم  تشد  رییبا تغ  نی. همچنرل کردترا کن  يگاف انرژ

در گــرافن    یگزاگ ــیز  يهــادر نانونوار  یس ــیمغناط  يارسانمهین  کی

این با علاوه بر    شت.دا  میخواه  یذات  ارمد-نیکنش اسپبرهمحضور  

 بــه بررســی،  مغناطیسیخواص    در  ساختاري  ناکاملییر  تاثه به  توج

دهــد ج نشان مینتای.  ه است پرداخته شدنانونوار  در  جاي  تهیص  قن

  همچنینکنترل کرد. میدان الکتریکی با را  گاف انرژي ان  تو میکه 
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نـوان ع بـه، ار شده مرتبه تکر6ه کسلول واحد  1با  ZGNR-4 ساختار .1شکل

اتم کربن بـا رنـگ .شده است  هایش دادنمدر حضور میدان هاي عرضی  ل  ابرسلو

اتیک نـانونوار مشـ،تمشـخص شـده اس زرد نـگ رو اتم هیـدروژن بـا   قهوه اي

 جاي.  زیگزاکی گرافن، الف) بدون نقص و ب) با نقص تهی

ــانو  ــن ن ــراي ای ــدان انوار در حب ــور می ــاهلکض ــی ش  ت حالدتریک

 .بودیم  1فلزينیمه

 یا روش محاسبات بنديل وفرم

خــواص   یمنظــور بررس ــ  بــه  زاگ گــرافنزیگ ــار  نــانونو   يپیکربند

 ملاد ش ــواح ــ سلولارائه شده است.  1کلدر ش ،یاسپینو    الکترونی

 ــ 2کربن و تم ا 8( اتم 10  بــا ت.س ــا)نواردر لبــه نانو  دروژناتم هی

بــه بررســی خــواص الکترونــی و   2چگــالیظریه تابعی  استفاده از ن

 داخــل میــدان  ،کامل و با نقــصگرافن    زیگزاگنوار  و ننامغناطیسی  

ها تههس ــکنش بین  سبه برهمبراي محا  .شده است ه  تخپردا  الکتریکی

(یــک روش  3)FHI( شبه پتانسیلریب  تقهاي ظرفیت از  و الکترون

که براي این ساختارها جوابهاي   ،شبه پتانسیل  محاسبه  تخمینی براي

 )LSDA( چگــالی اســپینی موضــعی  از تقریــب و  )] 4[ بی داردمناس

فــرو و آنتــی فــرو (  یاولیــه مغناطیس ــ  توزیــع  .اســت استفاده شــده  

 ــ کنیم.ض مــیعــو براي ساختار را    )غناطیسیم ر ودســازگاا حــل خب

 ســاختار نــواري و ضــریب عبــورمحاســبه    شم به-کوهنمعادلات  

بــه   را  پایــه  هايجموعــهبات مدر ایــن محاس ــ  .مپردازیمی  الکترونی

نقــاط و تعداد    artreeH75طع انرژي قمقدار و  ،SZP34 تصور

K ــاول  هبــراي منطق ــ   یــک .ر گــرفتیمنظ ــ رد [100 1 1]ئن و بریل

فتــه در نظر گر  zحور  در راستاي م  ترومسآنگ2ازه  ه اندخلا بضاي  ف

1 half metal 
2 Density Functional Theory (DFT) 
3 Fritz-Haber Institute 
4 SingleZetaPolarized 
 

گزاگ یک پیوند آزاد  ي زیهاهاي کربن در انتهاي لبهاتم  .ه است شد

از این طریق از   شوندهاي هیدروژن محدود میکه توسط اتمدارند،  

نــی رافر گ ختاوســاند بر روي خواص الکترونی نااآزتاثیر پیوندهاي  

تایج حاصل از محاسبات عــددي ن  ،در بخش زیر.شودي میلوگیرج

طیــف ختارنواري وتا را بــراي ســاس ــسیفزار  م شده توسط نرم اانجا

ــال انرژي ــدائو انتق ــدوس لان ــرد هم ــول تراب ــه فرم ــه ب -ر(باتوج

  .میدهیمارائه   ).] 5[ است  کرمحاسبه شدهتیبو 

 حث و نتایجب

 لصاخ ــش  منجــر بــه ایجــاد مغنــاط  عرضی  کیالکترین  ل میدااعما

 توجه به اینکه مقداربا  .شودمیاگ  ززیگ  نانونوار  يهالبه  درصفر  غیر

 انرژي الکترونهاشود تا  ب میاوت است و این سبها متفولتاژ در لبه

و با توجــه بــه اینکــه حالتهــاي جایگزیــده   شود،در دو لبه متفاوت  

 جــدااز هــم  نوارهــاي انــرژي اســپینیها هســتند هدر لب  ،طیسیغنام

  .شوندمی

 
 ــســاخت: 2شــکل ــوطوار ن ــت اري مرب ــرافن در حال ــانونوار زیگزاگــی گ ــه ن ــه ب  پای

 .ولتکترونال 13و د)  10، ج) 5، ب) 08/1الف)  ر میدان الکتریکی،فرومغناطیس د

+v +v 

-v -v 
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پایـه حالـت    اختار نـواري مربـوط بـه نـانونوار زیگزاگـی گـرافن درسـ:  3شکل

، 5) ب ،08/1، الـف) هاي مختلـفشدتبا    کتریکیلس در میدان افرومغناطیآنتی

 .ولتکترون  ال 13و د)   10ج) 

در   گــرافن  یگــزاگنوار زنو نــاساختار نواري مربوط بــه    2در شکل  

 است. ان داده شدهشن بدون نقص  ،فرومغناطیسیه لت پااح

ه نشــان ک ــســت  ت ا، متفــاوساختار نواري براي اسپین بالا و پایین 

 کراس ان، حالت ا افزایش میدب  .باشدمیغناطیسی دهنده خاصیت م

تبدیل بــه   و پایین  براي اسپین بالا  ،)الف(  2شکل،  ح فرمیي سطور

دارند که در که روي سطح فرمی قرار    شوندمیاي مسطحی  هحالت 

هــاي جایگزیــده ک سري حالت یتوان مشاهده کرد. ج) می(  2شکل

لا و پــایین هردو حالت اسپینی با  گیرند ومی  قرارروي سطح فرمی  

دان الکتریکی، یــک میــدان میبا افزایش    .داریمروي سطح فرمی  را  

بحرانی خواهیم داشت که بــه عــرض هــم بســتگی دارد و در ایــن 

نشــان داده   )د(  2شــکلکه در    شودسیستم غیرمغناطیسی می  ،میدان

   .شده است 

در   ،دون نقــصبنانونوار زیگزاگی گرافن  ساختار نواري    3در شکل

که در همانطور  .نشان داده شده است   ،فرومغناطیسیتیآن  پایه  حالت 

فرمی نزدیک و یــک   ، یک سري باندها به سطحشوددیده میشکل  

 را  لزيفج) نیمه( 3ند. در شکلشو سطح فرمی دور میسري از 

 
 پایـه  ختار نواري مربوط بـه نـانونوار زیگزاکـی گـرافن در حالـت): سا4(ل  کش

لـف) ، اولـتکتـرون  ال  08/1برابـر بـا    شدتبا  ریکی  فرومغناطیس در میدان الکت

) بـدون بوار  بور براي نانونجاي. نمودار ضریب عتهی  ص) با نقجن نقص،  بدو

 .جايیته صنقص، د) با نق

حالت  در    پایه  در  (فرومغناطیس  می4شکل  مشاهده  در )  شود. 

ساختار  (و) الف(  4شکل میب)  دیده  نقص  بدون  که نواري  شود 

روي سطح فرمی وجود دارد اما در حضور نقص   کراسیک حالت  

رمی  هاي جایگزیده روي سطح فالت ) حد(و)ج (  4کلجاي، شهیت

 ی دارد.  لا و پایین بستگد که به هردو اسپین با شو زیاد می

 
 پایـهاختار نواري مربوط بـه نـانونوار زیگزاکـی گـرافن در حالـت  ): س5شکل (

الـف)   ولـتکتـرون  ال  /08  با  برابر  شدتبا    فرومغناطیس در میدان الکتریکیآنتی

) بـدون بار  براي نانونوجاي. نمودار ضریب عبور  تهی  ص) با نقج  ،بدون نقص

 .جايهیت صنقص، د) با نق

 دارد. با  یک نوع نوار اسپینی روي سطح فرمی قرار  آندر  داریم که  

 شــود.محــو میســتم سی اطیســیافزایش بیشتر میــدان خاصــیت مغن

 زاکی گرافناي نانونوار زیگنمودار ساختار نواري و ضریب عبور بر

ن نقــص متنــاظر بــا نــوار ضــربدري ونانونوار بدبراي  ضریب عبور

 ). در حضور نقص ب(  4برابر یک است، شکلروي سطح فرمی، 
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کی گـرافن داراي نقـص ): نمودار ضریب عبور مربوط به نانونوار زیگزا6شکل (

، 5، ب)  08/1فرومغناطیس در میـدان الکتریکـی، الـف)  پایه  جاي در حالت  تهی

 .لتون  کتروال 13  و د) 10ج) 

هــاي اســپینی نســبت بــه حالــت قبــل، جاي، یک ســري حالت تهی

 افتــدیابد. پس قطبش اسپینی اتفاق میمیش  افزای  ریب عبورشانض

 ها،ري دیگر الکترونها نسبت به یک سسري الکترونیعنی یک 

   ).د(  4کنند، شکلشتر عبور میبی

 ــساختار نواري و ضریب عبور  نمودار    )،5در شکل ( ار راي نــانونو ب

شــود. فرومغنــاطیس، دیــده میآنتی  پایــه  زیگزاکی گرافن در حالت 

بوط به نانونوار بدون نقص در سطح فرمــی داراي ساختار نواري مر

ر را ر صفو تناظر با آن ضریب عبم  ،)الف(  5لشک،  ف نواري است گا

قــص، در غیــاب نب). همچنــین ( 5لروي سطح فرمی داریم، شــک

 ــ  حفره را-تقارن الکترون جــاي ی در حضــور نقــص تهیداریــم. ول

هاي اسپینی بــالا و پــایین همزمــان روي ســطح فرمــی قــرار حالت 

ســپین رود و یک نــوع احفره از بین می-و تقارن الکترونگیرند  می

 هدهمشــاد)  (و    ج)(  5شکلدر    گیرد کهفرمی قرار مینزدیک سطح  

 .دشو می

فن داراي نانونوارهــاي زیگزاگــی گــرا بــراي ترونیضریب عبور الک

در یدان الکتریکی  م  فرومغناطیس، در  ایهپ  جاي در حالت تهی  قصن

و هــر د    ب)(و    )الــف(  6شــکلدر    اســت.  دهش ــنشان داده    6شکل

ان دحالت اسپینی را روي سطح فرمی داریم ولی با افزایش بیشتر می

 .کردجاد فلزي ایتوان حالت نیمهد) می(و  )ج(  6در شکل

جاي در حالــت تهی  ي نقصگرافن دارابراي نانونوارهاي زیگزاگی  

یدان الکتریکــی اري مربوط به مفرومغناطیس، در ساختار نو آنتیپایه  

 ولت، گاف نواري داریم که در نمودار ضریب عبور    1/ 08برابر با 

 

): نمودار ضریب عبور مربوط به نانونوار زیگزاکی گـرافن داراي نقـص 7شکل (

، ب) 08/1الـف)  ن الکتریکـی،  ایدطیس در مفرومغنایآنت  پایه  جاي در حالتتهی

 .ولتترون  کال 13و د)  10، ج) 5

 7شــود، شــکلیــده میرمــی دفصورت گاف رســانش روي ســطح  

 رود و این نشانن گاف رسانش از بین میبا افزایش میدان ای  )الف(

 وند، ـشجا میح فرمی جابه ـرژي روي سط ـاي ان ـارهد که نو  ـدهیم

ا نزدیــک ســطح فرمــی ه ــالکترون  عبــور  ضریب د).  (-)ب(  7شکل

حفره را ندارند و نامنظم هستند، یعنی احتمال عبور -تقارن الکترون

 از حالت اسپینی دیگر است.لت اسپینی بیشتر  یک حا

  گیرينتیجه

را در   هاي زیگــزاگی بــا لبــهنافگر  نانونوارنقص در  در این کار اثر  

ن ج نشــانتای .گرفته است مورد بررسی قرار  ریکی،تالکحضور میدان 

ان تو را میی و گاف انرژي  سکترونی و مغناطیدهد که خواص المی

 کتریکــیال  ندر یک میدانانونوار  ین  اکنترل کرد.  میدان الکتریکی  با  

توان نتایج مییسه  با مقا  .پیداکندفلزي  نیمه  خاصیت تواند  می  خاص

و میــدان   در حضــورنقص  غناطیسمنتیجه گرفت که حالت پایه فرو

 بردهاي ترموالکتریک و اسپینترونیک بهتر است.  براي کار یالکتریک
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هاي ساختاري، اپتیکی و بر سنتز شیمیایی نانوذرات مگنتیت و بررسی ویژگیقلیایی مل وااثر ع 

 هامغناطیسی آن

  مرضیه، فر، سحر؛ سرحدي، رضا؛ حضرتی سعد آباديسلیمانی

  دانشکده علوم، دانشگاه بیرجند، بیرجندگروه فیزیک، 

 

 چکیده

ها آنهاي دهنده (سدیم هیدروکسید و آمونیوم هیدروکسید) بر ویژگیو تاثیر نوع عامل رسوب تهیهرسوبی به روش هم 4O3Feمگنتیت نانوذرات در این پژوهش، 

شده  سنتز مونه، در حالیکه براي نددهمی نشان) FOA(با آمونیوم هیدروکسید  ساخته شده نمونه يرا برا یمکعب نلیفاز اسپ يرگی، شکلXRD زیآنال جینتاشد. بررسی 

آنگستروم و از  35/8به  4/8از  بیبه ترت FOAو  FOSهاي نمونه هايپارامتر شبکه و اندازه بلورك ، فاز گوتیت نیز تشکیل شده است.)FOS( وکسیدبا سدیم هیدر

 ،FOA ، در حالیکه نمونهپارامغناطیسی بودهابرهر دو نمونه داراي خاصیت  د.باشنمی شکلکروي ها، دانهFESEM ریبر اساس تصاو .ابدیینانومتر کاهش م 10به  16
 است. FOSنسبت به داراي مغناطش اشباع بیشتري 

 

  پارامغناطیسابر اف انرژي،کش ،مگنتیت دهنده،عامل رسوب رسوبی،همروش  واژه هاي کلیدي:

 

Influence of precipitating agents on chemical synthesis of magnetite nanoparticles and 
investigation of their structural, optical and magnetic properties 

 

Solymanifar, Sahar; Sarhaddi, Reza; Hazrati Saadabadi, Marzieh 
 

Department of physics, Faculty of sciences, University of Birjand, Birjand 
 

Abstract  
 

In this research, the magnetite (Fe3O4) nanoparticles were synthesized by co-precipitation method and the effect 
of precipitating agent’s type (NaOH, NH4OH) on their properties was investigated. The results of XRD analysis 
show the formation of a cubic spinel phase for the sample synthesized by ammonium hydroxide (FOA), whereas 
for the sample synthesized by sodium hydroxide (FOS), goethite phase also formed. The lattice parameter and 
crystallites size of FOS and FOA samples decrease from 8.4 to 8.35 Å and 16 to 10 nm, respectively. According 
to FESEM images, grains are spherical in shape. The both samples have superparamagnetic properties, 
whereas the saturation magnetization of the FOA sample has the higher value as compared to FOS sample.  
 

Keywords: Co-precipitation method, precipitating agents, magnetite, energy gap, superparamagnetism 
 

PACS No. 75, 81 
 قدمهم

از بین مواد نانوساختار، نانوذرات اکسید فلزي به دلیل خواص 

در این بین، به از جایگاه مهمی برخوردار هستند.  ،اي که دارندویژه

مغناطیسی  گشتاورخاطر ارزان بودن، سازگاري زیستی خوب، 

که اکسید آهن و ترکیبات مربوط به مناسب و پایداري نسبتاً بالایی 

-هاي فلزي نانوذرات از خود نشان میآن در مقایسه با سایر پایه

به دلیل استفاده فراوان  .]1[شوند میاستفاده  گستردهدهند، به طور 

پزشکی، در زیست هاي آهناز جمله اکسید از نانوذرات مغناطیسی

اي در مورد عوامل مطالعات گسترده ،... و کترونیک، کاتالیزورلا

این عوامل، انجام شده است. یکی از  ،هامختلف مؤثر بر خواص آن

رسوبی است که در این مقاله، به نوع عامل قلیایی در روش هم

بررسی اثرات آن بر خواص مختلف نانوذرات مگنتیت، پرداخته 

 شده است.
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 روش آزمایش 

-همروش شیمیایی از  ،4O3Fe جهت تهیه نانوذرات اکسید آهن

 از مناسبیر مقاد ابتدارسوبی استفاده شد. براي این منظور، در 

سی سی 200در  O2.9H3)3Fe(NOو  O2.4H2lFeC هاينمک

بدون تغییر  سپس. ندحل شد Co 80و در دماي  شدهزدایییونآب 

و مولار  NaOH( 1( دروکسیدیمحلول سدیم هدماي محلول، 

بود را آماده شده  که از قبل OH4NH( 25%آمونیوم هیدروکسید (

به صورت قطره قطره و با تناوب زمانی طی دو آزمایش جداگانه، 

 اي کهبه گونهاضافه کرده  هاي آهنمحلول حاوي یونمشخص به 

pH با اضافه کردن عامل  یم گردید.تنظ 12 محلول نهایی در مقدار

تغییر رنگ داده و  ،اي روشن به سیاهقلیایی، رنگ محلول از قهوه

با  رسوب حاصل شود. در ادامه،نشین میر ته ظرف تهرسوب د

شستشو شده زدایییونبا آب  مرتبهچند آوري و کمک آهنربا جمع

خشک  Co 90در دماي ساعت  15به مدت  ،در نهایت داده شد و

نانوذرات  .هاي مختلف بر روي آن، انجام شدیابیو مشخصه

4O3Fe  ید و آمونیوم قلیایی سدیم هیدروکس عواملساخته شده با

 .ند، نامگذاري شدFOAو  FOS با عبارت هیدروکسید، به ترتیب

  نتایج و بحث

در شکل  ،سنتز شده نانوذرات )XRD( الگوهاي پراش پرتو ایکس

بررسی این الگوها با استفاده از نرم افزار نشان داده شده است.  1

X'pert High Score Plus ،گیري فاز بلوري خالص شکل

با  96-900-5840 : کارت استاندارد شماره4O3Feمگنتیت (

) را براي نمونه سنتز Fd-3mو گروه فضایی  fccساختار بلوري 

با . کندتایید میعامل قلیایی آمونیوم هیدروکسید استفاده از شده با 

براي نمونه سنتز شده با سدیم هیدروکسید، علاوه بر فاز اینحال، 

: کارت FeOOH-αوتیت (گ ثانویه فاز، )4O3Feبلوري مگنتیت (

با ساختار بلوري اورتورومبیک و  96-900-3079استاندارد شماره 

) نیز شکل گرفته است. با توجه به تفاوت Pamnگروه فضایی 

) در OH-قلیایی، احتمالاً غلظت یون هیدروکسیل (عوامل غلظت 

بوده که این فزونی در مقدار  FOAبیشتر از نمونه  FOSنمونه 
-OH در نمونه گوتیت تشکیل فاز ، منجر بهFOS  .شده است

در راستاي قله  شرر-دباياز رابطه  هااندازه بلورك برآورد جهت

هاي سنتز نمونه . مقادیر براياستفاده شدفاز اصلی مگنتیت،  )311(

 بابرابر به ترتیب و آمونیوم هیدروکسید سدیم هیدروکسید  شده با

 شبکه ساختار ثابتین، علاوه بر ا نانومتر، بدست آمد. 10و  16

و  FOSنمونه عنوان فاز بلوري غالب، براي  مگنتیت به مکعبی

FOA آنگستروم بدست آمد 348/8و  399/8 به ترتیب برابر. 

 
 FOAو  FOS نانوذراتایکس 	پرتو	پراش	يالگو :1شکل 

-نشان داده شده  ،2 ها در شکلنمونه) FTIR(طیف مادون قرمز 

، cm 600-1تا  400ده در محدوده هاي جذب ظاهر شقلهاست. 

-هاي هشتهاي آهن در موقعیتمربوط به ارتعاشات کششی یون

 باشدوجهی و چهاروجهی ساختار اسپینل فریت آهن (مگنتیت) می

 cm-1ظاهر شده در محدوده جذب قوي . بر این اساس، قله ]2[

هاي آهن و اکسیژن در ارتعاش کششی بین یونم9د ، مربوط به 580

و  400هاي محدوده ، در حالیکه قلهبودههاي چهاروجهی تموقعی
1-cm 440هاي اکسیژن را در جایگاه-، ارتعاشات کششی آهن

هاي جذبی در تفاوت در موقعیت قله دهد.وجهی نشان میهشت

در   2O-2+/Fe3+Fe-ها، به دلیل فاصله پیوندي متفاوت این جایگاه

 فضاهاي چندوجهی است. 

 
 FOAو  FOSهاي طیف مادون قرمز نمونه: 2شکل 
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 FTIRطیف  هاي ظاهر شده درشدت کلیه قله از طرف دیگر، 

 cm-1عدد موج زیر  نمونه سنتز شده با آمونیوم هیدروکسید در

-تر مینسبت به نمونه سنتز شده با سدیم هیدروکسید، قوي، 600

قله ارتعاشی ، FOSنمونه  FTIRدر طیف  حتی باشد، به طوریکه

، FOSضمناً براي نمونه  از بین رفته است.، cm 440-1محدوده  در

، ظاهر شده cm 885-1و  794دو قله جذب اضافی در عدد موج 

-می در ساختار گوتیت OH-یون  خمشیارتعاشات  مویداست که 

شکل و اندازه  .است XRDاین نتایج در توافق با آنالیز  .]3[باشد 

استفاده از میکروسکوپ الکترونی توان با مینانوذرات سنتز شده را 

 ). همانطور که مشاهده3 شکل( مشخص کرد) FESEMروبشی (

. انداز ذراتی با شکل کروي تشکیل شده نمونه هر دو شودمی

 25 برابر به ترتیب FOSو  FOAنمونه  ها برايدانه میانگین اندازه

بدست آمد که در توافق با روند مشاهده شده در نانومتر  38و 

همانطور ضمناً است.  XRDهاي برآورد شده از آنالیز ندازه بلوركا

شود استفاده از آمونیوم هیدروکسید به جاي سدیم که مشاهده می

رسوبی نانوذرات مگنتیت، باعث کاهش هیدروکسید در سنتز هم

شود. لازم به ذکر است که اختلاف در اندازه ها میاندازه بلورك

ها در سازي و رشد هستهرآیند هستهذرات، به دلیل تفاوت در ف

  .]4[باشد ها با عوامل قلیایی مختلف میهنگام سنتز نمونه

 

 
 FOAو  FOSهاي نمونه FESEM: تصاویر 3شکل 

ها، ها و تعیین توزیع فراوانی آنشناسایی عناصر موجود در نمونه

 EDXبررسی شد. نتایج طیف  EDX-MAPبا استفاده از آنالیز 

دو نمونه و فراوانی عناصر، به عنوان نمونه براي نانوذرات  براي هر

FOAبر این  نشان داده شده است. 5و  4هاي ، به ترتیب در شکل

، آهن و اکسیژن است که تنها عناصر سازنده هر دو نمونهاساس، 

باشد. مطابق نتایج کمی آمیز اکسید آهن میموید سنتز موفقیت

هاي کیومتري تجربی نمونه، فرمول استEDXحاصل از آزمون 

FOS  وFOA 4.04، به ترتیب برابر باO2.94Fe  4.92وO2.08Fe 

بدست آمد که به فرمول استیکومتري اسمی مگنتیت به ویژه براي 

باشد. همچنین تصاویر توزیع عناصر آهن و نزدیک می FOAنمونه 

اکسیژن در نقشه آنالیز عنصري هر دو نمونه، بیانگر توزیع 

 هاست.ناصر در سرتاسر نمونهیکنواخت ع

   
 (پایین) FOAو  (بالا) FOSهاي نمونه EDX: طیف 4 شکل

 

 
 FOA : توزیع عناصر در نمونه5شکل 

FOS 

FOA 
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و استفاده از معادله  ذراتنانو اپتیکی طیف جذبگیري با اندازه 

 رد شدبرآونانوذرات ) مستقیم gE( اف اپتیکیشک مقادیرتائوك، 

 به ترتیب AFO و SFO هاينمونه gE ،بر این اساس .)6(شکل 

که به اندازه  بدست آمد eV 04/2 و eV 68/1مقدار  برابر

 .استنانوذرات وابسته 

 

 
 FOAو  FOSهاي نمونهاف اپتیکی مستقیم شک: 6شکل 

 

بـر   دهـد. را نشان میدر دماي اتاق  هانمونه M-Hمنحنی  ،7شکل 

بـه ترتیـب    FOAو  FOS هـاي طش اشباع نمونـه مغنا این اساس،

خاصیت مغناطیسی فـاز بلـوري   . باشدمی g/emu 38و  14برابر با 

در . ]5[ اسـت ، پارامغنـاطیس  FOSگوتیت شناسایی شده در نمونه 

نسـبت بـه نمونـه     FOS، کمتر بودن مغنـاطش اشـباع نمونـه    نتیجه

هر  از طرف دیگر، مغناطش اشباع ، قابل توجیه است.FOA خالص

خیلـی  )، g/emu 92( حجمیدو نمونه در مقایسه با نمونه مگنتیت 

 سـنتز شـده   کمتر می باشد که به دلیل اندازه بسـیار کوچـک ذرات  

 ،هابسیار باریک در این منحنی پسماندبا توجه به حلقه  ضمناًاست. 

داراي خاصـیت   ،بررسـی  تحتهاي توان نتیجه گرفت که نمونهمی

 ند.باشپارامغناطیس میابر

 
 FOAو  FOSهاي نمونه M-Hمنحنی : 7 شکل

  نتیجه گیري

و رسوبی به روش هم 4O3Feدر این پژوهش، نانوذرات مگنتیت 

و  XRDبا دو عامل قلیایی مختلف، تهیه شد. با توجه به آنالیز 

FTIRباشد. ، نمونه سنتز شده با آمونیوم هیدروکسید، تک فاز می

ها را رسانایی نمونهصیت نیم، خاUV-Visبررسی آنالیز اپتیکی 

کند. از نظر مغناطیسی، هر دو نمونه به دلیل اندازه کوچک، تایید می

با توجه به آنالیزهاي مختلف، نمونه سنتز  باشند.پارامغناطیس میابر

تري جهت کاربردهاي مختلف از ، نمونه مناسبOH4NHشده با 

 باشد.جمله کاربردهاي پزشکی می
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 سازي دینامیک مولکولیبا روش شبیه گاماگرافاین دوجداره هايلولهنانو ذوب

  1جمال داودي ، ؛ 1حامد،  آغاجري
 گروه فیزیک ، دانشگاه زنجان ، زنجان 1

 
 چکیده

را براي بیان  AIREBOاي رهاستفاده شده است. پتانسیل بین ذ دوجداره هاي گاماگرافاینینانولولهفرایند ذوب  افزاري لمپس براي بررسیي نرمدر این مطالعه، از بسته

اي را در سه راستا اعمال و براي به تعادل رساندن ساختار مورد استفاده قرار دادیم. شرایط مرزي دورهها و همچنین بین لایه کربن_هاي کربن هاي بین اتمبر همکنش

شود و پس از آن در دماي بالاتر نانولوله دهد که با افزایش دما ابتدا نانولوله داخلی ذوب مینتایج نشان می در شرایط ایده آل استفاده کردیم. NVTاز آنسامبل کانونی 

  کند. بیرونی شروع به ذوب شدن می

   دینامیک مولکولیشبیه سازي ، ، ذوبدوجداره گاماگرافاین يگرافاین، نانولوله  واژه هاي کلیدي:

Melting of Double Walled γ- graphyne nanotubes using molecular dynamics simulation 
  

Aghajari, Hamed1; Davoodi, Jamal1 

 
1 Department of Physics, Zanjan University, Zanjan 

 
Abstract  

 
In this study, we used the software package LAMMPS for investigating the melting of double walled γ- graphyne 
nanotubes. The adaptive intermolecular reactive empirical bond order (AIREBO) potential is used to describe 
the interactions among the carbon atoms and also between layers. Periodic boundary conditions are applied in 
the three directions. Also, all systems are equilibrated in the canonical ensemble (NVT) at the ambient condition 
(temperature = 300 °K, pressure = 1 atm and a constant number of particles). The results show that with 
increasing temperature, the inner nanotube first melts and then the outer nanotube begins to melt at a higher 
temperature. 
 Keywords: Graphyne, Double Walled 𝛾-graphyne Nanotube, Melt, Molecular Dynamics simulation         
 
PACS No. 81 
 

  قدمهم

هاي کربن است که گرافاین یک ماده دوبعدي و از دگرشکل     

لانه زنبوري دارد و از نظر حمل بار و رسانندگی الکتریکی ساختاري 

اي و مسطح به ضخامت یک بهتر از گرافین است. ساختار آن ورقه

 است که در  2spو  spهاي کربن آن شامل پیوندهاي اتم است و اتم

د شود که وجواند. این حدس زده مییک شبکه کریستالی چیده شده

میلادي برگردد و پس از کشف فولرین  1960گرافاین به قبل از سال 

مشغول  1980از سال  محققینها را به خود جلب کرده باشد. توجه

 . ]1،2[مطالعه گرافاین هستند 

  پیوندهاي استیلن هاي گرافین توسطگوشدر گرافاین شش    

)c ≡ c( شکلبه هم متصل شده) گرافاین نخستین بار در سال 1اند .(

به عنوان بخشی از تحقیقات  ]3[توسط باومن و همکارانش  1987

هاي جدید کربن به صورت هاي شکلي ویژگیبزرگتر درباره

پراکنده گزارش شد. گرافاین به خاطر ساختار الکترونیکی کاملا 

واد از جمله مواد مبتنی بر کربن از قبیل الماس و متفاوتش با سایر م

ترین گونه گرافاین، گاما اي دارد. متداولگرافیت اهمیت ویژه

اند. سلول واحد ها نیز مطالعه شدهگرافاین است، اگرچه سایر گونه

اتم کربن در یک آرایش بسته تشکیل شده است  12گاما گرافاین از 

]3 .[ 
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 ) گاما گرافاینc) بتا گرافاین، (bگرافاین، () آلفا a: ( 1شکل

 
در کنار کارهاي آزمایشگاهی، مطالعات نظري هم روي خواص 

گرافاین انجام شده است. با استفاده از محاسبات، کانگ و همکارانش 

ند، اخواص کشسانی، الکتریکی و اپتیکی گاماگرافاین را بررسی کرده

ین شدن یک سوم پیوندهاي تواند به عنوان گرافین با جایگزکه می

ه ها به این نتیجآن. کربن با پیوندهاي استیلن عنوان شود-کربن

ی تر از گرافین است و خواص اپتیکگرافاین خیلی نرمرسیدند که گاما

 ]. 4نظیري دارد [بی

ن ي گرافیتواند با رول کردن ورقهکربنی تک جداره میي نانولوله

ه از هایی را تصور کنیم کتوانیم لولهتولید شود، به طریق مشابه می

این ایده  2آیند. شکلهاي گرافاین بدست میطریق رول کردن ورقه

ي گرافاین نوع زیگزاگ که از طریق رول را با یک مثال از نانولوله

 ].2دهد [ي مشخصی از گرافاین تولید شده را نشان میکردن ورقه

 
ي کربنی تک جداره از کربن و نانولولههاي ي ساختاري بین ورقهرابطه:  2شکل

)a(  گرافین  و)b( گاماگرافاین 

 اي شکل توهاي چند دیواره از چند لایه ي استوانههمچنین نانولوله

شوند. تاکنون خواص مختلفی نظیر درتو و متحدالمرکز تشکیل می

هاي براي نانولوله ]7[و الکتریکی ]6[، گرمایی ]5[خواص مکانیکی

ي هاابحال نانولولهتجداره انجام شده است اما گاماگرافاین تک

ي هانانولوله اند.د بررسی قرار نگرفتهگاماگرافاین دوجداره مور

ي کربنی دوجداره،  از قرار هاگاماگرافاین دوجداره همانند نانولوله

 در و متحدالمرکز که در تو اي شکل توگرفتن دو لایه ي استوانه

 شوند.) تشکیل می3اند (شکل ي ثابتی از هم قرار گرفتهفاصله

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 Å 3,32هاي تو در تو ي لایهگاماگرافاین دوجداره که فاصلهي نانولوله:  3شکل

 باشد.می

 
 
 
 

 سازيشبیه روش
با استفاده از شبیه سازي دینامیک مولکولی به  پژوهشدر این 

پردازیم. تمامی می دوجداره گاماگرافاینی ينانولوله ذوبي مطالعه

-نرم يبستههاي انجام شده در این پروژه با استفاده از شبیه سازي
-انجام گرفته است. براي توصیف برهمکنش LAMMPSافزاري 

 هاي گاماگرافاینیدرنانولوله ايو بین لایه هاي کربنهاي بین اتم

استفاده شده است. از  AIREBOاز پتانسیل برهمکنشی  دوجداره

م. ایالگوریتم سرعت ورله براي حل معادلات حرکت استفاده کرده

را در جهت طول نانولوله به منظور حذف اي شرایط مرزي دوره

ي برا هاها اعمال کردیم. تمامی شبیه سازيهاي آزاد در لبهاثرات اتم

   در دماي اتاق دوجداره گاما گرافاینی ينانولوله ذوبي محاسبه

)K° 300 .انجام گرفته است ( 

گاماگرافاین با استفاده از طول ه دوجداره لنانولوابتدا ساختار 
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موجود در منابع معتبر درون جعبه شبیه سازي چیده شده پارامترهاي  

وثانیه فمت 1/0است. سپس معادلات حرکت با گام زمانی کوچک 

 تاتو ترموس ي باروستات، ساختار بوسیلهذوب اعمال شدند. قبل از

پیکوثانیه به تعادل اولیه  100با گذشت  NPTهنگرد هوور -نوز

  رسید.

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 دوجداره ي گاماگرافاین: نانولوله 4شکل

تعادل ساختار نانولوله  هاينمودار 7و  6و  5هاي در شکل     

این نمودارها انرژي،  در کنیم.گاماگرافاین دوجداره را مشاهده می

اند. میبینیم که با فشار و حجم ساختار بر حسب زمان رسم شده

هاي فیزیکی حول یک مقدار خاص افت و گذشت زمان این کمیت

  خیز دارند که بیانگر به تعادل رسیدن ساختار است.

 
 ساختار با گذشت زمان در فرایند تعادل کل انرژيتغییرات :  5شکل

 
 تغییرات فشار سیستم با گذشت زمان در فرایند تعادل:  6شکل

 
 تغییرات حجم سیستم با گذشت زمان در فرایند تعادل: 7شکل

 
افزایش دادیم تا  K  10ادل دماي نانولوله را با آهنگپس از تع  

فرایند ذوب را در  نیز 10و  9و  8نمودارهاي نانولوله ذوب شود. 

-میانگین مربع جابهنمودارهاي انرژي، فشار و  .دهندسیستم نشان می
 رايببر حسب دما را  دوجداره ي گاماگرافاینیهاي نانولولهجایی اتم

تغییرات ناگهانی در نمودارهاي  ایم.بررسی فرایند ذوب رسم نموده

ا بررسی بجایی بیانگر ذوب ساختار است. ذوب و میانگین مربع جابه

 K  1200کنیم که در دمایی حدودده میهمشا 10و  9 ، 8هاي شکل

جایی دچار تغییر نمودارهاي انرژي و میانگین مربع جابه K  4500و

یانگر دماي ذوب نانولوله داخلی و شوند که به ترتیب بمیناگهانی 

  نانولوله خارجی هستند.
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 انرژي کل بر حسب دما در فرایند ذوب: نمودار  8شکل

 
 فشار بر حسب دما در فراین ذوب : نمودار 9شکل

 
 ها بر حسب دما در فرایند ذوبجایی اتممیانگین مربع جابه : نمودار10شکل    

 
 

 

  نتیجه گیري

 دارهدوج ي گاماگرافاینیدر این پژوهش به بررسی ذوب نانولوله     

در ه ده شد کهمشا دینامیک مولکولی پرداختیم.سازي به روش شبیه

ی شود سپس با افزایش دما نانولوله بیرونابتدا نانولوله داخلی ذوب می

نانولوله  K  1500در دمایی حدود. کندنیز شروع به ذوب شدن می

شروع به ذوب نانولوله بیرونی  K  4500ی حدودیداخلی و در دما

 کنند.شدن می
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 یلبه دسته مبل سیلیسن ينانو نوارها یکیخواص ترموالکتر ياثر تابش بر رو
   رضا، کلامی ؛ سید احمد،  کتابی ؛اردیانی ، مبینا 

 ، ایران، دامغانه دامغانفیزیک دانشگا دانشکده

 

 چکیده

 دانیم کی تحت تابش که یلبه دسته مبل سیلیسن ينانو نوارها یکیخواص ترموالکتر ،یتعادل ریغ نیتابع گر يمطالعه، با استفاده ار مدل تنگ بست و فرمولبند نیدر ا

در نانو  یکیو بهره ترموالکتر بکیس بیدما، ضر-انیمثل مشخصه جر یکیوالکترشود. خواص ترمیم یاست بررس قرار گرفتهمختلف  يایدر زوا یسیالکترومغناط

باعث افزایش جریان و خصوصیات ترموالکتریکی نانو نوار  یسیالکترومغناط دانیم تابشاز آن است که  یحاک جی. نتارندگییمذکور مورد مطالعه قرار م ينوارها

 رهانوع نانو نوا نیرا در ا یکیو بهره ترموالکتر بکیس بیضر ان،یمقدار جر نیشتریدرجه ب 45 لیما هیزاو تابش با در همچنین سیلیسن لبه دسته مبلی خواهد شد.

  .بودشاهد خواهیم 

        بهره ترموالکتریکی، تابش میدان الکترومغناطیسی، سیلیسن :يدیکل يواژه ها

 

Effect of radiation on the thermoelectric properties of armchair silicene nanoribbons 
 

Ardyani, Mobina; Ketabi, Seyed Ahmad ; Kalami,  Reza  
 

School of Physics, Damghan University, Damghan, Iran  
 

Abstract  
 

In this study, by using the tight-binding model and non-equilibrium Green's function formalism, the 
thermoelectric properties of armchair silicene nanoribbons, which is exposed to electromagnetic field at 
different angles, are investigated. Thermoelectric properties such as current-temperature characteristic, 
Seebeck coefficient and Figure of merit are studied. The results indicate that the radiation of the 
electromagnetic field will increase the current and thermoelectric properties of the armchair silicene 
nanoribbon. Also, radiation at an angle of 45 degrees has the most value of current, Seebeck coefficient and 
Figure of merit. 
Keywords: Silicene, Electromagnetic field radiation, Figure of merit 
PACS No.          72 

 

  قدمهم

 ـ  لی ـبه دل يدو بعد سنیلیس    و ترمـوالکتریکی   یخـواص الکترون

. را بـه خـود جلـب کـرده اسـت      يادیتوجه ز ،منحصر به فرد خود

 بـرخلاف  را در بـردارد، امـا   نگراف هايیژگیاز و ياریبسسیلیسن 

-مـی  یذات ـمـدار   نیو اثـر اسـپ   چین خـورده ساختار داراي  نگراف
بـه نـام    یت ـیمعمولا با کم یکیدستگاه ترموالکتر کیبازده  .]1[باشد

 آل دهی ـا کی ـمـاده ترموالکتر . شود یمشخص م یکیبهره ترموالکتر

ــ بیضــر يدارا ــانندگ بکیس ــیالکتر یو رس ــ یک ــالا و همچن  نیب

 یس ـیتـابش الکترومغناط .] 2[باشـد  یم ـ نییپـا  ییگرمـا  یرسانندگ

 يهـا  دانی ـو از م شـود  یاست که در فضا منتشر م ـ یموج يا دهیدپ

در حـال   هـا  دانی ـم نی ـاسـت. ا  ساخته شـده  یسیو مغناط یکیالکتر

. ]3[مـوج عمـود هسـتند    يشـرو یو بر جهـت پ  گریکدیانتشار، بر 

در  یپراکنـدگ  جـاد یدر مواد مختلف، باعث ا یسیتابش الکترومغناط

 ـ تواندیم جهیسامانه شده و در نت  زانی ـرا بـه م  یکیترمـوالکتر  ازدهب

بـا   می ـمطالعـه قصـد دار   نی ـدر ا .]4[دهدیم شیافزا یقابل توجه

را در  یکیخواص ترموالکتر راتییتغ ،یسیالکترومغناط دانیاعمال م

 ـ نانو نوار سیلیسن لبه دسته مبلی  ـ. در امیمشاهده کن کـار، مـا از    نی

) و مـدل تنـگ   NEGF( یرتعـادل یغ نیاز روش تـابع گـر   یبیترک

 .میکن یبست استفاده م
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نانو (ب) و  x-yدر صفحه  یلبه دسته مبل سیلیسناز نانو نوار  یطرح(الف) :  1شکل

 قرار گرفته است zدر محور  سیکه تحت تابش الکترومغناط یلبه دسته مبل سیلیسننوار 

 مدل و روش محاسبه

با عـرض   یلبه دسته مبل سیلیسننانو نوار  يساختارها 1شکل      

N=5 قرار گرفتـه   یسیکه تحت تابش الکترومغناط دهدیرا نشان م

 است.  

 نیکترینزد بیسامانه با در نظر گرفتن تقر یلتونیهام سیماتر

نوشته  ریتنگ بست به صورت ز مدلو با استفاده از  هاهیهمسا

 :شودیم

)1( 

𝐻 = 𝜀଴ ෍ 𝑐௜ఈ
𝔱 𝑐௜ఈ

௜ఈ

+ 𝑡 ෍ 𝑐௜ఈ
𝔱 𝑐௜ఈ

〈௜,௝〉ఈ

+ 𝑖
𝜆ௌை

3√3
෍ 𝜈௜௝𝑐௜ఈ

𝔱 𝜎ఈఉ
௭ 𝑐௝ఉ

〈〈௜,௝〉〉ఈఉ

− 𝑖
2
3

𝜆ோ௔ ෍ 𝜇௜௝𝑐௜ఈ
𝔱 ൫𝜎⃗

〈〈௜,௝〉〉ఈఉ

× 𝑑௜௝
଴ ൯

ఈఉ

௭
𝑐௝ఉ 

جمله دوم دهد. که جمله اول انرژي جایگاهی را نشان می

برهمکنش همسایه اول در شبکه شانه عسلی سیلیسن را توصیف 

𝑡کند که در آن می = −1.6𝑒𝑣 باشد. جمله سوم و چهارم می

ها با دومین همسایه نزدیک را نشان داده و به ترتیب برهمکنش اتم

𝜆ௌைبیانگر برهمکنش اسپین مدار ذاتی با  = 3.9𝑚𝑒𝑣  و راشبا

λୖୟبا قدرت  = 0.7mev   .هستند〈𝑖, 𝑗〉 جمع روي همسایه-
,𝑖〉〉هاي اول،  𝑗〉〉 هاي دوم و بیانگر جمع روي همسایه𝛼 و 𝛽 

 باشد.می 1rمعمولا  𝜇௜௝و  𝜈௜௝ حالت اسپین هستند..

بوتیکر  –بر اساس فرمولبندي لانداور  در نانو نوارجریان الکتریکی 

 به صورت زیر خواهد شد:

)2( ³ � dEEfEfET
h
eI RL )]()()[(2

 

خواص ترموالکتریکی شامل رسانندگی الکتریکی و رسانندگی 

به ترتیب از  و بهره ترموالکتریکی ضریب سیبک ،گرمایی الکترونی

 :شوندطریق روابط زیر محاسبه می
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 شود:به صورت زیر تعریف می Lها ضریب ترابريکه در آن
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 Sخواهیم تأثیر تابش الکترومغناطیس به صورت قطبش در ادامه می

 سیلیسنرا بر روي خواص الکترونی و ترموالکتریکی نانو نوارهاي 

لبه دسته مبلی را بیابیم. نمودار مربوط به میدان الکتریکی را در 

 کنیم.رسم می x-yصفحه 

 

 x-yمیدان الکتریکی در صفحه انتشار  از : طرحی2شکل 

 توان بردار موج را به صورت زیر نوشت:می 2و1با توجه به شکل 

𝐾ሬሬ⃗ = −𝐾𝑠𝑖𝑛𝜃𝑐𝑜𝑠𝜑𝚤̂ − 𝐾𝑠𝑖𝑛𝜃𝑠𝑖𝑛𝜑𝚥̂ − 𝐾𝑐𝑜𝑠𝜃𝑘෠ )8(  

𝐸଴ሬሬሬሬ⃗ = −𝐸଴𝑠𝑖𝑛𝜑𝚤̂ + 𝐸଴𝑐𝑜𝑠𝜑𝚥̂                                  )9(                                                         

𝐵଴ሬሬሬሬ⃗ = 𝐵଴𝑐𝑜𝑠𝜃𝑐𝑜𝑠𝜑𝚤̂ + 𝐵଴𝑐𝑜𝑠𝜃𝑠𝑖𝑛𝜑𝚥̂ − 𝐵଴𝑠𝑖𝑛𝜃𝑘෠   )10(                                                

 شود:و به همین صورت پتانسیل برداري به صورت زیر نوشته می

𝐴଴ሬሬሬሬ⃗ = −𝐴଴𝑠𝑖𝑛𝜑𝚤̂ + 𝐴଴𝑐𝑜𝑠𝜑𝚥̂                               )11(                                                         

 )الف(

 (ب)
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پیداست مقدار  11همانطور که از معادله  sکه در حالت قطبش 

𝐴଴௭ را در با فرض  محاسباتباشد. همچنین ادامه برابر با صفر می

𝜑 = دهیم.. پس با توجه به این فرضیات رابطه نهایی ادامه می 0

 به صورت زیر درخواهد آمد: sپتانسیل برداري در قطبش 

𝐴 = 𝐴଴ cos(−𝐾𝑠𝑖𝑛𝜃𝑥 − 𝐾𝑐𝑜𝑠𝜃𝑧) 𝚥 ̂                 )12(                

به طور کلی پارامتر پرش در حضور تابش موج الکترومغناطیسی 

وابسته به زمان براي دو اتم کنار هم (تقریب نزدیکترین همسایه) 

 شود:به صورت زیر نوشته می

𝑡௡,௡ାଵ = 𝑡଴exp {𝑖 ௘
ℏ௖ ∫ 𝐴. 𝑑𝑟௥೙శభ

௥೙
}                        )13(                                            

 باشد. پارامتر پرش اولیه می 𝑡଴که در اینجا 

وقتی موج فرودي الکترومغناطیسی را کلاسیکی در نظر بگیریم، 

 به صورت زیر نوشته خواهد شد: Ωانرژي در یک حجم 

𝐸 = ఠమ

ଶగ௖మ Ω(𝐴଴)ଶ = 𝑁௣௛ℏ𝜔                                )14(                                                      

 را به صورت زیر بدست آورد: 𝐴଴توان پس می

𝐴଴ = ቀଶగℏ௖మே೛೓

ఠஐ
ቁ

భ
మ
                                                 )15(                                              

که در این رابطه 
ே೛೓

ஐ
تعداد فوتونها در واحد حجم در واحد زمان  

باشد. اگر دامنه نوسانات را کوچک در نظر بگیریم این کمیت را می

ωدر نظر گرفت. همچنین  1توان برابر می = 0.01𝜔଴  فرکانس

𝜔଴باشد که موج فرودي می = 4.13 × 10ଵ଺𝐻𝑧  واحد

 باشد.فرکانس در مختصات اتمی می

 نتایج و بحث

مـوج   تـابش  همانطور که در روابـط قسـمت قبـل نوشـته شـد          

در پـارامتر پـرش و در    ریی ـ، باعـث تغ به نانو نـوار  سیالکترومغناط

سـامانه   یلتونیدر هـام  رییسامانه خواهد شد. تغ یلتونیدر هام جهینت

. فـرض  شـود ینانو نوار مـذکور م ـ  جریان عبئري ازدر  رییباعث تغ

نسبت بـه   جهدر 85و  60، 45، 30،  0 يایشود تابش تحت زوایم

فرض شده است کـه دمـاي   به نانو نوار اعمال شده است.  zمحور 

𝑇ோالکترود سمت راست در  = 0𝐾   و دماي الکترود سمت چپ

𝑇௅تا  = 300𝐾 کند. ضمنا تغییر می𝜇ோ = 𝜇௅ = 0𝑒𝑣  در نظر

ابتدا جریان بـه وجـود آمـده در نـانو نـوار را بـه        گرفته شده است.

 کنیم.صورت تابعی از دماي الکترود سمت چپ رسم می
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با  یلبه دسته مبل سنیلیالکترود سمت چپ در نانو نوار س يبر حسب دما انی: جر3شکل 

، 0 يایتحت زوا سیکه موج الکترومغناط یو در حالت بدون تابش در حالت N=5عرض 

 شده است. دهیدرجه به نانو نوار تاب 85و  60، 45، 30

الکترود  يدما شیبا افزا شود،یهمانطور که در شکل ملاحظه م

موج  ی. وقتابدییم شیدر سامانه افزا انیسمت چپ جر

به  يشتریمقدار ب انیجر شودیم دهیبه سامانه تاب سیالکترومغناط

به حداکثر مقدار خود  انی، جر θ=45 هیو در زاو ردیگیخود م

 شودیم دهیتاب θ=45 هیموج با زاو یدر سامانه وقت انی. جررسدیم

به سامانه  θ=0 هیاست که موج با زاو یاز وقت شتریبرابر ب 8حدود 

 کند.یبرخورد م

𝑇اگر دماي سامانه را روي  = 300 𝐾 توانیم ثابت نگه داریم، می

هاي ترموالکتریکی ضریب سیبک، رسانندگی الکتریکی، کمیت

رسانندگی گرمایی الکترونی و بهره ترموالکتریکی را به صورت 

 تابعی از پتانسیل شیمیایی سامانه رسم کنیم. 
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با  یلبه دسته مبل سنیلیدر نانو نوار س ییایمیش لیبر حسب پتانس بکیس بی: ضر4شکل 

، 0 يایتحت زوا سیالکترومغناط که موج یو در حالت حالت بدون تابشدر  N=5عرض 

 شده است. دهیدرجه به نانو نوار تاب 85و  60، 45، 30
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را در  ییایمیش لیبر حسب پتانس بکیس بینمودار ضر 4شکل 

در  هامنحنی. در همه دهدیشش نوع نانو نوار مذکور نشان م

. اشدبیهم برابر صفر م بکیس بیصفر، ضر ییایمیش لیپتانس

 قله دارد. کی μ=±0.3eV ییایمیش لیدر پتانس بکیس بیضر

است که نانو  نینانو نوارها ا بکیس بیمهم در خصوص ضر نکته

به آن  θ=45 هیکه موج الکترومغناطس با زاو سنیلیس ينوارها

 ياینسبت به زوا يشتریب بکیس بیشده است به مراتب ضر دهیتاب

 .ساده دارند سنیلینانو نوار س نیو همچن گرید
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بر حسب  یالکترون ییگرما ی) رسانندگبو ( یکیالکتر ی) رسانندگالف: (5شکل 

در حالت بدون  N=5با عرض  یلبه دسته مبل سنیلیدر نانو نوار س ییایمیش لیپتانس

به  جهدر 85و  60، 45، 30، 0 يایتحت زوا سیکه موج الکترومغناط یو در حالت تابش

 شده است. دهینانو نوار تاب

 یالکترون ییگرما یو رسانندگ یکیالکتر ینمودار رسانندگ  5شکل 

 دهدیمذکور نشان م يدر نانو نوارها ییایمیش لیرا برحسب پتانس

. همانطور که در باشندیبه هم م هیشب ارینمودارها بس نیکه رفتار ا

و  یکیالکتر یمقدار رسانندگ نیشکل مشخص است کمتر

که  باشدیم سنیلیبه نانو نوار س وطمرب یالکترون ییگرما یرسانندگ

به آن برخورد کرده  θ=45تابش  هیبا زاو سیموج الکترومغناط

و  یکیالکتر یمقدار رسانندگ نیشتریب θ=0در  نیاست. همچن

 .میرا شاهد هست یالکترون ییگرما یرسانندگ
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لبه دسته  سنیلیدر نانو نوار س ییایمیش لیبر حسب پتانس یکی: بهره ترموالکتر6شکل  

تحت  سیکه موج الکترومغناط یدر حالت حالت بدون تابشدر  N=5با عرض  یمبل

 شده است. دهیدرجه به نانو نوار تاب 85و  60، 45، 30، 0 يایزوا

شود بیشترین مقدار مشاهده میدر نمودار بهره ترموالکتریکی 

مربوط به بهره ترموالکتریکی در بین این شش نوع از نانو نوارها، 

مربوط به نانو نوار سیلیسن لبه دسته مبلی است که موج 

θالکترومغناطیس با زاویه  =  به آن تابیده شده است. 45

 نتیجه گیري

خواص ترمو الکتریکی نانو نوار سیلسن لبه دسته مبلی با      

به طور کامل مورد مطالعه قرار گرفت. با محاسبه  N=5عرض 

خواص ترموالکتریکی نانو نوارهاي سیلیسن لبه دسته مبلی به این 

نتیجه مهم رسیدیم که تابش موج الکترومغناطیس باعث بهبود 

رسد . به نظر میخواص ترموالکریکی در نانو نوار خواهد شد

اعمال موج الکترومغناطیس به ساختارهاي دوبعدي باعث خواهد 

شد خاصیت ترموالکتریکی این نوع مواد بهبود یابد. همچنین ذکر 

θموج با زاویه  تابشاین نکته ضروري است که  = بیشترین  45

با بهره ترموالکتریکی را به خود اختصاص داده است و این یعنی 

θغناطیس با زاویه مایل به صورت موج الکتروم تابش = -می 45
تواند خاصیت ترموالکتریکی این نوع ساختارهاي دوبعدي را بهبود 

 بخشد.
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ساختارهاي سولفید آهن تهیه هاي ساختاري و مغناطیسی نانوبررسی اثر شرایط آزمایشگاهی بر ویژگی

 شده به روش الکتروکریستالیزاسیون

 فرزین صدر، سحر١؛ موسیوند، صبا 1،*؛

 1,2گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه لرستان، خرم آباد، لرستان، ایران

*Mosivand.S@lu.ac.ir  

 چکیده

بررسی  به منظور آند درون محلول الکترولیت ساخته شدند. نانوذرات سولفید آهن در یک سلول الکتروشیمیایی حاوي دو ورقه آهن به عنوان الکترودهاي کاتد و  در این مقاله،

ون حرارت آ درجه سانتیگراد در ٢٠٠یها در دماولت ساخته و نمونه 25تا ۵نانوذرات سولفید آهن چندین نمونه با اعمال ولتاژهاي مختلف از اثر ولتاژ بر خواص ساختاري

فازهاي سولفید تشکیل   XRD یابی  شدند و الگوي مشخصه  SEMو میکروسکوپ الکترونی روبشی  XRD  ،VSM  ید شده با استفاده از دستگاه هايذرات تول. دیدند

 VSM نتایج  به صورت نانوذرات کروي هستند ونشان دادند که ذرات   SEM تصاویر. هیچ پیک ناخالصی وجود نداشت ودرجه سانتی گراد تایید کرد  200ي  در دما آهن را

 فرومغناطیسی بودن نانوذرات را تایید کرد.

 سیآهن، نانومواد، مغناط دیسولف ،ییایمیسلول الکتروش :واژه هاي  کلیدي

The effect of experimental conditions on structural and magnetic properties of iron sulfide 
nanostructures prepared by electrocrystallization 

Farzinsadr, sahar1; saba, Mosivand1; 
1Department of Physics, Faculty of Basic Sciences, Lorestan University, Khorram Abad, Lorestan, Iran 

 

Abstract 

In this article, iron sulfide nanoparticles were fabricated in an electrochemical cell containing two iron sheets as 
electrodes in an electrolyte solution. In order to determine the effect of voltage on the structural properties of sulfide 
nanoparticles, different samples were synthesized by applying different voltages from 5 to 25 voltages and the samples 
were heated at 200 oC in an oven. The produced particles were characterized using XRD, VSM and SEM. The XRD 
patterns confirmed the formation of iron sulfide structure at 200°C. The SEM images showed the nanoparticles with 
different sizes and the VSM results confirmed that the nanoparticles are magnetically soft. 

Keywords: Electrochemical cell, Iron sulfide, Nanomaterial, Magnetization. 
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مقدمه

 ختارسا از لحاظ نوع هاي فلزي است کهآهن یکی از نانوساختارسولفید

روي آن بررسی سیستماتیک  ،خاصشیمیایی  و خواص فیزیکی و

ت ترکیباانواع مختلفی دارند که شامل سولفیدهاي آهن  .متمرکز است

 ،فاز ،يبلوردارند. شکل  FexSy فرمول وحاوي آهن و گوگرد است 

محتواي آهن به میزان سولفیدهاي آهن و شیمیایی خواص فیزیکی 

-یدي سولفبلورساختارهاي  .]١[ بستگی دارد و تغییر می کنددرون آن 
هاي آهن از تماي چهارضلعی است که در آن اآهن داراي ساختار لایه

وجهی به چهار اتم گوگرد با فاصله مساوي  طریق هماهنگی چهار

 Fe-شوند. یک اتم آهن منفرد با چهار اتم گوگرد با فاصلهمتصل می

Å 2.5967Fe  اندازه آهن در سولفیدهاي  .شودمی مساوي هماهنگ

 دهند که پتانسیل قابلاز خود نشان می يمانندمی نانو فعالیت آنزی

 سالهاي در .توجهی براي بهبود سلامت و کیفیت زندگی انسان دارند

هدف  و نبوده آزمایشگاهی بخش به نانوساختارها مختص تولید اخیر

 محیطی، اعم از زیست مختلف هايها درشاخهکاربرد آن ،ساخت از

 صورت رد تولیدي نانوساختارهاي آنجا که از و است صنعتی علمی و

-ویژگی یکنواخت، اندازه ي یکسان،رهاي ساختاشکل و ویژگی داشتن
 کاربردي قابلیت  شده، کنترل و مشخص شیمیایی و فیزیکی هاي

 .آورد راهمباید از روشی استفاده کنیم که این امکان را فو کنند می پیدا

هاي بیشماري از جمله سولفیدفلزي قبلا به روشنانومواد ساخت 

لول حهاي هیدروترمال و راهتزریق داغ، ترمولیز پیش سازه تک منبع، 

تعدد هاي ماند. از میان روشگرمایی براي تولید نانومواد بررسی شده

سیون الکتروکریستالیزااین نانوساختارها، روش ارائه شده براي ساخت 

 الکتروکریستالیزاسیونکنیم. روش را انتخاب می

هاي تجدیدپذیر توجه زیادي را به انرژي هايبراي کاربرد کردن ابعاد

هاي دستگاه آهن درسولفیدهاي ، از جمله کاربرداندخود جلب کرده

کننده نور، خورشیدي، دیودهاي ساطع هايمختلف مانند سلول

هاي هاي یونی، سلولهاي ترموالکتریک، باتريحسگرها، دستگاه

و غیره... است. همچنین  حافظه غیرفرار هايسوختی و دستگاه

برداري و فلزي به دلیل خواص ضدباکتریایی در تصویرسولفیدهاي

درمانی در تومورها و هایی مثل نوردرمانی و شیمیتشخیص درمان

سلول هاي سرطانی، داروسازي و ساخت حسگرهاي زیستی، 

 .]2-6[ اي در پزشکی دارندکاربردهاي بالقوه

 

 

 ها مواد و روش

ها به روش الکتروکریستالیزاسیون در سلول ساخت نمونه

ه به الکتروشیمیایی نیازمند دو الکترود از جنس آهن با خلوص بالا ک

هاي ژسدیم است. ولتاسولفیدمولار  1/0عنوان  آند و کاتد در محلول 

دت ولت در شرایط مشابه هرکدام در م 5/10/15/20/25مستقیم و ثابت 

لول، دقیقه به سیستم اعمال شدند. پس از اعمال ولتاژ مناسب به س 30

سدیم موجود در شود و در سطح آند واکنش هاي اکسیدي انجام می

 وشود دهد و سطح آند خورده میمحلول الکترولیت با آند واکنش می

 شود.نشین میبه صورت رسوب از سطح آند جدا و ته

 
S. 9HଶO → [HSି ]. [Naା]. [Naା] Naଶ

نترل ککه نیاز به تجهیزات پیچیده ندارد و با روشی  کاملا ساده است 

را  شیمیایی و فیزیکی ،ساختاري مختلفخواص  مناسب اندازه ذرات،

 به مقرون ،سرعت بالا به میتوان هامزیت این جمله از .میکند فراهم

فلزي سولفید هاي موادبلورنانو .کرد اشاره سازوکار تمیزي، بودن صرفه

هاي الکترونیکی، نوري، فیزیکی ویژگی به دلیل انتخاب فراوان مواد با

 محدودو با  هستند تنظیم و شیمیایی به راحتی قابل

Feଶା +  HSି = FeS + Hା 
  رباه از آهنبا استفاد نشین شدهته رسوبپس از قطع جریان در نهایت 

در آون شود،  سپس می و با استون چندین بار شستشو دادهجدا شده 

شود تا ساعت خشک می به مدت یک گراددرجه سانتی 200دماي 

و  XRD ،VSMمغناطیسی توسط یابی ساختاري و براي مشخصه

SEM  د.نآماده شو  
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 نتایج و بحث
 از مورفولوژي سطح برداريبه منظور اطلاع دقیق از ساختار و تصویر

ترین روش براي ارزیابی که رایج استفاده شد  SEM دستگاه  از هانمونه

 ها نمونه  SEM .می دهدپراکندگی مواد را نشان  اندازه و ،ریزساختار

 سولفید آهن به صورت که نانوذراتنشانگر این است  )1(در شکل 

  گزارش شده است. ذرات کروي و اشکال گل مانندنانو ،نانو صفحات

 اندازه توده نانوذرات بر حسب ولتاژ ارائه شده است. 1در جدول 
 هايتر از عناصر موجود در نمونهبه منظور دستیابی به اطلاعات دقیق

استفاده  )EDX(سنج پراش انرژي پرتو ایکس  شده از طیفساخته

جهت تشخیص  SEM هايیک افزونه در دستگاه  EDXتحلیل   .شد

 و درصد وزنی یا اتمی آن ها در نمونه جامد است. نوع عنصر
 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

                    
 
 

 

 

 

 

 

 .در ولتاژهاي مختلف SEM تصاویر )1(شکل               

نمونه ساخته شده است که   EDXتحلیل حاصل از  نتیجه )2(شکل 

کند که نتایج حضور عناصر آهن، سدیم، اکسیژن و سولفید را تایید می

Fe  مربوط به ساختار آند است. S   وNa    متعلق به𝑆  𝑁𝑎ଶ   به

 د.نباشرفته در محلول الکترولیت می کار
 

 
 
 .v 25 نمونه ساخته شده در ولتاژ EDX  نتایج حاصل از  )2( شکل        

 

توده   اندازه

 )nm(نانوذرات
 (v) ولتاژ
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 .برحسب ولتاژ) اندازه توده نانوذرات 1جدول (

 
 سولفید آهن تولید شده با استفاده از دستگاه ماهیت ساختار بلوري نانو

XRD يهاالگوهاي پراش نمونه )3( شکل قرار گرفت.ورد مطالعه م 

. دهدولت را نشان می 25/ 5/10/15/20 تولید شده در ولتاژهاي

 ) JCPDS 3057-089(در کارت مقایسه این الگو با الگوي موجود

 آهنسولفیدبلوري  دهد که این ماده داراي ساختارمی نشان ]۴[
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همانطور  XRDدر نتایج حاصل  باشد.می )FeS2( با فرمول شیمیایی 

اري از اکسید آهن ظاهر هیچ قله آشک ،شودمی دیده )3(شکل که در 

 با افزایش شوند.آهن دیده میهاي مربوط به سولفیدقله طنشده و فق

پایین  ولتاژهاي ولی درشود تولید میهن بیشتري آولتاژ نانوسولفید

دماي محلول کمتر در نتیجه مقدار نانو  کندي انجام شد و واکنش به

 ت.هاي تولید شده کمتر اسذره

 
س مربوط به نمونه هاي ساخته شده در ولتاژهاي ایک) الگوي پراش اشعه 3( شکل

 مختلف.

 
 در ولتاژ مختلف. VSM) نمودار 4شکل (

به منظور بررسی خواص مغناطیسی نانوسولفید آهن تولید شده از 

-مشاهده می )4همانطور که در شکل ( استفاده گردید.VSM دستگاه 

 مغناطش اشباع است.ساختار فرومغناطیس و داراي مغناطیس نرم  شود

ولت به ترتیب  25/ 5/10/15/20 ولتاژهايو میدان وادارندگی براي 

 50oe، 100، 50، 50، 100و    10emu/gو  6، 9، 11 ،2برابر است با 

کمتري نسبت  SM ولت  ۵ آهن ساخته شده در ولتاژاست.نانو سولفید

  ذراتتواند به کم بودن میزان نانواست که می به بقیه نشان داده
بیشترین  10و نمونه با ولتاژ  آهن ارتباط داده شودمغناطیسی سولفید

 در توافق است. ]۴[مغناطش را دارد. نتایج به دست آمده با نتایج مقاله 

 گیرينتیجه

آهن به روش الکتروکریستالیزاسیون با ذرات سولفیددر این مقاله نانو

اعمال ولتاژهاي مختلف در شرایط یکسان ساخته شد و عملیات 

گراد درون آون انجام درجه سانتی  200ها در دماي دهی نمونهحرارت

 VSMو   XRD،  SEMهاي ذرات تولید شده با دستگاهشد. سپس نانو

حاکی  XRDمورد بررسی ساختاري و مغناطیسی قرار گرفتند. الگوي 

نشان دادند که نانو  SEM از تشکیل نانوسولفید آهن  است. تصاویر  

-آهن داراي مورفولوژي سطحی یکنواخت و ساختار کروي میسولفید

 مغناطیسی بودن نانوذرات را تایید کرد.  VSMباشد و  
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Study of the structural  and electronic properties of potassium sulfide compound 
in the cubic phase  

Salehi, Hamdollah ; Jamei, Mohammadmehdi ;Azizi, Maryam  
 

1 Department of physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran 
 

Abstract  
 

In this paper, the structural and electronic properties of potassium sulfide compound such as density of states, 
band structure and bulk modulus are investigated in the framework of density functiontional theory. 
Calculations have been performed using the norm conserving  pseudopotential and in the generalized gradient 
approximations (GGA) and local density (LDA) in the quantum-espresso computational code. The results 
obtained from the band structure show that this compound is a half-metal in the phase of the cubic crystal 
structure (zinc-blend) and has a direct band gap at the Γ point. The calculated values for the band gap and bulk 
modulus of this material were found in GGA approximations equal to 4.23 eV , 11.1 GPa and LDA equal to 
4.17 eV, 15.6 GPa respectively. 
 
 Keywords:potassium sulfide, structural properties, band structure, bulk modulus.  
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Study of the structural and electronic properties of yttrium chromate and 
lanthanum chromate in cubic phase 
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Abstract  

 
In this paper, structural and electronic properties of yttrium chromate and lanthanum chromate compounds 
such as bulk modulus, band structure and density of states are study. Calculations have been performed by 
using The pseudopotential method in the framework of the density functional theory with generalized gradient 
approximation (GGA), by quantum-espresso Package. The results obtained from the band structure show that 
these two compounds are metalic in The cubic phase and do not have a band gap. The obtained value for the 
bulk modulus of lanthanum chromite is 59.2 and yttrium chromite is 91.2 GPa. 
 Keywords: Yttrium chromate, Lanthanum Chromate, structural properties, band structure     
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 کیدهچ
پراش  یابیاز مشخصه یگزارش شده قبل جینتا .رشد یافتندآبی در محیط  تابش مایکرویو  سنتز و تحت  مسي با درصدهاي مختلف ناخالصی نانوذرات سلنید رو

 گاف يبرارا  الکترون ولت  342/3-615/3و نانوبلورها اندازه يرا برا نانومتر94/1 -14/2نانوذرات، محدوده يحاو يهامحلول مرئی –طیف فرابنفش  و کسیپرتو ا

پژوهش  نیدر ا .دارند یکیو اپتوالکترون ينور يدر کاربردها ییبالا لینانوذرات پتانس نیا که تاز آن اس یحاک جینتا دهند.نانوذرات سلنید روي نشان می يانرژ

 يدر کاربردها نهیبه يگزینه ،  χ )3(  لاترینناخالصی مس با توجه به با 5/1 %نمونه ان،یم نیو از انانوذرات )  χ )3(  مرتبه سوم( یرخطیغ ينور پذیرفتاري

 .دابی یم شیمس افزا درصد ناخالصی شیرابطه معکوس دارد و با افزا يانرژ گاف با  χ )3( که  دهدنشان می جینتا همچنین است. اپتوالکترونیک و انتقال سیگنال

 باشد.یابد که نشان دهنده افزایش میل فلزي نمونه ها میبش مایکرویو کاهش میبا افزایش ناخالصی و تاشدگی مقدار عامل فلزي،علاوه بر این نتایج حاصل
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Abstract 
 

Cu-doped ZnSe nanoparticles (NPs) at the presence of different Cu contents were synthesized and grown under microwave 
irradiation in aqueous media. Previously reported results of X-ray diffraction characterization and UV-Visible 
spectroscopy of solutions containing nanoparticles, show the range of 1.94–2.14 for the size of nanocrystals and 3.342–
3.615 eV for their energy gap. In this research, non-linear optical susceptibility (χ(3)) of ZnSe:Cu nanoparticles were 
determined; results imply on that these nanoparticles have a high potential in optoelectronic and signal transport 
applications; among them, sample owing 1.5% of impurity has the highest χ(3), as the optimum candidate in optical 
applications.Results indicate the inverse relation between the energy gap and χ(3) , and also the increasing trend  of with 
increase of Cu-content. Also, according to the obtained results, the metallization factor decreases with the increase of 
impurity and microwave irradiation,showing the increase of metallization tendency. 
 
PACS: 78,81 
 
 

  مهمقد

 نانوذرات نیمرسانا به دلیل خواص نوري و الکترونی وابسته به        

 .]1-4[اندهبود    هاي بسیاري و ع پژوهشاخیر موض يشان در دههاندازه

در  به دلیل کاربردگسترده II-VIدر این میان نانوذرات نیمرساناي 

توجه بیشتري را ... و دیودهاي نورگسیل، سنسورها، سلولهاي خورشیدي

 II-VI,  نیمرساناي نانوذراتدرمیان  .]2اند [ به خود معطوف نموده

 سمی لیلنانوذرات بر پایه کادمیوم به د

 نظر محیطی نامطلوب هستند و با توجه به سمیت کمتر بودن از

 نانوذرات بر پایه روي، سنتز این نانوذرات موردتوجه محققان

-II       يمرساناهاین نیاز مهمتر یکی يرو دیسلن. ]3قرارگرفته است [

VI پهن ( انرژيبا گافeV 7/2 ( نانومتر  8 و شعاع بوهردر حالت توده

 تاق است. به همین دلیل انتخاب مناسبیدر دماي ا

 با این نورتابیفرابنفش است در حالیکه -براي تولید نور آبی

 0]4موج براي نانوذرات کادمیومی غیرقابل دستیابی است [ طول

سنتز و رشد نانوذرات سلنید روي آلاییده به مس  ,هدف پژوهش حاضر
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عامل فلزي  و بررسی پذیرفتاري نوري غیرخطی مرتبه سوم و همچنین 

 آنهاجهت تعیین نمونه بهینه در کاربردهاي اپتوالکترونیکی است.شدگی 

 

 ZnSe:Cu نانوبلورهايسنتز  روش آزمایشگاهی
مقادیر  جهت ساخت نانوذرات سلنیدروي به روش آبی،  

میلی لیتر آب  2مشخص سلنیوم پودري و سدیم بوروهیدرید در 

ن در بالنی سه دهانه دیونیزه گاززدایی شده تحت شارش گاز آرگو

 8لیتر آب دیونیزه به میلی 6حل شده و حجم محلول با استفاده از 

محلول حاصل به درون یک سرنگ  یافت. سپس لیتر افزایشمیلی

 ،)NaHSe-( این محلول سدیم هیدروسلنید. شودفیلتردار منتقل می

 باشد.منبع یون سلنیوم است که آماده تزریق به منبع یون روي می

میلی  75تهیه منبع یون روي، پودر استات روي درون منظور  به

لیتر آب دیونیزه حل شده و پس از آماده شدن محلول، سدیم 

ثابت به   pHو در TGA هیدروسلنید در حضور عامل پوششی

شود. در ادامه، جهت بررسی و پیوستگی به آن تزریق می آرامی

هاي موجود در هاي فلزات واسطه به عنوان ناخالصیتاثیر یون

شبکه، پودر استات مس در مقدار مشخصی آب دیونیزه حل شده و 

با توجه به درصد موردنظر براي ناخالصی مس ، محلول حاوي 

هاي بدون هاي ناخالصی به محلول استات روي اضافه و نمونهیون

سپس  ند. شد تهیه pH=11.2ناخالصی و داراي ناخالصی در 

دقیقه تحت تابش 6مدت به  هامحلول ,جهت رشد نانوذرات 

 از جهت بررسی خواص نوري نانوذراتمایکرویوقرار گرفتند. 

به منظور بررسی خواص ساختاري  وUV-Visible طیف 

، محلول نهایی XRDهاي مورد پژوهش توسط آنالیزنمونه

 .ندورد استفاده قرار گرفتو م هاي پودري تهیهسانتریفیوژ و نمونه

 

 نتایج و بحث

 XRD زیآنال

 نوعی نانوذرات کسیپراش پرتو ا يالگو ١ شکل

ZnSe:Cu(0.1%) که تحت تابش مایکرویو قرار  دهدیرا نشان م

در این  ө2مهم مشاهده شده در زوایاي  مکان سه قله گرفته اند.

که نشان  ) 311(و )220( ،)111( صفحات منطبق برالگو به ترتیب 

با توجه به این که  باشد. می بلورهابراي این نانو  fccارساختدهنده 

در این الگو با افزایش دما بدون تغییر مانده  هاي پراشقلهمکان 

تاثیري بر  توان نتیجه گرفت که افزایش تابش مایکرویومی ,است

و نمونه ها شبکه براوه  ساختار بلوري نانوذرات سلنیدروي ندارد

  یکسانی در غیاب و حضور تابش مایکرویو دارند.

 
 

 درسنتز شده  ZnSe:Cu (0.1%)الگوي پراش پرتو ایکس نانوذرات : 1شکل

pH=11.2  تابش امواج مایکروویو دقیقه 6و  0در زمان هاي. 

 ئیمر-گاف انرژي فرابنفش

نوعی جذب مربوط به نانوذرات  هايطیف 2 شکل 

ZnSe:Cu (0.1%)  دقیقه مایکرویو  6و  0 هايتحت زمان را

 دهد.نشان می
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 مرئی نانوذرات-طیف جذب نوري ناحیه فرابنفش: 2شکل  

(0.1%) ZnSe:Cu  0تابش مایکرویو  دقیقه 6و  0در زمان هاي    

 

عنوان روشی  به ]DASF]۵ از روش , در کار حاضر

گاف انرژي و نوع گذار نوري مواد  مد براي یافتندقیق و کارآ
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بندي این روش بیان شده ادامه فرمولگرفته که در نیمرسانا بهره  

 .است

                                             (1) 

 :شودحاصل می )2) رابطه (1( رابطه از مشتق

                                                    (2)  

ترتیب جذب به  mو  و ، λ، در روابط بیان شده، 

یک  ،موج تابشی، طول موج منتسب به گاف انرژينوري، طول

ترتیب بسته به نوع گذار  شاخص گذار نوري(که بهو  مقدار ثابت

مستقیم مجاز، غیرمستقیم مجاز، مستقیم ممنوع و غیرمستقیم ممنوع 

طبق  اشند.بمی باشد) ٣و ٢/٣، ٢، ٢/١تواند داراي مقادیر می

که  بودداراي یک ناپیوستگی خواهد  در  3 شکل نمودار، 2رابطه

تعیین مکان ناپیوستگی در این نمودار، مقدار طول موج گاف با 

و بدین ترتیب گاف انرژي  انرژي نوري با دقت تعیین خواهد شد

 .)1(جدول  بدست خواهد آمد

                                    (3)  
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سنتز شده در  ZnSe:Cu (0.1%)نانوذرات   DASF: نمودار3شکل 

pH=11.2  مایکروویودقیقه   6و 0 تابش در. 

) مشهود است(و البته 3ي نوعی مطرح در شکل(آنچنانکه در نمونه

ها به نیز در سایر نمونه 1بر اساس نتایج کامل مندرج در جدول

با تابش مایکرویو و همچنین افزایش درصد ,همین نحو است)

جا هاي بلند جابهي جذب به سمت طول موجلبه ,ناخالصی مس

آن را بر اساس نتایج اندازه نانوبلورها در پراش  توانمی ود کهشمی

به افزایش اندازه (EMA),   و همچنین تقریب جرم موثر  Xپرتو 

ش مایکرویو و درصد ناخالصی نسبت نانو بلورها و نانوذرات با تاب

 .داد

توان ضریب شکست را در لبه جذب، با همچنین می

 .]۶[آوردبدست 4 رابطههاي گاف نوري از استفاده از داده

)4(                                                   
نیز ریک را توان ثابت دي الکت، میاست با توجه به اینکه 

لازم به ذکر است که اندازه نانوذرات  محاسبه نمود.ي جذب در لبه

پذیرفتاري نوري غیرخطی، دو پارامتر دیگري هستند که در این و 

و رابطه  با توجه به مقادیر به دست آمدهپژوهش به ترتیب 

همچنین با توجه به ملاحظات گاف انرژي و  ]٧[تقریب جرم مؤثر 

از تقریب  .]8[باشندها قابل محاسبه مینمونه ضریب شکستو 

 توان اندازه نانوذرات را محاسبه نمود.) می5جرم موثر (رابطه

)5( 

اندازه نانو ذره،  Rثابت پلانک کاهیده،  ћدر این رابطه 

 اي (داراي مقدار مقدارگاف انرژي حالت توده 

eV7/2] (9 ،[ هاي مورد نظر گاف انرژي نمونه

و محاسبه شده به روش مشتق انطباق  UV-Visحاصل از طیف 

نیز به ترتیب جرم مؤثر  و  بار الکترون،  eطیف جذبی، 

 باشند.الکترون و حفره می

نانومتر بدست  6/1ندازه نانوبلورها حدود در تقریب جرم موثر ا

ي شرر است که نتایج در آمده است که قابل مقایسه با نتایج  رابطه

 ذکر شده است. 1جدول 

جهت برآورد پذیرفتاري نوري غیرخطی مرتبه             

 کنیم:) عمل می6طبق قاعده میلر و براساس رابطه( χ)(3)(سوم

)6(  

براي ترکیبات سلنیدي،  ]10[توسط وانگ  Aپارامتر مقدار 

)esu (10-10  7/1 =A   1نتایج در جدول معرفی شده 

با افزایش زمان تابش  χ(3)آمده است و نشان دهنده آن است که 

بر اساس نتایج ,یابدمایکرویو و درصد ناخالصی مس افزایش می

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

بهینه در کاربردهاي نمونه ZnSe:Cu (1.5%)  نمونه ,حاصل 

آید.اپتوالکترونیکی و انتقال سیگنال به شمار می

 
) محاسبه 7شدگی طبق رابطه(عامل فلزي در این پژوهش همچنین 

درصد ناخالصی  افزایش با آمده است. 1شد و نتایج آن در جدول 

یابد که به معنی افزایش شدگی کاهش میمقدار پارامتر فلزي ,مس

  باشد.اي معقول میها و نتیجهایی نمونهمیل رسان

)7(                  

m/VmR-=1criterionM 

با درصدهاي  هم آلاییده نوري نانوذرات سلنیدروي خواصنتایج : 1جدول

 و عدم تابش امواج مایکروویو pH=11.2 مختلف ناخالصی مس و منگنز در 
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 گیرينتیجه

روي صد ناخالصی مس و در افزایش زمان پرتودهی مایکروویو)1

نانوذرات سلنیدروي باعث افزایش اندازه نانوذرات و کاهش گاف 

.شودانرژي می

نتایج تقریب جرم موثر براي اندازه ي نانوذرات موید افزایش 

-ها با تابش مایکرویو و همچنین درصد ناخالصی مس میاندازه

 باشد.
مایکرویو  تحت تابش   %1.5نمونه  در χ(3) مقدار پارامتر )3

ي مناسبی گزینهداشته و این نمونه را به عنوان  بالاترین مقدار را

  کند.جهت کاربردهاي اپتو الکترونیک و فیبرهاي نوري معرفی می

شدگی نمونه ها معرف افزایش معقول میل )مقادیر پارامتر فلزي4

 باشد.ها با افزایش درصد مس میرسانایی نمونه
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 زنی در شبکه  بررسی تونل

 1خدیجه، قاسمیان ؛1جلیل، ناجی ؛1سیما، رحیمی
 ، ایرانایلام، بلوار پژوهش ،ایلام هدانشگاعلوم پایه  دانشکده1

 

 چکیده

سی این ساختارها یک ضرورت تحقیقاتی را با توجه به تحقیقات گسترده در حوزه نانو ساختارها و خواص آنها و کاربردهاي وسیعی که در دنیاي امروزه دارند، برر

هدف ما از این تحقیق،  شبکه مورد بررسی قرارگرفته است.این میلادي ساختار  2011در سال که  از نظر کیفی مشابه گرافن است 3Tشبکه دوبعدي کند. ایجاب می

زنی کلاین به بررسی دانیم تونلطوریکه میب .که این خود یک مطالعه جالب در این ساختارها است در آن است کلاین زنیو همچنین تونل 3Tبررسی ساختار شبکه 

 ،در اینجا. دارندهایی تفاوت و گرافن، 3Tدر شبکه دوبعدي  زنیدهد، تونلها نشان میکه بررسی پردازدزنی ذرات نسبیتی از یک سد پتانسیل میاحتمال تونل

ها از سد به دلیل داشتن سطح انرژي تخت نسبت به گرافن براي عبور فرمیون 3Tمشخص شد که شبکه بدست آمده است. و رابطه آنبررسی شده  عبور احتمال

 تر است. شفاف ،است  x محور در راستاي محدود پهناي داراي که الکتروستایک

تونل زنی، گرافن، نانوساختار، شبکه   :واژه هاي کلیدي 
3Tسد پتانسیل ،. 
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Abstract  
 

Considering the extensive research in the field of nanostructures and their properties and their wide 
applications in today's world, the investigation of these structures requires a research necessity. The two-

lattice is qualitatively similar to graphene, and the structure of this lattice was investigated in   dimensional
s quite interesting. As we lattice and Klein tunneling of this structure which i  Our goal is to consider. 2011

know Klein tunneling means the tunneling of relativistic particles from the potential barrier and the studies 
lattice is different. Here, the transition probability is considered  lein tunneling for graphene andshow that K

lattice due to having a flat energy level compared to graphene for   s formula is obtained. It showed, theand it
the passage of fermions in the electrostatic barrier with limited length is more transparent. 
 Keywords: Tunneling, Graphene, Nanostructure,  Lattice, Potential barrier. 
 
 

  مقدمه

به طور خاص پرداخته و  3Tزنی در شبکهما به بررسی تونل     

شویم. ابتدا به روي حد انرژي کم و طول موج بلند متمرکز می

طبق پارادوکس . برپردازیمگرافن می زنی کلاین دربررسی تونل

سد پتانسیل  ازتوانند به راحتی ن، ذرات نسبیتی میکلای

زنی کلاین یا تاکنون تونل .(2,1) کنندعبورالکترواستاتیک بزرگ 

زنی نسبیتی در بسیاري از ساختارها بررسی شده است از تونل

) اشاره کرد که در آن ثابت شده است 3( جمله میتوان به مرجع

توانند با احتمال د میهاي دیراك در گرافن تحت تنش شدیفرمیون

د. براي مطالعه بیشتر میتوان به نکن بالا از سد الکتروستاتیک عبور

  نیز اشاره کرد. )5)و(4مرجع(
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زنی کوانتومی نسبیتی یا کلاین، یک سد پتانسیل بزرگ در تونل 

کند. ها جاذبه ایجاد میهاي ورودي دافعه و براي حفرهبراي ذره

خارج از سد ایجاد در داخل و اي هحالت ذرو اي هاي حفرهحالت

الکترون به هم متصل هستند. اما -د که از طریق تقارن ذرهنشومی

زنی به زنی غیر نسبیتی، با افزایش ارتفاع سد، احتمال تونلدر تونل

اگرچه این پدیده اولین بار در سال  .(6)شودطور تصاعدي میرا می

زنی بی تونلاما تحقق تجر ،(7)توسط کلاین توصیف شد 1929

 7).،9،8،(10که ممکن شده است زمان زیادي استنسبیتی 

به صورت تجربی کشف  2004دانیم گرافن در سال چنانچه می

یک  در هاي کربنکه در آن یک لایه تک اتمی از اتم2) ،(11شد

-و برانگیختگیگرافن تک لایه  .اندشبکه لانه زنبوري چیده شده
دیراك بدون جرم یا همان دیراك  هاي کم انرژي با معادله دوبعدي

1ویل با شبه اسپین -
2

S شوند که این مسئله توصیف می  

               زنی کلاین شده است. ساز آزمایش فیزیکی تونلزمینه

در ادامه همین فرایند را براي شبکه مورد نظر در این مطالعه یعنی 

3T تغییر شبکه لانه زنبوري گرافن براي ).12کنیم(می بررسی

گنجاندن  یک اتم اضافی در مرکز شش ضلعی هاي گرافن منجر به 

انرژي این شبکه با معادله  ).13-16(شودمی 3Tتشکیل شبکه 

1Sویل با شبه اسپین-دیراك شود. طیف انرژي توصیف می  

 و یک سطح تخت الکترون-از دو شاخه متقارن حفره 3Tشبکه 

 داراي منطقه اول بریلوین شش ضلعی است.  و تشکیل شده است

توان به عنوان دو شش وجهی در شبکه را می 3Tبطور کلی شبکه 

توان از معادله اند مشاهده کرد. مین که به صورت درهم رفتهگراف

استفاده کرد اما  رود،بکار میگرافن براي توصیف ویل که -دیراك

پیامدهاي قابل توجهی بر  که خود است صحیحدر اینجا شبه اسپین 

) به آن 12که در مرجع ( دارددر این ساختار زنی کلاین تونلنتایج 

نجا ضمن مرور این مطالعه به ذکر نتایج در ای. اشاره شده است

 بیشتر خواهیم پرداخت.

 مدل و تئوري

سلول شامل سه مکان نامتعادل یا زیر شبکه در هر  3Tشبکه      

طیف انرژي این شبکه از دو شاخه  واحد است. چنانچه اشاره شد،

. (17)تشکیل شده استحفره و یک صفحه تخت -متقارن الکترون

توان آنرا یک شبکه گرافن توصیف کرد که شبه اسپین در واقع می

k,هاي دو نقطه دیراك نامتعادل به نام .بزرگتري دارد k c  در این

هاي بلند  هاي کم و طول موجشبکه وجود دارد. در حد انرژي

و سد الکتروستاتیک هامیلتونین زیر را  در حضور میدان مغناطیسی 

 :(18)داریمk براي نقطه 

)1 (                                                 � �.F S i VQ+  � � � 

�است. عملگر فرمی سرعتFQدر اینجا �,�  w wx y  یک عملگر

در نوشتن . همچنین براي سادگی است xyدیفرانسیلی در صفحه 

این معادله بسیار شبیه همان معادله درنظر گرفته شده است.   1

شبه دیراك براي گرافن است. اما تفاوت اصلی در این است که در 

اینجا شبه اسپین مقدار یک دارد که یادآور سه نقطه زیر شبکه 

توان با میرا ) 1رابطه (گرافن است. هامیلتونی  دردو نقطه  بجاي

 الکترونبست بدست آورد. ده از معادله شرودینگر و مدل تنگاستفا

�q �0بار منفی  داراي e علاوه بر ایناست .� �,V x y  نشان

 . (22-18)دهنده یک پتانسیل الکتروستاتیک اسکالر است 

 زیر داریم: شکل به راS  سه ماتریس شبه اسپین 

)2 (                                                                                        

0 1 0 0 0 1 1 0
1 1 1

1 0 1 , 0 , 0 0 1
2 2 2

0 1 0 0 0 0 0 1
x y z

i
S S i i S

i

§ · § · § ·�¨ ¸ ¨ ¸ ¨ ¸
  �  ¨ ¸ ¨ ¸ ¨ ¸
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 ها وجود دارد:زیر بین این ماتریس جابجایی روابط

,m n mnls s i s �ª º¬ ¼                                                          (3)  

 جبراز پائولی،  هاي ماتریس ها برخلافماتریس این حال این با

 سه ویژه مقدار داریم Sبراي شبه اسپین  . ندکننمی پیروي کلیفورد

� �1,0, 1 � �S با توجه به این مقادیر سه سطح انرژي خواهیم .

 :داشت

)4 (                                                                ,0fE qV r 

همچنین نشان داده شده است.  )2(که این سه سطح در شکل 

با توجه به مقدار ه است. ) نشان دهنده ساختار این شبک1شکل (

 هستند: زیر بصورت جزئی سه اسپینورهاي ویژه شبه اسپین،

 )5(                � � � � � � � �� �\ \ \ \ , , , yi k y
A H Bx y x x x e 
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 ).23و سلول واحد آن نشان داده شده است( 3Tشبکه :  1شکل

 

 م:گیریمی نظر در )3همانند شکل( را الکتروستاتیک سد یک

 
)6(                                     � � � � � �0,V x y V x d x 4 4 � 

�در این معادله  .است 0Vو ارتفاع  dعرض  که داراي �4 x یک 

 به موج را تابع سد با موازي حالت حفظ است. براي ايپله تابع

 نویسیم: می زیر شکل

)7(                                                                       � �\ yik yx e 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 رسم شده است. 3Tشبکه  طیف انرژي براي:  2شکل

 

 در را خروجی و ورودي امواج   x صفحه براي  .ykموج با بردار

 0x  :)12(توان نوشتمی�

)8(                      � � 2 2x x

i i

i k x i k x
I

i i

e e

x s e r s e
e e
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0 یا داخل سد موج تابع  دامنه بازتاب است. rکه  x dd d در 

 :(12)است زیر شکل به حضور سد الکتروستاتیک

)9(                � � 2 2x x

i i

i q x i q x
I I

i i

e e

x a s e b s e
e e

T T

T T

\

�

�

�

§ · § ·
¨ ¸ ¨ ¸
¨ ¸ ¨ ¸ � �
¨ ¸ ¨ ¸
¨ ¸ ¨ ¸
© ¹ © ¹

 

xدر ناحیه  d! 12(داریم خروجی امواج(: 

)10(                                        � � 2 x

i

i k x
I I I

i

e

x t s e
e
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M
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arctanM،  10 تا 8 معادلات در  انتقال است. دامنه tکه 
§ ·

 ¨ ¸
© ¹

y

x

k
k

 

مربوط به  Tاست و  و ورودي خروجی موج هاي بردا جهت

� موج بردار xسد پتانسیل مولفه  داخل سد است. �, x yq q k را 

�  دهد. می تغییر �2 2
0 � �x yq E V k با زاویه  

arctanT
§ ·

 ¨ ¸
© ¹

y

x

k
q

�و همچنین �0

( ) 1,s sign E
s sign E V
  �
c  �

در ادامه شرط . 

-کنیم. به این، اعمال می10و 9، 8 تمعادلا پیوستگی را براي 

I,صورت که براي  II\ II, براي و  x=0 در  \ III\  x=d در \

 .شودمی بررسی

-می محاسبه زیر صورت به 3Tشبکه در عبور احتمال در نهایت،
                                        :)23(شود

)11(

� �
3

2

2

2

2 2 2

cos
( )
cos

cos 1 cos
( ) 1 ( ) si n
cos 4 cos

TT t
qd

M
T

M M
T T
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دارهاي احتمال عبور در ادامه نمو.)استبوده  s=1در این معادله (

 .رسم شده است 3Tفرودي براي شبکه  بر حسب زاویه

 

  نتیجه گیري

و در  3Tزنی در شبکههاي مهم تونلچند نمونه از تفاوت    

کند که سدهاي گرافن به شرح زیر است: مورد اول بیان می

تر از گرافن هستند. دوم اینکه بسیار شفاف 3Tالکترواستاتیک در

زنی، با تونل زاویه برخورد مهم نیست وزنی کلاین، در روش تونل

شود. یک تفاوت دیگر این است جام میان کاملیک احتمال عبور 

هاي کم با گرافن تفاوت در انرژي 3Tکه عبور از مانع در شبکه

هایی با شبه اسپین توان نتیجه گرفت که شبکهدارد. بطور کلی می

زنی بالاتري نسبت به مقادیر نیمه صحیح شبه صحیح احتمال تونل

) نشان داده شده 5) و (4این موارد در شکلهاي ( د.اسپین دارن

 است.
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زنی نشان داده شده سد پتانسیل الکتروستاتیک و سه ناحیه تونل: 3شکل

 ).12است(

 
  بر حسب زاویه فرودي و براي مقادیر  3Tشبکه  احتمال عبور براي: 4شکل

E= 40  ،رنگ سیاهE= 160  ،رنگ آبیE= 200 رنگ سبز و E= 240 رنگ

 ).12رسم شده است(نارنجی 

 
بر حسب زاویه فرودي و براي مقادیر    3Tشبکه  احتمال عبور براي: 5شکل

E= 320  آبی روشنرنگ ،E= 360 زرد رنگ ،E= 380  و طوسیرنگ   

E= 480  رسم شده است بنفشرنگ. 
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 2SAgGa کالکوپیریت در سولفور Lو  K هاينزدیک ساختار لبه الکترون اتلاف انرژي طیف 

 مهرداد ،، دادستانیپور، ریحاننجاتی

 آباد، لرستان، ایران ، خرمنلرستاه دانشگا علوم پایه، انشکدهگروه فیزیک، د

 چکیده

طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار    و روش پتانسیل کامل،  )LAPWي خطی (ساختهتخت بهموجهاي  )، با استفاده از پایهDFTي تابعی چگالی (در چارچوب نظریه

هاي طیفی با استفاده از تحلیل چگالی منشأ بیشینه.  شوده میحاسبه و با نتایج تحربی موجود مقایسم  2AgGaSسولفور در کالکوپیریت    Lو    ELNES  (K(  هايلبه

سولفور   Kي  هاي ساختاري در ابتداي طیف اتلاف لبهشکافتگی انرژي بین بیشینه  گردد.مشخص می  p2و    s1هاي  ي طیفنشده و نیز تجزیههاي الکترونی اشغالحالت

ب اتم  وم سولفور  ات  بین  ناشی از پیوند کووالانسی انتقال الکترون به    توان بهرا میسولفور    Lي  طیف اتلاف لبه  هاي پیوندي متفاوت است.ا طولهاي نقره و گالیوم 
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Electron energy loss spectrum near the sulfur K and L edge structures in AgGaS2 
chalcopyrite 
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Abstract 

In the framework of the density functional theory (DFT), the energy loss spectra near the sulfur K and L edge 
structures in AgGaS2 are studied by means of the linearized augmented plane wave (LAPW) basis set and full 
potential method, and are compared with the existing experimental results.  The origins of the spectral structures 
are determined by means of the analysis of the unoccupied densities of states and the spectral decompositions of 
1s and 2p spectra. The energy splitting between the spectral features at the edge onset of sulfur K edge is 
originated from the covalent bonding between the sulfur atom with the silver and gallium atoms with the different 
bond lengths. The sulfur L edge spectrum can be attributed to the electron transition to the unoccupied states 
above the Fermi level with the s and d orbital characteristics. 

Keywords: AgGaS2 chalcopyrite, energy loss spectrum, core-hole approximation, Density functional theory 
(DFT). 
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 قدمهم

  2IV-III-I عناصر از متشکل اییتسه ترکیبات ها،کالکوپیریت 

 اپتوالکترونی، هايدستگاه در فراوان کاربردهاي با رساناهایینیم

 کاربردهاي عظیم يگستره  .هستند غیرخطی اپتیک و فوتوولتایی،

 از زیادي تعداد موضوع را مواد از دسته این نوري، و الکترونی

 ]. 1[   است نموده پیشرفته محاسبات و آزمایشگاهی هايگیريزهاندا

پیشبه ناهمسانگردي،  میدلیل خاصیت  ترکیبات  بینی  این  که  شود 

باشند. موادي دوشکستی   داشته  کاربرد  اپتیک غیرخطی  در  بوده و 

طولهب پنجاه علاوه،  سلول  عمري  سیلیکونی، برابر  خورشیدي  هاي 

بالاي   کارآمدي  هاي سلولصنعت  در    ها کالکوپیریت نویدبخش 

ي هاي برپایهاز منظر اپتیکی، خواص کالکوپیریت   است.خورشیدي  

، اما خواص  ] 2[   ري بوده است ظنقره مورد مطالعات آزمایشگاهی و ن
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کمتر  سنجی هاي طیفها از روشاز کالکوپیریت الکترونی این دسته  

هاي  ویژگیي حاضر به بررسی  مطالعه  است.هگرفتمورد مطالعه قرار 

ي تابعی چگالی در چارچوب نظریه  2SGaAg  الکترونیساختاري و  

  s1هاي  لبه  ) برايELNESمغزه (  طیف اتلاف انرژي  .پردازدمی]  3[ 

تحلیل   p2و   آن  طیفی  ساختارهاي  منشأ  و  مطالعه  سولفور  اتم 

 گردد. می

 روش محاسبات 

) بر  DFTتابعی چگالی (  يمحاسبات حاضر در چارچوب نظریه

)، FPLAPWپتانسیل کامل (ساخته خطی با  تخت بهپایه روش موج

همبستگی از -] است. تابعی تبادلیWIEN2k   ]4شده در کد  اعمال

)، با استفاده از تابعی پردو و LDA(  چگالی موضعیتقریب  روش  

منجر به    7برابر با    MaxKMTR] محاسبه شده است. پارامتر  5[   وانگ

طیف و  خواص  محاسباتی  همگرایی  عدد شودمیهاي  بیشینه   .

، بیشینه MaxGهاي اتمی و  براي بسط توابع موج درون کره  lکوانتومی  

واحد   12و    10بردار در فضاي وارون براي بسط پتانسیل به ترتیب  

انتگرال اندشدهتنظیم   از  گیري.  استفاده  با  بریلوئن  اول  ناحیه  هاي 

تتراهدرون   کاهش  kنقطه    24  باروش  ناحیه  صورت  در  ناپذیر 

 . گیردمی

نوا ساختار  روش  مقطع  در  سطح  بور،  اول  تقریب  از  ري، 

) 1دیفرانسیلی پراکندگی براي پراکندگی ناکشسان الکترون با معادله (

 ]: 6شود [ داده می
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عامل نسبیتی   γاتلاف انرژي و    Eشعاع بوهر،    0aتکانه انتقالی،    qکه  

تک حالتهاي  روي  جمع  اشغالاست.  و الکترونیِ  اولیه  شده 

از آنجایی که حفره برجاي مانده  گیرد.نهایی انجام می ينشدهاشغال

می تغییر  را  پتانسیل  بطورموضعی  الکترون،  برانگیختگی  دهد، از 

چگالی حالتهاي تصویرشده تغییر کرده و درنتیجه شکل کلی طیف 

می حفرهاصلاح  تقریب  از  استفاده  بنابراین،  منظور -شود.  به  مغزه 

برهم از  اجتناب  براي  است.  ضروري  اتلاف  طیف  کنش حصول 

 استفاده کردیم.  2×2×2هاي مجاور، از ابریاخته مغزه-حفره

 نتایج و بحث 

 𝐼4ത2𝑑  چهارگوشی  را در تقارن  2AgGaSساختار بلوري    1  شکل

ي واحد آن شامل دو اتم نقره، دو اتم گالیوم یاخته  دهد.نمایش می

در شبکه که  است  اتم سولفور  ابعاد  و چهار  با  و   b=a=5/ 832اي 

439 /10=c    ساختاري  آنگستروم زوایاي  بلوري   =90ºα=β=γو 

 ي حاضرهاي شبکه در مقالهبراي ثابت   شدهمقادیر محاسبه  .اندشده

با  توافق  [   دیگر   در  است  موجود  و    Ag+هاي  کاتیون].  7و2نتایج 

3+Ga  گوشه آنیون در  و  چهاروجهی  مرکز   2S-  هايهاي  در 

دارند قرار  بهچهاروجهی  همسایه  گونه،  اتم  چهار  با  اتم  هر  که  اي 

-Gaو    Ag-Sطول پیوندهاي  تشکیل یک چهاروجهی خواهد داد.  

S    پیوند   ت.آنگستروم اس  2/ 31و    2/ 55متفاوت و به ترتیب برابر با

طول آن کمتر از طول بنابراین  و    ،Ag-Sقویتر از    Ga-Sکووالانسی  

-Ag  پیوند  همین دلیل، چهاروجهی حاصل از. بهاست   Ag-Sپیوند  

S-Ga  .داراي انحراف و عدم تقارن کامل است 

 
هاي آبی، قرمز، و  . کرهجانبی  )b(  بالا و  )a(  در نماهاي  2AgGaS. بلور  1شکل  

 هاي نقره، گالیوم و سولفور هستند. ترتیب اتمبهزرد 

نمایش داده شده است.   2AgGaSبلور  ، ساختار نواري  2در شکل  

بصورت مستقیم   eV 94 /0رسانایی با گاف الکترونی این ترکیب نیم

توافق با نتایج محاسباتی موجود   در   ي حاضراست که نتیجه  Γدر  

 ]. 7و2است [ 

 
و  .  2شکل   (چپ)  نواري  حالتساختار  بلور الکترونی    (راست)  هايچگالی 

2AgGaS.  است.  تراز فرمیصفر انرژي متناظر با 
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رنگ و پرانرژي الکترونی با انرژي  در ادامه، با استفاده از باریکه تک 

keV  300  اتلاف انرژي لبه ،K  2در    سولفورAgGaS    گردیدمحاسبه  .

 87/1بترتیب    magicکننده در مقدار هاي همگرایی و جمعزاویهنیم

انتخاب شدند. شکل  میلی  5/ 5و    Kلبه    ELNES، طیف  3رادیان 

] 8در مقایسه با طیف تجربی متناظر [   2AgGaSبلور  را در    سولفور

اند. نامگذاري شده  gتا    aساختارهاي طیفی اصلی از    .دهدنشان می

دو   از  طیفی  ساختارهاي  این  منشأ  تحلیل  شده براي  استفاده  ابزار 

ي ي طیفی لبه و تجزیه   )4(شکل    هاي الکترونی است: چگالی حالت 

K مطابق با تقریب دوقطبی، نوارهاي مجاز براي . )5(شکل  سولفور

نشده با ، نوارهاي رسانش اشغالsانتقال الکترون از حالتی با تقارن  

ایی هاي اولیه و نه بعلاوه، اگر حالت هستند.    p  اربیتالی  يمشخصه

باشند،   داشته  همپوشانی  فضایی  خواهد ازنظر  رخ  الکترونی  انتقال 

که    ؛داد آنجایی  است،    s1حالت  از  موضعی  بشدت  اتم هدف  در 

الکترانتظار می ي خودِ نشدههاي اشغالها غالباً به حالت نورود که 

یابند.   انتقال  برانگیخته  لبه اتم  اتلاف  طیف   سولفور   Kي  بنابراین 

 است.  سولفوراتم  pهاي متناظر با حالت 

 
  : .2AgGaSسولفور در بلور    K  ي طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه.  3شکل  

)a) ،محاسبات حاضر (b8[ ) تجربی[ . 

به موقعیت اتم سولفور در   bو    aهاي  انرژي بین بیشینهشکافتگی  

بلور مرتبط است. این اتم با سه اتم گالیوم و یک اتم نقره بصورت  

است   چهاروجهی در  همسایه  اولی  د  2/ 31،  دومی   2/ 55  رو 

بعلاوه سهمی از این شکافتگی مربوط به ترکیب اربیتالی  .  آنگستروم

Ag-S    وGa-S    .ي  بیشینهکند،  تایید می  4همانطور که شکل  استa 

انرژي   از    eV  0 /2در  حالتهایی  به  الکترونی  انتقال  از  با    pناشی 

 bساختار طیفی پهن   ، درحالیکهاست  ،y+pxp، ايي صفحه مشخصه

 pاشی از انتقال الکترونی به حالتهایی از  ن عمدتاً    eV  85 /4در انرژي  

بر صفحه،  با مشخصه اسzpي عمود  که  ،   حالات  سهمت، هرچند 

y+pxp   گیر است چشمدر این انرژي نیز . 

 
 .2AgGaSدر بلور  سولفوراتم  pهاي چگالی حالت. 4شکل 

تحلیل چگالی حالت داده  5شکل   از  را هاي حاصل  الکترونی  هاي 

بیشتر حاصل   سولفور  Kي  ي طیفی اول در لبهبیشینه  کند.میتایید  

به حالت  الکترونی  تقارن  انتقال  با  و  بیشینه  است.  σهاي  دوم  هاي 

متناظر با چین قرمز مشخص شده است،  خطبا    5شکل    درسوم که  

 s1ربیتال  وانتقال الکترونی از ا  مؤید  و  هستند  b  پهن  طیفی  رساختا

حاصل هیبریدي   cساختار    است.   πهاي با تقارن  به حالت   سولفوراتم  

، d  موسوم به  طیفی  براي ساختاردرحالیکه  است،    σو    πاز حالات  

در غالب  سهم    σهاي حاصل از چگالی حالات، سهم  در تایید یافته

ترتیب حاصل  یز بهن  gو    f  طیفی  ساختارهاي   .است انتقال الکترونی  

 .باشندمی πو  σ ينشدهاشغال انتقال الکترونی به حالات

 
لبهتجزیه  .5شکل   انرژي  اتلاف  طیفی  بلور    Kي  ي  در  به   2AgGaSسولفور 

 . σو  πهاي حالت
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لبه  اتلاف مغزه براي  ادامه، طیف   6در شکل  اتم سولفور    Lي  در 

  p2. این طیف متناظر با انتقال الکترون از تراز  نشان داده شده است 

طیف   ي بالاي تراز فرمی است.نشدههاي اشغالاتم سولفور به حالت 

ي طیفی اصلی است که بیشینه  6اتم سولفور داراي    Lي  اتلاف لبه 

با   bو    aدو ساختار نسبتاً تیز    اند.نامگذاري شده  fتا    aاز    6در شکل  

شوند و در ادامه افزایشی قابل توجه در دنبال می  cیک ساختار پهن 

در ادامه رفتاري کاهشی  گردد.  منتهی می  dي  طیف اتلاف به بیشینه

قا اتلاف  طیف  به  بدر  پهن  ساختارهاي  با  که  است  مشاهده  ل 

 شود. هاي صفر نزدیک میشدت

 
 . 2AgGaSر در بلور سولفو Lي طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه. 6شکل 

انتقال دوقطبی،   قانون  با  تراز  مطابق  به   p2الکترون  انتقال  به  مجاز 

(شکل   Lي  ي طیفی لبه تجزیهاست.    dو    sهاي  هایی با تقارنحالت 

می)  7 که  نشان  است.  دهد  متنوع  طیفی  ساختارهاي  این  دو منشأ 

، حاصل  eV  6 /3و    1/ 9هاي  ، به ترتیب در انرژيbو    aساختار طیفی  

الکترونی از اربیتال   هاي بالاي تراز اتم سولفور به حالت   p2انتقال 

ناشی از   eV  0 /6در انرژي    cساختار طیفی    است.  sفرمی با تقارن  

به   الکترون  می  کوانتو اد  عدابا    dي  نشدهاشغال   هاياوربیتالانتقال 

2،1=l,m  .ي  ي اصلی در طیف اتلاف لبه بیشینه  استL   سولفور را

حالات  می به  الکترونی  انتقال  به  تقارن    dتوان  مرتبط    l,m=2،0با 

حالت دانست  سهم  اگرچه  است ،  غیرصفر  نیز  دیگر  همین به  .هاي 

به ترتیب حالتهاي   fو    eهاي طیفی  ترتیب، سهم انتقالات در بیشینه

d  تقارن اربیتالاست   l,m=2،0و    l,m=2،1هاي  با   .  d  تقارن  با 

2،2=l,m  ي ساختارهاي طیفی بالاتر از  تقریباً در همهeV  5    داراي

با   مساوي  ساختارهاي    l,m=2،1سهمی  در  ترتیب،  این  به  است. 

حالت   ،شدهاشاره بین  حالت  هیبریداسیون  با  مذکور   l,m=2،2هاي 

هاي طیفی تنها براي بیشینه  sهاي  لت در مقابل، حا  قابل توجه است.

 .سهیم هستند eV 4هاي زیر در انرژي

 
لبهتجزیه  .7شکل   انرژي  اتلاف  طیفی  بلور    Lي  ي  در  به    2AgGaSسولفور 

 . mو  l اعداد کوانتومیی با هایحالت

 گیرينتیجه

هاي اتلاف انرژي نزدیک ساختار طیف  ي حاضر به بررسیمطالعع 

کالکوپیریت    Lو    Kلبه   در  منشأ پردازدمی  2AgGaSسولفور   .

سولفور انتقال الکترونی به حالات با    Kي  در لبههاي طیفی  بیشینه

بیشینه  است.   σو    πتقارن   بین  انرژي  هاي ساختاري در شکافتگی 

 متفاوت پیونديهاي طولاز  حاصلسولفور  Kي طیف لبه يآستانه

ي در طیف اتلاف لبههاي نقره و گالیوم است.  اتم  با بین اتم سولفور  

L    سولفور، سهم حالات با تقارنs  )d(حاضر  هاي  تنها براي بیشینه

 قابل توجه است.  eV 4از  هاي کمتر (بیشتر)در انرژي
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هاي توپولوژیکی مغناطیسی در حضور اثر وارپینگ شش ضلعی و نور عایق خواص الکترونی 

 قطبیده دایروي

  2روح ا...، فرقدان ؛ 1عبدي، ریحانه
 نکاشابلوار قطب راوندي،  ، ه کاشانفیزیک دانشگا دانشکده1

 کاشان گروه فیزیک ماده چگال، دانشگاه کاشان،  2

 

 چکیده

هاي دیراك روي سطح عایق توپولوژیک در حضور اتصالات مغناطیسی، اثر وارپینگ شش ضلعی و هم چنین تابش نور با قطبش دایروي فرمیون کنشدر این مقاله برهم

تفاده از اس توان خواص ترابردي عایق را از جمله رسانایی و گاف انرژي تغییر داد.می گیري مغناطش اعمال شدهشود. با تغییر در شدت نور فرودي و جهتبررسی می

 اسپینترونیکی مفید واقع شود.-ها و استفاده در ابزارهاي اپتوتواند براي بهبود خواص این نوع عایقاین نتایج می

 عایق توپولوژیک، نور قطبیده دایروي، اثر وارپینگ، اتصالات فرومغناطیس  واژه هاي کلیدي:
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hexagonal warping effect and circularly polarized light. 
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Abstract  

 
In this article, the interaction of Dirac fermions on the surface of topological insulators in the presence of 
magnetic junctions, the effect of hexagonal warping, and the radiation of light with circular polarization are 
investigated. By changing the intensity of the incident light and the orientation of the magnetization,, the transport 
properties of the insulators can be changed, such as conductivity and the energy gap. The use of these results can 
be useful for improving the properties of this type of insulators in opto-spintronic devices. 
 Keywords:  topological insulator, circularly polarized light, warping effect,  ferromagnetic junctions.      
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 قدمه م
-هاي معمولی داراي گافهاي توپولوژیک در مقایسه با عایقعایق  

هاي عایق هاي رسانایی در سطح و لبههاي نواري بزرگ و حالت

-هایی از جمله قابل توجه بودن برهمچنین به دلیل ویژگیهستند. هم

 اثر وارپینگ شش ضلعیمدار و تقارن بازتاب زمانی، -کنش اسپین

هاي سطحی در شود. حالتها ایجاد میدر سطح این نوع عایق

توانند خواص الکترونیکی این مواد را تحت نزدیکی انرژي فرمی می

تاثیر قرار دهند، بنابراین اثر وارپینگ بر ترابرد الکترونی در سطح 

 .]1[عایق موثر خواهد بود 

تنها یک نقطه دیراك در  3Te2Biترکیبات بر مبناي بیسموت مثل 

هاي سطح خود دارند. این ویژگی موجب جالب توجه بودن ویژگی

هاي مختلف از جمله رسانش گرمایی عایق هایی در زمینهچنین عایق

چنین مطالعاتی در زمینه و ابزارهاي ترموالکتریکی شده است. هم

اي هاسپینترونیک و کنترل قطبش اسپینی با استفاده از عایق-اپتو

 .]2[ توپولوژیک انجام گرفته است 

هاي الکتریکی و مغناطیسی خارجی منجر از سوي دیگر اعمال میدان

 ود. شهاي دیراك در سطح عایق میبه اثرات جالبی بر رفتار فرمیون
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. طرحی از ساختار مورد بررسی شامل عایق توپولوژیک، اتصالات مغناطیسی، 1

 نور و ولتاژ گیت
رونی توان خواص الکتتابش نور قطبیده بر سطح عایق میبا افزودن 

  و وابسته به اسپین این مواد را دستخوش تغییر ساخت و ترابرد

هاي توپولوژیک داراي اتصالات دره را در عایق-وابسته به اسپین

کنش هاي خارجی در حضور فرومغناطیس، ولتاژ گیت و سایر برهم

 . ]4و3[نور بررسی کرد 

در  3Te2Biه به بررسی برخی خواص عایق توپولوژیک در این مقال

 پردازیم.و تابش نور قطبیده بدون تشدید می حضور مغناطش

رم و تحت تابش نور به ف مغناطشهامیلتونی موثر ساختار در حضور 

 :]1[زیر است

3 2( ) ( 3 ) ( )F x y y x x x y zH v k k k k k V xV V O V � � � �  (1)    

 که در آن:

( ) . zV x Ug mV KO V: �' �              (2)  

 هايماتریس σپارامتر وارپینگ،  λسرعت فرمی،  Fvدر رابطه فوق 

)پاؤولی , , )x y zV V V V  ،Ug  ولتاژ گیت وm  اعمال مغناطش

 گیري داشته باشد:تواند به صورت زیر جهتاست که میشده 

(sin cos ,sin sin ,cos )m T M T M T                      (3)  

 ηدهد که در آن کنش نور را نشان میبرهم 2رابطه سومین جمله در 

اندیس دره، و 
2( ) /Fe vO:  r $ ) به -( +علامت است. :

 Ωو $در این رابطه گرد) است.گرد (چپازاي تابش نور راست

شدت نور تابیده به  دهند.و بسامد نور فرودي را نمایش می شدت

 aدامنه نور فرودي و  Aشود که در آن تعریف می  $eAa/فرم 

نور  در نظر گرفتن اثر لازم به ذکر است که ثابت شیکه ساختار است.

پارامتر  t:!!)tبه صورت این جمله با فرضبدون رزونانس 

 بررسی شده  )بسامد نور Ωو  هاترین همسایگیجهش بین نزدیک

است که با توجه به این شرط حداقل بسامد لازم براي نور قابل 

هاي در محدوده شدتمحاسبات چنین هم .] 5،6[محاسبه است 

نور لیزرها و  براي .]5،6،7[ شده است انجام $>> 1پایین نور 

کوچکتر از  شدت نورتراهرتز 1000 ي بسامدمحدودههاي درپالس

با اعمال این دو شرط مرتبه بزرگی بسامد نور تابیده  .] 6،7 [ باشدمییک 

غیررزونانسی در نظر گرفته شده است براي هر ساختاري که به صورت 

 بدست می آید.

-رابطه پراکندگی انرژي براي هامیلتونی فوق در حضور تمام برهم

 ها به صورت زیر است:کنش

( ) ( )E k Ug s kH �                (4) 

 :نمایه اسپین و s که در این رابطه

 
3 2 2( ) [ ( 3 ) cos ]x x yk k k k CH O T KO: � �' � �    

2 2( sin cos ) ( sin sin )F y F xC v k v kT M T M ' � � ' �  

 
ها روي سطح عایق .الف) نمایشی از مخروط دیراك فرمیون2شکل

توپولوژیک سه بعدي، ب) نمایش تقاطع مخروط دیراك با انرژي 

  در غیاب اثر مغناطش و تابش نور. E=400meVثابت 
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 )5و6( 

 
ــکـل  ــی از مخروط دیراك فرمیون 3شـ ــطح عایق  .الف) نمـایشـ هـا روي سـ

ــه بعـدي، ب) نمـایش تقاطع مخروط دیراك با انرژي ثابت     توپولوژیـک سـ

E=400meV.   رنگ آبی در حضـور اثر نور و مغناطش در راستايx  و رنگ

 سبز در غیاب اثر نور و مغناطش.
دهد که در آن عایق مورد بررسی را نمایش میساختار  1شکل 

ریف طبق تع قرار گرفته است. مغناطشتوپولوژیک در حضور نور و 

باشد که در  zو یا  x ،yگیري مغناطش می تواند در راستاي جهت

در حضور نور قطبیده در در  yو  xاین مقاله مغناطش در راستاي 

 شود.بررسی می zجهت 

نمودار مربوط به انرژي در حالت دو بعدي و سه بعدي  1در شکل 

و تابش نور نمایش داده شده است. شکل  مغناطشبدون حضور اثر 

دهد الف مخروط دیراك فرمیونهاي روي سطح عایق را نشان می 1

محاسبه شده است. گاف انرژي در این  6تا4که با توجه به روابط 

ار انرژي به ازاي اسپین بالا (منحنی حالت مطابق با صفر بوده و نمود

 ب نیز نشان  1آبی) و پایین (منحنی قرمز) متقاطع هستند. شکل 

 
ــکـل  ــی از مخروط دیراك فرمیون 4شـ ــطح عایق  .الف) نمـایشـ هـا روي سـ

ــه بعـدي، ب) نمـایش تقاطع مخروط دیراك با انرژي ثابت     توپولوژیـک سـ

E=400meV.   رنگ آبی در حضـور اثر نور و مغناطش در راستايy  و رنگ

 سبز در غیاب اثر نور و مغناطش.
هاي خارجی، لبه هاي مخروط کنشدهد که در غیاب اثر برهممی

 تا حد زیادي متقارن  E=400meVدیراك به ازاي مقدار ثابت انرژي 

اي هدر مرکز منحنی واقع شده است. شکل گیري لبه Гبوده و نقطه 

که در شکل ب رسم شده است مخروط دیراك به صورت دانه برف 

شود و با تغییر مقدار پارامتر از اثر وارپینگ شش ضلعی ناشی می

 باشد.وارپینگ عایق قابل تنطیم می

روابط انرژي در حضور تابش نور و مغناطش  4و  3هاي در شکل

بررسی شده است. براي اعمال اثر تابش نور در  yو  xدر راستاهاي 

فرض شده و هم چنین  100meVΩλ=محاسبات مقدار پارامتر 

گرد انجام شده و براي نور با قطبش راست 1η+=محاسبات به ازاي 

اعمال شده که به معناي  xاثر مغناطش در راستاي  3است. در شکل 

  0φ=و  θ=π/2به صورت  mدر نظر گرفتن زوایاي بردار مغناطش 
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ر تعریف شده و مقادی yمغناطش در راستاي  4بوده ولی در شکل  

2/π=φ=θ باشد. مقدار انرژي تبادلی ناشی از اثر مغناطش نیز می

الف و  4و  3در نظر گرفته شده است. شکل  70meVΔ=برابر با 

دهد که با اعمال اثر بردار نور و مغناطش در مخروط ب نشان می

 الف گاف انرژي قابل توجهی  2ها در مقایسه با شکل دیراك فرمیون

شود. مقدار این گاف براي و پایین ایجاد میبین انرژي اسپین بالا 

و براي  meV 5/97برابر با  xالف با مغناطش در راستاي  3شکل 

باشد، می meV 2/94برابر با  yالف با مغناطش در راستاي  4شکل 

دهد گاف انرژي ایجاد شده با اعمال مغناطش در راستاي که نشان می

y تر است.کم 

هاي مخروط دیراك را با انرژي بهب که تقاطع ل 4و  3در شکل 

E=400meV دهد خطوط منحنی در غیاب (سبز رنگ) نمایش می

و حضور (آبی رنگ) اثر تابش نور و مغناطش رسم شده است. شکل 

تقارن  xدر راستاي  مغناطشدهد با اثر تابش نور و ب نشان می 3

هاي مخروطی دیراك از بین رفته و منحنی به سمت بالا جابجا لبه

 شود. می

 E=400meVب که تقاطع منحنی مخروطی با انرژي ثابت  4شکل 

دهد نیز بیانگر نمایش می yرا در حضور نور و مغناطش در راستاي 

تغییر شکل در حالت دانه برفی و تقارن اثر وارپینگ با اعمال سایر 

هاي خارجی است. در این حالت علاوه بر شکسته شدن کنشبرهم

 نی به سمت چپ منتقل شده است. تقارن نمودار، منح

نیز اعمال شود اثري مشابه  zدر صورتی که اثر مغناطش در راستاي 

با اثر تابش نور خواهد داشت که منجر به افزایش بیشتر میزان گاف 

شود می yو  xانرژي در مخروط دیراك در مقایسه با دو حالت 

 ).meV240(حدود 

د در توانولتاژ گیت نیز میافزودن اثر میدان الکتریکی خارجی و 

 تغییر و تنظیم نتایج تاثیرگذار باشد.

 نتیجه گیري

-در این مقاله به صورت خلاصه اثر مغناطش و تابش نور بر فرمیون

هاي دیراك روي سطح عایق توپولوژیک سه بعدي مورد بررسی 

دهد با افزودن اثر مغناطش در راستاهاي قرار گرفت. نتایج نشان می

گاف نواري قابل توجهی مابین نوارهاي رسانش و ظرفیت مختلف 

-زمان اثر وارپینگ و اعمال برهمچنین با تاثیر همهم شود.ایجاد می

-هاي بالا منحنیهاي خارجی از جمله نور و مغناطش در انرژيکنش

وند شهاي رسم شده به ازاي انرژي ثابت از شکل دانه برفی خارج می

چنین با . همشوندخوش تغییر میتو خواص الکترونی عایق دس

توان نتایج گرد میگرد و چپاعمال اثر تابش نور در حالت راست

هاي متفاوت اندیس دره وابسته به مقدار اسپین را در حالت

)=±1ηسازي نتایج در راستاي کاربردهاي ) بررسی کرد و به بهینه

 اسپینترونیک پرداخت.-اپتو
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 مدل هایزنبرگ پادفرومغناطیس بر روي نوار کاگومه  فاز هاي بلور پیوندي در 

 1سعید سید  ،جهرمیسیوف  ؛ 1امیرد سی ، سلیمی ارشد 

 دانشکده فیزیک دانشگاه تحصیلات تکمیلی علوم پایه زنجان ، بلوار پرفسور یوسف ثبوتی ، زنجان 1

 چکیده

هاي چالش برانگیز در فیزیک ماده چگال اسـت  یکی از مدل  سـاختار مثلثی از جمله شـبکه کاگومهبر روي شـبکه هایی با    مدل هایزنبرگ پاد فرومغناطیس

ــپینی و بلور هاي پیوندي دارد. این فاز ها که در نتیجه برهمکنش هاي کواکه  ــیل میزبانی فاز هاي جذابی از جمله مایع هاي کوانتومی اسـ نتومی  پتانسـ

هم از جنبه نظري و هم کاربردي داراي اهمیت ویژه هسـتند. در این مقاله با اسـتفاده روش شـبکه هاي    ،ظهور می کنندناشـی از درماندگی مغناطیسـی  

و    در حضـور میدان مغناطیسـی می پردازیم  بر روي شـبکه ي شـبه یک بعدي نوار کاگومه   2/1مدل هایزنبرگ پاد فرومغناطیس اسـپین تانسـوري به مطالعه  

دت هاي تم را براي شـ یسـ تم از فاز هاي    دیاگرام فاز سـ یسـ ان می دهد که دیاگرام فاز سـ تخراج می نماییم. یافته هاي ما نشـ ی اسـ مختلف میدان مغناطیسـ

لور پیوندي تشـکیل شـده که بر روي صـفحات مغناطیسـی با مغناطش ثابت ظهور می کنند. همچنین، تعدادي از صـفحات مغناطیسـی که پایداري  ب مختلف  

 .ز هاي بلور پیوندي آنها را مشخصه یابی می نماییمبیشتري دارند را بررسی نموده و فا

 کاگومه، درماندگی مغناطیسی، شبکه هاي تانسوري نوارواژه هاي کلیدي: 

Valence-Bond Crystal phases of the antiferromagnetic Heisenberg model on the 
Kagome stripe 

Salimi Arshad, Seyed Amir1; Soyouf Jahromi, Seyed Saeed1 

, ZanjanDepartment of physics, Institute for Advanced Studies in Basic Sciences 1 

Abstract 

Antiferromagnetic Heisenberg model on lattices with triangular geometry such as Kagome lattice is 
one of the challenging models of condensed matter physics which can host exotic phases such as 
quantum spin liquids and valence-bond crystals (VBC). These phases which emerge due to the extensive 
quantum fluctuation induced by geometric frustration are important both from theoretical and 
experimental point of view. In this paper, we study the spin-1/2 Heisenberg on the quasi-one-
dimensional Kagome stripe in the presence of the magnetic field and extract the phase diagram of the 
model for different field strength. We show that the phase diagram is composed of various VBC phases 
which emerge on magnetic plateaus. We further characterize several of the VBC phases on those 
plateaus which are more stable.  

Keywords: Kagome Stripe, Frustrated antiferromagnets, Tensor network     

PACS No: 64.60, 71.10, 75.25        

 

 مقدمه

یکی    مهمدل هایزنبرگ پادفرومغناطیس بر روي شبکه کاگو 

ماده چگال  فیزیک  در  ها  ترین سیستم  برانگیز  از چالش 

و   بحث  محل  دیرباز  از  آن  پایه  حالت  ماهیت  که  است 

]. مطالعات اخیر پیشنهاد می  1تحقیقات فراوان بوده است [ 

  دهند که حالت پایه سیستم می تواند کاندید میزبانی مایع

]. بعلاوه مطالعه 2کوانتومی اسپینی و یا بلور پیوندي باشد [ 

                          سیستم در حضور میدان مغناطیسی منجر به مشاهده رفتار
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هاي جالبی از جمله ظهور صفحات مغناطیسی با مغناطش               

ناطش  ثابت در حد شدت هاي مختلف میدان شده است. مغ

میانگین در راستاي میدان را بر روي هر صفحه می توان با 

نمود  مشخص  کسري  مقدار  در  ] 3[   یک  رفتاري  چنین   .

صفحات مغناطیسی  یادآور صفحات مقاومت الکتریکی در 

در   که  است  هال  کسري  کوانتومی  میدان   حضوراثر 

با این تفاوت که اکنون چنین     مغناطیسی ظهور می کنند.

یک سیستم اسپینی مشاهده می شود. این امر  پدیده اي در  

انگیزه اي مضاعف را براي مطالعه صفحات مغناطیسی و 

 .   ] 4[  دسته بندي ماهیت فاز آنها فراهم می نماید

هایزنبرگ  مدل  مطالعه  به  مقاله  این  در  راستا،  همین  در 

پادفرومغناطیس بر روي نوار شبه یک بعدي کاگومه (شکل  

در  1 مغنا  حضور)  بر میدان  علاوه  و  پردازیم  می  طیسی 

تعدادي مغناطیسی،  صفحات  سازي  فازهاي    از  آشکار 

نوظهور بر روي صفحات پایدار را مشخصه یابی می نماییم. 

به منظور یافتن حالت پایه سیستم و آشکار کردن صفحات 

مغناطیسی و گذار هاي فاز کوانتومی بین آنها از روش شبکه  

 infiniteدر زمان موهومی (هاي تانسوري مبتنی بر تحول  

time evolving block decimation (iTEBD) (

 را     و نمایش تانسوري حالت پایه سیستم  ] 5[   استفاده نموده

حد  در  بینهایت  طول  با  کاگومه  نوار  یک  روي  بر 

انرژي  محاسبه  با  نماییم. سپس  می  محاسبه  ترمودینامیک 

مشتق   و  پایه  میانآحالت  مغناطش  همچنین  و  در ن  گین 

و  نموده  استخراج  را  سیستم  فاز  دیاگرام  میدان،  راستاي 

 تعدادي از فاز ها را مشخصه یابی می کنیم. 

 مدل 

در    1/ 2مدل هایزنبرگ پاد فرومغناطیس اسپین  هامیلتونی  

، به  )1  شکل(بر روي نوار کاگومه  غناطیسی  حظور میدان م

 صورت زیر تعریف می شود: 

H = ෍ J௜,௝ S௜ .  S௝
ழ௜,௝வ

- h ෍ S௜
௭

௜

                            (1)                  

میدان   zمولفه    zS  است،  1/ 2  عملگر اسپین   iSدر آن  که  

شدت برهمکنش پادفرومغناطیس هایزنبرگ    i,jJمغناطیس،  

می باشد. بعلاوه    zشدت میدان مغناطیسی در راستاي   hو  

<i,j>    همسایه روي  بر  بیانگر جمع  اول  در جمله جمع 

در حد میدان هاي بسیار قوي سیستم    هاي نزدیک است.

در فاز قطبیده قرار می گیرد که در آن همه اسپینها با میدان 

مغناطیسی هم راستا می باشند. در حد برهمکنش هاي قوي  

 سیستم نامعلوم است.   ههایزنبرگ اما حالت پای

 

کاگومه  1شکل   نوار  از شبکه    :  بعدي  برش شبه یک  به صورت  که 

کاگومه دو بعدي حاصل می شود. دایره هاي جایگاه هاي شبکه که بر  

 قرار دارد را توصیف می نماید. 2/1روي آنها اسپین هاي 

درماندگی هندسی از ساختار مثلثی شبکه کاگومه،  به دلیل   

ازي در راس  شکل گیري یک آرایش یکتا از اسپینهاي پاد مو 

و حالت پایه سیستم با کمینه    مثلث ها امکانپذیر نبودههاي  

انرژي پیوند هاي شبکه برابر نخواهد بود. بعلاوه هامیلتونی  

) حل پذیر دقیق نبوده و یافتن حالت پایه سیستم در حد  1(

هاي   روش  از  استفاده  مستلزم  مختلف  هاي  برهمکنش 

   می باشد. عددي 

 شبکه هاي تانسوري 

شبکه هاي تانسوري می توانند نمایش بهینه اي از حالت  

هامیلتونی موضپایه  ساختار    اساس  بر  را  یعهاي 

درهمتنیدگی اجزاي سیستم درحد ترمودینامیک به صورت  

حاصلضربی از تانسورهاي موضعی فراهم نمایند. نمایش  

زیر   صورت  به  کلی  حالت  در  موج  تابع  یک  تانسوري 

 نمایش داده می شود: 

|Ψ⟩= ෍ F
d

ቄsriቅi=1

N

ቀAsr1

[r1],…,AsrN

[rN]ቁ  |sr1,…,srN⟩, 
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 𝑟௜در مکان   𝑖در جایگاه  حالت فیزیکی سیستم   ห𝑠௥೔ൿکه در آن 

𝐴௦ೝ೔ي شبکه و  به هندسه   نسبت

ቂ௥ೝ೔ቃ
تانسورهاي موضعی هستند.    

نمایش تانسوري تابع موج را یا به صورت دقیق و یا با استفاده 

بر   مبتنی  هاي  روش  وردشی از  هاي  روش  یا  زمانی  تحول 

محاسبه نمود. در این مقاله با استفاده از تحول یک حالت اولیه  

با استفاده از   )1تصادفی در زمان موهومی تحت اثر هامیلتونی (

حالت پایه مدل هایزنبرگ پادفرومغناطیس را در   iTEBDروش  

 حد شدت هاي مختلف میدان مغناطیسی محاسبه می نماییم. 

 دیاگرام فاز

که به صورت زیر تعریف    zدر راستاي  مغناطش میانگین    2شکل  

 می شود را نمایش می دهد: 

                                       (2)    Mz =  ∑ Mz
i /𝑁௜ 

تعداد سایت هاي موجود در سلول واحد دوره اي    Nکه در آن  

جام شده  است که محاسبات شبکه هاي تانسوري بر روي آن ان

 . شده است

 

مغناطیسی مختلف    حات  صف  . zدر راستاي  میانگین  : مغناطش   2شکل  

قابل   آنها  اشباع  و مقدار مغناطش کسري  در شدت میدان مغناطیسی 

 تشخیص است. 

فاز هاي مختلف سیستم توسط  همانطور   که مشاهده می شود 

صفحات مغناطیسی با مغناطش اشباع کسري ثابت بر روي هر  

صفحه قابل تشخیص است.  به طور خاص صفحات مغناطیسی 

 در محاسبات   zM = ,3/10 ,1/5 , 1/10 3/5 ,1/2 ,2/5با مقادیر  

ITEBD    جایگاه نشان   20بر روي یک سلول واحد دوره اي با  

 از صفحات مغناطیسی را  گذار فاز بین هر یک  شده است.داده 

می توان با بررسـی انرژي حالت پایه و مشـتقات آن آشـکار کرد.  

کل  ب میدان    3شـ نمودار انرژي حالت پایه بر جایگاه را بر حسـ

ــان می دهـد. گـذار فـاز کوانتومی بین فـاز هـاي   ــی نشـ مغنـاطیسـ

ن، با اسـتفاده مختلف سـیسـتم را علاوه بر نمودار مغناطش میانگی

ــکار کرد. شــکل     4از مشــتق انرژي حالت پایه نیز می توان آش

ان می   تق مرتبه اول انرژي بر حسـب میدان مغناطیسـی را نشـ مشـ

تق مرتبه اول انرژي بیانگر  تگی هاي موجود در مشـ دهد. ناپیوسـ

ــی با  ــفحات مغناطیس ــت که فاز هاي موجود در ص این امر اس

دیگر   ه اول ازیکـ از مرتبـ ذار فـ د.ج ـگـ ــونـ ه    دا می شـ انطور کـ همـ

صــفحات مختلف مقاومت مغناطیســی در اثر کســري کوانتومی  

ا ل  لهـ ه دلیـ اي    بـ از هـ ه فـ ذابی از جملـ اي جـ ازهـ انی از فـ میزبـ

ه  ه بـ ــت، در ادامـ توپولوژیـک از اهمیـت ویژه اي برخوردار اسـ

ــفحات   ــته بندي فاز هاي موجود در ص ــه یابی و دس ــخص مش

که پایداري    zM = 3/5 ,2/5 , 1/5  مغناطیسی بر روي صفحات 

بیشـتري نسـبت به سـایر صـفحات دارند (در ناحیه بیشـتري از  

به منظور بررسی ویژگی   حظور دارند) می پردازیم.شدت میدان  

هاي صـفحات مغناطیسـی ذکر شده مغناطش موضعی در راستاي 

z ــپین ــتگی اس ــبکه   و همبس ــپین بین -در جایگاه هاي ش اس

ایه هاي نزدیک،   کل  ، را   r+1.Sr<S<همسـ به نمودیم.  شـ محاسـ

بکه   5 پینی بر روي باند هاي شـ تگی اسـ دت مغناطش و همبسـ شـ

به ترتیب در شـــدت هاي    3/5 ,2/5 , 1/5صـــفحات    را براي

هاي مثبت  همبســتگی  نشــان می دهد.  1.5و   0.7و   0.3میدان  

هاي  در شکل توسط خط چین نشان داده شده. بعلاوه همبستگی

ته با ضـخامت ان  ها و رنگمنفی با خطوط پیوسـ هاي متفاوت نشـ

و منفی نیز به ترتیب با  مغناطش موضـعی مثبت  داده شـده اسـت.

دایره هاي آبی و قرمز نمایش داده شده است. طرح هاي حاصل  

ح نشـان دهنده شـکسـت تقارن از همبسـتگی هاي اسـپینی به وضـو

6C    ا و ــش ظلعی هـ ارن  شـ ه    3Cتقـ اگومـ اي کـ ث هـ بر روي مثلـ

ارن ظهور فاز هاي بلور پیوندي با اسـت. حاصـل این شـکسـت تق

ا یکـدیگر  ارن بـ ــت کـه از طریق تقـ ایـه تبهگن اسـ حـالـت هـاي پـ

ــتنـد. ــایر حـالـت هـاي تبهگن را    مرتبط هسـ بـه عبـارت دیگر، سـ

ان دمـ اي    میتوان از چرخش چیـ د هـ انـ ا بر روي بـ ــتگی هـ همبسـ

ــت آورد. لازم به ذکر ــبکه بدس ــایر حالت هاي    ش ــت که س اس

بیه   تبهگن ازي هايدر شـ روع از حالت   سـ وري با شـ بکه تانسـ شـ

 هاي اولیه تصادفی متفاوت بدست می آید. 
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: انرژي حالت پایه بر جایگاه بر حسب شدت میدان مغناطیسی   3شکل  

 . D = 8براي باند مجازي 

 

ــکل ــی.    4  ش ــبت به میدان مغناطیس ــتق مرتبه ي اول انرژي نس : مش

ــتق مرتبـه اول بیـانگر گـذار فـاز مرتبـه اول بین  ــتگی هـا در مشـ نـاپیوسـ

 فازهاي مختلف سیستم است.

 نتیجه گیري

در این مقاله دیاگرام فاز مدل هایزنبرگ پاد فرومغناطیس اسپین  

مغناطیسی مورد  را بر روي نوار کاگومه در حضور میدان    2/1

هاي   شبکه  روش  از  استفاده  با  دادیم.  قرار  مطالعه  و  بررسی 

حد   در  سیتم  پایه  حالت  محاسبه  و  بعدي  یک  تانسوري 

ترمودینامیک، فاز ها و گذار فاز کوانتومی بین آنها را با بررسی 

یافته هاي    انرژي و مشتق آن و همچنین مغناطش آشکار نمودیم.

  در دماي صفر    و  میدان مغناطیسی  ما نشان می دهد که در حضور

 دیاگرام فاز سیستم شامل صفحات مغناطیسی با مغناطش ثابت 

 ري هال، ساست که مشابه مقاومت الکتریکی در اثر کوانتومی ک 

    توسط مغناطش کسري اشباع مشخصه یابی می شود.

 

 ,2/5 , 1/5 صفحه هاي مغناطیسی  فاز هاي پیوند بلوري در:  5 شکل

باند ها  در  .  3/5 شدت هاي مغناطیسی مختلف. رنگ ها و ضخامت 

با رنگ  هاي مختلف را نشان می دهد. مغناطشمبستگیه هاي مثبت 

 آبی و مغناطش منفی با رنگ قرمز نشان داده شده است. 

این روي  بر  اسپینی  همبستگی  و  مغناطش  مطالعه    همچنین 

  نشان می دهد که ماهیت حالت صفحات مغناطیسی تراکم ناپذیر  

از نوع بلور پیوندي می باشد که تقارن    پایه در موارد مطالعه شده

توسط حالت هاي تبهگنی    هامیلتونی را میشکند و   3Cو    6Cهاي  

توصیف    از چیدمان همبستگی اسپینی بر روي باند هاي شبکه  

 می شود.  
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  HF برداري با اسیدبه روش لایه C2Tiبعدي یابی صفحات دوساخت و مشخصه

   1محمدي زاده ، محمدرضا ؛ 1خزائی ، محمد ؛ 1اسما،  اسکندرلی
  تهرانانتهاي خیابان کارگر شمالی ،  ،  ه تهرانفیزیک دانشگا انشکدهآزمایشگاه پژوهشی ابر رسانایی و ابر مواد ، د1

 

 چکیده

 دیبا غوطه ور کردن در اس AlC2Ti فاز مکس يپودرها شیمیاییانتخابی  يبردار هیبا لا C2Ti ينانوصفحات دو بعدو مشخصه یابی  اختس وهشپژاین ر د

جوشی به روش تف  تناسب عنصري آن با نسبت هاي ي ، از عناصر اولیهAlC2Ti کسمَ فازِکار با ساخت پودر  .کرده ایمگزارش  را اتاق يدر دما ک،یدروفلوئوریه

 به) SEM( میکروسکوپ الکترونی روبشیتصویر برداري  و X  ي آنالیز پراش اشعهتحت اتمسفر آرگون آغاز شد.  C1100°در دماي   (PLS)بدون اعمال فشار

 نتایج نیست که در ايندازهااما فراوانی بهدهد. را نشان می Ti2Cتشکیل مکسین   SEM تصاویر مورد استفاده قرار گرفت. منظور بررسی ترکیب فاز ایجاد شده

XRD .رؤیت شود 

 AlC2Ti، ساختار دوبعدي، C2Tiمکسین، فاز مکس، نانوصفحات  :واژه هاي کلیدي

 

Synthesis and characterization of two dimensional Ti2C MXene sheets  
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Abstract  

 
Here, we report the fabrication and characterization of two-dimensional (2D) Ti2C nano-sheets by selectively 
exfoliating the atomic Al layers from Ti2AlC MAX phase powder immersed in an aqueous hydrofluoric acid 
solution at room temperature. The Ti2AlC MAX phase powder was synthesized from its elemental Ti, Al, and C 
(graphite) powders with a stoichiometric ratio of 2:1:1 using pressure-less sintering at 1100°C under argon 
atmosphere. X-ray diffraction and scanning electron microscopy (SEM) were used to investigate the created 
phases. The SEM images show the formation of Ti2C maxine. But its abundance is not as much as can be seen 
in the XRD results. 
 
 Keywords:  MXene, MAX phase, Ti2C nano-sheets, two-dimensional structure, Ti2AlC 
 
PACS No.         61 
 

  دمهمق

     MAX phase هستند که اي  مواد سه لایه ايِ تکرار شونده ،ها

 وندیبه هم پ A از عنصرِ ییها هیبا لا  nXn+1M يها هیها لا در آن

 ، که در آن است nAXn+1Mشیمیایی آن ها   فرمول .]1[خورند یم

n = 1,2,3 ،M هیاول واسطه يفلز  کی ،A 16تا  13گروه  عناصر 

چند  يساختارها که است،کربن و یا نیتروژن  X، و یجدول تناوب

 در حقیقت .[2,3]دهند یم لیبا خواص ناهمسانگرد را تشک هیلا

 هیبا لا، مشترك يبا لبه ها X6M يهاوجهیاز هشت  ییهاهیلا

 يفلز وندیپ .شوندمی ختهیآمهمدر ،خالص يِ Aعنصر گروه  يها

 ،تاس M-Xپیوندهاي از  تر فیعض معمولاًکه M-A  يهاهیلا نیب

 لایه برداريِ  بنابراین ؛دارد یکنار هم نگه م را nXn+1M يهاهیلا

 [4].سازد یرا ممکن م A يها هیلا یِتخابان
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نوع  لیتشکبه منظور ، نشان داده شد که 2011در سال       

 را A يهاهیلاتوان ، میMXeneبه نام  ،ياز مواد دو بعد يدیجد

ها مکسین .[5]کرد برداريلایه مکس هايفاز از یانتخابطور به

هاي گروهخفف م xT آن دارند، که دررا  xTnXn+1Mساختار کلی 

 [6].است Clو  O ،OH ،Fسطحی مانند  يپایان دهنده

از نظر و  یکیالکتر ییرسانايِ انرژي، ساز رهیذخدر ها مکسین

-یود نشان ماز خ يبه فرد منحصر خواص ی و آبدوستی،کیمکان
 ،لیتیومی يهايباترمناسبی در ساخت  کاندیدايِها را  که آن ؛دهند

، سرب جذب طیمح، دروژنیه يرهیذخ طِ یها، محشبه خازن

و  بي آهاي تصفیهدستگاه ،زوریکاتال مرها،یدر پل هاکننده تیتقو

 .کندیمي دو بعد يهانانو دستگاه

مراحل سنتز بالا به پایین  )، بفاز مکسهاي مختلف  لف) اتما:  1جدول

 .[7]رمکس مادفاز  نانوصفحات مکسین از

 روشهاي آزمایشی
با مخلوط  AlC2Tiمکس فاز ساخت پودر  :مکسفاز ساخت      

 45 ي تیتانیوم (میانگین اندازه ي ذرات:هاي عناصر اولیهکردن پودر

 45)، آلومینیوم (میانگین اندازه ي ذرات: %99 میکرون و خلوص

در  2:1:1 هاي مولی) و گرافیت با نسبت%99 ن و خلوصمیکرو

مخلوط سه پودر  ..کردیمآغاز  اي رومیزي سیاره ايآسیاب  گلوله

در اتمسفر  دور بر دقیقه 276سرعت با  و ساعت 10 به مدت را

ها را از جنس زیرکونیا ها و گلولهکاپ .آرگون آسیاب کردیم

سپس مخلوط  بود. 10:1و نسبت گلوله به پودر  انتخاب کردیم

 16قرصی به ضخامت  و پرس کردیمبار  300پودري تحت فشار 

تحت اتمسفر آرگون  ايلولهي هکور را در. قرص میلی متر ساختیم

ي سانتی گراد بر دقیقه قرار دادیم. درجه 10با نرخ افزایش دماي 

حرارت دید. در کوره   C°1100 ساعت در دماي 2 قرص به مدت

دقیقه در آسیاب  10ن قرص از کوره، به مدت پس از خارج کرد

 اي آن را پودر کردیم.گلوله

میلی  10به آرامی به  AlC2Tiگرم پودر  0.5 :مکسینساخت     

و محلول  کیماضافه درصد  10 و 30دروفلوئوریک لیتر اسید هی

. قرار دادیم اتاق در دماي ساعت 5 روي استیرر به مدترا حاصل 

دور بر  3500ه با سانتریفیوژ با سرعت مرتب 7را  محلولسپس 

  PHتا زمانی که .دادیمدقیقه شست وشو  5 دقیقه و هر بار به مدت

پس از عبور دادن محلول از  هایتدر ن .شود 6 محلول حدوداً

باقی مانده روي پودر یم و طر شستقبا یک لیتر آب م صافی،آن را

. ار دادیمقر ساعت 24به مدت  °80 دماي در آون خلا دررا  صافی

مورد بررسی  XRDو  SEMهاي براي آنالیز نهایی پودر آخر در

 قرار گرفت.

 تحلیل آنالیزها

 2AlC3Tiمکس فاز ، 60° و 39°ي هادر زاویه  به این دلیل که     

، 1 هاي نزدیک به هم دارند و بنا به جدولقله TiC و AlC2Tiو 

یشان صههاي مشخقله ،راه حل تشخیص این سه ماده از یکدیگر

دهد  از پودر مکس فیز را نشان می XRDطیف  1است. شکل 

هاي دیگر قلهو همچنین  AlC2Tiدرجه ي  13 مشخصه ي يقله

کند. پیک مکس را ثابت میفاز مربوط به این ماده، تشکیل این 

 این نیز در Al و Tiو ترکیبات فلزي  مکعبی TiCهاي ناخالصیِ 

مکس فاز  SEMتصویر  2 شکل الگوي پراش به چشم می خورد.

 ه اي در آن مشهود است.یاست که ترکیب لاشده ساخته 
 .TiCو  2AlC3Ti ،AlC2Tiمکس فاز  XRDهاي داده : 2لجدو
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هاي مولی ي ایکس فاز مکس به دست آمده از نسبت: الگوي پراش اشعه 1شکل

Ti:Al:C = 2:1:1 

قبل از  Ti2AlCکس م: تصویر میکروسکوپ الکترونی روبشیِ پودر فاز 2شکل

 .HF غوطه وري در اسید

علاوه بر الگوي پراش  C2Tiبراي تشخیص تشکیل مکسین      

اشعه ي ایکس پودر مد نظر به تصویر میکروسکوپ الکترونی از 

، صفحات لایه اي از 3شکل  SEMآن نیز نیازمندیم. در تصویر 

 . هم جدا شده ي آکاردیون مانندِ مکسین به وضوح دیده می شود

از  سپ AlC2Tiمکس فاز روبشیِ پودر  یتصویر میکروسکوپ الکترون:  3شکل

 .HF 30%لایه برداري با اسید 
 استفاده کردیم   HFاسید ما براي حذف لایه هاي آلومینیوم از     

کند و ذرات  یرا حکاکهاي مکس فاز هايمرز دانه ،دتوانیم چون

 HF ؛نیهمچن کند. هیر تجزکوچکت يهارا به دانه يابزرگ چند دانه

 ومیتانیت دیاکس تواندیاست که م هاي حکاکیمحلولاز معدود  یکی

 يسطح فازها يمحافظ نازك رو يهیلا کیعنوان را که معمولاً به

که  این حکاکیِ  لایه برداري کند را وجود دارد Ti يِحاو مکسِ

 مکسهاي فازدر  ،با اسید A يهاهیواکنش لا يبرا دیاکس يِهیلا

 ست.ا يضرور

 کیمنجر به ، HFمکس به اسیدِ  فاز ایند افزودن پودرفر     

-گونهو  2H حباب يادیز رِیمقاد شدنظاهر واکنش گرمازا همراه با
واکنش  یکدر حقیقت؛  .[5]شد محلولدر  يفلز دیفلورا يها

 :به وقوع پیوسته است ي زیرمطابقِ رابطه ییایمیش

Ti2AlC(s) + 3HF(l) = Ti2C(s) + AlF3(s) + 3/2H2(g)  
مربوط به  XRD يهاقلهدهد که تمام ینشان م 4شکل     

AlC2Ti،  برداري در اسیدلایهپس از HF همچنین  .اندهشد دیناپد

 یعنوان ناخالصکه به TiC يهاقلهفقط هم نیست،  Alخبري از 

 42.28° ،36.43°هاي زاویه ، دراشتوجود د فاز مکسدر 

 .[5]شدند ییشناسانیز  60.97°و

ي ایکس فاز مکس الگوي پراش اشعهبه ترتیب از بالا به پایین،  : 4شکل

AlC2Ti  پس از لایه برداري در اسیدHF. %10  ساعت 5به مدت  %30و. 

موجود در محصول نهایی ممکن است TiC بخشی از این      

و در خصوص  مکس اولیه باشدفاز در  TiCمتعلق به ناخالصیِ 

 HFدر اسید  AlC2Ti بخش زیادي ازکه  به نظر می رسد ،مابقی آن

دیده می  SEMدر تصویر که  کمیو مقدار  [5]است حل شده

ناکافی کم و  فراوانی تبدیل شده است. C2Ti شود، به مکسین

در  هاي مربوط به آن را قله ،در نمونه باعث شد که C2Ti مکسین
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 برداريتصویر در گرطرف دی. از نکنیممشاهده  4پراش شکل 

SEM، اي مکسین به دنبال ساختار لایهC2Ti ،مختلف نواحی 

را  3شکل SEMدر نهایت تصویر  و را بررسی کردیمنمونه 

 دهد.را نشان می C2Tiاي مکسین انتخاب کردیم که ساختار ورقه

هستیم تا  يهاي بیشترهمچنان در حال کار بر روي نمونه     

 تولیدي را افزایش دهیم. C2Tiمکسین بتوانیم مقدار 

هاي قلهشدت  HF، با کاهش غلظت اسید 4با توجه به شکل     

TiC یابد و البته پیک اصلی از فاز مکس با شدت بسیار کاهش می

با  ي ایکساشعهپراش  يهاقلهخورد. همچنین کم نیز به چشم می

 نیا ند.اهبالاتر منتقل شد يهیزاو ریبه مقاد HFغلظت اسیدِ  شیافزا

صفحات  d ي، فاصلهHF غلظت شیدهد که با افزاینشان م دهیپد

-یبالاتر را م يایمشاهده شده به زوا يقله انتقالِ .ابدییکاهش م
به دست  TiC موجود در محلول ساختارِ Al يهاتوان به انتشار اتم

 نیاست و بر ا Tiکمتر از  Al یدر واقع شعاع اتم مده نسبت داد.آ

باعث کاهش پارامتر  TiCدر ساختار  Al يهاار اتماساس انتش

 شیکه با افزا رسدیبه نظر م ن،یبر ا علاوه شده است. TiCشبکه 

 TiCدر ساختار شبکه  يشتریب  Alيها، اتمHFغلظت اسید 

 .شودیبالاتر م يایها به زواقلهجایی بهجا اند که منجر بهمنتشر شده

 10افزایش غلظت اسید از  با 4هاي شکل پیک FWHMبه علاوه 

ي رابطه FWHMبا مقدار ها كربلوي اندازه یابد.کاهش می ،30به 

منجر به ، TiCبه  AlC2Ti هیتجز گر،یبه عبارت د معکوس دارد.

 شیافزابا  FWHMکاهش  شود.یم ستالیکري اندازه بزرگتر شدن

 است. TiCتبلور مجدد ذرات  ي دهنده، نشانHF غلظت اسید

 یو مکعب یشش ضلع بیبه ترت TiCو  AlC2Ti بلوري اختارس

 يتوان رابطهیم، TiCفاز مکس به  لیتبد فراینددرك  يبرا. است

 یتوال AlC2Tiو  TiC يبرا .بیان کرداین دو را  بلوريساختار 

 :) هستند2) و (1( يمطابق با نمادها بیبه ترت ،هالایه

Ti – C – Ti – C – Ti – C – Ti – C                      (1) 
Ti – C – Ti – Al – Ti – C – Ti – Al – Ti            (2) 

توان  ی، مAlC2Tiاي ذکر شده بر یانباشتگ یبر اساس توال     

 یعمل م TiC براي بلوك هايمرز  کیبه عنوان  Al هیگفت که لا

 فیضع اریبس Ti-Al يوندهایپ پیشتر بیان شدهمان طور که  کند.

حذف  AlC2Tiاز  Al يهاهیاگر لاو  هستند C-Ti يوندهایتر از پ

منجر به حذف  HF استفاده ازبنابراین؛  شود یظاهر م C2Tiشوند، 

 C يهااتم بردِ مجدد دور عیتوز ت،یدر نهاو  شود یم Al يهاهیلا

 شود. یم TiCبه  C2Ti لیباعث تبد

 برداريِ فاز مکس منجر توان نتیجه گرفت که لایهبنابراین می     

موجود است، اما  3 به تولید مکسین شده است که آثار آن در شکل

شده  ریختارباعث تغییر  HFوري و غلظت اسید مدت زمان غوطه

 5است و ظاهراً باید زمان هاي غوطه وري در اسید براي کمتر از 
دیگري باید انجام هاي آزمایشات و آنالیزو  ساعت هم بررسی شود

 گیرد.

  

  نتیجه گیري

 AlC2Tiمکس پودر فاز  ریختارفاز و  یابیمطالعه، ارز نیدر ا     

قرار  یمورد بررس ،HFدر محلول  يورشده پس از غوطه هیته

پس از غوطه  AlC2Tiمکس نشان داد که پودر فاز  جینتا گرفت.

راستا،  نیا در شد. لیتبد TiCبه  HFدر محلول  ور شدن

س از پ AlC2Tiمکس فاز  نشان داد که XRD مشاهدات

-قله FWHMمقدار  ن،یبر ا علاوه شد. دیناپد اسیددر  يورغوطه
با افزایش غلظت اسید، کاهش به دست آمده  TiCپراش  يها

ذرات  يتبلور برا ندیفرآ کیمشاهدات نشان داد که  نیا یافت.

TiC رسد که افزایش غلظت اسیدت و به نظر میرخ داده اس ،

 ه است.کرد رییتغ دهیبر یمکعب TiCبه  یچند وجهاز  شکل ذرات
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 Cu- Fe/MWCNTدر الکترود  نژي ذخیره سازي هیدرومطالعه

  1مریم مالمیر ؛ 1علمی فییشکوفه س
  آباد، لرستانخرم،  لرستان هفیزیک دانشگا گروه1

 

 چکیده

تواند به که می زي انرزي به شمار می رودیکی از منابع ذخیره سا هیدروژن .دارند ی خودلدرون ساختارتوخا هیدروژنهاي کربنی نقش مهمی در ذخیره سازي نانولوله

 Cu- Fe/MWCNTهاي واجذب در الکترود و تعداد چرخه هیدروژنسازي راین مقاله ذخیرهد .شودذخیره  ي جامدیک ماده با پیوند یک مایع یا ،صورت یک گاز

در جریان یک میلی کار است.  ي پایدار بودن الکترودانجام شد که این تعداد نشان دهنده جذب و واجذب هیدروژن چرخه 13 تعداد به .گیردمورد مطالعه قرار می

 .لی آمپر ساعت بر گرم رسیدمی 2500ب هیدروژن به مقدار بالاي آمپر و سیکل سیزدهم میزان ظرفیت واجذ

 .Cu-Fe/MWCNTبنی، الکترود نانولوله هاي کرذخیره سازي هیدروژن،   واژه هاي کلیدي:

 

Study of hydrogen storage in Cu-Fe/MWCNT electrode  
 

Seifi Elmi,  Shokoofeh1; Malmir, Maryam1 
 

1 Department of Physics, University of lorestan, Khorramabad, Lorestan 
 

Abstract  
 

Carbon nanotubes play an important role in storing hydrogen inside their hollow structure. Hydrogen is one of 
the sources of energy storage that can be stored as a gas, a liquid or a bond with a solid substance. In this 
article, hydrogen storage and the number of desorption cycles in the Cu-Fe/MWCNT electrode are studied. The 
13 cycles of hydrogen absorption and desorption were performed, which indicates the stability of the working 
electrode. In the current of one mA and the 13th cycle, the amount of hydrogen absorption capacity reached a 
value above 2500 mAh/gr. 
 
 

 
Keywords: Hydrogen storage, carbon nanotubes, Cu-Fe/MWCNT 
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  مقدمه

ي ن به جاهاي دیگر مانند هیدروژسوخت و يانرژ استفاده از     

وسایل نقلیه   در ي مخصوصاًهاي فسیلی براي تولید انرژسوخت

علم نانو توانایی به دست  .بسیار مورد توجه قرار گرفته است

 خواص و بهره برداري از متري ونانو ابعاد فتن کنترل ماده درگر

دستگاه هاي جدید است.  ابزارها و ،مواد هاي نانومتري درپدیده

-نانولوله. هاي کربنی استنانو لوله هاترین این فناوريیکی از مهم

هاي گرافیت هستند. تو خالی از ورقهاي هاي کربنی استوانه

هاي که ساختار توخالی نانو لوله است مطالعات اخیر نشان داده

 تواند مخزن مناسبی براي ذخیره این سوخت ارزشمندمی کربنی

ی داراي ظرفیت مناسب ذخیره هاي کربننانولوله. ]1[ باشد

به صورتی بسیار ایمن درون  را همچنین گازو  ن هستندهیدروژ

 ساختارهاي کربن وهیدروژن نانولوله هاي  کنند.ساختار خود حفظ می

میلادي براي  1991رسالدزمایشی تصادفی که سومیو ایجیما آکربنی طی 

ي سطح صفحات گرافیتی الکترودهاي به کار رفته در تخلیه قوس مطالعه

هاي کربنی اتم يدریک نانولوله]. 2[ د کشف شداالکتریکی انجام می د

 رایش اتم هاي کربن درآاند رایش یافتهآاي کربن در یک ساختار استوانه

���



  )1401بهمن ماه  6و  5د بهشتی، شانزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران (دانشگاه شهی

   

 

 

 

ي صفحهکربن در  رایشآ مشابه اي دقیقاًي این ساختار استوانهدیواره

 ينانولوله ن ومختلف کربنی مانند گرافیت فولر ساختاراست.  گرافن

هاي کربنی نانولولهد. هستن به حجم بالایی سطحنسبت کربنی داراي 

تخلیه قوس  :روش اصلی تولید می شوندسه  استفاده از با عمدتاً

، خواص الکترونیو نشست بخار شیمیایی.  فرسایش لیزري الکتریکی،

یک بعدي  ها تا حد زیادي از ساختار تقریباًمولکولی و ساختاري نانو لوله

هاي کربنی مشخص شده است که نانولوله .شودن ها ناشی میآ

یک   قادرند هیدروژن را به صورت الکتروشیمیایی به میزان کمتر از

ذخیره نمایند هر چند این میزان انباشت بر روي خود  درصد وزنی 

درصدي تعیین شده براي کاربرد در  6,5تا  6تر از حد بسیار پایین

هاي الکتروشیمیایی، به روش باشد، با این حالمنابع سوختی می

-دلیل مزایاي عملی بسیار، همچنان به عنوان یکی از بهترین روش

هاي هیدروژنی در نظر گرفته هاي دستیابی به دومین نسل از باتري

  .]3[ شودمی

 

 زمایش آروش 

هاي سازي  نانولولهمادهابتدا با استفاده از فرایند اسید شویی به آ   

با استفاده از  کارسپس براي ساخت الکترود  .پردازیمکربنی می

ي به همراه نانولوله ي خالصی از آهنلایه بکاري الکتریکیآروش 

که داراي خلل و فرج بسیاري  ي مسلایهر زی را بر روي کربنی

محلول آبکاري به صورت زیر تهیه . براي این کار نشانده شداست 

ي گرم نانولولهFeCl2  ،001/0گرم  CaCl2 ،  91/14 83/1شد: 

را با آب دو بار تقطیر به  CTAB 001/0کربنی چند دیواره و

و به مدت سه ساعت در  رسانده شدمیلی لیتر  50حجم 

تراسونیک به منظور بدست آوردن محلولی یکنواخت، قرار داده آل

 rpm  300 مگنت با مپر و چرخشسپس با جریان یک میلی آ شد.

آبکاري صورت دقیقه  5گراد، به مدت درجه سانت 50و دماي 

یک سل سه الکترودي براي با  sama500دستگاه  از. گرفت

ن آ پذیريمیزان چرخه و  هیدروژن سازيظرفیت ذخیرهبررسی 

که الکترود  بهره گرفته شد.ازي سجهت بهبود عملکرد ذخیره

به ترتیب به عنوان الکترود شمارنده و مرجع Ag/AgCl پلاتین و

به عنوان الکترود به روش الکتروشیمیایی  الکترود ساخته شده و

، الکترود کار ساخته شده به 1شکل  .کار مورد استفاده قرارگرفت

نمایی از دستگاه و  2دهد. شکل می ا نشانروش الکتروشیمیایی ر

-الکترودها به منظور بررسی ذخیره سازي هیدروژن را نمایش می

 دهد

 
 .Cu-Fe/MWCNT. الکترود کار ١شکل 

 

 
. دستگاه الکترو شیمیایی و نمایش سھ ٢شکل 

 سازی ھیدروؤن.الکترود جھت ذخیره
 

 

 
ن یک میلی آمپر براي نمودار ظرفیت واجذب هیدروژن در جریا .. ٣شکل 

 هاي مختلف.چرخه
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 /Cu-Fe میزان ظرفیت واجذب را در الکترود 3شکل 

MWCNT ي جذب و واجذب تعداد سیزده چرخه دهد.نشان می

در این الکترود انجام شد که این تعداد چرخه نشان از هیدروژن 

مده آهاي جه به نمودارتو باپایدار بودن الکترود کار دارد. 

میزان ها بینیم که با افزایش تعداد چرخهي مختلف میهادرچرخه

این  سیزدهم يچرخه در ظرفیت واجذب افزایش یافته است و

 مپرآمیلی  1ازاي جریان  میزان به مقدار واجذب پایدار خود به

-می mAh/gr 2500در حدود  مقدار رینبیشتاین ده است. رسی

 باشد که این میزان ظرفیت واجذب قابل توجه است.

      

  نتیجه گیري

ن ی داراي ظرفیت مناسب ذخیره هیدروژهاي کربننانولوله     

به صورتی بسیار ایمن درون ساختار خود  را همچنین گازو  هستند

-تعداد چرخه در این مقاله ذخیره سازي هیدروزن و .کنندحفظ می

ورد مطالعه قرار مCu-Fe/ MWCNT اي واجذب در الکترود

سیزدهم میزان  يچرخه مپر وکه در جریان یک میلی آ گرفت.

ساعت  مپرآمیلی  2500ن به مقدار بالاي ژظرفیت واجذب هیدرو

  برگرم نشان داده شد.
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 MnO2ابرخازن  يالکترودها ژهیو تیبر ظرف الکتروانباشتزمان  ریتأث

   2؛ قاسمی، شهناز 1حامد، بحیرائی ؛ 1حامد، سلطانی
  ملایره دانشگا علوم پایه دانشکدهگروه فیزیک،  1

 دانشگاه صنعتی شریف آب و محیط زیست،پژوهشکده انرژي  2

 

 چکیده

 یخازن عملکردالکتروانباشت و بدون استفاده از بایندر بر روي فوم نیکل لایه نشانی شدند. روش ز اده ا) با استفMnO2، الکترودهاي اکسید منیزیم (پژوهش نیدر ا

 يها شیآزما و CV يا چرخه يرتوسط ولتامت مولار 1/0غلظت حضور الکترولیت با در  قهیدق 15تا  1متفاوت  يگذار سوببا زمان رالکترودهاي تهیه شده 

-قرا می ریتأثالکترودها را تحت  ییایمیالکتروش هايویژگیو  شناسیریخت ،گذاريزمان رسوب  مدت نتایج نشان دادند که .گرفتقرار  ی/دشارژ مورد بررسشارژ
نسبت اي دقیقه 1زمان الکتروانباشت تهیه شده با الکترود ) مشخص کرد که CVاي (هاي ولتامتري چرخهي ظرفیت ویژه الکترودها با استفاده از منحنیمحاسبه. دهد

 .دباش) میmVs-1 20سرعت اسکن  (در  Fg-1 214 برایر با ژهیو تیظرف ها داري بالاترینبه سایر نمونه

 .تاکسید منگنز، الکتروانباش ،ابرخازن واژه هاي کلیدي:

 

Effect of electrodeposition time on the specific capacitance of MnO2 supercapacitor 
electrodes 

Soltani, Hamed1; Bahiraei, Hamed; Ghasemi, Shahnaz2 
 

1 Department of Physics, Faculty of Science, Malayer University, Malayer 
2 Sharif Energy, Water and Environment Institute, Sharif University of Technology 

 
Abstract  

 

In this work, manganese oxide (MnO2) electrodes were deposited on the Ni foam without any binder through a 
simple electrodeposition process. The capacitive performance of the prepared electrodes at various time 
deposition of 1 to 15 min was investigated in the presence of 0,1 M electrolyte concentration by using cyclic 
voltammetry (CV) technique. Results showed the electrodeposition time affects the morphology and 
electrochemical properties of the electrodes. The specific capacitance of the electrodes, calculated from CV 
curves determined that the prepared electrode with deposition time of 1 min shows highest specific capacitance 
of 214 Fg--1, at 20 mVs-1 scan rate. 

         

Keywords: Supercapacitors, MnO٢, Electrodeposition. 
  

  قدمهم

 هايیآلودگ شیو افزا یلیفس يها کاهش سوخت ر،یاخ يها در دهه

 يسـاز  رهی ـذخ يهـا  منجر به توسعه و بهبود دسـتگاه  یطیمح ستیز

   تـوان بـالا شـده اسـت     یچگـال  نیو همچن يانرژ یبا چگال يانرژ

 يرخـه چ نظیر فردمنحصر به يها یژگیو لیبه دل ها ابرخازن ].1-4[

 ـ  یچگال ،یطولان توجـه   عیسـر  دشـارژ -شـارژ  نـد یالا و فرآتـوان ب
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بـه خـود    يانـرژ  يسـاز  رهیذخ يها تمام دستگاه انیرا در م يا ژهیو

ها ابرخازن ،يانرژ رهیذخ سازوکاربا توجه به  ].6، 5اند [ جلب کرده

) EDLC( هیدولا یکیالکتر هايو خازنها توان به شبه خازنیرا م

فلـزات   يدهایاز اکس ـهـا کـه معمـولاً     کرد. شبه خـازن  بنديمیتقس

را از  يانـرژ  تواننـد  یانـد، م ـ  شده لیرسانا تشک يمرهایواسطه و پل

 EDLCکه  یکنند در حال رهیخذسایش/کاهش کا يها واکنش قیطر

هســتند، بارهــا را بــه صــورت  یکــه بــر اســاس مــواد کربنــ ییهــا

 کننـد  یجذب م تیدر سطح مشترك الکترود/الکترول کیالکترواستات

]6-7.[ 

اسـت   یمهم ـ ياز اجزا یکی دهند،را تشکیل می ودالکتري که مواد

توسـعه مـواد    ن،ید. بنـابرا ن ـگذاریم ریکه بر عملکرد ابرخازن ها تأث

بـالا   ییبا کارا يها ابرخازن یبررس يچالش مهم برا کی يالکترود

 است.

بــالا،  ينظــر ژهیــو تیــظرف لیــ) بــه دلMnO2منگنــز ( دیاکســ يد

 يمطلـوب بـرا   نـامزد  کی ـبودن،  یسم ریبالا، و غ يریبرگشت پذ

 ،شناسی ریخت ،ییایمیش باتیترک ،يساختار وبیاست. عابرخازن 

 ریتـأث  MnO2 ییایمیتواننـد بـر رفتـار الکتروش ـ   یتخلخل و بافت م

شـده نشـان    هیبه طور متعارف ته MnO2 حال، نی]. با ا7بگذارند [

کم است،  ژهیسطح واحت سم نیو همچن سرعت کم تیدهنده قابل

 یم ـ MnO2 ينانوسـاختارها  هی ـته يمناسب برا روش يساز نهیبه

سـرعت بـالا را    تی ـو قابل ژهی ـسـطح و  یتواند به طور قابل تـوجه 

  ].9دهد [ شیافزا

رسـوب   ،گرمـایی از جملـه   یمختلف ـ يها روش ر،یاخ يها در سال

)، و سـنتز بـه   VLSجامـد ( -عیمـا -)، بخـار CVD( ییایمیبخار ش ـ

مورد استفاده  MnO2لف مخت ينانوساختارها هیته يکمک الگو برا

 ییایمیالکتروش ـهمـه، رسـوب    انی ـدر م ].10، 7قرار گرفته است [

 يروش بـا دقـت کنتـرل بـالا بـر پارامترهـا       نیتـر مقرون به صرفه

 سـرعت اعمـال شـده،    لیو پتانس ـ انی ـجر میتنظ ـ ییرسوب، توانـا 

بدون قالب و مقرون به صرفه است. رسوب در دمـا   ع،یرسوب سر

 ].11است [ دیمف طیشرا کی زیو فشار اتاق ن

نسبت معکـوس   يبا زمان رسوب گذار هیکه ضخامت لا ییاز آنجا

 میمتـراکم و ضـخ   يهـا  هی ـلا جـاد یاز ا ،دارد، زمان رسـوب کمتـر  

MnO2 شود. یم جادیمتخلخل ا هیکند و لا یم يریلوگج   

 يهـا  یژگیو ،شناسییختربهبود  ،یرسوب الکترون ندیدر طول فرآ

 عیانتقـال سـر   يبـرا  یاز نظر جنبش ـ یکیرالکت تیو هدا يدیمتالوئ

 يمطالعـه، نانوسـاختارها   نی ـدر ا .]12[تـر اسـت    الکترون مطلوب

MnO2 یک ـیمختلف رسـوب الکتر  يها در زمان کلیفوم ن يبر رو 

مـولار قـرار    1/0 تی ـدر غلظت الکترول قهیدق 15و  10، 7، 3، 2، 1

ازن خ ـابر يهـا  یژگ ـیاز نظـر و  شده هیته يگرفتند. سپس الکترودها

 هی ـته الکترودقرار گرفتند.  یابیخازن مورد ارزویژه ابر تیمانند ظرف

 سـه یرا در مقا یخازن تیظرف نیبهتر قه،یدق 1شده در زمان رسوب 

 الکترودها از خود نشان داد. ریبا سا

 هاي آزمایشگاهیروش

 MnO2 يالکترودها هیته

 طیتحــت شــرا يدو الکتــرود ســتمیالکترودهــا در س يآمــاده ســاز

 کـل یفوم ن يبر رو MnO2 يانجام شد. نانوساختارها واستاتینسپتا

بـا اسـتفاده از    KMnO4مـولار   1/0 یآب ـ تی ـشده در الکترول زیتم

-زمان ولت در 10ثابت  لیدر پتانس يکاتد یکیروش رسوب الکتر
پس از الکترودها شدند.  نشانیلایه قهیدق 15و  10، 7، 3، 2، 1 هاي

 نامگذاري M-x نماد  خشک و با گرادیدرجه سانت 100در شستشو 

. جـرم  است تینشان دهنده زمان رسوب الکترول xشدند که در آن 

 ـ    يروبـر  شده  يبارگذار  نیالکترودهـا از محاسـبه اخـتلاف وزن ب

. جـرم  محاسـبه شـد   شـش آماده شده قبـل و بعـد از پو   ينمونه ها

 مربـع  متـر  یبـر سـانت   گرم یلیم 5/6تا  5/0 نیمواد فعال ب يبارگذار

 .ست آمدبد

 گیريبحث و نتیجه

شده از سطح الکترود)،  دهی(خراش MnO2نانوپودر  XRD يالگوها

نشان  الف-1در شکل  M-3 و .M-1 ،M-2 يالکترودها نیو همچن

پراش گسترده با شدت کم در  يها کیاز پ یشده است. برخ داده

درجه وجود دارد که  66درجه و  38,79درجه،  28,8درجه،  26,7

) فاز 002) و (300)، (310)، (220ربوط به صفحات (م بیبه ترت

 يهاکیشدت کم و پ. (CPDS 44-0141)هستند MnO2 یستالیکر

]. 13است [ فیضع MnO2 ینگیدهد که بلورینشان م عیوس

 ییایمیلکتروشعملکرد ا ،نییمشخص شده است که سطح تبلور پا

 قیاز طر تیالکترول يهاونیو نفوذ  یدسترس شیافزا لیرا به دل
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واکنش  يهامکان ن،ی] بنابرا14دهد [یم شیالکترود افزا

 یقرار م تیالکترول يهاونیدر دسترس  يشتریب اکسایش/کاهش

 ].15و 14، 13[ رندیگ

 
تهیه شده  M-3و  M-1 ،M-2 هاي پودر و الکترودهاينمونه XRDطیف  -: الف1شکل

 M-3و  M-1 ،M-2، ج طیف رامان MnO2پودر  FT-IRطیف  -، بMnO2از 

را در محدوده عدد  MnO2پودر  نانو FT-IR فیط ب-1شکل 

 يمحدوده در واقع دهد. درهینشان م cm-14000 -400موج 

400-  cm-1 700 یکشش یبه حالت ارتعاش Mn-O  ازMnO2 

 cm-1 در یارتعاش يکه نوارها یشود در حال یاختصاص داده م

 یهشت وجه يهاتیسا OH-Mnتوانند به حالت یم 1636

MnO6 ] 3400]. ارتعاش در اطراف 23نسبت داده شوند cm-1 

رامان  فیط ج-1شکل  است. OH-H2Oمربوط به حالت ارتعاش 

الکترود نمونه  يدهد. برا ی، نشان مM-1,2،3 يالکترودها يرا برا

M-1 یتوان به ارتعاش کششیرا م 573در  قله Mn-O  ازMnO2 

شود، به یم دهیها دهکه در همه نمون 645ي واقع در قلهنسبت داد. 

 شودیاختصاص داده م MnO2از  MnO6متقارن  یارتعاشات کشش

-FEآماده شده توسط  يسطح الکترودها شناسیریخت .]17، 16[

SEM  نشان داده شده است،  2در شکل مشخص شد. همانطور که

 یمولار به خوب 1/0 تیده در الکترولش هیته MnO2 ينانوساختارها

زمان رسوب  لیمختلف به دل يهابا ضخامت کلیفوم ن يبر رو

 شتریب يهر چه زمان رسوب گذار و کنند یرسوب م ،يگذار

را  M-1   يالکترودهاب -الف2دارد. شکل يضخامت بالاتر باشد،

شکل دهد. همانطور که در یمختلف نشان م هايبزرگنمايدر 

 يهاهیاز نانولا یبرخ M-2 رینشان داده شده است، تصاو د-ج2

دهند. ساختار یرا نشان م گریکدیشده متصل به  نشانی هیلا

 ).و-2 (شکل دشو یم دهید M-3الکترود  يرو یمشابه

 
  M-3و:-ه ،M-2 د:-ج ،:M-1ب-، الفFE-SEM ری: تصاو2شکل 

سه  ستمیآماده شده با استفاده از س يالکترودها ییایمیرفتار الکتروش

بر  تیلظت الکترولاثر زمان رسوب و غ یبه منظور بررس يالکترود

 شد. یابیارز يانرژ رهیعملکرد ذخ
 يها ی، از منحنM-x (x=1-(15 يمتناظر الکترودها ژهیو تیظرف

CV )3 فهرست شده است. 1و در جدول  ) محاسبهالف 

-M( قهیدق 1شده در زمان رسوب  هیتهالکترود  دهد ینشان م جینتا

سـرعت   را بـا  Fg-1214  معـادل  یجرم ـ ژهی ـو تیظرف نی) بالاتر1

به  بیبه ترت ظرفیت ویژهدهد. مقدار  ینشان م mVs-1  20  اسکن

ــرا Fg-1 9/9و  1/12، 27، 8/71، 6/125 ــا يب ــوب  يالکتروده رس

 توان بهیرا م نی. اابدی یکاهش م قهیدق 15و  10، 7، 3، 2شده در 
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-واکـنش  یدر ط تیالکترول يهاونی ورود و خروجانتشار،  لیتسه
مختلــف رســوب  يهــاســبت داد. در زمــانن ییایمیالکتروشــ يهــا

 تفاوت در ساختار و  لیالکترودها به دل يساز رهیبازده ذخ ،يگذار

 کند. یم رییآنها تغ شناسیریخت

را ، M-x (x=1-(15 براي الکترود GCD هايمنحنی ،ب 3شکل 

 .هستند CVدهد که در توافق با منحنی نشان می

 
 يبرا mVs-120در  GCD -ب ،Ag-1 1 در CV -الف يها یمنحن سهیاقم: 3شکل 

 ، M-x (1-(15 يالکترودها

 گیري نتیجه

 يبرا نهیساده و کم هز یکیاز روش رسوب الکتر پژوهش نیدر ا

 یابیبه عنوان ماده الکترود ابرخازن به منظور ارز MnO2سنتز 

وب (خازن خاص) استفاده شده است. رس ییایمیعملکرد الکتروش

 قهیدق 15و  10، 7، 5، 3، 2، 1مختلف  يدر زمان ها ییایمیالکتروش

 جیانجام شد. نتا KMnO4 یآب تیالکترولدر مولار  1/0غلظت و 

و عملکرد  زساختاریبر ر ییایمینشان داد که زمان رسوب الکتروش

 ژهیو تیدارد. ظرف يمعنادار ریمنگنز تأث يدهایاکس ییایمیالکتروش

 20 mVs-1 (Ag-1 1) ) درFg-1214 )Fg-1 8/140  بسیار خوب

شده در زمان  هیالکترود ته ي) براانیجر یچگال(اسکن  سرعت

 مولار به دست آمد. 1/0 تیالکترول غلظتدر  قهیدق 1رسوب 
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 CVبر حسب  M-x (x=1-(15: ظرفیت ویژه الکترودهاي 1جدول شماره 

 الکترود
CF ( Fg-

1) at 10 

mVs-1 

CF ( 
Fg-1) at 

20 

mVs-1 

CF ( 
Fg-1) at 

50 

mVs-1 

CF ( 
Fg-1) at 

80 

mVs-1 

CF ( 
Fg-1) at 

100 

mVs-1 

0,1-M -1 213,2 
214,0

2 
156,8

1 
141,8

6 
139,9

3 

0,1-M -2 
140,2

3 
125,6

5 
99,21 87,78 82,72 

0,1-M -3 88,2 71,81 53,16 45,33 43,37 
0,1-M -7 - 27,06 - - - 
0,1-M-10 - 12,16 - - - 
0,1-M-15 - 9,9 - - - 
0,01-M-1 81,95 90,63 88,52 90,44 89,21 
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با سه فاز جدید دلتا،   InSeمرساناي نی دو فاز متداول بتا و گاما  هاي نوريویژگیو مقایسه بررسی  

   امگا و فی: محاسبات اصول اولیه

 1ولی، رشید ؛ 1مجیدیان سرمزده، مسعود
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 چکیده 

بررسی و با فازهاي بتا و گاما مقایسه شده است. نتایج ما   InSe  تا، امگا و فیدل سه فاز جدید هاي نوريبرخی از ویژگیدر این مقاله با استفاده از نظریه تابعی چگالی 

نشان    ها یبررس  بزرگتر است.  ايدرون صفحه   يدر راستا  ک الکتریياز مقدار ثابت د  ايبرون صفحه   ي فازها در راستا  ی تمام  يبرا  ک الکتریيثابت د  دهد که نشان می

از   ی نور مرئ يدر دامنه انرژ InSe د یجد ي فازها ي برا یدوشکست  .اندنسبت به فاز بتا داشته  یقابل توجه ش یافزا  د یجد ي در فازها کیشکست استات ب یکه ضر دهدیم

الکتریک  قی و موهومی تابع ديقی مقادیر به دست آمده براي نمایه بخش ح  است.   متداول  يتجار  یدوشکست  يبلورها  ی بهتر از دوشکست  ی فاز بتا بزرگتر و حت  یدوشکست

 است.  ک یگزارش شده نزد یو تجرب  ي نظر ری به مقادبراي فازهاي بتا و گاما تیک ضریب شکست استاو 

      ، دوشکستی، نظریه تابعی چگالی InSeهاي اپتیکی، نیمرساناي  ویژگی: هاي کلیديواژه

  
 

Investigation and comparison of optical properties of two common phases of beta and 
gamma InSe semiconductor with three new phases of Delta, Omega and Phi: First 

principles calculations 
Majidiyan Sarmazdeh, Masoud1; Vali, Rashid1 

1 School of Physics, Damghan University, Damghan, Iran 
 
 

In this paper, some of the optical properties of the InSe in three new phases of the Delta, Omega, and Phi are 
investigated and compared with the beta and gamma phases. Our results show that the dielectric constant for all 
phases in the out-plane direction is greater than the dielectric constant in the in-plane direction. The results show 
that the static refractive index in the new phases has significantly increased compared to the beta phase. 
Birefringence for new InSe phases in the visible light energy range is larger than the beta phase birefringence 
and better than conventional commercial birefringence crystals. The profile of the real and imaginary parts of 
the dielectric function and values of the static refractive index obtained for the beta and gamma phases are close 
to the reported theoretical and experimental values. 
Keywords: Optical properties, InSe semiconductor, Birefringence, Density functional theory 
PACS No.          78  
 

 مقدمه 

پذیري الکترونی بالا و  اي با تحركنیمرساناهاي واندروالسی لایه    

یم، ساختارهاي بسیار مناسبی براي استفاده در ظقابل تنگاف انرژي  

اپتوالکترونیک و الکترونیک مقیاس نانو هستند. در میان نیمرساناهاي  

تحرك  InSeاي،  لایه را  بالاترین  اتاق  دماي  در  الکترونی  پذیري 

کوچک نوار هدایت   داراست که ناشی از جرم موثر الکترونی نسبتاً

حدود  در حالت حجمی    InSeگاف انرژي    ،. علاوه بر این]1[آن است 

eV1.2   ها و در حالت تک لایه به حدود  است که با کاهش تعداد لایه

eV2.1  تا به امروز بر اساس چیدمان مشاهده شده  .]1[یابدافزایش می

سه ساختار حجمی   3hDبا گروه فضایی     InSeاي  از ساختار تک لایه

فازهاي   ابتادر  و  گاما  فضایی  پ،  گروهاي  با  ترتیب  به  سیلون 

mmc/3P6  ،R3m    وm2-P6  اس شده  و    سان  اًاخیر.  ]1[ت گزارش 

هاي نظري خود نشان دادند که براي ساختار  همکارانش در بررسی

وجود دارد که از   3dDاي با تقارن یک ساختار تک لایه InSeاي لایه

 سپس ت.  لحاظ ترمودینامیکی، دینامیکی، جنبشی و گرمایی پایدار اس

دادند که با چینش این ساختار لایه  این گروه اي سه ساختار نشان 
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وجود   فی  و  امگا  دلتا،  گذاري  نام  با  دیگر  این    حجمی  که  دارد 

 .]1[سنتز دارندساختارها نیز از همه لحاظ پایدار هستند و قابلیت  

هاي الکترونی بوده است. در این بر روي ویژگیعمده کار این گروه  

هاي نوري این سه فاز جدید از  سعی شده است برخی ویژگیمقاله  

InSe  و با فازهاي متداول بتا و گاما مقایسه   مورد بررسی قرار گیرد

 .شود

  

 روش انجام محاسبات  

پتانسیل        با  تقویت شده خطی  امواج تخت  به روش  محاسبات 

در چارچوب نظریه تابعی چگالی و با استفاده    (FP-LAPW)کامل  

بست محاسباتی  از  [  WIEN2kه  است  شده  بررسی  2انجام  براي   .[

همبستگی پتانسیل  جمله  براي  اپتیکی  خواص  از -دقیقتر  تبادلی، 

استفاده شده    (TB-mBJ-GGA)جانسون اصلاح شده  -پتانسیل بک

هاي مغزي و ظرفیت،  ]. مقدار انرژي جدایی بین حالت 4و3است [

Ry6-  مقدار مناسب پارامتر ،max×kMTR    و تعداد نقاط  0/8برابر-k  

نقطه در نظر گرفته شده است.   2000در اولین منطقه بریلوئن برابر  

اي انتخاب شده که اگر معیار همگرایی براي خودسازگاري به گونه

 e  0001/0تفاضل انتگرال چگالی بار بین دو چرخه متوالی کمتر از  

تمامی   شود.باشد، چرخه متوقف می   Ry  00001/0و اختلاف انرژي  

شده بهینه  ساختار  روي  بر  است.     InSeمحاسبات  شده  انجام 

و سه   γو    βدر فازهاي متداول    InSeساختارهاي بلوري بهینه شده  

  m1-P3  ،mc3P6هاي فضایی  به ترتیب با گروه  ϕو    ω، δفاز جدید  

 نشان داده شده است. 1در شکل  R3-mو 

 
 درفازهاي الف)بتا، ب)گاما،ج)دلتا، د)امگا و ه)فی InSe: ساختار  1شکل  

 
 

 بحث و نتایج 

)1الکتریک تغییرات قسمت حقیقی تابع دي       )H Z در فازهاي بتا

تا فی بر حسب انرژي فوتون فرودي در تابش نرمال در جهت درون 

آورده   2) در شکل  zیا    c) و عمود بر صفحه (xیا    abاي (صفحه

است.   دي شده  ثابت  فازهاي  مقادیر  براي  راستا  دو  در  الکتریک 

الکتریک مقادیر ثابت دي گزارش شده است.    1مختلف در جدول  

و  نظري  نتایج  با  تطابق خوبی  در  گاما  و  بتا  معمول  فازهاي  براي 

است  دسترس  در  دي .  ]5-10[تجربی  ثابت  نشان  بررسی  الکتریک 

الکتریک براي تمامی فازها در راستاي برون ابت دي ث  دهد که اولاًمی

مصفحه از  دي قاي  ثابت  صفحهدار  درون  راستاي  در  اي الکتریک 

ثانیاً است.  دي   بزرگتر  ثابت  براي تالکاختلاف  راستا  دو  در  ریک 

این   ولی  است  بزرگتر  معمول  فازهاي  به  نسبت  جدید  فازهاي 

به یکدیگر   InSe  اختلاف در فازهاي جدید نسبت به فازهاي معمول

)1بررسی نزدیکتر است.   )H Zاي در فازهاي در راستاي درون صفحه

الکتریک دهد که نمایه تابع دي بتا و گاما با مقادیر تجربی نشان می

 .  ]5-10[ در تطابق خوبی با نتایج تجربی است 
و بیشینه ضریب    کتریک استاتیک، ضریب شکست استاتیکلادي  ثابت:  1جدول  

 . مقادیر تجربی در پرانتز گزارش شده است. InSeشکست در فازهاي مختلف 

 فاز بتا  گاما  دلتا امگا فی 
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eV4.15@ 

3.69 

eV4.15@ 

3.69 

eV4.15@ 

3.69 

eV4.15@ 
max
zn 

شکل   دي   3در  تابع  موهومی  قسمت  2الکتریکتغییرات  ( )H Z در

فازهاي بتا تا فی بر حسب انرژي فوتون فرودي نشان داده شده است. 

2هايقله ( )H Zبراي قطبش درون   .شوندفرایند جذب مربوط می  به

2اي بررسیصفحه ( )H Z هاي  دهد که براي تمامی فازها، قلهنشان می

A  ،B    وC  تر (به  انرژي  محدوده  یک  حدود  در  در  ، eV3.8تیب 

eV4.2  وeV4.9دهند. ) رخ می 
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الکتریک بر حسب انرژي فوتون فرودي : تغییرات قسمت حقیقی تابع دي2شکل  

 اياي و ب)راستاي برون صفحه الف)راستاي درون صفحه 

 
بر حسب    یبتا تا ف  يدر فازها   کالکتریيتابع د  یقسمت موهوم  راتییتغ:  3شکل  

 اي اي و ب)راستاي برون صفحه الف)راستاي درون صفحه  يفوتون فرود يانرژ

شود و این درحالی  در فازهاي بتا و گاما دیده نمی  Dقله پر شدت  

 Eبه قله    نسبت در ساختارهاي دلتا، امگا و فی    Fاست که شدت قله  

قسمت هاي بالاتر منتقل شده است.  کاهش یافته و به سمت انرژي 

الکتریک در فازهاي بتا و گاما با مقادیر تجربی در موهومی تابع دي 

2دسترس مقایسه شده است. علاوه بر اینکه نمایه  ( )H Z به دست آمده

قله است،  تجربی  مقادیر  2هاي مشابه  ( )H Z  در اپتیکی  ساختار  به 

eV3.5  ،eV4.3    وeV7    نزدیک و در تطابق خوبی با مقادیر تجربی

 C  شود که قلهاي مشاهده می براي قطبش برون صفحه.  ]10-5[است 

گاما از شدت بیشتري در فازهاي دلتا، امگا و فی نسبت به فاز بتا و  

هاي بالاتر منتقل  برخوردار است و علاوه بر آن اندکی به سمت انرژي 

در فازهاي جدید از شدت کمتري نسبت   Dشده است. همچنین قله  

پاشندگی ضریب شکست برخوردار است.    InSeبه فازهاي متداول  

مختلف   فازهاي  براي   InSeبراي  فرودي  فوتون  انرژي  بر حسب 

نشان داده   4اي در شکل  اي و برون صفحههاي درون صفحهقطبش

ضریب شکست استاتیک به همراه بیشینه   شده است. بخش الکترونی

خلاصه شده است. کمترین    1و کمینه ضریب شکست در جدول  

و ضریب  است  بتا  فاز  به  مربوط  استاتیک  شکست  مقدار ضریب 

است.  نزدیک  هم  به  خیلی  گاما  و  دلتا  فازهاي  استاتیک  شکست 

دهد که ضریب شکست استاتیک در فازهاي جدید  بررسی نشان می

اند. مقدار ضریب شکست  بتا داشتهتوجهی نسبت به فاز    افزایش قابل

مقادیر نظري و  به  بتا و گاما  آمده براي فازهاي  به دست  استاتیک 

است  نزدیک  شده  گزارش  فوتون ]9-7[تجربی  انرژي  افزایش  با   .

یابد و سپس به بیشینه مقدار خود  فرودي ضریب شکست افزایش می 

شکست در فازهاي بتا و  بیشینه ضریب  1رسد. بر اساس جدول می

است و در انرژي بالاتري نسبت   InSeگاما بزرگتر از فازهاي جدید 

دهد. بعد از بیشینه، ضریب شکست با افزایش  به این فازها رخ می

هاي انرژي  بازه یابد و در برخی از  انرژي فوتون فرودي کاهش می

شود. در بازه انرژي که ضریب  مقدار ضریب شکست کمتر از یک می

شکست یک محیط پاشنده کوچکتر از یک است، سرعت گروه به  

کند و طبیعت ماده پاشنده از خطی  سمت دامنه منفی شیفت پیدا می

. براي فازهاي بتا و گاما در قطبش ]11[کندبه غیر خطی تغییر پیدا می

)اي انرژي کهدرون صفحه ) 1n Z  تاس  eV7.55است در حدود   �
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چوي و همکارانش همخوانی خوبی  که به مقدار مشاهده شده در کار   

 .]7[دارد

 
 يفوتون فرود  يبر حسب انرژ  InSe  يشکست فازها  بیضر   ی پاشندگ:  4شکل

 اياي و ب)راستاي برون صفحه الف)راستاي درون صفحه 

 
 eV14صفر تا   يدر بازه انرژ InSe يفازها ی دوشکست راتیی. تغ: 5شکل

)شرط  InSeبراي فازهاي جدید    ) 1n Z  eV6.5در محدوده انرژي  �

 ضریب شکست کاملاً  eV8.5واقع شده است که بعد از    eV8.5و  

بزرگتر از فازهاي    eV1گیرد. این مقدار انرژي حدود  زیر یک قرار می

)اي شرط  بتا و گاما است. براي قطبش برون صفحه ) 1n Z در سه �

و    eV9.25و     eV7.10  ،eV7.90انرژي   گاما  و  بتا  فازهاي  براي 

eV7.38  ،eV7.2    وeV8.65    برقرار فی  و  امگا  دلتا،  فازهاي  براي 

در بازه انرژي صفر   InSeتغییرات دوشکستی فازهاي مختلف  است.  

یم  داننشان داده شده است. همان طور که می  5در شکل    eV14تا  

قطبشی مورد  ادوات  به عنوان  به صورت گسترده  مواد دوشکستی 

می قرار  مولفهاستفاده  در  کلیدي  نقش  یک  و  و  گیرند  اپتیکی  هاي 

  5قطعات نوري خطی و غیر خطی دارند. همان طور که در شکل  

در دامنه انرژي   InSeشود، دوشکستی براي فازهاي جدید  دیده می

ب بتا  فاز  دوشکستی  از  مرئی  دوشکستی نور  از  بهتر  و حتی  زرگتر 

متداو تجاري  دوشکستی  مانند  بلورهاي  4YVO لی 

(0.204@532nm)    سال  ]12[است در    سگورا وهمکارنش   2018. 

یک دوشکستی منفی بزرگ در دامنه نور    h-BNنشان دادند که    ]12[

تا فرابنفش دارد. نتایج ما نشان می دهد که دوشکستی مادون قرمز 

  h-BNاز دوشکستی    eV5تا    eV3.5در دامنه انرژي    InSeفازهاي  

 بزرگتر و بهتر است. 

 گیري نتیجه

تابعی چگالی، برخی ویژگی      هاي در این مقاله بر اساس نظریه 

مورد بررسی قرار گرفت. نتایج  InSeداول و جدید نوري فازهاي مت

می نشان  مشاهدهما  قابل  افزایش  که  دي دهد  ثابت  در  الکتریک اي 

به دست آمده   کالکتریي تابع د  هینما  نسبت به فاز بتا وجود دارد.

خوب  ي فازها  ي برا تطابق  در  گاما  و  مقاد  یبتا  است.   یتجرب  ریبا 

استات   ب یضر فازها   کیشکست  توجه  شیافزا  دیجد  ي در   ی قابل 

به دست    کی شکست استات  ب ضری  مقدار.  اند نسبت به فاز بتا داشته

گزارش شده    ی و تجرب  ي نظر  ر یبتا و گاما به مقاد  ي فازها  ي آمده برا

  ي در دامنه انرژ  InSe  دیجد  يفازها  ي برا  یاست. دوشکست  کینزد

مرئ دوشکست  ینور  بت  یاز  حت  افاز  و  دوشکست  یبزرگتر  از   ی بهتر 

تواند کاربرد جدیدي که می  متداول است   ي تجار  یدوشکست  ي بلورها

     فراهم کند. را در ادوات نوري دوشکستی 
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بررسی نقش اکسیدگرافن برروی خواص حسگری حسگر گاز 

 ھیدروژن مبتنی بر فریت کبالت
 

 ؛رنجبر،مھدیمحمودی،مھدیھ؛کاملی،پرویز
 ٨۴١۵۶-٨٣١١١اصفھان اصفھان، صنعتی دانشگاه فیزیک دانشکده

 
 چكیده

       تھیھ شده بھ روش کبالتفریت گازی ھیدروژن مبتنی براین پژوھش بھ بررسی ویژگی ھای حسگردر
-ھپرداختگرافن اکسیددرصدوزنی،٠෨۵رمقدابا شده ترکیب  وفریت کبالت احتراقیخود

ماده مطابق باکارت استاندارد  کھ فازدریافتیم (XRD)ازتحلیل پراش پرتوایکسده .بااستفاایم
 سنجش حسگری گاز، ااستفاده ازب ھمچنیندرستی تشکیل شدوبھ (ICDD:96-901-1149) فریت کبالت
دربرابر تزریق  خالصپاسخ بھتری نسبت بھ نمونھ ی  شده ترکیب یکھ نمونھ مشاھده شد 

ppm۵دارد. درجھ سانتی گراد ٣۵٠دردمای ھیدروژنگاز ٠٠٠ 
 حسگرگازی، فریت کبالت، خوداحتراقی، اکسیدگرافن،ھیدروژنواژه ھای کلیدی:

 
 

Research on the role of Graphene oxide (GO) on sensing properties of CoFe2O4, H2 
gas sensor 

 
Mahmoodi,mahdiye;Kameli,Parviz;Ranjbar,mehdi 

 
Department of physics, Isfahan university of technology, Isfahan 84156-83111 

 
Abstract  

 
In this study,the characteristics of Hydrogen gas sensor based on Cobalt Ferrite samples prepared by the  Self-
combustion  method  and composite with.5%wt, Graphene Oxide , were investigated.Using XRD analysis,we 
found that the material phase was correctly formed according to the cobalt ferrite standard card        
(ICDD:96-901-1149) and using sensory test,was observed that composite sample has a better response than the 
pure sample  against the injection of 5000 ppm Hydrogen gas in 350°C. 
 
 Keywords: gas sensor,cobalt ferrite, Self-combustion,graphene oxide,Hydrogen 
 
PACS No.          51 
 

  قدمھم
انرژی توسط صنایع انی مصرف جھدرون

مختلف خصوصاКخودروسازی بھ سمت منابع 
کارآمدتر سوق یافتھ  وانرژی پاک تر 

استفاده از ھیدروژن بعنوان است لذا 
نابع انرژی تجدیدپذیر و یکی از م

توجھ زیادی قرار گرفتھ پاک مورد 
 .]١است[

-بیبو،ھیدروژن یک گاز بی طرفی  از
غلظت (درالارنگ، باقابلیت اشتعال ب

)ودارای مولکول ھایی ۴%از ھای بیشتر
 بسیارکوچک بوده کھ بھ راحتیباابعاد

مخازن ھیدروژن نشت میتوانداز 
کند؛لذا ھمین مسئلھ سبب بروز 

مسائل ایمنیِ  نگرانی ھایی پیرامون
حمل و نقل ،تولید،ذخیره سازی 

ت و بھ این گاز شده اسواستفاده از 
اھمیت تشخیص نشت خوبی بیانگر

 در  ٢ppbو  ppm١درمقیاس ھیدروژن 
ای جلوگیری از ھای ھیدروژنی برسیستم

بھ انسان و  ھرگونھ آسیب وضرر
 .]٢[باشداش میزندگی

 
 

                                                 
1 Parts-per-million 

2 Parts-per-billion 
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سنجش گازھا درحسگرھای گازی از طریق 
لھ؛  لف آن از جم خواص مخت یرات در تغی
خــواص الکتریکــی، نــوری، جرمــی، 

 .شودمغناطیسی و... انجام می
نیم گازی  سگرھای  عاتی  ح سانا قط ر

ظت  یری غل ندازه گ برای ا ستندکھ  ھ
کی  مت الکتری یر مقاو ھدف ازتغی گاز

سگر نوع ح ند.این  ھره میبر با ھا ب
ــوچکی ــای ک ــی ھ ــاد ویژگ ــبکی  ابع ،س

ــتفاده  ــاییآواس ــھ ی پ ــان ،ھزین ن س
 .]٣[،حساسیت بالا شناختھ میشوند

ــھ ــواص در دھ ــدلیل خ ــر ب ــای اخی ھ
طح ھا ازجملھ نسبت س منحصربفرد فریت

 بالا وحجم بالا،مساحت سطح ویژه ی  بھ
عداد  گاهت شتر ؛  جای عال بی ھای ف

ھای چشـمگیری در راسـتای توسـعھ تلاش
یت بر فر نی  گاز مبت سگرھای  ھا  ح

 .]۴[انجام شده است
ھای اسپینلی باھزینھ ساخت کم  فریت

ند  سگری میتوان نھ ی ح سیت درزمی حسا
  ینش پذیری وپایداری طولانی مدتی،گز
 ھ دھند.ئارا

ھای پژوھشی حاکی از آن است کھ یافتھ
ــــا  ــــپینل ب ــــت اس ــــب فری ترکی
گرافن و  سید  ثل اک ھایی م کاتالیزور
ــود  ــرافن در بھب ــومی گ ــاط کوانت نق
بوده  موثر  ستی  یت فوتوکاتالی فعال

ھـا آن را بـھ یـک است. ایـن ویژگـی
آل برای سـنجش گـاز نیـز نامزد ایده

 ].۶و۵[تبدیل کرده است
 

 روش ساخت نمونھ ھا
 

اخت نمونھ ی فریت کبالت خالص روش س
ـــوداحتراقی  ـــھ،روش خ ـــن مقال درای

ــد؛ ــرات ٠෨٨٧٣ابتدا میباش ــرم نیت گ
 گـــرم ٢෨۴٣۴و (C0(NO3)2.6H2O)کبالـــت 

 گــرم٠෨٩٧و  (Fe(NO3)3.9H2O)نیتــرات اھــن
 بـاترازویی بـا (H2NCH2COOH) گلیسین
قت  گرم٠෨١د لی  بھ  توزین می شد و

تر٧٠ لی لی ضافھ  می طر ا لول اب مق مح
بھ  سپس  مزن ٣٠مدتشد سط ھ قھ تو دقی

گن مغن صورت ھم تاق ب مای ا سی درد اطی
 میلـی لیتـر ١بعد مرحلھ ی  در و مددرآ

بـھ  (HNO3 ,65%) نیتریک اسید رقیق شده
بھ  جددا  شد وم ضافھ  مذکور ا یب  ترک

دقیقھ دردمای اتاق روی ھمزن ٢٠مدت 
مغناطیســـی مانـــد تـــا ترکیـــب 

گن کاملا لول ھم سپس مح خت شود. یکنوا
ــــل  ــــحاص ــــول آھ تازمانیک ب محل
شود برایتبخیر ین  (کھ  ما ا نھ ی  نمو

)روی ھمزن مغناطیسی ساعت بود٣۶زمان
ـــای ـــراد٨۵دردم ـــانتی گ ـــھ س  درج

دست بھایتا ماده ای قرمز رنگ ونماند
پودر حاصل ،اسیاب کردنامد کھ پس از

درجھ ۶٠٠ساعت درکوره دردمای٢ مدتھ ب
درجــھ ٢بــانرخ گرمــایش ســانتی گــراد

قرارگرفت  (C/min°)سانتی گراد بردقیقھ
کھ دراین مرحلھ خوداحتراقی رخ داده 

لت یت کبا تا پودرفر  کھ ان را(ونھای
 ســیاه رنــگ مــی نــامیم) S نمونــھ ی

ـــده ای  ـــینھ ش ـــاخت  کلس ـــرای س ب
 حسگراماده شد.

 
یھ ی  نھ ی فربرای تھ لت نمو یت کبا

 اکسـید وزنی درصد  ٠෨۵ شده باترکیب 
  میلی لیتر دی متیل فرمامید ١ ، گرافن

(N,N dimethyl formamide) از میلی گرم ١بھ
سیدپودر  بھ روش اک شده  یھ  گرافن تھ
و سپس بھ منظور تھیھ ی  اضافھھامرز 
ساعت در ٢بھ مدت ،ھمگن مولار ١محلول 

س قرارد سونیک  مام الترا داده  تگاه ح
یت گرم از ٠෨٢   سپسوشد  پودر فر

بدســت امــده از روش خــود  کبالــت
ضافھ لول ا بھ مح قی  جددا  احترا و م

سازی بمن گن  مدت ظور ھم ساعت ۶بھ 
مامدر سونیک  ح مدت سپس والترا بھ 
درجــھ ۶٠ ســاعت روی گــرمکن بادمــای٨

گراد  شدقرار سانتی  تا  داده  ونھای
 پودرنمونـــــھ ی ترکیـــــب شـــــده

 کھ ان رااکسیدگرافن( درصدوزنی٠෨۵با
بـرای سـاخت  نـامیم) مـی SGنمونـھ ی

 حسگراماده شد.
 

 بررسی و بحث
 

تار بلوری بھ منظور بررسی ساخ     
تحلیل پراش پرتو ایکس برروی S نمونھ 

پراش طیف  ،١طبق شکل و انجام شدان 
نھ در با  نمو طابق  ستانداردت فریت ا

 .داشت قرار (ICDD:96-901-1149)کبالت 
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 : طیف پراش پرتو ایکس نمونھ١شکل                 
 

 و  S برای سنجش خواص حسگری نمونھ ی
 SG مقدارمشخصی از محلـول جداگانـھ ی

 ی نمونــھ ھــای مــذکور حــل شــدهپودر
ــانول ــت  درایزوپروپ ــط میکروپیپ توس

یھ جنس  ھایی برروی زیرلا نا آاز لومی
بااتصالاتی ازجنس طلا کھ روی زیر لایھ 
بــا روش کنــدوپاش ایجــاد شــده اســت 

 .ریختھ شد 
 

صورت  سگری گازب سنجش ح یدمان  حوه چ ن
 .رسم شده است٢طرحواره درشکل 

 
ظھ خل محف نھ دا سگر نمو تھ  ح قرارگرف

جام  ستاتیک ان صورت ا سگری ب ست ح وت
بدین صورت کھ نمونھ توسط گرمکن  ؛شد

مای حت د سانتی گراد٣۵٠ت جھ  قرار در
ــت  ــا غلظ ــدروژن  ب ــاز ھی ــت و گ    گرف

ppm ۵ثانیــھ وارد  ٢ مــدت ھبــ ٠٠٠
 ثانیھ گـاز ١٠٠ پس ازگذشت محفظھ شدو

تاری  مپ رو سیلھ ی پ ھوای بو خارج و
و بعلاوه در طول  بیرون واردمحفظھ شد

مت  یرات مقاو سگری تغی حل ح مام مرا ت
 حسگربوسیلھ ی دستگاه پتانسیواسـتات

 . اندازه گیری شد
 

 :نحوه چیدمان سنجش حسگری گاز٢شکل           
         

 
بــھ ازای غلظــت   SGو Sرفتــار حســگر

ppm۵ــدروژن ٠٠٠ ــاز ھی ــای درگ  ٣۵٠دم
گر سانتی  جھ  سی و  اددر مودار برر ن
سخ  یرات پا ھا تغی شکل ان مایش  ٣در ن
 داده شده است.

باتوجھ بھ رفتار  گاز ھایپاسخ حسگر
 )١(از رابطھ ی درشرایط مذکورماده 

  
S=(Rair-Rgas)/Rgas        

 )١(                               

   
مقاومـت مـاده  Rair محاسبھ شده است کھ

 درمـاده مقاومـت  Rgas رحضور ھـوا ود
 .باشد گازمی حضور

ـــھ  ـــاھمانطورک ـــخ ھده میشودمش پاس
  Sینسبت بھ نمونھ SGیاستاتیک نمونھ 

پاسخ  بھبودیافتھ است کھ این بھبود
بین فریت  p-nناشی از پیوند ناھمگون 

اکسـید و pکبالت کھ نیم رسانای نـوع
است کھ کانال ؛میباشد nگرافن کھ نوع
ق مل ون عددی را ھای ح ھای مت مل  ل حا

ج کھ من ند  ھای فراھم میک سایت  بھ  ر 
 ].٧[شودمیگاز فعال تری برای جذب 
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بھ ازای  SG و Sھای نمونھپاسخ حسگر:٣شکل 
درجھ ٣۵٠ھیدروژن دردمای گاز  ppm  ۵٠٠٠ غلظت

 سانتی گراد
 

بـا SG نمونـھ ی مکانیسم سـنجش گـاز 
درحضـور ھـوا   p-nنـاھمگونھای پیونـد

بدین شکل است کھ ازانجاییکھ اکثریت 
  pحامل ھـای جریـان در مـاده ی نـوع

الکترون است ھنگامیکـھ  nحفره و نوع
ایــن دومــاده پیونــد برقرارمیکننــد 
درسطح مشترک،حفره ھا از ماده ی نوع 

pبھn والکترون ھـا از مـاده ی نـوعn 
انتقال میابند ؛لذا بدلیل بـاز  pبھ

ھا ی فره  یب ح ماده ی  ترک بھ  فوذی  ن
، با الکترون ھا ی آن وھمچنین nنوع 

  pالکترون ھای نفوذی بھ ماده ی نـوع
یـــک لایـــھ ی  بـــاحفره ھـــای آن

سدشاتکی) ایجاد میشود اصطلاحا تخلیھ(
نتیجتا و نھایتا غلظت کل حاملھا  و

مت در  کاھش ومقاو کی  یان الکتری جر
ھوا افزایش میابد واما با بارگذاری 

کھ  یدروژن  ست گگازھ نده ا ازی کاھ
بــھ نــوار رســانش تعــدادی الکتــرون 

وغلظت حاملھا افزایش یافتھ دبرمیگرد
واصطلاحا ارتفاع سدشاتکی کم میشود و 
فزایش و  کی ا یان الکتری تا جر نتیج

 (کاھنــده)ھدف گــاز مقاومــت درحضــور
 ].٧[کاھش میابد

 

 
 

  نتیجھ گیري
 دراین پژوھش حسگرگاز ھیدروژن بر   

یھ  لذرات فر نانوپا خالص یت کبا ت 
ــت  ــت کبال ــوداحتراقی وفری ــاروش خ ب

با شده  یب  صدوزنی٠෨۵ ترک سید  در اک
سی  گرافن ساختھ وموردبرر یت  باموفق

قرارگرفت.نتایج حاکی از این است کھ 
فریــت ر گــازی نــانوذرات پاســخ حســگ

لت  شده کبا یب  صدوزنی٠෨۵باترک  در
 ppm۵٠٠٠دربرابرتزریـقگـرافن  اکسید

یدروژن  مایدرگازھ جھ ٣۵٠د ی نتسادر
نســبت بــھ حســگرگازی نــانوذرات گراد

 بھبود میابد.فریت کبالت 
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  3KNbO-3BaTiO-3BiFeO سرب بدون هايدر فروالکتریک بزرگ انرژي چگالی ذخیره 

 العادهبا پایداري حرارتی فوق

 حسین، احمدوند ؛خندابی، محمد
 اصفهان، ه صنعتی اصفهانفیزیک دانشگا دانشکده

   
 

 چکیده

دهد فاده از روش واکنش حالت جامد ساخته شد. نتایج نشان می) با است3xKNbO-30.33BaTiO-3x)BiFeO-(0.67 )xKN-BT-BF هاي بدون سربفروالکتریک

چگالی ذخیرة انرژي قابل بازیافت  شود.موجب تبدیل نمونه از حالت فروالکتریک معمولی به حالت فروالکتریک واهلشی می BFبه جاي  KNجانشانی 
3J/cm0.9=recW 8=3% بازدة وη  براي نمونۀ واهلشی)x=0.1( از پایداري حرارتی  واهلشی دهد نمونۀپذیرفتاري الکتریکی نشان می هايگیريهانداز دست آمد.به

 مورد استفاده قرار گیرند.  نسل بعدي هاي توان پالسیتوانند در خازنمی  BF-BT-xKN بدون سربهاي کفروالکتریدهد که نشان می نتایج  بالایی برخوردار است.

  هاي بدون سرب، فروالکتریک واهلشی، پایداري حرارتیسرامیک ، ذخیرة انرژي،3BiFeO واژه هاي کلیدي: 

 

Large energy storage density in BiFeO3-BaTiO3-KNbO3 lead-free 
ferroelectrics with super thermal stability 

 

Khondabi, Mohammad; Ahmadvand, Hossein 
 

Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 
 

Abstract 
 

Lead-free ferroelectrics (0.67-x)BiFeO3-0.33BaTiO3-xKNbO3 (BF-BT-xKN) were fabricated using solid state 
reaction method. The results show that substituting KN instead of BF causes the sample to change from the 
normal ferroelectric state to the relaxor ferroelectric state. The recoverable energy storage density 
Wrec=0.9J/cm3 and the efficiency η=83% were obtained for relaxor sample (x=0.1). Electric permittivity 
measurements show that the relaxor sample has high thermal stability. The results show that lead-free BF-BT-
xKN ferroelectrics can be used in next-generation pulsed power.  
 Keywords: BiFeO3, Energy storage, Lead-free ceramics, Relaxor  ferroelectric, Thermal stability      
 
PACS No.  77 

 
 
 قدمهم

دلیل چگالی توان بالا و آهنگ الکتریک بههاي ديخازن     

هاي اخیر توجه زیادي را به خود شارژ/دشارژ بسیار بالا در سال

هاي سازي انرژي خازنلی ذخیرهبا این حال، چگا اند.جلب کرده

 ،ها استها یا ابرخازنطور کلی بسیار کمتر از باتريالکتریک بهدي

سازي انرژي محدود هاي ذخیرهها را در دستگاهکه کاربرد آن

هاي ديخازن )recW( انرژي قابل بازیافت چگالی ذخیرة. کندمی

E dP maxPرابطۀ  توان با استفاده ازالکتریک را می
rP= ∫ recW 

در  قطبشترتیب مقدار به rP و P، maxPمحاسبه کرد، که در اینجا 

 .هستند باقیمانده، قطبش اشباع و قطبش (E) میدان الکتریکی

maxP–  هر دوي بنابراین براي دستیابی به چگالی انرژي  بالا، باید

rP الکتریک (و میدان شکست ديBE (.مقدار بالایی داشته باشد 

سازي فرایند ساخت، فناوري آلایش و توان با بهینهمیرا  BEمقدار 

توان با تغییر ساختار فاز، بهبود را می rP .]2, 1[ غیره بهبود بخشید

 الکتریک یا ایجاد نقص در نمونه بهبود بخشیدرفتار واهلشی دي
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 ]3 ,4[. maxP شودمحدود می عمدتاً توسط گونۀ عنصر ]5[ .

 سازي انرژي بایدبنابراین براي دستابی به عملکرد عالی در ذخیره

 .بالایی باشد )sP( خودينمونه پایه داراي قطبش خودبه

در مقایسه با دیگر ) 3BiFeO )BFهاي مبتنی بر فروالکتریک     

از این رو  ها داراي قطبش ذاتی بالایی هستند.فروالکتریک

یابی تهاي بسیار بیشتري براي دسپتانسیل BFهاي مبتنی بر سرامیک

با این حال، این  نرژي دارند.سازي اهاي عالی ذخیرهبه ویژگی

و  Biدلیل تبخیر ترکیبات گاف انرژي پایینی دارند. همچنین به

سازي رسانایی بالایی را نشان در حین کلوخه Fe+3کاهش 

با  BFهاي مبتنی بر در فروالکتریک BEبنابراین با بهبود دهند. می

استفاده از آلایش عناصر چندظرفیتی و کمک کنندة پخت همچون 

CuO سازي انرژي بالایی دست یافت.توان به چگالی ذخیرهمی  

BiFeOx-(0.67(3- محلول جامددر مطالعۀ حاضر،       

3KNbOx-30.33BaTiO  هاي ذخیره انرژي ساخته خازنبراي

و  J/cm30.9=recWسازي انرژي (عملکرد عالی ذخیره .شد

η=80% تا  200℃) و پایداري حرارتی بالا در محدودة دمایی

 30.1KNbO-30.33BaTiO-3(0.57)BiFeOدر نمونۀ  006℃

 مشاهده شد.

 

 گیريساخت و اندازه

30.33BaTiO-3)BiFeOx-(0.67- محلول جامد هاينمونه     

3KNbOx =0,0.1)x(  جامد ساخته شدبا استفاده از روش حالت. 

، 3O2Fe ،3O2Bi ،3BaCOبه این صورت که ابتدا پودرهاي اولیه 

2TiO،  3CO2K  5وO2Nb  با خلوص بالا با رعایت استوکیومتري

سپس  .شدکاري ساعت آسیاب 20و به مدت  شدندبا هم ترکیب 

ساعت  5به مدت  800℃و در دماي  خشک شد پودر همگن شده

و  20.1wt%MnOبعد از این مرحله مقدار  .شدتکلیس 

0.3wt%CuO  20و به مدت  شدبه پودر تکلیس شده اضافه 

و  شدشده خشک  پودر آسیاب .شدکاري ساعت آسیاب

متر با استفاده از میلی 3/0متر و ضخامت میلی 8هایی با شعاع قرص

 ها در دمايقرص . در نهایتشدمحوره ساخته دستگاه پرس تک

در میان پودري از ) x=0.1(نمونۀ  960℃) و x=0(نمونۀ  1000℃

   ساعت 5جنس همان قرص و درون کوروزه درب بسته به مدت 

 
 طرح پراش پرتو ایکس به همراه طرح تحلیل ریتولد مربوط به نمونۀ :1شکل

30.33BaTiO-30.67BiFeO. 

 

  .شدندسازي کلوخه
 

و ایکس ها با استفاده از پراش پرتو ساختار فازي سرامیک    

. مشخص شد FullProfاز نرم افزار  با استفاده آنتحلیل 

پ الکترونی روبشی ها با استفاده از میکروسکوریزساختار سرامیک

 حلقۀ. مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت )FESEM( انتشار میدانی

اندازي شده ها توسط چیدمان راهنمونه (P-E) پسماند فروالکتریک

گیري شد. در دانشکدة فیزیک دانشگاه صنعتی اصفهان اندازه

هاي بسامدها برحسب دما در ) نمونهrεپذیرفتاري الکتریکی (

اندازي شده متر و چیدمان راه LCRفاده از دستگاه مختلف با است

 گیري شد.در دانشکدة فیزیک دانشگاه صنعتی اصفهان اندازه

 

 نتایج و بحث
      

طرح پراش پرتو ایکس به همراه طرح تحلیل ریتولد  1شکل     

 دهد.را نشان می 30.33BaTiO-30.67BiFeO مربوط به نمونۀ

 فاز در ساختارصورت تکه بهدهد نمونیل نشان میلنتیجۀ تح

متبلور شده است. نتایج تحلیل  Pm-3mمکعبی با گروه فضایی 

دهد. هم همین گروه فضایی را نشان می x=0.1براي نمونۀ 

 1ها، حاصل از تحلیل ریتولد در جدول پارامترهاي شبکۀ نمونه

نشان داده شده است. آلایش نمونه موجب افزایش ثابت شبکه و 

 K )38/1+احد شده است. زیرا شعاع یونی حجم یاختۀ و

 بزرگتر است و شعاع آنگستروم) 03/1( Bi+3نسبت به آنگستروم) 

 645/0( Fe+3با  آنگستروم) در مقایسه Nb )64/0+5یونی 

 .باشدمیآنگستروم) 
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 هايپارامترهاي شبکه، حاصل از تحلیل ریتولد، مربوط به نمونه: 1جدول  

3KNbOx-30.33BaTiO-3)BiFeOx-(0.67 = 0,0.1)x (. 

 
 

میکروسکوپ  ویرتصها براي بررسی بیشتر ریزساختار نمونه     

در  گرفته شد، که هااز سطح نمونه الکترونی روبشی انتشار میدانی

(الف) 2طور که در شکل همان نشان داده شده است. 2شکل 

ها شود، توزیع اندازة دانهدیده می x=0مربوط به نمونۀ 

که با ها حفره وجود دارد. در صورتیانهاست و بین دغیریکنواخت 

کمک آلایش نمونه با با با اصلاح ریزساختار ب)، (2توجه به شکل 

3KNbO  شود. مشاهده می حفرهبدون هیچ و ریزساختاري متراکم

اند و توزیع یکنواختی را نشان ها ریزتر شدههمچنین اندازة دانه

ها را سرکوب رشد دانه 3KNbOدهد که دهند. این نشان میمی

به عنوان کمک کنندة پخت موجب  CuOکند. علاوه بر این می

ها را بهبود شود و ریزساختار سرامیکها میتعدیل پخت نمونه

هاي نوع . گزارش شده است که دماي پخت سرامیک]6[بخشد می

طور قابل به CuOار مناسبی از توان با افزودن مقدپروسکایت را می

 .]7[توجهی کاهش داد 

 هايوابستگی دمایی پذیرفتاري الکتریکی نمونه 3شکل      

3KNbOx-30.33BaTiO-3)BiFeOx-(0.67  هاي بسامدرا در

(الف) مشاهده 3طور که در شکل دهد. همانمختلف نشان می

نشان   mT~450℃تیز در حوالی  قلهیک  0x=شود، نمونه می

 mT(ب)) در اطراف 3(شکل  0x=1.دهد. با این حال نمونۀ می

طور که دهد. همانپراکندگی فاز و گذار فاز پراکنده نشان می

کاهش  )mε( گذردهی بیشینۀ بسامدشود، با افزایش مشاهده می

شود. دلیل این می یابد و گذار فاز پراکندهافزایش می mTیابد، می

موجب تخریب نظم فروالکتریک  KNاتفاق این است که آلایش 

هاي بالاتر شود، در بسامدطور که دیده میشود. همانربرد میدو

 تقریباً ثابت 600℃تا  200℃پذیرفتاري الکتریکی در بازة دمایی 

 
0.67)-ي هاتصاویر میکروسکوپ الکترونی روبشی انتشار میدانی نمونه :2شکل

)x 3KNbOx-30.33BaTiO-3BiFeO )= 0,0.1x (. 

 
BiFeOx-(0.67(3-ي هانمونه سبیپذیرفتاري الکتریکی ن :3شکل

3KNbOx-30.33BaTiO )= 0,0.1x (  هاي مختلف.مدبسابرحسب دما در 

 

است. در نتیجه در این بازه دمایی ذخیرة انرژي قابل بازیافت 

پایداري بسیار خوبی خواهد داشت، که این امر براي کاربردهاي 
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ار اهمیت است. گزارش شده است که این رفت حائزصنعتی بسیار  

 پراکندگی به دلیل نانو نواحی قطبیده است که به خاطر از بین رفتن

. به خوبی ]8[ شودنظم بلند برد فروالکتریک در نمونه تشکیل می

هاي پیچیده با شعاع یونی است که حضور کاتیونمشخص شده 

 BFOهاي مبتنی بر متفاوت موجب پراکندگی گذار فاز در سرامیک

  .]9[ شودمی

0.67)- هاي حلقۀ پسماند الکتریکی نمونه 4شکل      

3KNbOx-30.33BaTiO-3)BiFeOx  صورت تابعی از میدان بهرا

دهد، که در دماي محیط نشان می Hz50 بسامدالکتریکی  در 

(الف) دیده 4طور که در شکل همان گیري شده است.اندازه

هاي معمولی رفتاري مشابه سایر فروالکتریک x=0شود، نمونه می

گی است. در دهد، که داراي پسماند و قطبش باقیماندة بزرنشان می

 KNشود که نمونۀ آلایش داده شده با (ب) مشاهده می4شکل 

 و رفتار نمونه واهلشی استباقیماندة بسیار کمی قطبش داراي 

چگالی ذخیرة انرژي قابل بازیافت براي این نمونه شده است. 

دست آمد، که مقدار به η%83=و بازدة  0.9J/cmrecW=3مقدار 

 قابل توجهی است.

 
  

 
30.33BaTiO-3)BiFeOx-(0.67-ي هانمونه حلقۀ پسماند الکتریکی :4شکل

3KNbOx = 0,0.1)x (  بسامددر Hz50، گیري شده در دماي محیط.اندازه 

 

 گیرينتیجه

30.33BaTiO-3)BiFeOx-(0.67- هاي بدون سرب  سرامیک    

3KNbOx .با استفاده از روش واکنش حالت جامد ساخته شدند 

اي موجب کاهش ملاحظهطور قابلبه BF به جاي KNجانشانی 

شود. همچنین اندازة دانه و افزایش میدان الکتریکی شکست می

. شودمیپذیرفتاري الکتریکی و حلقۀ پسماند واهلشی شدن موجب 

در  واهلشیمشاهده شد که براي نمونۀ  ،ترطور مشخصبه

تا  200℃الکتریکی در بازة دمایی  يهاي بالا پذیرفتاربسامد

 براي این نمونههمچنین  دهد.تقریباً مقدار ثابتی را نشان می 600℃

و بازدة  0.9J/cmrecW=3چگالی ذخیرة انرژي قابل بازیافت مقدار 

η=83% هايفروالکتریکدهد که این نتایج نشان می دست آمد.به 

بدون  هايسرامیکعنوان توانند بهمیواهلشی FE  محلول جامد

 .ن پالسی نسل بعدي در نظر گرفته شوندهاي تواسرب براي خازن
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 کمک نظریۀ تابعی چگالی بھ NiMnSb و ساختار نواری بررسی خواص ساختاری

     ٢زینب، فرد علیدادی ؛ ١حمدالھ،  صالحی
   اھواز  دانشگاه شھید چمران،  گروه فیزیک،١
 اھواز  دانشگاه شھید چمران،گروه فیزیک،   ٢

 
 چكیده

از مکعبی بتا و گاما در حالت انبوھھ بررسی شده است. محاسبات با استفاده از  ف  دو  در  NiMnSb  و ساختار نواری  ھای ساختاری در این پژوھش، ویژگی
ھای  انجام شده است. ویژگی  Wien2kروش امواج تخت بھبود یافتۀ خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و با استفاده از بستۀ محاسباتی  

در   NiMnSbمقایسھ و نتایج حاصل از محاسبات مدول حجمی، حاکی از سختی زیاد  قدار تجربی  مساختاری نظیر ثابت شبکھ و مدول حجمی محاسبھ و با  
 دھد کھ ترکیب در ھر دو فاز فلز بوده و گاف نواری ندارد. محاسبات ساختار نواری نیز نشان می .باشدفاز بتا می 

 . میمدول حج ، GGA-PBE نظریۀ تابعی چگالی، پارامترھای ساختاری،  :واژه ھای کلیدی
 

Investigating the structural properties and band structure of NiMnSb using density 
functional theory  
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Abstract  

 
In this research, structural properties of NiMnSb  in two Beta and Gamma cubic phase of a bulk have been 
studied. Calculations performed using the full potential linearized augmented plane waves method within the 
framework of density functional theory and using computing package Wien2k.  Structural features, including 
lattice parameter and bulk modulus were calculated and compared with the experimental values and the results 
Calculating bulk modulus, indicates the high hardness of NiMnSb in Beta phase. The band structure 
calculations also show that the composition is metal in both phases and has no band gap. 
 
Keywords: Density Functional Theory, Structural parameters, GGA-PBE, Bulk modulus. 
 
 

   دمھمق
امر      کھ  جدید  علمی  مباحث  از  فراوانی وزه  یکی  مطالعات 
باشد. خود اختصاص داده است؛ بحث اسپینترونیک میبھ   را  

بھ کھ  بوده  الکترونیک  از  شاخھ  یک  اثر اسپینترونیک  مطالعۀ 
 پردازد. توانایی اسپین الکترون در زمینۀ فیزیک ماده چگال می

توان مصرفی  ایجاد سرعت بالا در پردازش اطلاعات، کاھش  
غیر   حافظۀ  ساخت  کارآییو  جملھ  از  فناوری فرار  این  ھای 

میان،  می این  در  کھ ھویسلر  بات  ترکیباشد.  ھستند  موادی 
ویژه [اھمیت  دارند  اسپینترونیکی  کاربردھای  در  ]. ١ای 

 دستۀ دو  ترکیبات ھویسلر از جملھ مواد مغناطیسی ھستند کھ بھ
شوند بندی میدستھ  لرھویسمین             بیترک مل یا  ھویسلر کا

نیم  NiMnSbترکیب  .  ]٢[ ھویسلر بوده کھ در سھ یک ترکیب 
ساختار    NiMn  فاز فاز  B2با   ،MnSb2Ni  با کامل    سلر یوھ

 C1bبا ساختار   سلریھومین        NiMnSbو فاز     L21ساختار
میتقسیم نیم٣[  شوندبندی  ساختار  این  کھ    NiMnSbھویسلر  ] 

بھ میخود  گاما  و  بتا  آلفا،  فاز  سھ  شامل  از    ]. ۴[   باشدتنھایی 
، NiMnSbمیان مجموعھ مطالعات انجام شده بر روی ترکیب  

ھای ساختار، ویژگی    ] و بررسی  ۵[  مطالعۀ تجربیتوان بھمی
چگالی اشاره کمک نظریھ تابعی  الکترونی و اپتیکی ترکیب بھ

] بھ  ]. ٧-١٢کرد  داریم  قد  پژوھش  این  ویژگیدر  ھای  بررسی 
 مکعبی بپردازیم. ساختاری فاز بتا و گاما  در حالت

 توصیف روش 
ویژگی      مقالھ  این  ترکیب  در  ساختاری  در   NiMnSbھای 

ساختاری   فاز  دو  در  مکعبی  بتا  مکعبی  حالت  و  مورد  آلفا 
برپایۀ نظریۀ تابعی چگالی . محاسبات  ھ استمطالعھ قرار گرفت

کمک  یافتۀ خطی با پتانسیل کامل بھتخت بھبود  و روش امواج  
محاسباتی   است  Wien2kکد  شده  محاسبۀ   .]١٣[  انجام  برای 

از  -تبادلی         انرژی   ، GGA-PBE  ھایتقریبھمبستگی 
solPBE-GGA    وLSDA    .انرژی جداسازی استفاده شده است

و مغزه  مقدار    حالت  دقت  انتخاب    -Ry۶ظرفیت  با   Ryو 
گرفت  ٠/ ٠٠٠١ انجام  خودسازگار  بھینۀ   مقدار.  محاسبات 

maxRk    این گامافاز  در    مطالعھدر  و  مقدار   و  ۵/٨مقدار    بتا 
maxG   برای بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیۀ بین جایگاھی

)1-a.u  (در ناحیھ بریلوئن برای فاز   انتخاب شد. تعداد نقاط  ١٢
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برای   عنوان مقدار بھینھ گزارش شد.بھ  ٧٠٠  و  ٩٠٠بتا و گاما   
ھای  تال، برای اتم منگنز اوربی24s  ،83dھای  اتم نیکل اوربیتال

24s  ،53d 35ھای  و برای اتم آنتیموان اوربیتالp  ،25s  عنوان بھ
در نظر    ھای لایۀالکترون  ٢و    ١در شکل  گرفتھ شد.ظرفیت 

ترکیب   قراردادی  در    NiMnSbسلول  گاما  و  بتا  فاز  دو  در 
 حالت مکعبی آورده شده است.

 
 در فاز بتا.  NiMnSbسلول قراردادی ترکیب :  ١شكل           

 
 . در فاز گاما NiMnSbسلول قراردادی ترکیب :  ٢شكل       

 
 بحث و نتایج

ویژگی      محاسبۀ  یاختھ برای  انرژی  ترکیب،  ساختاری  ھای 
حجم حول  را  مختلبسیط  محاسبھ  ھای  تعادلی  حجم  اطراف  ف 

طبق رابطۀ زیر  و  ]  ١۴توسط معادلۀ مورناگون [سپس    کرده؛
 شود:می ترسیمنمودار انرژی برحسب حجم 
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مشتق    Bcمدول حجمی،   B  انرژی حالت پایھ، 0E در این معادلھ
و   حجمی  می 0Vمدول  تعادلی  محاسبات،   باشد.حجم  این  در 

ثابت )  ١(  حجم محاسبھ و سپس توسط معادلۀ وابستگی انرژی بھ
می محاسبھ  میگونھ  ھمان  شود.شبکھ  مشاھده  منحنی کھ  شود 

معنای بھ  بوده ودارای کمینھ  )  ٣(شکلانرژی کل برحسب حجم  
با سپس،  باشد.  مثبت بودن مدول حجمی و پایداری ساختار می

و  بھ مقایسھ  ساختاری  پارامترھای  مورناگون  معادلۀ  بردن  کار 
شده بھ  .اندگزارش  توجھ  جدولبا  در  شده  محاسبھ   ١  مقادیر 

نظر   GGA-PBE      تقریب از  تقاریب،  دیگر  با  مقایسھ  در 
پیش را  ساختار  پایدارترین  میانرژی  سازگاری بینی  و  کند 

    انجام شده دارد. خوبی با محاسبۀ
 
 
 

   NiMnSb.ھای ساختاری ترکیب بررسی ویژگی:   ١جدول      
)(RyE )( 0Aa

 

 ساختار تقریب 

٢٣/١٨٣٢۶- ٩٢/۵ 
 

GGA-PBE 
 

 
 ساختار مکعبی بتا 

 )m-34F ( 
 

٨۴/١٨٣١۵- ٨٣/۵ 
 

GGA-pbsol 
 

٢٠/١٨٣٠۶- ٧۶/۵ 
 

LSDA 

٢١/١٨٣٢۶- ٠۶/۶ 
 

GGA-PBE 
 

ساختار مکعبی 
 گاما

 )m-34F ( 
 
 

٨٢/١٨٣١۵- ٩٧/۵ 
 

GGA-pbsol 
 

١٧/١٨٣٠۶- ٨۴/۵ 
 

LSDA 
 

 ]١۵[تجربی کار  ۵/٢٩ -
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 نمودار انرژی برحسب حجم (الف) فاز بتا و (ب) فاز گاما. :  ٣شكل  
 

مدول حجمی و توان بھاز دیگر پارامترھای ساختاری می     
برای   در واقع یک معیارمدول حجمی  پذیری اشاره کرد.  تراکم

عبارتی، . بھباشدمیتغییر شکل معین در سامانھ و سختی بلور  
کھ   در  ھنگامی  بگیرد؛ بلور  قرار  ثابت  نیروی  یک  معرض 

بھ جسم  تمایل  حجمی  جھتمدول  تمامی  در  شکل  را تغییر  ھا 
  ]: ١۶[ شودزیر تعریف میرابطۀ نشان داده و توسط 

)٢                                                           (

dV
dP

VB �  

مدول حجمی میتراکم ھرچھ مدول حجمی   باشد،پذیری عکس 
سخت بلور  بیشتر،  تراکمبلور  و  می تر  کمتر  آن   باشد. پذیری 

حجمی   مدول  از  حاصل  تراکمنتایج  جدولو  در    ٢  پذیری 
مقدار بزرگ مدول حجمی فاز بتا در مقایسھ  شده است. گزارش

پذیری کم و سختی زیاد ترکیب در این با فاز گاما بیانگر تراکم
یاد بودن مقدار مدول حجمی در فاز ز  چنین، ازھم  باشد.فاز می

می فاز  دیگر  با  مقایسھ  در  ترکیب بتا  کھ  گرفت  نتیجھ  توان 
NiMnSb    و برای ایجاد تغییر در فاز بتا سختی بیشتری دارد

 است.شکل در بلور آن انرژی زیادی لازم 
 NiMnSb.پذیری  ترکیب بررسی مدول حجمی و تراکم:  ٢جدول        

13 )(10 ��u GPAK
 

)(0 GPAB
 

 ساختار تقریب 

۴۶/١٠ ۵۶/٩۵  
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١۴/٠٢/١ ٧۴٠  

LSDA 
 

۴٢٩/٩ ٩/١٠۵ 
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ساختار 
 مکعبی گاما

 )-34F
m( 

 
 

٠٧/٩٩ ٠٩/١٠ 
 

GGA-pbsol 
 

۴٠ ٩/١٢۶/٨٠ 
 

LSDA 
 
 

نواری  ساختار  ساختاری،  خواص  بر  علاوه  پژوھش،  این  در 
کمک ترکیب در ھر دو فاز مورد مطالعھ قرار گرفتھ است. بھ

نواری می نیمساختار  فلز،  لحاظ  از  بلور  ماھیت  و توان  رسانا 
مورد بررسی قرار داد. را عایق بودن، اندازۀ گاف و نوع گاف 

نوار تقریب  ساختار  از  استفاده  با  ترکیب  در   GGA-PBEی 
در ھر دو نمودار تراز فرمی بر آورده شده است.    ۵و    ۴شکل  

-منحنی ساختار نواری نشان میروی انرژی صفر قرار دارد.  
فلز بوده و   بتا و گاما  فاز  انبوھۀ ترکیب در  در دھد کھ حالت 

چنین، ھم  شود.ھر دو حالت اسپین بالا و پایین گافی مشاھده نمی
 باشد.می   ھا در نوار ظرفیت لعمدۀ مشارکت اربیتا

اسپین   :۴شکل (ب)  و  بالا  اسپین  (الف)  بتا  فاز  در  ترکیب  نواری  ساختار 
 پایین. 
ساختار نواری ترکیب در فاز گاما (الف) اسپین بالا و (ب) اسپین    :۵شکل
 پایین. 

 
 گیري نتیجھ
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ترکیب   واری و ساختار ن  در این پژوھش خواص ساختاری      
NiMnSb   دو فاز بتا و گاما توسط نظریۀ تابعی چگالی و   در

محاسباتی   با   Wien2kکد  شده  محاسبھ  نتایج  گرفت.  انجام 
می  GGA-PBEتقریب   مطالعات  دیگر  با  بیشتری  توافق  -در 

-باشد. نتایج مدول حجمی محاسبھ شده در ھر دو فاز نشان می
در مقایسھ با فاز گاما در فاز بتا سختی بیشتری     دھد کھ ترکیب

بھ و  میداشتھ  شکل  تغییر  نمودار   دھد.سختی  این،  بر  علاوه 
دھد کھ ترکیب در فاز بتا و گاما فلز ساختار نواری نشان    می

ندارد. نواری  گاف  و  تجربی بوده  پژوھش  ھیچ  کھ  جا  ازآن 
نواری   گاف  سنجش  برای  فاز  این درونظری  وجود دو 
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 تفاده ازبه داخل نانوکره با اسپذیر  پلیمر نیمه انعطاف بندي بستهمطالعه تطبیقی 

  دینامیک مولکولی سازي شبیه 
 

  نیکوفرد، نرگس  ؛سمانه ،قنبري کاشان ؛نژاد، فاطمه محرمی

 کاشان، ه کاشاندانشگا پژوهشکده علوم و فناوري نانو،
 

 چکیده
اي  ان بندي شده اسـت. دي  شوند. مثلا ژنوم یک ویروس در کپسول آن بسته بندي می هاي نانومقیاس بسته یستی در محدودههاي پلیمري در فرآیندهاي مختلف ز زنجیره

سـازي   با استفاده از شبیهدر این مطالعه سختی خمشی بسیار کمی دارد.  RNAیک زنجیره زیستی بسیار شناخته شده است که سختی خمشی بالایی دارد. در حالی که 

بنـدي   نحـوه بسـته   نانوکره از طریق یک نانو حفره می پردازیم که نشان مـی دهـد  نعطاف پذیر در یک ا بندي یک زنجیره نیمه بررسی فرآیند بستهمولکولی به  دینامیک

 زنجیره و ساختار نهایی بستگی زیادي به سختی خمشی زنجیره و همچین اندازه هندسه محدودکننده دارد.

 سازي. ، پلیمرهاي محصورشده، نانوکره، شبیهپذیر انعطاف پلیمر نیمه :هاي کلیدي واژه
 

Comparative study of semi-flexible polymer packing into nanospheres using  
molecular dynamics simulation   

 

Moharaminezhad, Fatemeh; Ghanbari-Kashan, Samaneh; Nikoofard, Narges  
 

Institute of Nanoscience and Nanotechnology, University of Kashan, Kashan  
 

Polymer chains are packed in nanoscale ranges in various biological processes. For example, the genome of a 
virus is packed in its capsule. DNA is a well-known biological chain that has high bending stiffness. While RNA 
has a very low bending stiffness. In this study, using molecular dynamics simulation, we investigate the packing 
process of a semi-flexible chain in a nanosphere through a nanohole, which shows that the way the chain is 
packed and the final structure depends a lot on the bending stiffness of the chain and the size of the limiting 
geometry. 
 

Keywords: Semi – flexible polymer, Polymer confinement, Nanosphere, Simulation.    
 
PACS No.  87, 89        
 

  قدمهم

ــره ــدهاي مختلـ ـ  زنجی ــري در فرآین ــاي پلیم ــتی در ه ف زیس

 در هـا  این زنجیرهچون  شوند بندي می هاي نانومقیاس بسته محدوده

 ـندار وجـود  آزاد صورت به زیستی هاي سامانه در و طبیعت  بـه  .دن

 دراست کـه   زیستی پلیمرهاي مهمترین از یکی DNA مثال، عنوان

 ایـن  دینامیـک  بررسـی  براي .استشده  محدود سلول هسته درون

پـذیر   انعطـاف  پلیمـر نیمـه  رشـته  یـک   ،وانت ـ مـی  محدود ي زنجیره

 را محـدودیت ت اثـرا  وسـازي   را شبیه کرهیک نانودر  شدهمحصور

 در اهمیـت  حـائز  مـوارد  جملـه  از .کرد بررسیندي آن ب روي بسنه

 هــاي کــروي، محــدودیت در پلیمــر محدودســازي کــاربرد مبحــث

 بـه  ویـروس  DNA تزریـق  دارو، هدفمند سانشر مثل فرآیندهایی

 را سـلول  هسـته  . بـه عـلاوه،  است ژن انتقال بحث و بانزیم وللس

کـه   رفـت گنظر در) بعـدي  سـه ( محـدودیت  یک عنوان به توان می

DNA اي  اگر اندازه محدودیت کروي به گونـه . کند را محصور می

به شـدت در آن مقیـاس طـول خـم شـود،       DNAباشد که زنجیره 

 هزینه انرژي خمشی زیادي خواهـد داشـت. یـک مولکـول خطـی     

DNA  گیـرد کـه    هایی را به خـود مـی   پیکربنديدر داخل یک کره

 ـ   ی آن موجب کاهش انرژي خمشی و در عین حـال افـزایش آنتروپ

 .]1[ شود.
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ــته پلیمــري       ــک رش ــنظم ی ــادلی و م ــاختارهاي تع ــورد س در م

نیز مطالعـات زیـادي    سه بعديهاي  در محدودیت پذیر انعطاف نیمه

دیگري نشان داده است  يها سازي بیهش. ]3و2[صورت گرفته است 

. در داردزیـادي   ریتـاث  مریت خروج پلسرعبر  که توپولوژي زنجیره

ریختـه و غیرتعـادلی باشـد، سـرعت      شرایطی که ساختار پلیمر بهم

 .]4[خروج پلیمر کمتر است 

اخیرا خروج پلیمر نیمه انعطاف پـذیر از کـره بصـورت نظـري     

 ـاما نیاز هسـت کـه درسـتی ا    .]5[ بررسی شده است نظریـه بـا    نی

کـه   يسـاز  هیتـاکنون کـار شـب   هاي کاملی بررسی شـود.   سازي شبیه

 هیشـب  نی ـنشده است. البتـه در ا  امکند انج بررسیرا  يتئور یدرست

در  یعوامــل اصــل ریلازم اســت تــا تنهــا تــاث يادیــدقــت ز يســاز

   .شوند یبررس رشته پلیمري بندي بسنه

بنـدي   بسـته  هر چهشده است که   در کارهاي گذشته نشان داده

تـري تشـکیل    تر و یـا پیچیـده   تر انجام شود، گره هاي سخت آهسته

بنـدي   کننـد. همچنـین، بسـته    شوند که سرعت خروج را کم مـی  می

شـود. همچنـین،    جاد ساختارهاي عدم تعـادلی مـی  سریع منجر به ای

 دهنـد  بهترین ساختارهاي تعادلی را میبندي میانی  هاي بسته سرعت

]3[. 

 سـازي دینامیـک مولکـولی    بـا اسـتفاده از شـبیه    ،مطالعهدر این 

به درون  پذیر انعطاف پلیمر نیمه رشته بندي بستهجهت عوامل اصلی 

. ساختار نهـایی پـس از   شود کره از طریق یک نانو حفره بررسی می

 بندي از پارامترهاي مورد علاقه هستند. بندي و سرعت بسته بسته
 

 

 زي سا شبیه روش

بدون واحـد اسـت.   شوند که  سو انجام میاسپر بستهها با  سازي شبیه

در واقـع   شـوند  بعـد مـی   یعنی کلیه واحدها با واحدهاي اولیـه بـی  

سـازي دینامیـک مولکـولی     ساز براي شبیه ي شبیه اسپرسو یک بسته

افـزار   هاي دانه فنر درشت دانه اسـت. از ایـن نـرم    سیستم مربوط به

بلورهاي مـایع و  دها، پلیمرها، کلوئی براي بررسی مواد نرم از جمله

DNA پلیمر متشـکل از  حاضر  سازي در شبیه شود.ها استفاده میN 

بـه یکـدیگر    FENEشود که با پیوند  پلیمر با طول واحد فرض می

جـونز بـراي اینکـه مونومرهـا در     -اند. برهمکنش لنـارد  متصل شده

اي شـود. بـرهمکنش کسینوسـی بـر     یکدیگر فرو نروند استفاده مـی 

ود، کـه ثابـت خمشـی    ش ـ ه پلیمر استفاده میمشی باعمال سختی خ

قیـد کـروي بـا    . شود گرفته می Pبرابر با طول ایستایی پلیمر  تقریباً

سـازي   هسـت درون شـبیه   dاي با قطـر   که حاوي نانوحفره Dقطر 

سازي پلیمر روي یک خط بیـرون   شود. در ابتداي شبیه قرار داده می

بایـد  ود که از حالت تعادل دور است و ش پشت حفره چیده میکره 

تعـادل   -1شود:  ادل برسد. شبیه سازي در دو مرحله انجام میبه تع

بسته بندي پلیمر. زمان ایـن مرحلـه    -2پلیمر در پشت نانوحفره و 

شود که متناسب با طول پلیمر بـه تـوان    بنابر مدل رووز انتخاب می

انوحفره ثابت است است. در کل زمان تعادل، سر پلیمر درون ن 2.2

بـه درون حفـره    =21fpackو پس از پایان تعادل، با نیروي مشخص 

شود. در حـین ورود پلیمـر، سـاختارهاي تشـکیل شـده       کشیده می

شوند و تعداد مونومرهاي داخـل کـره ذخیـره     داخل کره بررسی می

 شوند. می
 

 سازي نتایج شبیه

به  پذیر طافانع نیمهپلیمر یک رشته  بندي بسته حاضر مطالعه در

یک با که  15و 10 ، 7برابر  هايبا قطراي  به درون کره 96طول 

کشیده  3به قطر حفره نانو از طریق یک =21fpackنیروي مشخص 

ساختارهاي  ،هاي مختلف ایستایی طولبراي  ، انجام شد.شود می

نشان داده شده  3و 2شکل بصورت داخل کره  پلیمر تشکیل شده

 است.
 

    

  
 .7به درون کره به قطر  96ار تشکیل شده پلیمر با طول ساخت:  1شکل

 .=20p ه)  ،=15p، و) =p 10د) ، =9pج) ، =8p ب)، =6p الف) 

 )ج( )ب( )الف(

 )ه( )و( )د(
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 .10به درون کره به قطر  96ار تشکیل شده پلیمر با طول ساخت:  2 شکل

 .=15p= ،15D )و  ،=20pد) ، =13pج) ، =11p ، ب)=3pالف)  

 

قطـر   بـا افـزایش   شـود  مشاهده می 2و  1 در شکلنطور که اهم

شـود   می يکمترفشردگی دچار  بندي پلیمر داخل کره نوع بستهکره 

تري که به صورت قرقـره   پیکربندي منظمزایش طول ایستایی افا و ب

  .دنگیر است به خود می

با قطـر  ره وارد کبا گذشت زمان تعداد مونومرهایی که  3کل ش

 .دهد نشان می را ندشو می 7

 
 .سبت به زمانن 7درون کره به قطر به  تعدا مونومرهاي وارد شده:  3شکل

 

ک بـازه زمـانی   در ی ـ شـود  مشاهده می 3 در شکلهمانطور که 

براي طـول ایسـتایی    شوند رهایی که وارد کره میموتعداد مون معین

افـزایش  و این بیانگر این موضـوع اسـت کـه بـا      تر استکم، بیشتر

 دب ـی یابه داخل کره کاهش م مونومرها سرعت ورودایی تطول ایس

 کنـد و سـاختار   و از گره خـوردن رشـته پلیمـري جلـوگیري مـی     

   .گیرد تري که به صورت قرقره است به خود می منظم

با قطـر  ره با گذشت زمان وارد کتعداد مونومرهایی که  4کل ش

 .دهد را نشان می ندشو می 15و  10

 
 .سبت به زمانن 15و 10درون کره به قطر به  وارد شده يتعدا مونومرها:  4شکل

 

رهایی کـه وارد  موتعداد مون ک بازه زمانی معیندر ی 4در شکل 

 تر اسـت کم، بیشتربراي طول ایستایی  3همانند شکل  شوند کره می

به داخل کـره   مونومرها افزایش طول ایستایی سرعت ورودبا  یعنی

در  3نسـبت بـه شـکل     4شکل  در مونومرها کل . امادبیا یکاهش م

بـه داخـل   ها  سرعت ورود آن یعنیشوند  وارد کره می زمان کمتري

بنـدي   در نحوه بسته قطر کرهتغییر ن دلیل بیشتر است و به همیکره 

افـزایش  با  3نسبت به شکل  4موثر است. همچنین در شکل  پلیمر

سـرعت ورود   15 یکسـان  بـراي طـول ایسـتایی   و  15قطر کره بـه  

بنـدي   بسـته شـود    ث میباعشود و  ا به داخل کره بیشتر میهمونومر

در کـه ایـن مـورد     دور شـود اي خـود   ساختار منظم قرقرهاز پلیمر 

قطـر  غییر ت باپلیمر را  بندي نحوه بسته ،شرایط یکسان طول ایستایی

 .دهد نشان می کره
 

 گیري نتیجه

 هاي ایستایی با طول بندي پلیمرها در این مقاله، نحوه بسته

سازي  شبیهبه صورت هاي مختلف  مختلف داخل نانوکره با اندازه

براي کشیدن  =21fpack . نیروي ثابتشدک مولکولی بررسی دینامی

توان  پلیمر به داخل نانوکره از طریق یک نانوحفره استفاده شد. می

است.  3مرجع در متوسط گفت که این نیرو از جمله نیروهاي 

 باشد.تعادلی  بندي شده ختار بستهابنابراین انتظار داریم که س

 )ج( )ب( )الف(

 )و( )د(
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کره بسته به طول ایستایی و پلیمر ساختارهاي متنوعی داخل 

مقدار  چه هردهد که  دهد. نتایج نشان می قطر کره از خود نشان می

در  بندي پلیمر بسته، و یا قطر کره کاهش یابدطول ایستایی بیشتر 

 باعث  وگیرد  می  صورت با سرعت کمتریا مدت زمان بیشتر و 

تري که به صورت قرقره  پیکربندي منظم داخل کره شود ساختار می

 .گیردباست به خود 
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 Sn3Mnاثر هال غیرعادي در آلیاژ پادفرومغناطیس 
 حسین، احمدوند  ؛اد جو، پیامخوش
 اه صنعتی اصفهان، اصفهان فیزیک دانشگ دانشکده

 

 چکیده

غیرعادي بزرگ توجه زیادي را به خود جلب    کر و اثر نرنست به دلیل خواص منحصر به فرد خود مانند اثر هال غیرعادي بزرگ، اثر  Sn3Mnاخیراً پادفرومغناطیس  

این    به اندازه کافی براي کاربرد آن در علم اسپینترونیک پادفرومغناطیس ضروري است. در  Sn3Mnکرده است. بدست آوردن اثر هال غیرعادي بزرگ در لایه نازك  

با ضخامت    3O2Al  زیر لایه  که بر روي  Sn3Mn. ما توانستیم اثر هال غیرعادي را در لایه نازك  گزارش شده است  Sn3Mnلایه نازك  اي و  توده  روش ساختمقاله،  

 کند. هاي ما مسیر را براي توسعه اسپینترونیک پادفرومغناطیس هموار مییافته  نانومتر لایه نشانی شده است را مشاهده کنیم. 120

 ناي بري، اسپینترونیکاثر هال غیرعادي، پادفرومغناطیس، انح : واژه هاي کلیدي

 

Anomalous Hall effect in Mn3Sn antiferromagnetic alloy  
 

Khoshpayam,  Javad; Ahmadvand, Hossein  
 

 Department of Physics, Isfahan University of Technology, Isfahan 
 

Abstract 
 

The antiferromagnet Mn3Sn has been recently attracting considerable attention due to its unique properties like 
a large anomalous Hall effect, kerr effect and large anomalous Nernst effect. achieve AHE in thin enough Mn3Sn 
film is urgently desired for its application in antiferromagnetic spintronics. In this article, the Mn3Sn bulk and 
thin film make method is reported. We were able to observe the anomalous Hall effect in the Mn3Sn thin film 
deposited on Al2O3 substrate with a thickness of 120 nm. Our findings would pave the path for developing 
antiferromagnetic spintronics. 
 Keywords: Anomalous Hall effect, Antiferromagnet, Berry curvature, Spintronics 
 
PACS No.  75  
 

   قدمهم
، بسیار هابر پایه پادفرومغناطیس  هاي اسپینترونیکنسل دستگاه     

آل بدون طور ایدهتوان مصرفی بسیار پایینی دارند و به و   هستند  سریع

خواص خواهند  اختلال با  پادفرومغناطیس  مواد  بنابراین  بود. 

هاي اسپینترونیک آینده بسیار مطلوب خود براي دستگاه  توپولوژیکی

مواد فرومغناطیس  رود که مواد پادفرومغناطیس ازهستند و انتظار می

مواد پادفرومغناطیس در برابر اختلال ناشی از میدان  پیشی بگیرند.

کنند، میدان مغناطیسی تولید نمی  مغناطیسی قوي هستند و خود هیچ

دهند و همچنین این مواد دینامیک اسپینی فوق سریع را نمایش می

هستند بزرگ  مغناطیسی  ترابردي  اثرات  ایجاد  به  به   .قادر  بنابراین 

چگالی بالا  هاي حافظه باعنوان یک ماده اسپینترونیک براي دستگاه

 . ]4-1[اندو فوق سریع توجه زیادي را به خود جلب کرده 

اند که اثر هاي اخیر بسیاري از مطالعات نظري نشان دادهدر سال     

می نیز  بزرگ  غیرعادي  پایه  هال  بر  پادفرومغناطیس  مواد  در  تواند 

منشاء اصلی اثر   مشاهده شود.   Sn, Ge, Ga,Ir)Z=Z(3Mn منگنز

پادفرومغناطیس  در  غیرعادي  دلیل هال  به  بلکه  نیست  مغناطش  ها 

 وجود انحناي بري است. 
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به  اهنقش مشاب  1انحناي بري    از میدان مغناطیسی دارد که منجر  ي 

 .]1[شودایجاد اثر هال غیرعادي می

نوع   Sn3Mnپادفرومغناطیس        از  هگزاگونال  ساختار  داراي 

Sn3Ni    با گروه فضاییmmc/3P6   است و داراري پارامترهاي شبکه

Å67 /5 a=b=     وÅ53 /4   c=   هر صفحه  ]5[است .a-b   یک شبکه

به وجود آمده است.   Mn هاي  دهد که از ممانرا نشان می  2کاگومه 

هاي منگنز به صورت اسپین مثلثی معکوس به  ناکامی هندسی ممان

 آید که گشتاور فرومغناطیس خالص بسیار کوچک حدود   وجود می

Mn/Bµ002 /0 دماي نیل این آلیاژ  د. را دارK420 5[باشدمی[  . 
 

 روش تجربی 

از مواد اولیه منگنز و قلع با   Sn3Mn  ايتوده بلوريآلیاژ بس      

به روش ذوب قوسی تحت اتمسفر آرگون   % 99/ 98درصد خلوص  

بیشتر  منگنز  از  هنگام ذوب  منگنز  اتلاف  براي جبران  ساخته شد. 

روز در   6ها در لوله کوارتز خلاء شده به مدت  استفاده شد. نمونه

 بازپخت شدند و به آرامی تا دماي اتاق خنک شدند.  C٨۵٠°دماي 

 ساخت لایه نازك  روش

نازك  لایه       نانومتر   120  تقریبی  ضخامت   داراي  Sn3Mnهاي 

در محیط    Sn3Mnبا روش لایه نشانی لیزر پالسی از هدف    )4(شکل  

لایه نشانی شدند.    3O2Alهاي  بر روي زیرلایه  C°500خلاء در دماي  

   و فشار هنگام  لایه نشانی  torr  6-10×2 /1  برابر  محفظه  فشار خلاء

torr  5-10×2 /1   دقیقه   20ها به مدت  بود. پس از لایه نشانی نمونه

پخت شدند. باز  C°500در دماي    torr  5-10×2 /1در خلاء با فشار  

با    Nd: YAGمتر بود و از لیزرسانتی  5ها تا هدف  فاصله زیرلایه

پالس  نانومتر  1064طول موج   میلی ژول، نرخ تکرار    600، شدت 

پالس    5پالس   آزمایشگاه تحقیقاتی   ثانیه   نانو   10هرتز و طول  در 

 ماده چگال دانشگاه صنعتی اصفهان استفاده شد. 

براي بررسی خواص الکتریکی نمونه از دستگاه مقاومت دما پایین  

در آزمایشگاه تحقیقاتی ماده چگال   و دستگاه مقاومت هال غیرعادي

طیف  دانشگاه صنعتی اصفهان استفاده شد. ساختار بلوري به وسیله  

استوکیومتري .  مشخص شد  CuKα  طول موج  پراش پرتو ایکس با

1 Berry curvature 
2 Kagome lattice 
3 Weyl antiferromagnetic semimetals 

توسط القایی  روش آلیاژ  گیري اندازه  )ICP(  پلاسماي جفت شده 

 شد.

 بحث و بررسی

اضافی پایدار است که محل    منگنز  تنها با  Sn3Mnبه طور کلی       

  ايتوده  براي پایداري آلیاژ  .]5[کندقلع را به طور تصادفی اشغال می

و همچنین جبران منگنز اتلافی هنگام ذوب و بازپخت تعدادي نمونه 

. شدآلیاژ سازي   اضافهمنگنز  %12و   %10، %8/ 5با درصدهاي وزنی 

می  %10نمونه    ICPآزمون   آلیاژنشان  که   شدهساخته    دهد 

  % 10دارد، با استفاده از نتایج نمونه    را  1.03Sn2.90Mnاستوکیومتري  

و سپس به صورت یک    شدبا همان شرایط آلیاژ سازي    %12نمونه  

در لایه به عنوان نمونه هدف  سانتی متر براي استفاده    2قرص با قطر  

 تبدیل شد.نشانی 

نمونه    پراش ایکس  نشان   %12پرتو  استاندارد  کارت  با  مقایسه  در 

که  می فاز  نمونه  دهد  ساختار    Sn3Mnتک  هگزاگونال بلوري  با 

 ). 1(شکل  در تطابق با کارهاي دیگران است  تشکیل شده است و

 

 
 ق در دماي اتا  Sn3Mn ايتودهنمونه  طیف پراش پرتو ایکس: 1شکل 

 
رفتار    2. شکل  شودپرداخته می الکتریکی    ترابرددر ادامه به خواص  

دهد که  را نشان میاي  تودهي نمونه  مقاومت الکتریکی برحسب دما

 مشخصه در این نوع آلیاژها رفتار آنها از حالت خطی خارج است که  

 . است  3شبه فلزات پادفرومغناطیس وایل 
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غیرعادي در دماي اتاق براي نمونه   گیري مقاومت هالاندازه   3شکل   

دهد. همانطور که در رفتار آن مشخص است لایه نازك را نشان می

تسلا) چرخش   -0/ 07به    0/ 06با تغییر کمترین میدان مغناطیسی(از  

 دهند که افتد و تغییر علامت میاسپین ها اتفاق می

  

 
ن تا دماي  کلوی 45بر حسب دما که از دماي  Sn3Mn: مقاومت طولی 2شکل 

 . شده است اندازه گیرياتاق 

 

آن حدود   زیرلایه  µΩcm65 /0 اندازه  تغییر  با  و هچنین است.  ها 

توان به مقاومت هال غیرعادي بیشتر  دماي لایه نشانی و بازپخت می

 مولفه سه  Sn3Mnدست یافت. به طور کلی مقاومت هال غیرعادي 

 :توصیف کردتوان آنها را به صورت زیر اصلی دارد که می

)1 ( 𝜌ு = 𝑅଴𝐵 + 𝑅௦𝜇଴𝑀 + 𝜌ு
஺ி    

  

 
 : حلقه پسماند اثر هال غیرعادي در دماي اتاق 3شکل 

 

ضریب هال   sRضریب هال معمولی و    0Rمغناطش،    Mکه در آن  

 نفوذ    0µمیدان مغناطیسی اعمالی و    Bباشد، همچنین  غیرعادي می

𝜌ுپذیري مغناطیسی است. در آخر  
஺ி    که از ساختار اسپینی مثلثی

می سرچشمه  همچنان معکوس  مغناطیسی  میدان  حذف  با  گیرد. 

می باقی  غیرعادي  هال  میمقاومت  نشان  که  هال ماند  اثر  دهد 

 . ]5[نیستند Bو  Mغیرعادي در پادفرومغناطیس ها وابسته به 

 
لایه   Sn3Mnگیري ضخامت لایه نازك اندازه: تصویر فوق مربوط به  4شکل 

 3O2Al زیر لایه نشانی شده بر روي

 

 گیرينتیجه

بیشتر استفاده    وزنی منگنز  %12باید از     Sn3Mnبراي ساخت آلیاژ  

در   Sn3Mnکرد تا به فاز پایدار رسید. همچنین با لایه نشانی آلیاژ  

 مقاومت هال غیرعادي توان  می  3O2Alزیرلایه    بر روي  C°500  دماي

رسید که با بهبود و تغییر   µΩcm  65 /0و به مقدار    کرد  مشاهدهرا  

 توان به مقدار بیشتري دست یافت. شرایط ساخت می
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 به منظور کاربرد نانوحسگر گازي  استانن  سطح روي COجذب مولکول  بررسی ابتدا به ساکن

     1طیبه، مولاروي ؛ 1 امیري فدردي محبوبه
 ، میدان هفت تیر ، ،شاهرود   شاهرود صنعتی دانشگاه و مهندسی هسته اي دانشکده فیزیک 1

 چکیده

به کاربردهاي وسیع به عنوان جاذب مواد آلاینده و سمی، مطالعهدر علوم جدید و استفاده از آن  مواد دو بعدي  با توجه  ، مکان جذب  نانوصفحه استاننساختار    ها 

کربن مونوکسید  ، در حالت خالص و در حالتی که مولکول   استاننمولکول و انرژي جذب اهمیت زیادي دارد. در این تحقیق به بررسی خواص ساختاري و الکترونی  

. در این تحقیق گاز کربن مونوکسید  انجام شده است  سیستا  با استفاده از کد محاسباتی  ی، تابع چگال  نظریه  محاسبات بر پایه  شده است، می پردازیم.  استاننجذب سطحی  

کنش، که در را براي هر حالت در فواصل مختلف بررسی کردیم. نتایج بدست آمده پایدارترین حالت برهمهاي مختلف به استانن نزدیک کرده و جذب آنرا در حالت

دهد. بهترین موقعیت جذب مرکز شش ضلعی و در حالت عمود بر  انولوله را نشان میچنین بهترین فاصله جذب، بین گاز و نگیرد، و همآن جذب بهتري صورت می

استانن می گذارد که می تواند نشان دهنده جذب فیزیکی   رونیدهد که جذب مولکول گاز تأثیر بسیار کمی بر  خواص الکت سطح استانن بدست آمد. نتایج نشان می
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Abstract  
 

Considering the wide applications of two-dimensional materials in new sciences and their use as absorbents of 
polluting and toxic substances, the study of the structure of stanene nanosheet, the location of molecule adsorption 
and the energy of absorption is very important. In this research, we investigate the structural and electronic 
properties of stanene, in its pure state and after the carbon monoxide molecule is adsorbed on the surface of 
stanene. Calculations has been done based on the density function theory by using Siesta code. In this research, 
carbon monoxide gas has been approached in different states and we investigated its absorption for each state at 
different distances. The obtained results show the most stable mode of interaction, in which better adsorption 
takes place, and also the best adsorption distance between the gas and the nanotube. The best absorption position 
was obtained in the center of the hexagon and perpendicular to the surface of the stanene. The results show that 
the adsorption of CO molecule has little effect on the electronic properties of stanene, which can indicate physical 
adsorption. 
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   قدمهم

ي شش گوشی با توجه شبه گرافن با شبکه    اخیرا مواد دو بعدي     

منحصر بفرد و عملکرد عالی که دارند، توجه زیادي  هاي  به ویژگی

ي پژوهشی به منظور کاربرد بالقوه در تبدیل انرژي نسل را در جامعه

آینده و ساخت قطعات نانوالکترونیکی به خود جلب کرده اند. یکی 

از معروفترین این مواد گرافن است که ساختار تک لایه و دو بعدي 

واص شیمیایی، مکانیکی و الکترونی هاي کربن است. گرافن خ از اتم

دهد. گاف نواري آن بسیار کم و در حدود  ویژه اي از خود نشان می

عنوان   گرافن،  به  که  شد  باعث  این  و  است  ولت  الکترون  میکرو 

در گرافن هر اتم کربن به سه اتم     نیمرساناي بدون گاف داده شود.

کترون آن درجه متصل است و یک ال  120ي  کربن دیگر تحت زاویه

هاي رادیکالی هاي عاملی و یا دیگر اتمتواند با گروهآزاد است که می

پیوند برقرار کند بنابراین یکی از کاربردهاي گرافن در سنسورهاي  

-گازي است. امروزه استفاده از نانوساختارها براي شناسایی آلاینده

هاي زیست محیطی، روشی جدید و با بازده بالا به شمار می رود. 

در  نانوساختار  این  از  استفاده  گرافن،  بودن  نوظهور  به  توجه  با 

ها، موضوعی بسیار جدید و کاربردهاي مربوط به شناسایی آلاینده

]. از عناصر  1هاي تحقیقاتی مختلف بوده است [ جالب براي گروه

استانیوم است. سیلیسن و    ، 14دیگر گروه   ژرمانیوم و  سیلسیوم و 

استانن ساختارها و  سیلسیژرمنن  بعدي  دو  ژرمانني  استان  ن،   نو 

هستند که همانند گرافن داراي ساختار لانه زنبوري هستند. با افزایش 

جمعیت جهانی و صنعتی شدن، آلودگی هوا ناشی از حمل و نقل، 

با توجه  صنایع مختلف و... به طور مداوم در حال افزایش می باشد.

شبه گرافنی، این مواد   به ساختار لانه زنبوري گرافن و مواد دو بعدي

داراي خواص فیزیکی، شیمیایی، مکانیکی و الکترونیکی برجسته اي  

هاي طور بالقوه براي برنامهبههستند. و به دلیل چنین طبیعت عالی،  

نویده   حسگر  مانند  نانوالکترونیک  قطعات  و  وسایل  در  کاربردي 

(  دهنده استانن   دوبعدي جدید شبه Staneneهستند.  ماده   )، یک 

گرافنی، به دلیل ویژگی هاي برجسته ي الکترونیکی توجه زیادي را 

تفاوتی که در استانن درمقایسه با گرافن   به خود جلب کرده است. 

وجود دارد این است که سطح آن کاملا مسطح نیست و داراي خم 

این ماده داراي تحرك بالا، حساسیت و انتخاب پذیري .  است   شدگی

دل به  همچنین  و  است  لانه عالی  ساختار  شدگی  قلاب  ویژگی  یل 

زنبوري استانن، این ماده گزینه ي بسیار مناسبی براي به دام انداختن  

 مولکول ها است. 

توسط   2013ي استانن و خواص آن، اولین بار در سال  سنتز و مطالعه

، سنتز  2015]. ژانگ و همکارانش در سال 2محققان هند ادعا شد [ 

به روش     Bi2Te3 (111)ي   روي زیرلایهموفقیت آمیز استانن را  

کردند[  گزارش  تکسی  با 3اپی  نیمرسانایی  گرافن  استانن همانند   .[

است  انرژي صفر  این  .گاف  براي  انرژي  نوارهاي  ساختار    نمودار 

دهد که این ساختار نیز در نقاط دیراك داراي گاف انرژي  نشان می

ان خمیدگی آن آنگستروم و میز  4/ 62  استانن  ثابت شبکهصفر است.  

می  0/ 87 [ آنگستروم  جذب   ].4باشد  عباسی  آقاي  تحقیقی  در 

هاي استانن با  هاي فنل، هیدرازین و تیوفن را روي تک لایهمولکول

-موقعیت.  ] 5ي تابع چگالی مورد بررسی قرار داد [ استفاده از نظریه

در تحقیقی   ي استانن آزمایش شد.اي مختلف جذب روي تک لایهه

 n-butyl محققان به مطالعه ي جذب بخارات تري متیل آمین ودیگر  

]. آن ها خواص الکترونیکی 6آمین روي نانولوله استانن پرداختند [ 

نانولوله خالص و سیستم نانولوله بعد از جذب مولکول ها با استفاده 

در   از نظریه ي تابع چگالی و تابع گرین غیرتعادلی مطالعه کردند.

 روي استانن مونوکسید کربن  مولکول    جذب  سیاین تحقیق، به برر

 .میپردازیم

 

 روش محاسباتی 

، بر    استاننروي سطح    COدر این پژوهش، اثر جذب مولکول       

 محاسباتی سیستا توسط کد ،[7]  (DFT)حسب نظریه تابع چگالی

(SIESTA)  شود. در این کار از تقریب شیب تعمیم ، محاسبه می

جهت در نظر گرفتن  شود.  استفاده می  (PBE)با تابعی    (GGA)یافته  

مجموعه پایه ها  واندروالس وارد شد.   تعاملات واندروالس، تصحیح

، انرژي قطع به جهت مش بندي فضاي حقیقی (DZP)به صورت  

Ry500    نقاط تعداد  منطق  Kو  بندي  مش  بریلوئن  براي  اول  ي  ه 

سطحی   4×4×1 جذب  انرژي  آوردن  بدست  براي  باشد.  می 

 شود: استفاده می زیراز رابطه ي  روي استانن COمولکول

 

COE-staneneE–stanene+CO = E adsE  
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  COو مولکول  بین استانن   انرژي برهم کنش  stanene+COEدر آن  که  

 می باشد. COانرژي مولکول  COEو  استاننانرژي  staneneE و

 

 نتایج و بحث   

 پارامتر شبکه مقدار    واحد استانن  بهینه شد.در این تحقیق ابتدا سلول  

-طول پیوند بین اتم.  آنگستروم بدست آمد  4/ 64براي سلول واحد  

که در تطابق خوبی با نتایج محاسبه شد    آنگستروم  Sn  824 /2 ,اي   ه

 .  [4]سایر محققین است 

و    بطور جداگانه  Oو    Cرا از دوسر  COجذب گاز    در مرحله بعد  

در     استانن  5×5×1ابرسلول    روي  همچنین در حالت افقی و عمودي 

گرفت. مورد بررسی قرار  آنگستروم    4تا    0   ها وفواصل مختلفمکان

بهترین  با  ساختار  پایدارترین  تا  شدند  بهینه  ساختارها  این  سپس 

حالت انرژي هر   تعادلی است، بدست آید.  فاصله که همان فاصله ي

) محاسبه کردیم تا بهترین موقعیت براي  1ي (جذب را توسط رابطه

آید. در شکل (  COمولکول  گرفتن  قرار   از )، نمونه1بدست  هایی 

استانن جذب  هاي متفاوتی که می توان مولکول را روي سطح    مکان

که   مکانیجذب    بهترین موقعیت کرد نشان داده شده است.   است 

ترین  . بر این اساس بهرا داشته باشد  منفی  کمترین مقدار  جذبانرژي  

مولکول   که  است  زمانی  اتم    COموقعیت جذب  در    Cاز سمت 

آنگستروم  2/ 5فاصله ي  به مرکز شش ضلعی استانن در جهت افقی

انرژي جذب   میزان  حالت  این  در  شود.  الکترون   - 0/ 124نزدیک 

با  ،  COو میزان بار انتقالی از سمت صفحه به سمت مولکول    ولت 

 الکترون محاسبه شد.  0/ 05 ، وش آنالیز بار مولکیناز ر استفاده

جذب   مکانیزم  بررسی  و   COبراي  نواري  ساختار  استانن،  روي 

سی و رسم ، برربعد از جذبقبل و  هاي کلی و جزئی  چگالی حالت 

یک  .   شد خالص  استانن  شود  می  مشاهده  ي همانطورکه  ماده 

 kبدون گاف نواري با مخروط هاي دیراك واقع در نقاط    نیمرسانا

  می باشد.
 

 
 

روي   CO: شماتیکی از موقعیت هاي مختلف جذب مولکول 1شکل 

، ب: جذب در Snبالاي اتم  Cاستانن.الف: جذب در حالت عمودي از سر اتم  

، ج: جذب در حالت عمودي از سر اتم  Snبالاي اتم  Cحالت افقی از سر اتم 

C  ،د: جذب در حالت افقی از سر اتم بالاي مرکز شش ضلعیC   بالاي مرکز

، و:  Cاتم  از سر Sn-Snه: جذب در حالت عمودي بالاي پیوند  شش ضلعی،

 Cاز سر اتم  Sn-Snجذب در حالت افقی بالاي پیوند 

     

تغییر قابل ملاحظه مشاهده می شود،  (ب)  همانطور که در نمودار  

با ساختار نواري قبل در مقایسه    در ساختار نواري بعد از جذباي  

 COکه نشان می دهد جذب مولکول    شودنمیاز جذب، مشاهده  

   روي استانن یک جذب فیزیکی ضعیف است.

 

 

 

 
 
 
 
 
 

 )بعد از جذب چپ ) قبل از جذب ، ( راست: ساختار نواري استانن (2شکل 
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  3شکل  هاي کلی و جزئی پس از جذب در  منحنی چگالی حالت 

 رسم شده است.  

 
 

 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 

 
 

(ب) بعد از  COهاي کلی(الف) قبل از جذب مولکول  : چگالی حالت3شکل 

 CO(ج) قبل از جذب مولکول  هاي جزئی. چگالی حالتCOمولکول   جذب

   CO(د) بعد از جذب مولکول  

ها قبل و بعد از ي نمودارهاي چگالی حالت در حالت کلی، مقایسه

دهد. هیچی گافی پس از جذب نشان میجذب تغییرات اندکی را  

 ایجاد نشده است. 

تعداد پیک ها بیشتر از حالت قبل   DOSاما پس از جذب در منحنی  

تیزتري  هاي  پیک  فرمی  تراز  نزدیکی  در  همچنین  است  از جذب 

قبل و   جزئیایجاد شده است. با توجه به نمودارهاي چگالی حالات  

ظرفیت و رسانش بیشترین   بعد از جذب، مشاهده می شود که در نوار

سهم چگالی حالت ها در حالت خالص و همچنین پس از جذب 

است.حالت هاي اطراف تراز فرمی   snاتم    5pمربوط به اوربیتال هاي  

هاي   اوربیتال  هیبریداسیون  از  نقش    snاتم    5pو    5sناشی  است. 

 ناچیز است.  COچگالی حالت هاي اوربیتال هاي مولکول 
  نتیجه گیري

در حالت هاي افقی   Oو    Cاز دو سر    CO  جذب گازدر این تحقیق  

فواصل مختلف روي استانن بررسی شد. طبق انرژي و عمودي و  

جذب روي مرکزشش   پایدارترین حالت هاي جذب محاسبه شده،  

اتم   از سمت  و  اینفاصله جذب    است.   Cضلعی    2/ 5حالت   در 

  0/ 05و مقدار بار انتقالی  -eV  124 /0آنگستروم، مقدار انرژي جذب

مولکول  الکترون   به  صفحه  است محاسبه    COاز  خواص شده   .

بررسی شد که   COقبل و بعد از جذب مولکول    الکترونی استانن

مقدار انرژي جذب به  تغییرات بعد از جذب اندك بود. با توجه به

نتیجه   توان  می  دست آمده و میزان انتقال بار پس از جذب مولکول

مولکول  گرفت جذب  روي    CO  که  ضعیف  صفحهبر    ،استانن 

 . است  و جذب از نوع فیزیکی سواندروال
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 استانن  نانوروبان  سطح روي)  3AsH آرسین( جذب مولکول شبیه سازي
     1طیبه، مولاروي ؛ 1 امیري فدردي محبوبه

 ، میدان هفت تیر ، ،شاهرود   شاهرود صنعتی دانشگاه و مهندسی هسته اي دانشکده فیزیک 1

 چکیده

تابع  وی  چگال  ی تابع نظریه و نانوروبان اسـتانن را با اسـتفاده از روش 3AsH  نیب ي، برهمکنش ها3AsH  آرسـین،  ی گاز سـم صیامکان جذب و تشـخ  افتنی يبرا

و   ی الکترون  راتیی، تغ افته یجذب، مقدار بار انتقال   يها  يانرژ  ،فاصـله تعادلی مولکول از روبان  .میکرد  ی بررس ـ  و ترنسـیسـتا سـتایکد س ـ گرین غیر تعادلی توسـط 

تانن نسـبت به مولکول آرس ـ  تیحسـاس ـ  ی بررس ـ يبرا  يترابرد به انرژ  نیاسـ به شـد. با محاسـ مختلف جذب،   يها تیموقع يجذب  برا يقبل و بعد از جذب محاسـ
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Abstract  

 
To find the possibility of adsorption and detecting the toxic gas of AsH3, we have studied the interactions between 
AsH3 and stanene nanoribbon using density functional theory and non-equilibrium Green's function by Siesta 
and Transiesta codes. The equilibrium distance of the molecule from the ribbon, adsorption energies, charge 
transfer, electron and transport changes were calculated to investigate the sensitivity of stanene to arsine 
molecule before and after adsorption. By calculating the adsorption energy for different adsorption positions, the 
best adsorption site at the hexagonal stanene center was obtained. The results show that the adsorption of arsine 
molecule has little effect on the electronic properties of stanene, which can indicate physical adsorption. In order 
to further investigate the current-voltage and transmission curves before and after adsorption, the amount of 
change in current and transmission after adsorption was a component that confirms the results of adsorption 
energy and charge transfer and electronic properties. 
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   قدمهم

  يرو  يادیز  اثرات  بودن و فرار بودن  یسم  لی به دل  AsH3انتشار       

مح  یسلامت هنگام1دارد[   ست یز  طیو  مقدار    ی].   3AsHاندکیکه 

 يمار یب ایمدت    یحاد و طولان  ت ی شود، باعث مسموم  یاستنشاق م

 ت یاز اهم  ندهیآلا  نیحذف ا  ن،یبنابرا  شود.  یم  کوزیمزمن مانند آرسن

در مورد   حاضرنانوحسگرها به دلیل نگرانی    برخوردار است.  ییبالا

به خود جلب   را  چشمگیريتوجه  مسائل زیست محیطی و بهداشتی  

 .کرده اند

بکه به گرافن با شـ ی با توجه به اخیرا مواد دو بعدي شـ ي شـش گوشـ

هاي منحصــر بفرد و عملکرد عالی که دارند، توجه زیادي را ویژگی

ي پژوهشـی به منظور کاربرد بالقوه در تبدیل انرژي نسـل در جامعه
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یکی   آینده و ساخت قطعات نانوالکترونیکی به خود جلب کرده اند.

از معروفترین این مواد گرافن اسـت که سـاختار تک لایه و دو بعدي  

انیکی و از اتم ایی، مکـ ــیمیـ اي کربن اســـت. گرافن خواص شـ هـ

دهد. گاف نواري آن بسیار کم و الکترونی ویژه اي از خود نشان می

در حدود  میکرو الکترون ولت اسـت و این باعث شـد که به گرافن، 

در گرافن هر اتم کربن به   نیمرسـاناي بدون گاف داده شـود.عنوان  

درجه متصـل اسـت و یک  120ي سـه اتم کربن دیگر تحت زاویه

ــت کـه می هـاي عـاملی و یـا دیگر توانـد بـا گروهالکترون آن آزاد اسـ

اي اتم اربردهـ ابراین یکی از کـ بنـ د  د برقرار کنـ الی پیونـ اي رادیکـ هـ

ت. ام ورهاي گازي اسـ نسـ اختارها  گرافن در سـ تفاده از نانوسـ روزه اسـ

ایی آلاینده ناسـ ی جدید و با بازده براي شـ ت محیطی، روشـ هاي زیسـ

ــتفاده از  ــمار می رود. با توجه به نوظهور بودن گرافن، اس بالا به ش

ــایی آلاینـده ــنـاسـ ــاختـار در کـاربردهـاي مربوط بـه شـ هـا،  این نـانوسـ

تلف هاي تحقیقاتی مخموضــوعی بســیار جدید و جالب براي گروه

ــت  ــر دیگر گروه    .بوده اس ــیوم و ژرمانیوم و 14از عناص ــیلس ، س

اختارهاي دو بعدي   تانن سـ ن و ژرمنن و اسـ یلیسـ ت. سـ تانیوم اسـ اسـ

ی یلسـ تان ن، ژرماننسـ اختار    نو اسـ تند که همانند گرافن داراي سـ هسـ

ــدن،  ــنعتی ش ــتند. با افزایش جمعیت جهانی و ص لانه زنبوري هس

صـنایع مختلف و... به طور مداوم    آلودگی هوا ناشـی از حمل و نقل،

د. اختار لانه زنبوري گرافن و  در حال افزایش می باشـ با توجه به سـ

فیزیکی،  داراي خواص  مواد  این  گرافنی،  ــبــه  بعــدي شـ دو  مواد 

ــتند. و به دلیل  ــته اي هس ــیمیایی، مکانیکی و الکترونیکی برجس ش

الی،   ت عـ هچنین طبیعـ هبـ امـ القوه براي برنـ اربرديطور بـ کـ اي  در    هـ

گر نویده دهنده ایل و قطعات نانوالکترونیک مانند حسـ تند.  وسـ هسـ

تانن  ( به گرافنی، به دلیل Staneneاسـ )، یک ماده دوبعدي جدید شـ

ویژگی هاي برجســته ي الکترونیکی توجه زیادي را به خود جلب  

تفاوتی که در اسـتانن درمقایسه با گرافن وجود دارد این   کرده اسـت.

طح آن کاملا ت که سـ دگیاسـ ت و داراي خم شـ طح نیسـ ت   مسـ . اسـ

ت  یت و انتخاب پذیري عالی اسـ اسـ این ماده داراي تحرك بالا، حسـ

ار لانـه زنبوري  ــاختـ ــدگی سـ و همچنین بـه دلیـل ویژگی قلاب شـ

ــبی براي به دام انداختن  ــیار مناسـ ــتانن، این ماده گزینه ي بسـ اسـ

 مولکول ها است.

مطالعه و  بسنتز  اولین  آن،  خواص  و  استانن  سال  ي  در   2013ار 

  2015]. ژانگ و همکارانش در سال  2توسط محققان هند ادعا شد [ 

به   Bi2Te3 (111)ي  ، سنتز موفقیت آمیز استانن را روي زیرلایه

کردند[  گزارش  تکسی  اپی  گرافن  3روش  همانند  استانن   .[

نمودار نوارهاي انرژي براي   .نیمرسانایی با گاف انرژي صفر است 

دهد که این ساختار نیز در نقاط دیراك داراي  این ساختار نشان می

آنگستروم و میزان   4/ 62  استانن  ثابت شبکهگاف انرژي صفر است. 

در تحقیقی آقاي عباسی   ].4باشد [ آنگستروم می   0/ 87خمیدگی آن  

مولکول را روي تک لایهجذب  تیوفن  فنل، هیدرازین و  هاي هاي 

نظریه از  استفاده  با  داداستانن  قرار  بررسی  مورد  چگالی  تابع  . ي 

در   ي استانن آزمایش شد.هاي مختلف جذب روي تک لایهموقعیت 

تحقیقی دیگر محققان به مطالعه ي جذب بخارات تري متیل آمین 

پرداختند  n-butyl و استانن  نانولوله  روي  خواص    .آمین  ها  آن 

الکترونیکی نانولوله خالص و سیستم نانولوله بعد از جذب مولکول 

ها با استفاده از نظریه ي تابع چگالی و تابع گرین غیرتعادلی مطالعه  

بررسی  کردند. به  تحقیق،  این  روي    آرسینمولکول    جذب  در 

 .میپردازیم 6با عرض   استانننانوروبان آرمچیر 

 

 روش محاسباتی 

نانوروبان روي سطح    آرسینین پژوهش، اثر جذب مولکول  در ا     

و تابع    (DFT)[5]نظریه تابع چگالیترکیبی از  ، بر حسب    استانن

  (SIESTA) محاسباتی سیستا  توسط کد  (NEGF)گرین غیر تعادلی

در این کار از   .شودمحاسبه می[7]  (Transiesta)یستا نس و تر [6]

شود.  استفاده می  (PBE)با تابعی    (GGA)تقریب شیب تعمیم یافته  

تصحیح واندروالس،  تعاملات  گرفتن  نظر  در   واندروالس جهت 

)vdW(  مجموعه پایه ها به صورت    .[8]وارد شد(DZP)  انرژي ،

 Kو تعداد نقاط    Ry350قطع به جهت مش بندي فضاي حقیقی  

بریلوئن   اول  ي  منطقه  بندي  مش  براي    1×1×80براي  باشد.  می 

مولکول سطحی  جذب  انرژي  آوردن  استانن  COبدست  از   روي 

 شود: استفاده می زیررابطه ي 

 

AsH3E-staneneE– 3AsHstanene+= E adsE  )1( 
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و مولکول  بین استانن  برهم کنش انرژي 3stanene+AsHEآن که در 

3AsH و staneneE  و   استاننانرژيAsH3E  می  آرسینانرژي مولکول

 باشد. 

 bVانرژي،    Eرابطه تابع انتقال سیستم بصورت زیر است که در آن  

بایاس است.    Gو    ولتاز  گرین  بین     L(R)Γتابع  شدگی  جفت 

 و ناحیه پراکندگی را نشان می دهد. الکترودها

 

T(E,Vb) = TR [ГL (E, Vb) G(E, Vb) ГR(E, 
Vb) G+ (E, Vb)] 

 

 . [9]براي محاسبه جریان از رابطه زیر استفاده می شود

I(Vb) = G0 ∫ T(E, V௕)[f(E − µ௟) − f(E − µோ)𝑑𝐸µ௅
µோ 

                     

                                              .است   Eگذار الکترون هاي با انرژي  احتمال T (E) که در آن 

 

 نتایج و بحث    
استانن را بهینه کردیم.  نانوروبان  ما ابتدا سلول واحد    در این تحقیق

. آنگستروم بدست آمد  8/ 09براي سلول واحد    پارامتر شبکهمقدار  

که در آنگستروم محاسبه شد  Sn 824 /2 ,هاي  طول پیوند بین اتم

   .تطابق خوبی با نتایج سایر محققین است 

 3×3نانوروبان هیدروژنه  را روي 3AsHجذب گاز  در مرحله بعد 
 0  ها وفواصل مختلفدر مکان  )HASnNR-6(  6با عرض    استانن

را   مورد بررسی قرار داده ایم. سپس این ساختارهاآنگستروم    4تا  

پایدارترین ساختار با بهترین فاصله که همان فاصله بهینه کردیم تا  

آید. بدست  است،  تعادلی  توسط  ي  را  جذب  انرژي  حالت  هر 

(رابطه قرار  1ي  براي  موقعیت  بهترین  تا  کردیم  محاسبه  گرفتن ) 

هاي   هایی از مکان)، نمونه1بدست آید. در شکل (  آرسین  مولکول  

توان مولکول را روي سطح   قرار داد نشان   استاننمتفاوتی که می 

 جذب   مکانی است که انرژي  جذب  بهترین موقعیت    داده شده است.

بهتر  هرچه این مقدار منفی تر باشد کمترین مقدار را داشته باشد که 

بر این اساس بهترین موقعیت جذب زمانی است که مولکول   .است 

 3/ 5فاصله يمرکز شش ضلعی استانن در    به  Asاز سمت اتم    آرسین
  -0/ 189آنگستروم نزدیک شود. در این حالت میزان انرژي جذب  

از الکترون    الکترون   0/ 056و مقدار بار انتقالی     الکترون ولت 

 شد. سمت مولکول آرسین به سمت صفحه محاسبه

 

 
 (الف)                       (ب)                      (ج)          

روي   3AsH: شماتیکی از موقعیت هاي مختلف جذب مولکول 1شکل 

،  بالاي مرکز شش ضلعیالف: جذب   .از دو زاویه ي مختلف استانننانوروبان 

  Sn-Sn، ج: جذب بالاي پیوند Snب: جذب بالاي اتم 

نواري  ساختار  روي استانن،    آرسینبراي بررسی مکانیزم جذب      

بررسی و رسم شدو    قبل از جذب،  ساختار    يمحاسبه  يبرا  .بعد 

م  ابتدا  ينوار انجام  سازگار  خود  انرژیمحاسبات  تا    فرمی   يشود 

 یانگرصفر ب   يسطح انرژ  ي،ساختار نوار  ي. در نمودارهایدبدست آ

نشان داده شده   یممستق  یباشد که با خط افقیم  یتراز فرم  یت موقع

موردبررسی  .است  ساختار  نواري  جذب   ساختار  از  بعد  و  قبل 

   رسم شده است. 2شکل در  آرسین مولکول

 

 

 

 

 

 

 (الف)                       (ب)                         (ج)     

مولکول    از جذب ، (ب) قبل استانن  نانوربان(الف) :  : ساختار نواري2شکل 

  .از جذب  بعد  آرسین (ج) نانوربان استانن

نانوروبان استانن با    مشاهده می شود، )  الف(مانطور که در نمودار  ه

الکترون ولت است. در   0/ 37داراي گاف نواري مستقیم    6عرض  

نموار (ب) ساختار نواري مولکول آرسین رسم شده است. همانطور 

که مشاهده می شود در اطراف تراز فرمی ساختار این مولکول داراي 

(ج)   نمودار  بعد از جذب درنوار انري نیست. ساختار نواري استانن  

)2( 

)3( 
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است   رسم اي  .  شده  قابل ملاحظه  از تغییر  بعد  نواري  در ساختار 

،  شودنمیبا ساختار نواري قبل از جذب، مشاهده  در مقایسه    جذب

تغییر گاف نواري بسار جزیی و در محدوده هزارم الکترون ولت می 

نتایج    باشد مولکول  .  دهد جذب  می  نانوروبان روي    آرسیننشان 

   استانن یک جذب فیزیکی است.

در مرحله بعد محاسبات ترنسیتا انجام شد. براي این منظور ساختار  

مورد بررسی بین دو الکترود قرار گرفت و جذب مولکول در ناحیه  

اتصال الکترودها و تصویر شماتیکی از    3پراکندگی انجام شد. شکل  

 را نشان می دهد.  مرکزي ناحیه پراکندگی

 الکترود راست        منطقھ پراکندگی          الکترود چپ             
 

 
 
 
 

نشان دهنده مناطق الکترود نیمه  نانوحسگر استاننستاپ  : شماتیکی از 3شکل 

 .نامتناهی چپ و راست و منطقه پراکندگی مرکزي

 

  .رسم شده است  4ولتاژ بایاس در شکل  -و جریان  عبورمنحنی 

 
 
  

 
 
 

 (الف)
   
 
 
 
 
 
 
 

 (ب) 
منحنی عبور نانوروبان استانن قبل و بعد از جذب آرسین (ب )  (الف) : 4شکل 

 ولتاژ نانوروبان استانن قبل و بعد از جذب آرسین  -منحنی جریان

بسیار جزیی است. همچنین مقدار جریان   عبورذب بر منحنی  جتاثیر  

ازاي ولتاژهاي   ازاي ولت محاسبه شد  1تا    0به  به  . مقدار جریان 

شد.  21ولت     1ولتاژ   محاسبه  از   میکروآمپر  پس  جریان  منحنی 

و تغییرات    بق است منطمنحنی جریان قبل از جذب    تقریبا برجذب  

مولکول آرسین   ضعیف  نشان دهنده ي جذب  که  ناچیز است جریان  

با عرض   استانن  نانوروبان  انرژي جذب و   6روي  نتایج  است که 

 تغییرات ساختار نواري را پس از جذب، تایید می کند.

  تیجه گیرين

بررسی شد.   نانوروبان استاننروي  آرسین جذب گازدر این تحقیق 

جذب روي  پایدارترین حالت طبق انرژي هاي جذب محاسبه شده، 

 eVآنگستروم و مقدار انرژي جذب  2/ 5  فاصله  به  مرکزشش ضلعی

از سمت  الکترون      0/ 056محاسبه شد. مقدار بار انتقالی   -0/ 124

خواص   تغییرات جزیی مولکول آرسین به سمت صفحه محاسبه شد.  

و بعد از جذب مولکول  قبل    ستاننو ترابردي نانوروبان ا  الکترونی

  آرسین  برهمکنش  . نتایج بررسی ها نشان می دهدبررسی شد  آرسین

از نوع فیزیکی است و از استانن می توان به عنوان حسگر  و استانن

 قابل بازیافت آرسین استفاده کرد.  
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 چکیده

با استفاده از روش الکتروفورتیک   g-C3N4شد. ابتدا نانوصفحات کارگیري در ابرخازن تهیه یک الکترود هیبریدي جهت بهMnO2 و  g-C3N4از ترکیب  در این مقاله

 ساختاري و هاي. براي بررسی مشخصهندنشانی شد، لایهي قبلیلایهر روي ب MnO2نانوذرات  سپس توسط روش الکتروانباشتد. دنفوم نیکل لایه نشانی شبر روي 

کامپوزیتی  ، ترکیبیالکترود تهیه شده کهنشان داد  XRD هايالگوي. استفاده شد FE-SEMو  XRD ،FT-IR ،Ramanآنالیزهاي از  تهیه شده اختاري الکترودمیکروس

اده از آنالیزهاي با استف ایید کردند.ت g-C3N4بر روي نانوصفحات  را MnO2نانوذرات  توزیع مناسب FE-SEMهمچنین تصاویر  باشدمیMnO2 و  g-C3N4از 

ده عملکرد شدهد کامپوزیت تهیه آمد که نشان می دستبه Fg-1 9/35 و Fg-1 5/59 ترتیببه  g-C3N4 و  MnO2/g-C3N4 هايالکترودظرفیت ویژه  ،الکتروشیمیایی

  دارد.  g-C3N4بهتري نسبت به الکترود 

 .لکتروانباشت، الکتروفورتیک، کربن نیترید گرافیتی، اکسید منگنز، اابرخازن واژه هاي کلیدي:
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Abstract  

 
In this article, the combination of two materials g-C3N4 and MnO2 was used to prepare the supercapacitor 
hybrid electrode. First, g-C3N4 nanosheets were deposited on the nickel foam substrate by electrophoretic 
method. In the following, MnO2 nanoparticles were deposited on the substrate by electro-deposition methods. 
XRD, FT-IR, Raman and FE-SEM analyzes were used to investigate the structural and microstructural 
characteristics of the prepared electrode. XRD patterns showed that the prepared electrode is a composite 
combination of g-C3N4 and MnO2, and FE-SEM images confirmed the proper distribution of MnO2 
nanoparticles on g-C3N4 nanosheets. Using electrochemical analysis, the specific capacity of MnO2/g-C3N4 and 
g-C3N4 electrodes, were obtained as 59.5 and 35.9 Fg-1, respectively, which shows that the prepared composite 
has a better performance than the g-C3N4 electrode. 
 Keywords: Supercapacitor, g-C3N4, MnO2, Electrodeposition, Electrophoretic.          
 

 مقدمه

مورد توجه  دیجد يانرژ رهیذخ يتوسعه دستگاه ها امروزه،

 لیها به دل ابرخازن. ]1[ گسترده محققان قرار گرفته است

عمر چرخه  ع،یشارژ سر ییخاص خود مانند توانا يها یژگیو

 ریسا انیبالا، در م يانرژ یتوان و چگال یچگال ،یطولان

 ها، يو باتر یسوخت يها مانند سلول يانرژ يساز رهیذخ يها دستگاه

 يانرژ رهیذخ سمیمکان .]2هستند [ سازترین ذخیرهدوارکنندهیام

SC از  یها و عملکرد دارد. دو نوع اصل یژگیبر و ییبسزا ریها تأث

SC هیدو لا یکیها خازن الکتر )EDLCیی) و شبه خازن فارادا 

در سطح مشترك  ها ونیجذب  لیبه دل ي، انرژEDLCهستند. در 
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که در شبه خازن،  یشود، در حال یم رهی) ذختیالکترود (الکترول

 عیو سر ریبرگشت پذ یردوکس سطح يواکنش ها قیاز طر يانرژ

  ].4، 3شود [ یم رهیذخ
مزدوج بدون فلز است  مریپل کی) g-C3N4( یتیگراف دیترینکربن 

خوب،  یو حرارت ییایمیش يداریساختار متخلخل، پا لیکه به دل

 رهیذخ يرا در دستگاه ها يادیکم، توجه ز نهیبودن و هز یسم ریغ

 یتیکربن گراف دیتریساختار ن. ]5به خود جلب کرده است [ يانرژ

 N-C یکووالانس يوندهایاست که در آن پ تیگراف يها هیهمانند لا

توسط  ها هیو لا وندش یم نیگزیجا C-C يوندهایپ تیدر موقع

. در میان ]6[شوند یواندروالس در کنار هم نگه داشته م يروهاین

هاي مختلف براي لایه نشانی کربن نیترید گرافیتی، روش روش

الکتروفورتیک به دلیل عدم نیاز به بایندر مورد توجه قرار گرفته 

 هايروش از یکی) EPD( 1الکتروفورتیک دهی رسوب است.

 .است الکتریکی دهیرسوب يپایه بر مهم دهیپوشش

 اول، يمرحله در .است ايمرحله دو فرآیند الکتروفورتیک یک

 مخالف بار با الکترود سمت به مایع، محیط در موجود باردار ذرات

 خارجی الکتریکی میدان وجود دلیل به حرکت این. کنندمی حرکت

 رسوب االکتروده روي بر ذرات دوم، ي مرحله در. شودمی ایجاد

 به لایه ضخامت. شودمی تشکیل ضخیم يلایه یک و کندمی

 میدان سوسپانسیون، در موجود ذرات غلظت( فرایند شرایط

 عنوان به زیرلایه اینجا، در. است وابسته) زمان و اعمالی الکتریکی

 ].7[ کند می عمل الکترود یک

 کم و مساحت سطح ییرسانا لیبه دلبالک  g-C3N4که  ییاز آنجا 

] 9، 8دهد، [ یرا نشان م ینییپا یکیمضاعف الکتر تیظرف ژه،یو

 يمناسب برا یروش يفلز يدهایبا اکس g-C3N4عامل دار کردن 

فلزات  يدهایاکس انیدر م. ]10ابرخازن ها است [ تیبهبود ظرف

 يکاربردها يبرا یمواد مناسب MnO2 يواسطه، نانوساختارها

 ها، ونیها و  الکترون يبرا تر رسانش کوتاه ریمس لیابرخازن به دل

بودن  یرسمینسبتاً بالا و غ یکیالکتر ییمساحت سطح بالاتر، رسانا

 یم MnO2/g-C3N4اتصالات ناهمگون  ن،یبنابرا. ]11هستند [

باشد  ندهیابرخازن در آ یعمل يکاربردها يبرا یتواند ماده مناسب

                                                 
1- Electrophretic 

ي، ریزهاي مختلفی نظیر قطرهروش MnO2براي لایه نشانی . ]12[

اده هیدروترمال، پیرولیز پاششی فراصوت، الکتروانباشت مورد استف

نشانی الکتروانباشت به دلیل لایههاي قرار گرفته است. روش

 اند.بسیار مورد استفاده قرار گرفته ،همزمان از پیش ماده و سادگی

 رسوب دهی با استفاده از ابرخازن الکترود کار ق،یتحق نیدر ا 

    صفحاتنانو  يبر روروش الکتروانباشت  به MnO2نانوذرات 

g-C3N4 کلیفوم ن يبر رو به روش الکتروفورتیک شده نشانیلایه 

 و عملکرد ابرخازنی آن بررسی شد. ساخته شد

 آزمایشگاهی هايروش

 MnO2دهی سنتز و و رسوب

استفاده  نیکردن پودر ملام نهیکلساز روش  g-C3N4براي سنتز 

 نیگرم پودر ملام 10 يحاو دهیرپوشس نایبوته آلوم کی. شد

)Merck ،99٪ 550قرار داده شد. دما به  یکوره مکعب کی) در 

به  افت،ی شی) افزاقهیدر دق گرادیدرجه سانت 2( گرادیدرجه سانت

 طیمح يتا دما یعیشد و سپس به طور طب ينگهدار تساع 6مدت 

   پودر زرد رنگ      میلی گرم 12براي تهیه الکترود،  خنک شد.

g-C3N4 میلی گرم  10 وAL(NO3)  میلی لیتر آب شرب  25در

میلی لیتر اتانول و چند قطره اسید نیتریک.  10شهري به اضافه 

بعنوان الکترود  1*1الکترود فوم نیکل  مخلوط و سونیکیت شد.

ولتاژ استفاده  عنوان شمارنده استفاده شد.کار و الکترود پلاتین به

. سپس نمونه شستشو اعمال شد دقیقه 30به مدت  و ولت 10شده 

براي تهیه الکترود کامپوزیتی از روش الکتروانباشت  .و خشک شد

بدون هیچ ماده اضافی  KMnO4مولار  01/0استفاده شد. محلول 

عنوان به g-C3N4الکترود  ،در روش الکتروانباشت کاتدي تهیه شد.

 لول مح عنوان شمارنده والکترود کار و الکترود پلاتین به

KMnO4 عنوان الکترولیت استفاده شد. الکترود کامپوزیتی با به

 تهیه شد.دقیقه  1ولت و زمان  10ولتاز اعمال 
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 MnO2/ g-C3N4شماي کلی ساخت الکترود کامپوزیت : 1شکل

 گیريبحث و نتیجه

 2نشان داده است. شکل  1روند تهیه الکترود کامپوزیتی در شکل 

را نشان  MnO2و   g-C3N4ان پودر و رام FTIRو  XRDتصاویر 

ها نشان میدهد مواد مورد یابینتایج بدست از آین مشخصهدهد. می

 اند.درستی سنتز شدهنظر به

 
 MnO2 هاي پودرنمونه طیف رامان -، جFT-IRطیف  -، بXRDطیف  -: الف2شکل

   g-C3N4 و

گرفته شده از الکترودهاي تهیه   FE-SEMتصاویر 3شکل شماره 

روش به  MnO2 به روش الکتروفورتیک، g-C3N4 شده از

، و الکترودهاي کامپوزیتی تهیه شده با روش الکتروانباشت

را نشان MnO2 الکتروانباشت  نانوذرات و  g-C3N4الکتروفورتیک 

تنها بصورت  MnO2شود ذرات دهد. همانطور که مشاهده میمی

نمونه کامپوزیتی  در .اندل روي فوم رسوب کردههاي متخلخلایه

مانند بر روي بصورت گل MnO2نانوذرات  شودمشاهده می

 اند.تشکیل شده g-C3N4نانوصفحات 

 
   ،MnO2 د:-ج ،:g-C3N4 ب-الکترودهاي، الف FE-SEM ری: تصاو3شکل 

 MnO2/ g-C3N4کامپوزیت  و:-ه          

-ي و گالوانواستاتیک شارژاچرخه يولتامتر يهایمنحن 4شکل 

فوم  يرسوب شده بر رو g-C3N4/MnO2 يالکترودها دشارژ

نشان  KOH یآب تیدر الکترول روش الکتروانباشت را به کلین

 دهد. یم

و  CV هايشده توسط آزمون هینمونه ته ییمایرفتار الکتروش

GCD نمودار  الف 4قرار گرفت. شکل یمورد بررسCV  الکترود

g-C3N4/MnO2 هاير سرعت روبشد mVs-1 100-10 را نشان 

نشان دهنده واکنش  CV یدر منحن هاییقله وجود .دهدیم

شکل  یدر نمونه است. از طرف ی/کاهش و رفتار شبه خازنشیاکسا

 یو شبه خازن یاز رفتار خازن یبیترک ينشان دهنده CVنمودار 

(شکل  g-C3N4، اما با توجه به نتایج الکتروشیمی ماده الکترود است

دهد؛ در نمونه کامپوزیت مکانیزم ) که رفتار فارادیک از خود نشان می5

رفتار  شتریب یبررس يبرا سازي بار غلبه دارد.فارادیک در ذخیره

 ینمونه در چگال GCD هايیالکترود، منحن ییایمیالکتروش

 رسم شده است.  ب4در شکل  Ag-1 10-5/0  يهاانیجر

 
             الکترود کامپوزیتی GCDهاي ، ب منحنی CVيها یمنحن: الف 4شکل 

MnO2/ g-C3N4  

دارنـد و   گریکدیبه  يادیو کاهش نمودار شباهت ز شیبخش اکسا

 یتقارن موجود نشان از عملکرد مناسب نمونه دارد. وجود برآمـدگ 
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، نشـان  CV یدر توافق با منحن GCDدر نمودار  فیکلاه مانند ضع

 در نمونه است. فیضع /کاهششیاکسا ندیاز فرا

 GCD: ظرفیت ویژه الکترودهاي تهیه شده بر حسب 1جدول

 GCDشده بر حسب نمودار  هیالکترود ته ژهیو هايتیفظر

که  دهدینشان م جیثبت شده است. نتا 2-6الکترود در جدول 

   Fg-1 15 به Ag-1 5/0 در Fg-1 48/59 الکترود از  یژهیو تیظرف

 .ابدییکاهش م Ag-110 در 

 

 
 و g-C3N4الکترودهاي  GCDهاي ، ب منحنی CVيها یمنحنمقایسه  الف  -5شکل 

MnO2/ g-C3N4 

تهیه الکترودهاي  GCDو  CVهاي منحنیالف و ب  5در شکل 

اند. با یکدیگر مقایسه شده MnO2/g-C3N4و  g-C3N4 شده از

شود با کامپوزیت کردن دو الف دیده می 5در شکل  کههمانطور 

ماده مساحت منحنی افزایش یافته که نشان دهنده ظرفیت بالاتر آن 

ب نیز  5وي کربن نیترید است. در شکل نسبت به نمونه حا

فروافت بالاتري نسبت به شود که نمونه کامپوزیتی شاهده میم

-نمونه تهیه شده از کربن نیترید دارد که بیانگر عملکرد بهتر و بهینه

 نمونه کامپوزیتی است.شدن تر 

  نتیجه گیري

مورد تهیه و  MnO2/ g-C3N4در این تحقیق الکترود کامپوزیتی 

ی قرار گرفت. ماده کربن نیترید به روش الکتروفورتیک بر بررس

به روش  MnO2روي فوم نیکل رسوب دهی شد و پس از آن ماده 

لایه نشانی شد. با مقایسه دو  g-C3N4الکترو انباشت بر روي 

مشخص MnO2/ g-C3N4و کامپوزیت  خالص g-C3N4الکترود 

د کامپوزیتی شد که در حالت کامپوزیتی عملکرد ابرخازنی الکترو

 بهبود یافته است.خالص نسبت به الکترود 
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 چکیده

فاکتور  هاي کشسانی، مدول حجمی، مدول یانگ،ثابت از جملهAgX (X=Br and I) هاي نقرههۀ هالوژنانبو کشسانیخواص  پایداري مکانیکی و در این مقاله

باتقریب  تابعی چگالی ۀنظری پایه بربااستفاده از روش شبه پتانسیل  محاسبات مورد مطالعه قرار گرفته است. سنگیدر فاز نمک  ناهمسانگردي زینر و نسبت پواسون

نسبت از سوي دیگر،  از سختی بیشتري برخوردار است. AgBrنسبت به  AgIترکیب که دهد . نتایج بدست آمده نشان میگـرفته است انجام شیب تعمیم یافته

 پذیرتر است.دارد و شکل AgI پذیري بیشتري نسبت بهانعطاف  AgBr ترکیبپواسون نشان داده است که 

 

 ریه تابعی چگالیهاي نقره، نظخواص مکانیکی، هالوژن  واژه هاي کلیدي:

 

Ab-initio study of mechanical stability and elastic properties bulk of silver halides AgX 
(X = Br and I)  

 

Mavalizadeh, Sondos; Aliakbari, Amir 1 
 

1 Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran 
  

Abstract  
In this paper, the mechanical stability and elastic properties bulk of silver halides AgX (X = Br and I) such as 
the elastic constants, bulk modulus, Young's modulus, Zener anisotropy factor and Poisson's ratio in rock salt 
phase are studied. The calculations have been performed using the Pseudopotential method based on the 
density functional theory (DFT) with generalized gradient approximation (GGA). The results show that the AgI 
compounds harder than the AgBr compound. On the other hand, the Poisson ratio has shown that the AgBr 
compound has more flexibility than AgI and is more ductile.  
 
Keywords: Mechanical properties, Silver halides, Density Functional Theory 
 
PACS No.  
 

  مقدمه

 عیهستند که در صنا يپرکاربرد باتینقره ترک يدهایهال     

-يهاد مهی]، به عنوان ن1[ یمواد عکاس یاصل يمانند اجزامختلف 
]، به عنوان 3جامد [ يها تی]، به عنوان الکترول2[ عیما يها

 ي] و به عنوان کاربردها4[ ییایمیو الکتروش ییایمیفتوش يندهایفرآ

داراي چهار فاز نقره  هايهالوژن ].5شوند [ یاستفاده م یپوشش

 هايگروه با کلرید سزیم وسنگی  ورتسایت، بلندروي، نمک

از آنجایی  باشند.می  Pm3mو P63mc ،F43m ،Fm3m فضایی

حساسیت زیادي از خود نشان  تابشاین مواد در برابر نور و که 

در  .استفاده می شود تصویر برداري پزشکیدر  هاآناز  ،دهندمی

در  ینقطه شروع اساس یو الکترون يواقع، مطالعه خواص ساختار

 ،يزریل هايودیمانند د یکیتمام قطعات الکترون یه و طراحمطالع
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در ]. 6است [ ولتایینور يدیخورش هايو سلول ينور هايودید

هاي نقره از جمله سهم حقیقی و خواص اپتیکی هالوژن 2019سال 

موهومی تابع دي الکتریک ، ضریب شکست ، ضریب بازتاب و 

 ر گرفته استمورد مطالعه قرا سنگیضریب جذب در فاز نمک 

 هايشبکه نتریو کامل نتریاز ساده یکی یفاز نمک سنگ. ]7[

 .قرار گرفته است هاست که مورد مطالع یونی هايستالیکر

 

 هروش محاسب

ساکن در در کار حاضر، محاسبات با استفاده از روش ابتدابه     

چارچوب نظریۀ تابعی چگالی توسط بستۀ محاسباتی کوانتوم 

 ي] براGGA( ]8( یافتهاز تقریب شیب تعمیم تفادهاس بااسپرسو 

انجام گرفته است. در این  یهمبستگ-یتبادل لیپتانس يمدل ساز

با استفاده از  ]9[شم -بستۀ محاسباتی، معادلات تک ذرة کوهن

هاي ظرفیت براساس روش شبه پتانسیل و بسط توابع موج الکترون

از  يبات تعدادجم محاسح کاهش يبراگردند. امواج تخت حل می

وارون انتخاب  يتمام نقاط در فضا ةندیرا به عنوان نما شبکهنقاط 

ي مبنا نییبا تعشبکه تعداد نقاط  يسازنهیمنظور بهبه .]10[ میکنمی

به انجام محاسبات خودسازگار پرداخته و  eV (01/0( ییهمگرا

شده  محاسبه نقاط شبکه مختلف ریمقاد يازابه يانرژ راتییتغ

تعداد نقاط شبکه  هاي لازمسازيانجام بهینه]. پس از 7است [

 70انرژي قطع براي این محاسبات  .استدست آمده به 12×12×12

بهینه شده براي شبکه  ثابتریدبرگ در نظر گرفته شده است. 

 20/6 وآنگستروم  89/5ا بترتیب برابر به AgI و AgBr هايبرکیت

 یفاز نمک سنگ يناگون برامور ۀاستفاده از معادلبا  آنگستروم

 هايبرکیتساختار بهینه را براي  1شکل  ].11شده است [ نییتع

AgBr و AgI دهد.نشان می 

استفاده  ياوهیما از همان ش ،یکشسان يهامحاسبه ثابت يبرا     

]. 12و 13شده است [ فیتوص نیچارپبریچ و که توسط  میکرد

مستقل  کیالاست يهابتتعداد ثا یمکعب ستالیکر يهاساختار يبرا

 ابدییکاهش م 44Cو  11C ،12C یعنی ک،یتنها به سه ثابت الاست

از سه معادله است  ياها مستلزم مجموعهثابت نیا نییتع نیبنابرا

ی که مدول حجم ايمعادله نی]. اول41[
 يهابه ثابتا ر 0%

 : ]12،14[ قرار زیر استبه کندیمرتبط م یکشسان

   )1( � �12110 2
3
1 CCB �  

 

  
 

 .نقره یدید و نقره برمید ۀانبوه ۀنیهبساختار  از یینما: 1شکل 

 

 و بحثنتایج 

 یکیو ثبات مکان کیالاست يپارامترها

 يهااز پارامتر یکیمواد و قطعات،  يمطالعه خواص نور يراب     

در فشار صفر  یمواد در فاز نمک سنگ تهیسیالاست هايمهم ثابت

 44C و11C،12Cی کشسان هايمحاسبه شده از ثابت ریمقاد است.
با  است.گزارش شده  1در جدول  GGA بیبا استفاده از تقر

و با توجه به  کنونی در کار کیالاست يهاثابت جیاستفاده از نتا

ترتیب به AgI و AgBr هايبرکیتبراي  یمدول حجم، 1 لۀمعاد

که براي این گیگا پاسکال تخمین زده شده است. 60/34و  30/38

هاي یک ترکیب در یک فاز بلوري باثبات باقی بماند، ثابت

اي پایداري اي از شرایطی را که معیارهالاستیک آن باید مجموعه

دهند، برآورده کنند. این معیارهاي مکانیکی آن را تشکیل می

و  16به شرح زیر است [ در فاز نمک سنگی پایداري در فشار صفر

15[ : 

)2( 
02,0 12111211 ;; CCCC �� 

1101244 ,0 CBCC EE; 

ه ک دهدیامکان را م نیا کیالاست هايمحاسبه ثابت نیچنهم     

ی ، مدول برش-، نسبت پواسون $ نریز يفاکتور ناهمسانگرد

نسبت  ،Y انگیمدول  ،Gهمسانگرد 
G

B0 فشار  و

4412کوشی CC و  ریه توسط مارا با استفاده از روابط داده شد �

 ]، محاسبه شود.17و  18همکاران [
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 AgIو  AgBr يهابرکیت يبرا یثابت کشسان يپارامترها): 1جدول (

 

ی ، مدول برش-نسبت پواسون ، $ نریز يفاکتور ناهمسانگرد سهیمقا): 2جدول (

نسبت  ،Y انگیمدول  ،Gهمسانگرد  
G

B0 فشار کوشی و
4412 CC  يبرا �

  AgIو  AgBr يهابرکیت

 ترکیبات
 پارامترها

AgI AgBr 

٠/٩١ ٠١/١ $ 
٤١/٠ ٣٨/٠ - 

٦٨/٤ ٣٣/٦ )(GPaG 

٧١/٢٠ ٧٣/٢٥ )(GPaY 

٨/١٢ ٤٦/٥ 
G

B0 

٧٧/٢٥ ٠١/١٩ 
4412 CC � 

 
 يناهمسانگرد درجه $ نریز يفاکتور ناهمسانگرد يرگیاندازه     

 انگریاز آن ب یو مقدار کوچک دهدیرا در ساختار جامدات نشان م

 يبلورها يناهمسانگرد هستند. برا مواد کاملاً نیاست که ا نیا

کوچکتر  ریکه مقاد ی، در حالشده است فیتعر A 1 کیزوتروپیا

است.  کیالاست يناهمسانگرد جهاز واحد نشانگر در شتریب ای

 يناهمسانگرد یژگیو يدارا هر دو ترکیب، 2جدول  جیمطابق با نتا

 يریبرآورد انعطاف پذ يپارامتر مهم برا کینسبت پواسون  .هستند

 یکووالانس وندیپ يریجهت گ زانینشان دهنده م نیمواد و همچن

با مقدار  رپذیانعطاف ایماده شکننده  کی نیب زیاست. وجه تما

-انعطاف باتیکه ترک شود،یم انیب 33/0که  نسبت پواسون یبحران
 ن،یباشند. بنابرایرا دارا م 33/0 از شتریمعمولاً نسبت پواسون ب رپذی

 جهینت انتوی، م2محاسبه و ارائه شده در جدول  ریبر اساس مقاد

 نچنیهم .هستند ریپذشکل AgIو  AgBrهاي ترکیبگرفت که 

همسانگرد بهتر  یدول برشبا استفاده از م تواندیماده م کی یسخت

در  AgI بکیدر تر Gشود. مقدار بالاتر  ینبیشیپ یاز مدول حجم

از سختی  AgIبیانگر این امر است که  AgBr بکیبا تر سهیمقا

 يبالا ریمقاد ن،یابر. علاوهبرخوردار است AgBr بیشتري نسبت به

در مواد را نشان  یکووالانس وندیپ تیهمسانگرد ماه یمدول برش

ماده با مدول  کیدر  یکووالانس يوندهایو شدت پ یسخت دهد.یم

نشان داده  2]. همانطور که در جدول 19دارد [ میارتباط مستقیانگ 

بالاتر از  AgI بیترک يمحاسبه شده برا Yشده است ، مقدار 

از  AgI بیاست که ترک یبدان معن نیاست. ا AgBr بیترک

شکل  نیتخم يبرا گریروش د .ی بیشتري داردسخت AgBr بیترک

نسبت مدول حجمی به مدول برشی همسانگرد  مواد يریپذ
G

B0 

را از  رپذیانعطافنسبت که مواد  نیا یمقدار بحران ].20[است 

 شتریب اگر مقدار این نسبتاست.  75/1، کندیم زیمواد شکننده متما

 يکه برا ی، در حالدارد ریپذانعطاف رفتار، ماده باشد 75/1از 

مقدار بالاتر  .بودن مواد است شکننده دلیلی بر، 75/1کمتر از  ریمقاد

G
B0 بکیدر تر BrAg بکیبا تر سهیدر مقا AgI دهد که نشان می

AgBr نسبت به بیشتري ریپذانعطاف AgI که  يگرید اریمع .دارد

است که  یمواد اشاره دارد فشار کوش ریپذشکل ایتار شکننده به رف

ۀبا رابط
4412 CC که  باتی]. آن دسته از ترک21شود [یم انیب �

 یهستند، در حال ریپذهستند شکل یمثبت فشار کوش ریمقاد يدارا

است ة ترکیبات شکنند تیماه انگریب یفشار کوش یمنف ریکه مقاد

و  AgBrهاي ترکیببراي محاسبه شده  یکوش ي]. فشارها22[

AgI در تایید نتایج نسبت است 01/19و  77/25ترتیب به .
G

B0 ،

 هاي کشسانیثابت ترکیبات

)GPa( AgI AgBr 

٥٩/٣٨ ٤٦/٤٨ 
11C 

٦٢/٤٦ ٩٨/٣٧ 
12C 

٠٢/٠ ٩٠/٥ 
44C 

٨٧/٥٠ ٤٧/٤١ 0B 
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 AgBrپذیري بیشتر ترکیب دست آمده فشار کوشی شکلمقادیر به

 دهد.ینشان م AgIرا نسبت به ترکیب 

 

   نتیجه گیري 

خواص کشسانی انبوهۀ در این مقاله پایداري مکانیکی و      

در چارچوب نظریۀ تابعی  AgX (X=Br and I) هاي نقرههالوژن

 بیش بیبا تقرچگالی توسط بستۀ محاسباتی کوانتوم اسپرسو 

فاکتور ناهمسانگردي زینر نشان  .انجام گرفته است افتهی میتعم

در  .هستند يناهمسانگرد یژگیو يدارا هر دو ترکیبدهد می

 از مدول یانگ بدست آمده همسانگرد، نتایج توافق با مدول برشی

از سختی بیشتري  AgBrنسبت به  AgIترکیب که دهد نشان می

برخوردار است. از سوي دیگر، نسبت پواسون نشان داده است که 

دارد و  AgIپذیري بیشتري نسبت به انعطاف AgBr ترکیب

همچنین نتایج فشار کوشی با نسبت پواسون  پذیرتر است.شکل

 بقت خیلی خوبی دارد.مطا
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