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 چکیده
ي مغنایش ناشي از اوربیتال عناصر واسطه و قلیایي خاکي شناخته شده است. بعد ازمشاهده  fا یdپر مغنایش مرسوم ناشي از اوربیتال نیمه

p  ي جدیدي در علوم مغناییس گشوده شده است. مغنایش اوربیتال حوزهp   : ا یناشي از نقایص شبکه، تهي جاها -6به دو صورت است

دهیم. رفتار را که از نوع دوم اسههت، مورد بررسههي قرار مي CaNبلور هاي سههیسههتم . ما در اینجا ناشههي از خود اتم -2هاي خارجي اتم

نب  تزریق اسگین به تواند به عنوان مهاي نازک این سیستم ميفلزي است و بنابراین لایهفرومغناییسي این سیستم، غالبا همراه با خاصیت نیم

تابعي  يظریهن. در اینجا ما با اسههتراده از محاسههبات ابتدا به سههاکن، رسههاناها در قطعات اسههگینترونیکي مورد اسههتراده قرار گیردفلزات و نیم

رسههاناي سههیلیکون مورد را روي نیم CaNنازک   هايهاي مختلف لایهخواص مغناییسهي و پیکربندي،  GGA-PBEچگالي و تقریب 

 Hollowپایدارترین حالت مغناییسي  موقعیت نیتروژن و  ياز پایانه  Topبررسهي قرار دادیم. پایدارترین حالت غیرمغناییسهي موقعیت 

دو  موضعي بین این يک کمینهی سد انرژي بین این دو حالت پرداختیم و به يبه محاسبه NEBکلسیم به دست یمد . با روش  يدر پایانه

فعالسازي  اق  هیا سد انرژيدر واین کمینه غیرمغناییسي است. باشد. ميد کلسیم بر روي سیلیکون نیتری RSحالت رسیدیم که مو قعیت 

 بین این دو حالت وجود ندارد، پس لایه نشاني نیترید کلسیم بر روي سیلیکون غیر مغناییسي شد.

    NEB،  فلزنیم ،p،CaNمغنایش ناشي از اوربیتال  :يکلمات کلید



 

 

 فصل اول -3

 مقدمه فصل اول:

س را که یمواد فرومغنای يجستجو( کینترونیاسگ) کی  مغنایوالکتروني سهری، توسهعهي گذشهتهدر دو دهه

، ترین موادیکي از محتمل .[6]ده اسهههتی، شهههدت بخشهههرسهههانا مناسهههب هسهههتندمیک نیهن در یق اسهههگیتزر يبرا

که  يک کانال اسههگیني گاد در تراز فرمي دارد در حالیاسههت یعني ترکیباتي که تنها در  6هاي نیم فلزفرومغناییس

چندین  .[2]شههودصههد در تراز فرمي ميصههددر ينین منجر به حمل قطبش اسههگیگر فلز اسههت و اید ينیدر کانال اسههگ

 . از جملهههانههدشهههده ن پیش بینيمواد بههه یور نظري بر پههایههه ي محههاسهههبههات ابتههدا بههه سهههاکاین کلاس مختلف از 

و  9گروتدي توسهههط هسهههتنهد که  PtMnSbو    2MiMnSbسهههلریم هویبهات نیترک م فلز،ین يههاسیفرومغنهای

ند و البته شوه یور نظري پیشگویي ميهاي نیم فلزي ببیشتر فرومغناییس .[9]شهدند معرفي 6319همکارانش درسهال 

در ترکیبات  فلزنیم رفتار فرومغناییس ،یسهههلرو. علاوه بر ترکیبات نیم هاندشهههدهیور تجربي تایید ها به برخي از ین

 CrO2اکسههیدهاي فلزي م ل  برخي در چنینهم .[4]نیز وجود دارد Co2MnGe و Co2MnSiنظیر 4کامل سههلریوه

هاي رسهههانانیم، Sr2FeMoO6 [1]و  La0/7Sr0/3MnO3 [7]م هل  1یهتاسهههکه، ترکیبهات پروFe3O4 [1]و  [1]
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ي مشاهده شده فلزنیمرفتار نیز  [66]و در مواد مقاومت مغناییسهي خیلي بزرگ [61, 3] 6شهدهرقیق  مغناییسهي رقیق 

سازگار ین با  يبه علت سهاختار شهبکه (ZB 2) بلندرويبلوري با سهاختار ، فازفلزنیمهاي در بین فرومغناییس. اسهت

 هايک وی گي جالب فرومغناییسی .[62]جالب اسههت اسههتراده در صههنعت به یور وی ه هاي مرسههوم موردرسههانانیم

موادي بلکه  ،است CrAs[69 ,64] نظیر 3dبا الکترون  هايشهامل سهیسهتمکه نه تنها این اسهت  ZBسهاختار با فلزنیم

با  CrAs. در گیردميرا نیز در بر  ،دهدميرفتار فرومغناییس نشهههان  p هايتنها با الکترونکه  CaAs [61] مهاننهد

به  Cr ي3d هايمغناییسي اساسا توسط الکترون ممانو  به یور کامل پر هسهتند ظرفیت يp هايحالت ZB سهاختار

ي ینیون p  هايحالتاست،  اتم فلز واسطه گونه هر که فاقد ZB با ساختار CaAsیید. به یور متراوت در ميوجود 

. [67-61]گیردميینیون سرچشمه  يp هايمغناییسهي اسهاسا از قطبش اسگیني حالت ممانبه یور جزئي پر هسهتند و 

روي ميک هايو گزارش متمرکز هسههتند ZBروي سههاختار تربیش pالکترون  هايمطالعات قبلي روي فرومغناییس

  .[61]وجود دارد( RS9)نمک سنگي و NiAs ساختارهاي

 ايوجهقابل ت مورد جدید انجام گرفته اسههت به وی ه فلزنیم هايفرومغناییس يي براي توسههعهکارهاي زیاد

ک ی ZBدر ساختار CrAsابتدا پیشگویي کردند که  گروهاین . [63]و دیگران صورت پذیرفته است 4توسط یکیناگا

. این کلوین دارد 411دماي کوري بالاي  کی افتند کهی نازک رشد دادند و هايباشهد سگس ین را در لایهمي فلزنیم

مطالعات انجام شههده . [24-21, 64]برانگیختدوتایي  1هايو کالکوژناید 1یدهااکار مطالعات متمرکزي را روي پنیکت

ک یو ( فلزي هستندupاسگین اک ریت) هايلکتروناعني ی، هسهتند فلزنیمفرومغناییس  هاین تربیشدهد که مينشهان 

 نظیر Mn-IV. به علاوه ترکیبات ( وجود داردdownاسههگین اقلیت) هايبراي الکترونميگاد انرژي ایراد تراز فر

MnC [21] ،MnSi  وMnGe [64 ,21] نیز در سهههاختارZB   يدر مجموعهتعادلي  يشهههبکه هاينزدیک ثابتو 

اقلیت فلزي  هايالکتروندر این سههیسههتم . متراوت اسههت MnCي فلزنیمالبته رفتار و  هسههتند فلزنیم هايفرومغناییس

که در بالا  زفلنیمهاي یدها و کالکوژنایداپنیکت. اسهههگیني اک ریت وجود دارد نوارهايک گاد انرژي در ی هسههتند و

 و ZBاز تقارن  هایني فلزنیمفلز واسههطه هسههتند و  يهمه بر پایه، Mn-IV گروه فلزنیم اشههاره شههده و نیز ترکیبات

 .[24, 22, 64]گیرد مينشات ضدپیوندي  -و شکافتگي پیوندي  p-d قوي هیبریداسیون
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 pمغناطش ناشي از اوربیتال  3-3

نادر  يهاا اتمیکه قطبش اسههگیني ممکن اسههت در جامداتي که شههامل فلز واسههطهاسههت اخیرا پیشههنهاد شههده 

توسط  2114در سال  ي فاقد فلزهاي واسهطه ابتدافلزنیم هايفرومغناییس. [27]ته باشهدوجود داشه نیز خاکي نیسهتند،

در ( CaSb,CaAs,CaP) یدهاي کلسههیماپیشههگویي کردند که پنیکت هاین .[21]و همکارانش گزارش شههد 6گشههي

 ازوکارسههو بنابراین  فلز واسههطه نیسههتند هايهسههتند. این ترکیبات شههامل اتم فلزنیم هايفرومغناییس ZBسههاختار 

مغناییسهههي مهم  ي3dکه در ترکیبات  d-pو تبادلي  2متراوت از برهم کنش تبادلي دوگانهدر این مواد فرومغناییس 

ودیگران  9سگس کوزاکیب. شودميبازي  p هايقطبش اسگیني حالت ي. اینجا نقش اساسي به وسیلهباشهدمي، ندهسهت

وار ظرفیت نافتند که یوکردند  بررسيابتدا به ساکن  يک محاسبهیرا با استراده از CaAs - ZBنواريسهاختار  [61]

غال اشهه يd هايبا حالت As يp هايهیبریداسههیون حالت نشههان داده شههده اسههت که به یور عجیبي هموار اسههت.

در برابر  CaAs . براي تایید پایداري فرومغناییسضههروري اسههت، نوار هموارک یکلسههیم براي تشههکیلي نشههده

و دو ساختار چهارگوشي  را مطالعه کردند  يساختارهاي واپیزیده [1]گشي ودیگران 2111، در سال اعوجاج شهبکه

 . گرفتميساختار کمینه قرار  کی فرومغناییس در افتند کهی انرژي کمینه

به یور سیستماتیکي  [61]انو دیگر 4. سیبرر[23, 67, 61]را بررسي کردند V-IIچندین گروه ترکیبات دیگر 

همگي  MY  (M=Ca,Sr,Ba Y=N,P,As,Sb)و  MgN افتند که ی را مطالعه کردند و Biبه جز   II-Vترکیبات 

وجود دارند. نیز  I-Vدر ترکیبات فلزنیمفرومغناییس  رفتار اشهاره کردند که هاینهسهتند. ضهمنا  فلزنیمفرومغناییس 

به یور قابل ، که تخمین زدندکلوین  111مقهدار  1را در تقریهب میهدان میهانگین CaAs - ZBدمهاي کوري  ههاین

. سازدميه در اسگینترونیک دمناسهب براي استرا فلزنیمک یرا CaAs این وی گي ،از دماي اتاق اسهت تربیشتوجهي 

  رهايبلو را با محاسبات ابتدا به ساکن بررسي کردند و نشان دادند که  Bi-II  ترکیبات [23, 67]ودیگران  1ائوی بعدا

SrBi,CaBi  وCaBi  در سهههاختارZB رفتارمنشههها و پایداري هسهههتند و در مورد  فلزنیم هايفرومغناییس همگي 

 هایندادند.  را انجام NiAsسههاختار  دریدهاي کلسههیم اینالیز پنیکت [23]و دیگران 7وولینسههکا .کردندبحث  يفلزنیم

اسهت. گشهي و دیگران یور سهیستماتیکي  فلزنیم چنینهمفرومغناییس و  CaN  تنها NiAsدریافتندکه در سهاختار 
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CaN  وSrN  فاز  بلوردهد که براي هر دومينشان  هاین. محاسبات ابتدا به ساکن [91]را دوباره بررسهي کردندRS 

چهار فاز براي این اسههت و اینکه  (wz6,CsCl,ZBaCl,N) بررسههي شههدهدر بین چهار سههاختار سههاختار پایدارترین 

CaN  وSrN  محاسهبات ابتدا به سهاکنبا اسهتراده از  2117ائو در سهال یو 2گائو .هسهتند فلزنیمهمگي فرومغناییس، 

. [62](بررسي کردندRS,CsCl,ZB,NiAs)مختلف را در چهار فاز  BaCو SrCساختاري و مغناییسي  هايوی گي

ي نشهههان فلزنیمرفتار  CsClفازها به جز سهههاختار  يهمهدر  ترکیبدهد که هر دومينتهای  به دسهههت یمده نشهههان 

گائو و دیگران بررسههي کردند  چنینهمین پایداري را دارد. تربیش RSسههاختار  هایندر بین  در حالي که ،دهندمي

مگنتون بوهر بر واحد  2مغناییسهههي  ممانک یهسهههتند و فلزنیمفرومغناییس  ZB در سهههاختار CaSiو  CaGeکه 

 از قطبش اسگیني هایندهد که اسهاسها مغناییس ميمغناییسهي نشهان  ممانو  ها. ینالیز چگالي حالت[1]فرمولي دارند

که اشههغال نشههده  کلسههیم يd هايینیون و حالت يp هايبین حالت ضههعیف ینیون و هیبریداسههیون يp هايحالت

   .شودميناشي  هستند،

دیگري نیز مشاهده شده است.  هايدر سیستم pوني، فرومغناییس مبتني بر اوربیتال ی غیر از بلورهاي دوتایي

 گي ذاتي گاز الکترون یزاد توضههی  ک ویی نخسههتین بار به عنوان CaB6 [96 ,92]در  فرومغناییسنظم  يمشههاهده

 سهیستم هايخود اتم ای[92]به حضهور نقایص شهبکه HfO2 [27]و نیز  CaB6 رفتار مغناییسهي. [99]داده شهده اسهت

تهي جاهاي از B6(Ca,La )فرومغناییس  نظم و دیگران پیشهههنهاد کردند که 9. موریواکاشهههودمينسهههبت داده  [94]

 گاد نواري بهنوعا ترازهاي عمیق را در  ها. در حقیقهت تهي جاها و دیگر نقایص در عایقشهههودميکلسهههیم نتیجهه 

 پیکربندي مسیست هايالکتروناسگین قوي است،  –که برهم کنش تبادلي اسگین ، هادر بعضي حالتیورند. مي وجود

 يپایه . حالتشوندميهوند موازي مرتب  يقاعدهدر توافق با  هاینعني اسهگین ی دهند،ميبزرگ را ترجی  اسهگین  با

کساني ممکن است یي. نتیجه[91]مشهاهده شهده است GaPدر  Gaبراي تهي جاهاي یبیعي  چنینهم 4بزرگاسهگین 

شههده  و دیگران فرض 1بر یبق محاسههبات الریمو بزرگرخ دهد که حالت اسههگین  CaOبراي تهي جاي کلسههیم در 

 هههاین. بریبق محههاسهههبههات کردنههدرا بررسهههي  VI-IIو دیگران اکسهههیههدهههاي   1اخیرا کنموچي. [91]اسههههت

 ناخالصي تحریک نواردر  هابه علت قطبش اسگیني حامل ،از کربنميشهامل درصد ک MgOو  CaO,SrOترکیبات

فلز  هايمغناییس در مواد زیستي بدون اتمبررسي مطالعات متمرکزي به  چنینهم. هستندکربن، فرومغناییس  يشده

                                                 
6 Wurtzite 

2 Gao 

9 Moriwaka 

4 High-spin ground state 

1 Elfimov 

1 Kenmochi 
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، مواد بر  C60 [97-93] يفرومغناییس در پلیمرهاي بر پایه يچندین کار از مشاهده .[47-97]واسطه اختصاص دارد

فرومغناییس در  .[41-49]نظري فراهم شههده براي این اثرها گزارش شههده اسههت هايو مدل [42-41]گرافیت يپایه

 .کندميکلوین تجاوز ن 61از  دماي کوري نوعي  وضعیف است  هااین سیستم

 CaN هایویژگي 3-2

,3s2 براي کلسههیم ظرفیت هاياوربیتال 3p6, 4s2, 3d02وبراي نیتروژنs2, 2p3  هسههتند. قطبش اسههگیني

CaN در سهاختارZB هايغیرصرر است و در ساختارRS و NiAs  دهدميرا ترجی  فرومغناییس نیز سیستم حالت .

نیتریدکلسیم بلور کیل تش فرییند ،وسی  يک گسترهی، با تغییر ثابت شبکه بلوري درمغناییسهي هايبراي فهم وی گي

 CaNمغناییسي  ممانانرژي کل محاسهبه شهده و  .[61]کنیم ميک جامد متراکم دنبال ییزاد تا  هايرا از حالت اتم

 هايوی گي يثابت شبکه به وسیله ينشهان داده شهده اسهت. سه محدوده 6-6در شهکل  RSو  ZBدر سهاختارهاي 

و به  اسههتک و صههرر مگنتون بوهر یواحد سههه ، ياختهیمغناییسههي هر ممانکه  شههودمي یکمغناییسههي از هم ترک

 کنیم.ميبزرگ شروع  يشبکه هايشوند. ابتدا از ثابتميمشخص  Cو Bو  A با عناوینترتیب 

 تقریبا یزاد هاي: اتم A محدوده

و برهم کنش  هسههتند یزاد عملا هااتمو بزرگ تر،  10Åزماني که ثابت شههبکه خیلي بزرگ اسههت حدود 

 بر هم نهيک ی ا ترازهاي انرژي متناظر بای انرژي کل مانندسهههیسهههتم  هاي. در نتیجهه وی گيموثري بها هم نهدارنهد

 انممواحد سهههه مگنتون بوهر اسهههت به خایر این واقعیت که  اختهیمغناییسهههي هر ممانهسهههتند. ميات ههايوی گي

ه الکترون س ممان اتم یزاد نیتروژن سه مگنتون بوهر است، زیراکه  در حالي ،شودميکلسیم صرر  اتم یزاد مغناییسي

 هوند اسگین موازي دارند. يیبق قاعده دارد که pاوربیتال ظرفیت در 

 ایراد حالت تعادل در  CaN بلور : B محدوده

ش انرژي کل منجر به کاه امر، کنند. اینميشروع به برهمکنش و تشکیل پیوند  هابا کاهش ثابت شبکه، اتم

فزایش منجر به ا هابه عبارت دیگر هیبرید شدگي بین اتم .شودميک مگنتون بوهر ی مغناییسهي از سه به ممانو افت 

ک ی . در نتیجه این هم پوشههاني،شههودميپهن شههدگي نوارها و لذا افزایش هم پوشههاني نوارهاي اسههگین بالا و پایین 

دهد که شروع مي نشان 6-6شکل  ابد.یک کاهش ميی اقلیت منتقل شده و ممان کل به الکترون از کانال اک ریت به

براي  9Åافت مغناییسي است که تقریبا در همراه با( کاهش انرژي کل نشهان داده شده يهبه وسهیلوندها )تشهکیل پی

CaN - ZB  8/5وتقریباÅ  برايCaN - RS  محدودهمغناییسي در مماندهد. ميرخ 
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4/5Å < a < 9Å  براي فازZB  3/7و درÅ < a < 8/5Å  براي فازRS  .این موضههوع به  ثابت اسههت

لذا افزایش  واز شهکافتگي اسگیني سیستم است  ترکماین علت اسهت که افزایش پهن شهدگي نوارها در این محدوده 

 ماند.يمثابت و در نتیجه ممان  شودميترازهاي اسگین بالا و پایین ن تربیشمنجر به هم پوشاني  پهن شدگي
 

 
 هاناپیک. CaN-RS[c,d]و  CaN-ZB[a,b] يثابت شبکه بر حسبواحد  اختهیمغناییسي کل براي هر ممانانرژي کل و  -6-6شکل 

 .[61]دهدميرا نشان  تعادلي يشبکه هايثابت

عایقي با گاد نواري محاسههبه  Ca3N2عنيیاین نکته حائز اهمیت اسههت که ترکیب یبیعي کلسههیم و نیتروژن

ظرفیت  هايپوسههتهکه  شههودمي ناشههياین ترکیب از این حقیقت  بودن عایقولت اسههت.  حدود نیم الکترون يشههده

اد وجود یز هايدر نتیجه حرره باشههد،ميزوج  هاواحد تعداد الکترون اخته یدر هرسههتم پر شههده و بسههته هسههتند و سههی

 ندارد و قطبش اسگیني صرر است.

 در فشار بالا CaNبلور :  Cمحدوده
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در  کهني عني ناپایداري قطبش اسگیی کنیم،ميرا بررسهي  يمغناییسهحالت غیر در اینجا گذار فرومغناییس به

و یست نواري همراه نسهاختار  شهدیدبا تغییرات  دهد. ناپدیدشهدن مغناییسميرخ  خیلي فشهرده  يشهبکه هايثابت

. شودميا موجب ر پهناي نوارهاي ظرفیتک کاهش رو به جلو شهکافتگي اسگیني و نیز افزایش ی کاهش ثابت شهبکه

ي اسهههگیني غلبه کرده و منجر به هم پوشهههاني زیاد در این محهدوده افزایش زیاد پهناي نوارهاي ظرفیت بر شهههکافتگ

 .  شودمينوارهاي اسگین اقلیت و اک ریت و در نهایت از بین رفتن قطبیدگي اسگیني در سیستم 

 یبیعي ین  يهمان یور که گرته شد، حالت پایه. بررسي شده استنیترید کلسهیم در سهاختارهاي گوناگوني 

بوده و مغناییسهههي نیسهههت. انرژي کل واحد  اخته یتتراگونال با چهل اتم در يک شهههبکهیکهباشهههد مي Zn3P2فاز 

 ارائه  2-6نیترید کلسههیم در شههکل بلور ZB و RS ,NiAs براي فازهاي  بر واحد اتمحجم  بر حسههبمحاسههبه شههده 

ین  اوتمتر در این شکل به خایر استوکیومتري Zn3P2 ساختارکردن انرژي کل نیترید کلسیم در  ارائه شهده اسهت.

 مناسب نیست.

 
 .[81]نیترید کلسیممختلف برای سه ساختار  میاتم( به عنوان تابعی از حجم ات بر واحدانرژی کل )  -2-6شکل 

0/75 يبه اندازه ZB که فاز اسههت در حالي RSدهد که پایدارترین فازمياین شههکل نشههان 
eV

atom
بالاتري انرژي  ، 

داشته باشد، سیستم ي ترکمک سهیسهتم، انرژي همدوسهي ین اسهت که هر چه مقدار ی کي از عوامل پایداريی .دارد

 [61]باشههدمي 7/63eV−مقدار انرژي همدوسههي ین که  Zn3P2فاز  ،با توجه به انرژي همدوسههي پایدارتر اسههت.

عامل دیگر پایداري  همدوسيعلاوه بر انرژي  .باشدمي، پایدارتر  7/48eV−انرژي همدوسهي  با RS نسهبت به فاز

تشکیل گرماي  با توجه به اینکه .سیستم پایدارتر است ،باشد ترکمکه هر چه  ، گرماي تشهکیل ین استیک ترکیب 
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نتیجه  ،استبه دست یمده  RSفاز که براي  0/78eV−مقدار  در مقایسه باباشد مي 1/55eV−مقدار  Zn3P2 فاز

 است. ر پایدارت Zn3P2ساختار گیریم که مي

𝑎𝑒𝑞تعادلي  ينیترید کلسههیم در ثابت شههبکه ZB فاز يمحاسههبه شههده نواري سههاختار = 5/4Å  9-6در شههکل 

  .[23]( نشان داده شده استc,d) در نمودارهاي NiAs فاز نواريساختار  چنینهم( و a,b)نمودارهاي

 

 
را نشان مي.خط تیره انرژي فرنشان داده شده است NiAs [c,d]و ZB[a,b]باندهای انرژی نیترید کلسیم در هر دو ساختار  -9-6شکل 

 .[23]دهدمي

واحد  اختهییزاد در هر يحررهک ی با يفلز دارد و بنابراین عایق نیسهههت و ظرفیهتهرهت الکترون  ،نیتریهد کلسهههیم

نیترید  9-6ل با توجه به شههک اسههت. فلزنیماین ترکیب  پس شههودميصههرر ن هاقطبش اسههگیني حرره چنینهم. باشههدمي

 است. فلزنیمیز ن NiAs در ساختار کلسیم 

 
ثابت شبکه ی نشان داده شده است.  ZBدر ساختار  II-Vبرای ترکیبات  (aeq)و تعادلی (acrit)بحرانی یشبکه هایثابت  -4-6شکل 

مانی پایدارتر فاز فرومغناطیس زشود. ای است که قبل از آن ، سیستم غیر مغناطیسی است و بعد از آن مغناطیسی میبحرانی، ثابت شبکه

acritاست که  < aeq ،خط تیره تیره است.عنی بخشی از نمودار که زیر خط ی باشدacrit = aeq  [23]دهد میرا نشان. 
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𝑎در نیترید کلسیم فشرده زمانیکه  4-6با توجه به شکل   < 4/5Å این نکته مهم شودميش اسگیني صرر است، قطب .

هاي کلسیم حدود ده درصد در ایجاد حالت يd هاياوربیتال وینیون حدود هشتاد درصد  يp هاياست که اوربیتال

 II-VIویا  III-Vهاي رسهههانانیمنیترید کلسههیم روي  لزفنیمفرومغناییس  هايلایه. سهههم دارنداین ترکیب  يقطبیده

 عاملي جذاب براي تزریق اسگین در اسگینترونیک باشد. تواندمي

 اسپینترونیک 3-1

ر . در یول پنجاه سههال جهان شههاهد انقلابي بتوان مبدا میکرو الکترونیک نامیدميرا،  اول قرن بیسههتم ينیمه

خیلي  هايیزپردازندهاولیه تا ر از جمله ترانزیسههتوروسههایل الکترونیکي  تربیشدر منطق دیجیتالي الکترون بود.  يپایه

وند. شمي نمایش داده هاا بیتی يدوتای هايرقم صورتبه  هاکه داده شودميمدارهایي به کار برده ها، انهقوي در رای

بین وسهههایههل  بههاطعلاوه ارتشهههونههد. بههه ميبههار الکتریکي نمههایش داده  ا عههدم وجودیهه وجود بهها هههاکیهه وصهههرر 

ارایي محققان براي بالا بردن ک. دهدمي ي دوتایي از بارهاي الکتریکي رخهاجریان يمیکروالکترونیهک به وسهههیله

ر الکترون دیگذاتي ( به بکار انداختن وی گي کسانی ياداده روي تراشه يبراي م ال انجام پردازش و ذخیرهوسایل )

 که دارد ماسوزن قطب نمشابه ي و رفتار اسهت محضمي کوانتو يک پدیدهی هسهتند. اسهگینعلاقه مند  ،اسهگین یعني

 توانندخلاد جهت میدان مي downا یموازي با میدان up  هايجهتک ازی به هرک میدان مغناییسي یدر حضهور 

رکت ح چنینهمسازد. مي راهمرا ف هاکی ومنطق دوتایي صرر نوع جدیدي از  در واق  ،د. بنابراین اسهگینناشهاره کن

است که  برتري اسگین نسبت به بار این از جمله تواند ایلاعات را در بین وسایل حمل کند.مياسهگین شهبیه جریان بار 

مان واهلش زشههود. وی گي دقیق دیگر اسههگین  کنترلبه سههادگي  خارجي ي مغناییسههيهانامید يه وسههیلهتواند بمي

این وی گي  ي. به وسههیله[41]زماني که لازم اسههت تا اسههگین تغییر جهت دهد یولاني اسههتعني ی یولاني ین اسههت،

 نسهبت به بارالکتریکي که این زمان در ین کوتاه تر است، تريزماني یولاني يدر بازهي را تربیشتوان ایلاعات مي

کي کم ، از نظر الکتریترازد که از نظر ابعادي بسههیار کوچکسههميوسههایلي را ممکن ایجاد  هااین وی گيانتقال داد. 

 .هستند الکترونبر پایه بار موجود هايمصرد و بسیار قدرتمندتر نسبت به سیستم

ي ذخیره سهههازي تر و وسهههیلهدر جههان دیجیتال تقاضهههاها براي سهههرعت پردازش بالاتر، اتلاد انرژي کم

مواد بکار انداخته شهده براي اسههتراده در نسل  هاي. اخیرا دو کلاس سهیسهتم[43]یر بوده اسهتتر اجتناب ناپذمتراکم

هاي مغناییسههي رسههانانیم -6وجود دارد :  رسههاناهانیمک براي کامل کردن مواد مغناییسههي با دوم وسههایل اسههگینترونی

,Cd1−xCoxSe( نظیر  DMSرقیق شده )  Ga1−xMnxAs  6ي مغناییسي هیبریديرسانانیممواد  -2و ام ال ین و  (
                                                 
6 Hybrid Magnetic-Semiconductor 
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HMSنهظیر ), CoMnGa/GaAs Fe/GaAs, Co/Si, Fe3O4/GaAs   و ام ههال ین. سههههاختههارهههايHMS 

 هايمغناییسهههي بخوبي کنترل شهههده و ادغام یسهههان با تکنولوژي هايي چون دماهاي کوري بالا، وی گيهایمزیت

 هاینافزایش دماي کوري و بهبود کیریت  هاDMSک چالش بزرگ براي یدر حالي که  مغناییسي جاري را دارند.

 هايبراي تزریق حاملسازوکاري  -6باشد: ميعمده  چالشاست. کاربردهاي عملي اسگینترونیک نیازمند غلبه بر سه 

قطبش سههازوکاري براي یشههکارسههازي  -9بکارگیري و انتقال اسههگین  ابزاري براي  -2 رسههانانیماسهگیني در  يقطبیده

 9. ارانو [11]اثبات شد 6319 در 2وفهر 6. تزریق اسهگین الکتریکي اولین بار به یور تجربي توسط کلارک[43]اسهگیني

اولین بار  و ابررساناها را براي هارسانانیمدر مواد غیرمغناییسي،  هافرومغناییسق اسهگین الکتریکي از تزری 4و پیکوس

ر د که داراي ارتراع مناسبيدر حضور سد انرژي تزریق اسهگین  ن ایده نیز مورد توجه اسهت کهای .[16]مطالعه کردند

 .دخواهد بوموثر باشد  رسانافرومغناییس/ نیممرز مشترک 

ایر ارزش به خ چنینهم فیزیکي بلکه بنیادي هاينه تنها به عنوان سهههوالو ترابرد اسهههگین  واهلشهاي پدیده

قاومت مي کاربردي در اسهههگینترونیک، مهمترین پهدیهده. در تکنولوژي الکترونیکي مهم هسهههتنهد ههاین کهاربردي

فلزي  هايو لایهفرومغناییس  هاي متناوبلایه شهههامل هايدر سهههیسهههتم که باشهههدمي (GMR) 1مغناییسهههي بزرگ

اسههگینترونیک به یور رای  دو روش متراوت را پیش  فناوري. محققان و توسههعه دهندگان دهدرخ ميغیرمغناییسههي 

 مغناییسيمواد  تولیدعني یاسهت، تکنولوژي موجود  يبر پایه GMR ي و توسهعه کامل کردن ،گیرند. روش اولمي

تلاش دوم که بنیادي  .براي فراهم کردن فیلترینگ اسگیني بهتر ا بهبود وسهایل موجودیبیشهتر  قطبش اسهگینيجدید با 

ه به یور اسههت ک متمرکز اسههگیني يي قطبیدههاجریان يجدید براي تولید و اسههتراده هايافتن راهی روي ،تتر اسهه

ي است هایها و جستجوي راهرسهانانیمحرکت اسهگین در  چگونگي ،. هددکندميفعالانه دینامیک اسهگیني را کنترل 

ک را بتوان از اگر وسههایل اسههگینترونی اسههگیني عمل کنند. ياسههگیني و دریزه يتوانند به عنوان قطبندهبها رسههانانیمکه 

 يشههاید حتي ، وسههایل بر پایه. شههودميفراهم  منظورهگاه زمینه براي ایجاد وسههایل چند  ها سههاخت، ینرسههانانیم

 هايبرتري هارسههانانیماگر چه  ي سههنتي کامل شههود.رسههانانیمبا تکنولوژي  تريتوانسههت به یور سههادهميها رسههانانیم

اسي زیادي سوالات اسولي همزنان کنند، ميپیشنهاد  را یشهکاري براي اسهتراده در کاربردهاي اسهگینترونیکي جدید

 ماند.يمها با مواد دیگر براي تولید تکنولوژي اسگینترونیک بي پاسخ باقي رسانانیممربوط به ترکیب 
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یزیک حالت ف يتوان مطالب جدیدي دربارهامید ین است که با فهمیدن رفتار اسگین الکترون در مواد اساسا ب

ر جریان اسهههگین علاوه بر جریان بار منجر شهههود. د يجامد دانسهههت که به تولید نویني از وسهههایل الکترونیکي بر پایه

ک ی کگهارچهه اي بین الکترونیک، اپتوالکترونیک، مغنایوالکترونیک رويی حقیقهت رویهاي اسهههگینترونیهک اتحهاد

ا تواند بیش از ینزه که بميمنحصههربررد اسههت تا به ین خاصههیتي چند منظوره داده شههود که این موضههوع  يوسههیله

 .[41]گیرد، در بر داشته باشدميوسایل میکروالکترونیک امروزه انجام 

 
رل و بکارگیري ي فعالسازي، کنتا الکترونیک اسگیني، مطالعهی اسگینترونیک توان گرت که ميیور خلاصه  پس به

یلاعات ، پردازش اغیرفرار هاي سری گیرد که در حافظهجامد را در بر ميهاي حالت درجات یزادي اسگیني در سیستم

ي ونیک همهرود. اسگینتردستگاه بکار مي تربیشسازي جویي در مصرد انرژي، امکان متراکمبا سرعت بالا، صرفه

شود. ند، شامل ميرسانا هستدر نیم هاجریانا ی هاها، حررهي قطبش اسگیني الکتروناثرهاي مغنایوالکترونیک که بر پایه

دست ند روش بهتواند به چک جمعیت غیرتعادلي اسگیني است که ميی معناي تولیده تولید قطبش اسگیني معمولا ب

تزریق ا ی انارسک نیمی از موضوعات اساسي در اسگینترونیک انتقال، ذخیره و شناسایي ایلاعات اسگیني داخل یید.

هاي ه جریان الکترونکشود. زمانيک الکترود مغناییسي به نمونه متصل ميی الکتریکي گیناسگین است. در تزریق اس

ي ود. از جملهشیابد، اسگین غیرتعادلي روي نمونه انباشته ميسمت نمونه جریان مي اسگین قطبیده از الکترود به

اشد که در ین جریان برسانا مينیمییس / در مرز مشترک اتصال فرومغنا تزریق، بکارگیري و بازیابي اسگین ،کاربردها

ات هستند که این فلزهاي جدید نیمهشود. از جمله فرومغناییسرسانا منتقل ميي اسگیني از فرومغناییس به نیمقطبیده

ا را نشان رسانفلز روي نیمهاي نازک نیمهستند و این اهمیت لایهميمواد داراي قطبش اسگیني صددرصد در تراز فر

 [19, 12, 2] دهدمي

بنیادي تولید و اندازه گیري اسههگین، فهمیدن بهتر حمل اسههگین در مرز مشههترک به  هايبا چالش در نهایت ما

اسگین  يمحاسباتي بر پایه هايو توضهی  انواع خطاها در سهیستم رسهانانیم/  خصهوص در مرز مشهترک فرومغناییس

وجه و به یور قابل ت نیازمند این اسهت که ابزارهاي تجربي جدید را توسعه دهیم هاشهویم. رسهیدگي به اینميمواجه 

در  هههاادگیري فریینههد چگونگي کنترل فعههالانههه و اداره کردن اسهههگینیهه مههان را از کوانتوم اسهههگیني،فهم نظرياي 

 دي ازک جهان کاملا جدیی سههاختارهاي بسههیار کوچک را گسههترش دهیم. اگر بتوانیم این کار را انجام دهیم، نتیجه

                        .[41]جدید خواهد بود ايهتکنولوژي اسگیني با امکانات و فرصت
 



 

 

 فصل دوم -2

 محاسباتي هایروشفصل دوم: 

ت کن رهیاف توان به، ميگرفته استنامه مورد استراده قرار ن هاي محاسباتي که در این پایااز جمله روش             

بطور ترصیلي   NEB ، که دو روش اول بطور مختصر و روش اشاره کرد NEB پتانسیل و روششم ، روش شبه –

 .گرفته استمورد بررسي قرار 

 شم و شبه پتانسیل –رهیافت کن  2-3

تروني کي تابعي چگالي به عنوان روشي اساسي جهت محاسبات ساختار الشم از نظریه  –امروزه رهیافت کن          

ت، اسي این نظریه استخراج شدهشم که بر پایه –ي کن باشد. با حل دسته معادلات تک ذرهجامدات مطرح مي

ترهاي فیزیکي ي دیگر پاراممحاسبه کرد و به این ترتیب به محاسبه پایهتوان خواص الکتروني دستگاه را درحالت مي

 به صورت )در واحدهاي اتمي( پرداخت. این معادلات

2-6 (−
1

2
∇2 + Vext(r) + VH(r) + Vxc)φi = εiφi    

        


