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 ها در اکسیدهاي فلزي در چارچوب نظریه تابعی چگالی.مطالعه جایگزینی آنیون

  دادستانی مهرداداستاد راهنما: دکتر 

 جامد      گرایش: حالت  رشته: فیزیک                     ي تحصیلی: دکترا                  درجه

 گروه آموزشی: فیزیک           پایه   دانشکده: علوم     محل تحصیل: دانشگاه لرستان        

  102 تعداد صفحه:                                                      12/10/1391  التحصیلی:تاریخ فارغ

  ها:کلید واژه

  طیف اتلاف انرژي الکترون، خواص مغناطیسی ،نظریه تابعی چگالی ،نیمرساناهاي مغناطیسی رقیقفارسی: 

 magnetic properties،EELS ، DFT،Dilute Magnetic Semiconductors : انگلیسی

  چکیده:

هاي اسپینی در حضور ها استفاده صحیح از جریاناسپینترونیک فصل مشترك مغناطیس و الکترونیک است. پایه اصلی اسپینترونیک

هاي جدیدي در وسایل الکتریکی ها و ظرفیتاصلی، است. امروزه استفاده ازاسپین الکترون باعث ایجاد تواناییهاي الکتریکی جریان

زمان اسپین و بار الکترون، و ایجاد رساناهاي مغناطیسی رقیق یک روش مهم براي بکارگیري همشود. تولید نیمو الکترواپتیکی می

اخیراً، چندین سیستم که داراي خاصیت فرومغناطیسی در دماي اتاق هستند معرفی خاصیت فرومغناطیسی در مواد اکسیدي است. 

خواهیم کنند. ما میعنوان ناخالصی استفاده میها از عنصر فلز واسطه یا عنصر فلز خاکی کمیاب بهتر این سیستماند. اما بیششده

را بررسی کنیم. جایگزینی نیتروژن بجاي اکسیژن در  خاصیت فرومغناطیسی موجود در مواد اکسیدي بدون عناصر مغناطیسی رایج

شود. به همین بشکل گشتاورهاي مغناطیسی موضعی می Nاتم  p2هاي هایی در حالتمواد اکسیدي غیرمغناطیسی ساده منجر به حفره

دلیل در این مطالعه، به روش امواج تخت بهساخته خطی با پتانسیل کامل و در چارچوب نظریه تابعی چگالی، خاصیت فرومغناطیسی 

کنیم. اکسید عایق غیرمغناطیسی است را بررسی می SrOاکسید استرانسیوم آلائیده با نیتروژن، که ناخالصی نیتروژن فلز نیست و 

 Nاتم  p2دهد که حالت ،نشان میxبه ازاي مقادیر مختلف  SrO1-xNxهاي کلی و جزئی آلیاژ نواري، چگالی حالتبررسی ساختار 

ترین گشتاور محاسبه شده براي جهت اسپین پایین تأثیر اصلی را در ایجاد رسانش و خاصیت فرومغناطیسی این ترکیبات دارد و بزرگ

      اکسیژن و نیتروژن در Kلبه  ELNESاست. همچنین طیف  SrOدر  Nالصی درصد ناخ 25به ازاي  Nبراي  μB86/0معادل 

25/0N75/0 SrO محاسبه و با نتایج تجربی مقایسه شده است که تطابق مطلوبی با نتایج تجربی موجود دارند. نتایج حاصل از طیف

ELNES دهد که گذار الکترون مغزه از حالت نشان میs1 ي پر شدهبه حالت نیمهp1/22  وp3/22 ترین انرژي و بیش ترین اتلافکم

 تأثیر را در ایجاد این ساختارها برعهده دارد.
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  نیمرساناهاي مغناطیسی

  

  

  

  

  

  

  

  



                                                                                                                  نیمرساناهاي مغناطیسی                                       فصل اول: 

2 

 

  

  

 مقدمه

 

ها و مواد مغناطیسی (بر براي پردازش داده مدرن نیمرساناها (بر پایه بار الکترون) ايدو پایه اصلی تکنولوژي رایانه     

. با استفاده همزمان از بار و اسپین الکترون، احتمال ها (اطلاعات) هستندسازي دادهبراي ذخیره پایه اسپین الکترون)

همزمان از بار و اسپین الکترون است که از این دارد نوع جدیدي از مواد ساخته شود. اسپینترونیک بر اساس استفاده 

توان وسایل الکترونیکی جدید با ظرفیت بالا و کاربردهایی فراتر از کاربردهاي امروزي این وسایل تولید طریق می

دانشمندان فرضیاتی براي ترکیب نیمرساناها . بسیاري در زندگی مدرن دارد امروزه اسپینترونیک کاربردهاي، کرد

 ١٩٨٨در سال1فاده از نیمرساناهاي مغناطیسی رقیق یکی از این روشهاست .اهنو، استاندغناطیسی شروع کردهومواد م

و متوجه خاصیت فرومغناطیسی در این نیمرسانا شد،  GaAsمغناطیسی به نیمرساناي غیر Mnخالصیبا اضافه کردن نا

اند.                        مطالعه و بررسی قرار گرفتههاي متفاوت مورد از آن زمان تاکنون چندین سیستم با ناخالصی

) یا فلزات خاکی TMs(2است مانند فلزات واسط fیا  dخاصیت مغناطیسی معمولاً ناشی از اوربیتال هاي نیمه پر 

معرفی شده  REs یا TMsهاي دیگري از نیمرساناهاي اکسیدي بدون شمول ناخالصی). اخیراً سیستمREs(3نادر

هاي ناخالص اکسید فلزات قلیایی خاکی است، که در دماي اتاق خاصیت دسته جالب از آن ها سیستم است، یک

) در اکسید فلزات N) یا نیتروژن (Cکه از ناخالصی کربن (دهند. معمولاً هنگامیفرومغناطیسی از خود نشان می

] .                                      1-3شود[نامیده شده است، ظاهر می °dومغناطیسشود این خاصیت فرومغناطیسی، که فرقلیایی خاکی استفاده می

ها یک روش ساده و ارزان است که  ها براي دستیابی به خاصیت فرومغناطیسی در نیمرسانااستفاده از ناخالصی     

تواند اثرات مغناطیسی قابل توجهی بدست آورد و بسیار مورد توجه پژوهشگران و صنعتگران است . به همین می

پردازیم. براي این کار می SrOدلیل در این فصل به بررسی تاثیر ناخالصی نیتروژن روي اکسید فلز قلیایی خاکی 

کنیم. اي از نیمرساناها بیان مییم، سپس خلاصهپردازابتدا به معرفی مواد مغناطیسی و انواع آن در بخش اول می

هاي نیمرساناها و مواد مغناطیسی تحت عنوان اسپینترونیک، و تولید نیمرساناهاي مغناطیسی استفاده همزمان از ویژگی

                                                             
 1 H.Ohno 

 2 Transition Metals 

 3 Rare Earth 
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شود. در این هاي بعد معرفی میرقیق که یک روش کارامد براي استفاده از اسپین و بار الکترون است در بخش

هاي ساختاري و خواص ساختاري و الکترونی اکسید استرانسیوم و همچنین کارهایی که براي محاسبه ویژگی مطالعه

تواند تأثیر ها در بلور میالکترونی این بلور انجام گرفته است بصورت مختصر آورده شده است. وجود ناراستی

پردازیم. در هاي تأثیر گذار در بلور میفی ناراستیرو در ادامه به معرهاي بلور بگذارد از اینبسزایی بر برخی ویژگی

  .شودبیان می SrO1-xNxنهایت تأثیر نیتروژن بر رسانندگی و مختصه مغناطیسی 

 مواد مغناطیسی  ١-١

 

هاي هاست. شناخت دقیق خواص مغناطیسی به روشمغناطیسی ناشی از اثرات کوانتومی اسپین الکترونخاصیت      

کاملاً کلاسیکی در تعادل گرمایی حتی در حضور میدان مغناطیسی  چون یک دستگاه ،نیاز داردمکانیک کوانتومی 

تواند گشتاور مغناطیسی از خود نشان دهد. خواص مغناطیسی مواد اطلاعاتی راجع به اجزاء تشکیل دهنده مواد و نمی

، از آهنرباهاي کوچک بسیار زیادي داردهاي عملی دهد. امروزه این کشف استفادهها بدست میکنش  بین آنبرهم

گیرد. مواد هاي کامپیوتري و ... را در برمیي اعتباري، دیسکهاتا نوارهاي ضبط مغناطیسی، کارت یخچال

- گیري گشتاورهاي آن ها در حوضه هاي کوچک مغناطیسی به دو دسته کلی تقسیم میمغناطیسی بر اساس جهت

  شوند:

در این مواد در غیاب میدان مغناطیسی اعمالی گشتاورهاي مغناطیسی در  اي:تورهگشتاورهاي مغناطیسی کا     

)، این مواد عبارتند 1-1اند ونظم خاصی ندارند (شکلهاي کوچک مغناطیسی بصورت کاتوره اي قرار گرفتهحوضه

  کنیم. ها را بررسی میهاي آناز مواد دیامغناطیس و پارامغناطیس که در ادامه ویژگی

 

گیري کاتوره اي گشتاورهاي مغناطیسی.جهت1-1شکل  
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در دماهاي پایین مشاهده شده است که در غیاب یک میدان  :(نظم مغناطیسی) گشتاورهاي مغناظیسی منظم     

خودي ناشی از همخط بهاند. این مغناطش خودمغناطیسی اعمالی، تعداد زیادي از مواد داراي یک مغناطش متناهی

هاي دیگر آگاهی قطبی دائمی است و نمایشگر آن است که هر دوقطبی از جهت دوقطبیشدن گشتاورهاي دو 

  ].5دارد. این آگاهی ناشی از برهم کنش بین گشتاورهاي مغناطیسی است[

 مغناطیس.انواع نظم مغناطیسی عبارتند از: نظم فرومغناطیس، نظم پادفرومغناطیس و نظم فري     

  

  مواد مغناطیسی انواع جدول تناوبی: .2-1شکل 

 دیامغناطیس 1-1-1

 

هاي کامل دارند ها یا یون هایی با لایهها هستند، این مواد اتمبلورهاي یونی و کووالان از جمله دیامغناطیس     

ها را آشفته ها مربوط به این واقعیت است که اعمال میدان مغناطیسی حرکت مداري آنوخاصیت دیامغناطیسی آن

  کند. می

دیامغناطیس به تمایل بارهاي الکتریکی براي پوشش دادن درون جسم تا حدي در مقابل میدان مغناطیسی اعمال      

که شار درون یک مدار الکتریکی تغییر کند، شود. در الکترومغناطیس با قانون لنز آشنا هستیم؛ وقتیشده مربوط می

که با تغییر شار مخالفت کند. در یک ابررسانا یا مدار  شودیک جریان القایی (دیامغناطیس) در جهتی ایجاد می

یابند. میدان مغناطیسی جریان القایی در هاي القایی تا زمانی که میدان وجود دارد ادامه میالکترونی درون اتم، جریان

ناطیس هاي القایی یک گشتاور دیامغجهت مخالف میدان اعمال شده است و گشتاور مغناطیسی مربوط به این جریان
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هاي رسانشی وجود دارد، و این دیامغناطیس توسط است. حتی در فلز عادي سهم دیامغناطیسی ناشی از الکترون

  رود. هاي الکترونی از بین نمیبرخورد

ها که این مواد در هر چیزي مثل گیاهان، آب، چوب وحتی پوست ما و غیره هستند. این ویژگی دیامغناطیس     

کنند؛ آانالیز حرکت تصویر ها از جاي خود حرکت میگیرند بعضی از اتممیدان مغناطیسی قرار میوقتی در معرض 

واکنش  .مفید در پزشکی است یک ابزار تشخیصی شود ونامیده می) MRI( 1برداري تشدید مغناطیسی-

  ] .6دیامغناطیسی با میدان خارجی اعمالی افزایش می یابد اما مستقل از دماست[

 پارامغناطیس 1-1-2

 

اند و گیري کردهاي جهتدر یک پارامغناطیس گشتاورهاي مغناطیسی در غیاب میدان مغناطیسی بصورت کاتوره     

که میدان مغناطیسی اعمال میشود بعضی از گشتاورها به صورت موازي با میدان مغناطش خالص صفر است. هنگامی

ها فقط به کنشی بین گشتاورهاي مغناطیسی وجود ندارد وآنکنند. در یک پارامغناطیس هیچ برهمگیري میجهت

  دهند.میدان مغناطیسی خارجی واکنش نشان می

ها هاي ناکامل قرار دارند، در حالت کلی این الکتروناند که در پوستههایی در گشتاور دوقطبی سهیمتنها الکترون     

کنش هاي همسایه در اثر برهمها درداخل اتم وبین اتماند. همخط شدن اسپین الکترونهاي ظرفیتهمان الکترون

اي است که وقتی اسپین ها در یک پوسته ناکامل به گونهآید که برهم کنش تبادلی بین الکترونخاصی بوجود می

  شود. ها موازي است (مشروط بر آنکه اصل پائولی نقض نشود) انرژي مینیمم میالکترون

هاي ته ناکامل دارند گشتاور دوقطبی نیز خواهند داشت. در بلورهاي یونی، الکترونها پوستر اتمچون بیش     

هاي شوند تا پوسته خارجی آن را کامل کند به این ترتیب پوستهخارجی یک اتم به اتم همسایه خودمنتقل می

  ].5-8الکترونی اطراف هر دو یون پر است ودر نتیجه دیگر گشتاور دوقطبی نخواهند داشت[

هاي فردي دارند، وجود دارد اي که تعداد الکترونها ونواقص شبکهها، مولکولخاصیت پارامغناطیسی در اتم     

هایشان تواند صفر باشد. البته تعداد کمی از ترکیباتی که تعداد الکترونچون در این صورت اسپین کل دستگاه نمی

 ].6اند[زوج باشد مثل اکسیژن جزء این دسته

 

                                                             
 1 Magnetic Resonance Imaging 
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 فرومغناطیس 1-1-3

  

خودي دارد، یعنی در غیاب میدان مغناطیسی اعمال شده نیز داراي گشتاور بهفرومغناطیس گشتاور مغناطیسی خود     

هاي مغناطیسی به ها و گشتاورخودي حاکی از آن است که اسپین الکترونبهمغناطیسی است. وجود گشتاور خود

                                                                                                                         ] .     6)،[3-1شوند (شکلطور منظم مرتب می

 

 

نظم اسپینی فرومغناطیس .3-1شکل  

گیرند. که میدان مغناطیسی خارجی اعمال شود، گشتاورهاي مغناطیسی در جهت میدان قرار میهنگامی     

آید. هاي مغناطیسی موجود در جامد بوجود میکنش بین یوناي مغناطیسی است که در اثر برهمفرومغناطیس پدیده

کنشی توانند همخطی متقابل در گشتاورهاي مغناطیسی ایجاد کنند. هر برهماند که میها چندان قويکنشاین برهم

کنش در مقایسه با کند که قدرت برهمهمیت پیدا میها که بخواهد نظمی را ایجاد کند تنها هنگامی ابین یون

کنش نظم دهنده باید در مقایسه با انرژي برهم ًتوانند نظم را مختل کنند بزرگ باشد. خصوصاسازوکارهایی که می

  ].7و5تر باشد[نظم کند، بزرگارتعاشی که تمایل دارد هر همخطی را بی

کنند، ولی در یک دماي هاي معمولی رفتار میدردماهاي بالا مانند پارامغناطیساند که مواد فرومغناطیس موادي     

آورند. فلزات واسط خود یک گشتاور دو قطبی دائمی بدست میبهشود، خودنامیده می �T يبحرانی، که دماي کور

Fe  وCo  وNi  وبرخی از آلیاژهاي آنها و بعضی از فلزات خاکی نادر مثلdG  وyD ها ترین فرومغناطیساز متداول

رود؛ این دما فاز خودي از بین میبهدمایی است که در بالاي آن مغناطیدگی خود �Tآیند. دماي کوري به شمار می

 .]6[کندجدا می T<Tcاز فاز منظم فرومغناطیس در  T>Tcپارامغناطیس نامنظم را در 


