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พ়ࢁඟوदدردا਩ی

(٧٠ نساء-آیه (سوره عʿل˼يمʽا بِالˁʓه˼ و̮ك͑فَͭ الˁʓه˼ ʿم˼ن ˀالْفَض˂ل ذَل˼كَ

است. گاه آ آن�ها) اعمال و نيات و بندگان حال (از او، كه است كافͬ و خداست ناحيه از موهبتͬ اين

و ندانند او نعمت�های شمردن شمارندگان، و بمانند او ستودن در سخنوران، که را خدای سپاس

او حͺمت انوار و است تابان روشن، روز چهره بر او قدرت آثار نتوانند. گزاردن را او حق کوشندگان،

عمری و گشود ما بر را علم درهای و شناساند ما به را خویشتن که آفریدگاری درفشان. تار، شب دل در

بر درود و سلام و بیازماید معرفت و علم طریق در را خویش ضعیف بنده بدان، تا فرمود عطا فرصتͬ و

پيوسته نفرين و است؛ وجودشان وامدار وجودمان که آنان هم معصوم، طاهران او، پاك خاندان و محمˁد

رستاخيز... روز تا ايشان دشمنان بر

نمایم تجربه را ایستادگͬ زندگͬ، عرصه در چͽونه تا آموخت من به عالمانه که پدرم پاک روح به تقدیم

برایم وجودش و بود رنج همه برایش وجودم که عشق و فداکاری کران بی دریای مادرم، از تشͺر با و

برایم را مسیر مشͺلات و بوده تحمل و صبر اسوه که او مهربانم، همسر از بسیار سپاس و مهر همه

نمود. تسهیل

بلند، گفته�های با که عابدین�پور دکتر آقای جناب فرزانه و فرهیخته استاد از شایسته تشͺر و تقدیر با

بوده پایان�نامه اکمال و اتمام در من راه�گشای و راهنما همواره و نمود علم�پرور را سخن صحیفه�های

است.

و الهͬ رضای جز و نموده خود پیشه را منطق و عقل و اندیشند مͬ ͷنی که مردانͬ آزاد تمام به و

در را خود مال و جان که جوانمردانͬ و بزرگان، دانشمندان، ندارند. هدفͬ جامعه، سعادت و پیشرفت

مͬ�نمایند. و نموده فدا بوم و مرز این اعتلای و حفظ

چهار



چͺیده

بسیاری کارهای میلادی، ١٩٢٨ سال در زمرفیلد آرنولد توسط آزاد الͺترون گاز مدل پیشنهاد از پس

و...) پایه حالت انرژی پاسخ، تابع محاسبه ذره�ای(مانند خواصبس گرفت. انجام سیستم این روی بر

این در شد. بررسͬ گوناگونͬ تقریب�های و شیوه�ها از استفاده با و مختلف ابعاد در سیستمͬ چنین

در را دو�بعدی الͺترونͬ گاز ͷی پایه حالت انرژی تصادفͬ، فاز تقریب روش از استفاده با پایان�نامه

به�دست مقادیر از استفاده با سپس مͬ�کنيم. بررسͬ راشبا - بایͺوف مدار اسپین- جفت�شدگͬ حضور

تغییر اثرات و گرفته قرار تحقیق مورد گاز این ͬͺترمودینامی خواص پایه، حالت انرژی برای آمده

انجام عددی و تحلیلͬ محاسبات از استفاده با مͬ�شود. بررسͬ ͬͺخواصترمودینامی روی راشبا پارامتر

بدون پارامتر افزایش با شیمیایی پتانسیل و فشار پایه، حالت انرژی که مͬ�دهيم نشان کار این در گرفته

خواص و انرژی مͬ�یابد. افزایش سیستم تراکم�پذیری و کاهش راشبا مدار اسپین- جفت�شدگͬ بعد

اسپين جفت�شدگͬ به به�شدت نواری تک رژیم یا پایین چͽالͬ�های در بحث مورد سیستم ͬͺترمودینامی

است. وابسته مدار –

بعدی دو الͺترونͬ گاز تصادفͬ، فاز تقریب راشبا، اسپین-مدار جفت�شدگͬ کلیدی: واژه�های

پنج



فهرست

پنج . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͺیده

١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پیش�گفتار

٣ پایه�ای اصول ١

٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الͺترونͬ گاز مدل ١.١

٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مقدمه ١.١.١

۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دوره�ای پتانسیل ٢.١.١

٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الͺترونͬ گاز تصحیحات ٣.١.١

١١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الͺترونͬ گاز واقعͬ نمونه�های ۴.١.١

١١ . . . . . . . . . . . . . نیمرسانا�ها و فلزات بعدی: سه الͺترونͬ گاز ۵.١.١

١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعدی دو الͺترونͬ گاز ۶.١.١

١۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعدی ͷی الͺترونͬ گاز ٧.١.١

١۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بعدی صفر الͺترونͬ گاز ٨.١.١

١۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اسپین-مدار جفت�شدگͬ ٢.١

١٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اسپین-مدار جفت�شدگͬ منشأ ١.٢.١

٢٠ . . . . . . . . . . . . . . . نیمرسانا�ها در اسپین-مدار جفت�شدگͬ ٢.٢.١

شش



٢٢ . . . . . . نیمرسانا نامتجانس ساختار�های در اسپین-مدار جفت�شدگͬ ٣.٢.١

٢۵ . . . . . . . . . . . . . . بایͺوف-راشبا اسپین-مدار جفت�شدگͬ ۴.٢.١

٣٢ . . . . . . . . . . . متقارن ساختار�های در اسپین-مدار جفت�شدگͬ ۵.٢.١

٣٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . درسل�هاس اسپین-مدار برهمͺنش ۶.٢.١

٣٩ الͺترونͬ گاز ذره�ای خواصبس بررسͬ ٢

۴٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . دوم کوانتش ١.٢

۴١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اشغال عدد نمایش ١.١.٢

۴٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . فرمیونͬ فنای و خلق عملͽرهای ٢.١.٢

۴۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کوانتومͬ میدان عملͽرهای ٣.١.٢

۴٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . خطͬ پاسخ نظریه بر مروری ٢.٢

۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . عمومͬ شͺل خطͬ: پاسخ تابع ١.٢.٢

۵٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ - چͽالͬ پاسخ تابع ٢.٢.٢

۵۵ . . . . . . . . . . . . . -اتلاف خیز و افت قضیه�ی و ساختار عامل ٣.٢.٢

۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ پاسخ تابع و پایه حالت انرژی ۴.٢.٢

۵٩ . . . . . . . . . . . . . برهمͺنش بدون الͺترونͬ سیستم پاسخ تابع ۵.٢.٢

۶٠ . . . . برهمͺنش بدون الͺترونͬ گاز برای چͽالͬ - چͽالͬ پاسخ تابع ۶.٢.٢

۶٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . تصادفͬ فاز تقریب ٣.٢

۶٨ اسپین-مدار جفت�شدگͬ حضور در بعدی دو الͺترونͬ گاز پايه خواصحالت ٣

۶٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . سیستم ذره�ای بس و ذره�ای تک خواص ١.٣

۶٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ذره�ای تک خواص محاسبه ١.١.٣

٧٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چͽالͬ-چͽالͬ پاسخ تابع ٢.١.٣

٨٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پایه حالت انرژی ٢.٣

هفت



٨٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . برهمͺنش بدون سیستم انرژی ١.٢.٣

٨۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . تبادلͬ انرژی ٢.٢.٣

٨٨ . . . . . . . . . . . . . پایه حالت انرژی و همبستگͬ-تبادلͬ انرژی ٣.٢.٣

٩٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ͬͺترمودینامی خواص ٣.٣

٩٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . فشار ١.٣.٣

٩۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شیمیایی پتانسیل ٢.٣.٣

٩٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پذیری تراکم ٣.٣.٣

١٠١ اسپین-مدار جفت�شدگͬ در کمیت�ها برخͬ محاسبه�ی آ

١٠١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نیمرساناها نواری ساختار آ.١

١٠١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . k.pتقریب آ.١.١

١٠٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پوش تابع تقریب آ.٢.١

١٢١ . . . . ساختاری وارونه�ی تقارن عدم با سیستم�های در H̃c هامیلتونͬ محاسبه�ی آ.٢

١٢٣ . . . . توده�ای وارونه�ی تقارن عدم با ساختارهایی در H̃c هامیلتونͬ محاسبه�ی آ.٣

١٢۵ اختلالͬ به�شیوه�ی تبادلͬ انرژی محاسبه�ی ب

١٣۶ چͽالͬ-چͽالͬ پاسخ تابع ج

١۴١ انرژی مشتقات د

هشت



پیش�گفتار

توجه مورد بسیار ͬͺفیزی نوین پدیده�های در گوناگون استفاده�های به�علت اسپین-مدار جفت�شدگͬ

و فعال کنترل مطالعه� شامل كه است، اسپينترونيك پديده�ها اين مهم�ترين از ͬͺي است. گرفته قرار

اشاره اسپينترونيك ديͽر، عبارت به است. جامد حالت سیستم�های در اسپين آزادی درجه دستکاری

جفت�شدگͬ دارد. هادی�ها نیمه و فلزات در قطبيده اسپين�های ترابرد پدیده�ی اسپينͬ،� ͷترونیͺال به

منظور بدین دارد. اسپينترونيك در بنيادی نقشͬ آن كنترل و قطبيده� اسپين جريان توليد برای اسپين-مدار

تركيبی باشد. شد لحاظ نیز اسپین-مدار جفت�شدگͬ آثار آن، در که �کنیم بررسͬ را حالاتͬ علاقه�مندیم

مͬ�گردد. دوگانه اسپينͬ واگنͬ به منجر نيمرسانا�ها تقارن مركز در فضايی و زمانͬ وارونه�ی تقارن عمل از

يك اعمال با كه زمان برگشت تقارن شͺست كرد. انتخاب مͬ�توان روش دو واگنͬ اين شͺست برای

مͬ�توان را ͬͺتريͺال ميدان وجود كه فضايی وارونه�ی تقارن شͺست ديͽری و است مغناطيسͬ ميدان

از مͬ�شود ظاهر نيمرسانا در مختلف روش��های به ͬͺتريͺال ميدان دانست. تقارن اين شͺست عامل

و ساختاری تقارن عدم وضعيت�های مانند عواملͬ يا سيستم به خارجͬ ͬͺتريͺال ميدان يك اعمال جمله

اسپين- جفت��شدگͬ اگر گردد. آشͺار بلور ساختار داخل در ͬͺتريͺال ميدان مͬ�شود باعث كه توده�ای

اسپين-مدار شدگͬ جفت اثر آن�را باشد، داخلͬ ͬͺتريͺال ميدان يك يا خارجͬ ميدان يك از ناشͬ مدار

مͬ�نامند. درسل�هاس اثر �را آن باشد توده�ای تقارن عدم از ناشͬ اسپين-مدار شدگͬ جفت اگر و راشبا

چند به سیستم در موجود الͺترون�های و ذرات دیͽر مͬ�کنیم، کار واقعͬ سیستم�های در زمانͬ�که اما

است آووگادرو عدد مرتبه�ی از ذارت تعداد آن در که مͬ�شویم سیستمͬ وارد بلͺه نیست، محدود ذره

به�عنوان را الͺترون N این رفتار بخواهیم اگر حال باشند. داشته نیز برهمͺنش باهم است ممͺن که

کنیم، بررسͬ آزاد) الͺترون گاز یا واقعͬ فلز ͷی در مثلا ) کننده برهمͺنش الͺترون�های از مجموعه�ای

که سیستمͬ چنین ͷی بررسͬ خواص بررسͬ برای داشت. خواهیم سروکار بس�ذره�ای مسئله�ی ͷی با

١



لذا نماییم حل دقیق به�طور را سیستم توانست خواهیم زحمت به است، آن بر حاکم ذره�ای بس ͷفیزی

بس ͷفیزی و چͽال ماده ͷفیزی خاصدر به�طور و کوانتومͬ ͷانیͺم در نیازمندیم. تقریبی روشهای به

کوانتومͬ کارلوی مونت اختلال، نظریه تقریب�ها این جمله از دارد. وجود مختلفͬ تقریب�های ذره�ای

به وابسته هارتری تقریب تقریب�ها، موفق�ترین و معروف�ترین از ͬͺی است. تصادفͬ فاز تقریب و

تقریب ، (RPA) از بعد منطقͬ تقریب اولین است. ٢ (RPA)ͬتصادف فاز تقریب همان یا زمان١

است. زمان٣ به وابسته هارتری-فوک

١ The time-dependent Hartree approximation

٢ The random phase approximation (RPA)

٣ The time-dependent Hartree-Fock approximation (TDHFA)

٢



اول فصل

پایه�ای اصول

الͺترونͬ گاز مدل ١.١

مقدمه ١.١.١

استفاده مورد ͬͺتریͺال میدان چه اگر مͬ�کند. پیروی اهم قانون از خوبی به فلز ͷی مͬ�دانیم تجربه به

در ندارد. نیاز فعال�سازی انرژی به فلزی رسانندگͬ است. صادق گفته این هم باز باشد، ضعیف

بنابراین نیست. چنین Si مثل نیمرسانا�هایی یا یونͬ نم�ͷهای در ͬͺتریͺال رسانندگͬ برای صورتͬ�که

تا بوده آزاد باید بلͺه باشند مقید خاصͬ اتم�های به همواره نمͬ�توانند فلزات در الͺترون�ها از برخͬ

که است چنین مͬ�سازیم ذهن در آزاد الͺترون�های این از که تصویری کنند. حرکت نمونه در بتوانند

محبوسشده�اند. فلز در شیشه�ای، یͷظرف در محبوس معمولͬ گاز ͷی مولͺول�های نظیر آن�ها گویی

درون .(١.١ (شͺل مͬ�شود ظاهر فلز سطح در که است پتانسیلͬ سد الͺترون برای محدود�کننده ظرف

. [١] مͬ�دهند تشͺیل یͺنواخت چͽالͬ با گازی آزاد، الͺترون�های فلز

٣



انرژی E و مͬ�کنند حرکت آن در الͺترون�ها همه�ی که است پتانسیلͬ U بعدی. ͷی پتانسیل چاه :١.١ شͺل
.[١] مͬ�شود اندازه�گیری جعبه ته از که الͺترون�هاست جنبشͬ

برهمͺنش از همچنین و رسانش١ الͺترون�های بین کولنͬ دافعه�ی برهمͺنش از آزاد، الͺترون مدل در

کوانتومͬ آثار برهمͺنش�ها این از کردن صرف�نظر دلیل مͬ�کنیم. چشم�پوشͬ زمینه یون�های با الͺترون�ها

مͬ�توان دلیل دو به الͺترون-الͺترون برهمͺنش از نمونه به�عنوان مͬ�شود. پدیدار سیستم در که است

هم از دور دارند تمایل موازی اسپین با الͺترون�های پائولͬ طرد اصل طبق بر این�که اول پوشید٢. چشم

انرژی کردن کمینه به�منظور سیستم باشند، هم مخالف اسپین�هانیز جهت اگر حتͬ این�که دوم بمانند.

برهمͺنش مورد در دارد. نگه دور هم از دور را الͺترون�ها دارد تمایل کولنͬ، برهمͺنش�های از حاصل

علت اما شد. خواهد برهمͺنش قدرت کاهش سبب یون از الͺترون بودن دور همین نیز الͺترون-یون

کوتاه شده�ی استتار کولنͬ پتانسیل ͷی ایجاد و دیͽر الͺترون�های توسط یون�ها حفاظت دوری، این

.[٢] است برد

به�طور که مͬ�گیرد نظر در صورتͬ به را الͺترون�ها آزاد، الͺترون مدل گفت مͬ�توان اوصاف این همه�ی با

مرز�های با متناظر چاه لبه�های مͬ�کنند. حرکت متناهͬ عمق با مربعͬ پتانسیل چاه ͷی در مستقل کاملا́

.[٣] است فلز

در ذره ͷی (همانند آزاد الͺترون گاز این برای شرودینگر معادله�ی حل با شد، گفته آن�چه به توجه با

را غیره و انرژی مقدار ویژه حالت�ها، چͽالͬ مانند بلور، مختلف ͬͺتریͺال حالت�های مͬ�توان جعبه)

رسانش نوار در واقع الͺترون�های که باشند داشته مادر اتم به را بستگͬ ضعیف�ترین باید آزاد الͺترون�های که است روشن ١

هستند. شرطͬ چنین حاوی
با مواجه در مسلما مͬ�کنیم، صحبت ایده�آل الͺترونͬ گاز سیستم ͷی مورد در این�جا در ما که داشت توجه باید البته ٢

بود. خواهد نادرست فرض دید)این خواهیم بعد قسمت�های در که (همانطور واقعͬ سیستم�های
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.[۴] آورد به�دست

− h̄٢

٢m∇
٢ψ(r) = εψ(r) (١.١)

و شد پیشنهاد میلادی ١٩٢٨ سال در زمرفیلد١ آرنولد توسط آزاد الͺترون گاز مدل که است ذکر قابل

.[۵ ،۴] کرد پیدا توسعه دبای۴ و درود٣ لورنتس٢، مانند افرادی توسط

شده�استبه�طوری�که ساده حد جامداتبیشاز در حرکتالͺترون�ها به راجع فوق در شده داده شرح مدل

نادیده شد) خواهد ارائه بعد قسمت در پتانسیل این (شرح است دوره�ای پتانسیلͬ که بلور پتانسیل آن در

پتانسیل این از نمͬ�توان کنیم، توجیه را تجربی نتایج مدل این با بخواهیم اگر حال شده�است. گرفته

آمدن به�وجود عامل پتانسیل این دید خواهیم نیز فصل این بعدی قسمت�های در کنیم. چشم�پوشͬ کاملا́

برخͬ مͬ�شود باعث آن از کردن صرفنظر لذا است. نیز اسپین-مدار جفت�شدگͬ چون مهمͬ پدیده�های

V (r) پتانسیل ͷی (١.١) معادله�ی به است لازم بنابراین شوند. گرفته نادیده کاملا́ ͬͺفیزی پدیده�های

.[٢] مͬ�شود دیده الͺترون توسط که است بلور پتانسیل این شود. افزوده نیز

دوره�ای پتانسیل ٢.١.١

ͬͺسب ابر دارند، قرار مرکز در که باردار سنگین مثبت هسته�های است: بخش سه شامل اتم هر فلز در

تعدادی بالاخره و مقیدند هسته به به�شدت و شده�اند باردار منفͬ به�صورت که الͺترونͬ هسته�های از

اگر مͬ�شود. نامیده یون الͺترونͬ، مرکز با هسته�هایی نقطه. دورترین در ظرفیت الͺترون�های از معدود

.[۶] بود خواهد +Ze یون بار باشد، داشته ظرفیت الͺترون Z اتم

١ Arnold Sommerfeld

٢ Lorentz

٣ Drude

۴ Debye
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[۶] اتم ͷی مختلف بخش�های از نمایی :٢.١ شͺل

سدیم ͷی (پ) و سدیم اتم ͷی طیف (ب) یونͬ. مغزهای با الͺترون ͷی برهمͺنش (الف) :٣.١ شͺل
[٢] جامد

در الͺترون ͷی وجود مسئله�ی که مͬ�شود لازم گرفته�اند، قرار مرتب به�طور بلور ͷی در یون�ها که آن�جا از

جزء دو از ترکیبی پتانسیل این دهیم. قرار مطالعه مورد را براوه شبͺه�ی تناوب دوره�ی با V (r) پتانسیل

الͺترون�های با الͺترون برهمͺنش و مͬ�سازند را شبͺه که یونͬ مغز�های با الͺترون برهمͺنش است.

[٧ ،٢] بنویسیم زیر به�صورت را V (r) مͬ�توانیم بنابراین مͬ�کنند. حرکت شبͺه داخل که بلاخ

V (r) = Vion(r) + Ve−e(r) (٢.١)

که

Vion(r) =
∑
j

vion(r−Ri) (٣.١)

در که است یون ͷی پتانسیل شده�است)، داده نشان ٣.١ شͺل در که همان�گونه ) vion(r − Ri)

تناوبی خاصیت همان Vion پتانسیل که است واضح شده�است. جایͽزیده Rj شبͺه�ی بردار به نقطه�ای
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زمانͬ�که و ( (ب) ٣.١ (شͺل مͬ�کند تولید کولنͬ پتانسیل ͷی منزوی یون هر که چرا ،[٢] دارد را

(پ) ٣.١ شͺل مطابق پتانسیلͬ و کرده هم�پوشانͬ منزوی پتانسیل�های گردد، لحاظ یون�ها از آرایه�ای

.[١] مͬ�آورند به�وجود

را آن بررسͬ که دارد خصوصیاتͬ مͬ�شود، نامیده الͺترون-الͺترون برهمͺنش Ve−e(r) پتانسیل اما

حالت�های که کنیم محاسبه را جمله این مͬ�توانیم صورتͬ در تنها ما این�که جمله� از مͬ�کند. مشͺل

تناوبی کاملا́ Ve−e(r) این�که دوم نیستند. معلوم ابتدا از حالات این ولͬ بدانیم. را دیͽر الͺترون�های

الͺترون�ها همه�ی ͷدینامی باید این�که سوم حرکتند. در مدام شبͺه داخل الͺترون�های که چرا نیست.

قبل قسمت در که دلایلͬ بنابر مشͺلاتخوشبختانه این با مواجهه در شود. گرفته نظر در همزمان به�طور

که است این برهمͺنش این مهم نتیجه��ی و است ضعیف کاملا́ الͺترون-الͺترون برهمͺنش شد عنوان

الͺترون�های از را یون�ها و گیرند قرار یون�ها اطراف در عمدتاً که مͬ�شوند توزیع به�گونه�ای الͺترون�ها

برد بلند در راحتͬ الͺترون-یون برهمͺنش که دارد اضافه�ای اثر ͷی این مͬ�کنند. محافظت دیͽر

پتانسیل برای تقریبی عبارت ͷی مͬ�توان بنابراین است. دیͽر مناسب شرط ͷی که مͬ�سازد ضعیف

نوشت زیر به�صورت

V (r) =
∑
j

vs(r−Rj) (۴.١)

است. گرفته قرار Rj مͺان در که است شده استتار یون پتانسیل vs(r−Rj) که

بنابراین دارد. را V (r +R) = V (r) تناوب دوره�ی V (r) پتانسیل که است این حقیقت این حاصل

.[٢] مͬ�شود برآورده نیز بلاخ شرط است، تناوبی پتانسیل این�که به�علت

الͺترونͬ گاز تصحیحات ٣.١.١

است، موفق فلزی رفتار بنیادی ویژگͬ�های از توصیفبرخͬ در شͽفت�آوری به�طور آزاد الͺترون گاز مدل

با گرچه بپذیریم. را ترابردی فرآیند�های در واهلش زمان از استفاده محدودیت�های که شرطͬ به البته
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وسط از که خطͬ راستای در و یون�ها از خطͬ راستای در که نوعͬ بلور ͷی دوره�ای پتانسیل :۴.١ شͺل
خط راستای در پتانسیل پر منحنͬ�های یونͬ، مͺان�های توپر (نقاط است. شده رسم مͬ�گذرد یون�ها صفحه�ی
پتانسیل خط�چین منحنͬ�های و یون�ها از صفحاتͬ بین خط راستای در پتانسیل نقطه�چین منحنͬ�های یون�ها،

[٧] مͬ�دهد.) نشان را ایزوله تنهای یون�های

حالت�های چͽالͬ یا الͺترون�ها انرژی به فقط که کمیت�هایی برآورد آزاد، الͺترون مدل از استفاده

پیش از را گرمایی رسانندگͬ یا ویژه مقاومت مͬ�توان نه ولͬ است، امͺان�پذیر وابسته�اند، الͺترونͬ

هستند. نیمرسانا دیͽر برخͬ و فلز عناصر از برخͬ چرا که داد پاسخ سوال این به نه و کرد برآورد

آن�ها از برخͬ که مͬ�آیند به�دست آزاد الͺترون مدل در ساده�ای فرمول�های محدودیت�ها این علͬ�رغم

برخͬ و هستند رسانا اغلب مایعات که مͬ�دهد نشان تجربه آن، بر افزون دارند. گسترده�ای کاربرد�های

فلزی رفتار برای بودن بلوری این�که نتیجه دارند. بهتری رسانندگͬ مایع فاز در (Bi و Ge (مثل مواد از

را مایع فلزات آزاد الͺترون مدل چرا که برد پی بتوان شاید کیفͬ نظر از حداقل و نیست ضروری

آن آماری همͽنͬ و ندارد برد بلند ساختاری نظم مایع، ͷی مͬ�کند. توصیف جامد رسانا�های از بهتر

مͬ�بخشد. بهبود را الͺترون گاز مدل با سازگاری�اش

کولنͬ میدان در الͺترون هر که بود این بر فرض فصل، این ابتدای در شده توصیف مقدماتͬ مدل در

پتانسیل میدان دو این ترکیب از که شد فرض مͬ�کند. حرکت دیͽر آزاد الͺترون�های همه�ی و یون�ها

هر موج تابع صورت این در مͬ�کنند. حرکت آن در آزاد الͺترون�های همه�ی که مͬ�گیرد شͺل ثابتͬ

حل جای به یعنͬ دیͽر. الͺترون�های مختصات به نه دارد بستگͬ خودش مختصات به فقط الͺترون
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مدل در مͬ�کنیم. حل را سه�متغیره مسئله�ی N است)، گاز در الͺترون�ها تعداد N) متغیر 3N با مسئله

این دارند. قرار یͺسانͬ پتانسیل در الͺترون�ها همه�ی زیرا یͺسانند، Nمسئله این ساده، آزاد الͺترون گاز

لزوماً (نه میانگین پتانسیل و یون�ها میدان در متحرک الͺترون تک رفتار حسب بر مسئله آن، در که روال

تراز�های برای امروزی محاسبات همه�ی در مͬ�شود، بررسͬ دیͽر الͺترون�های همه�ی از حاصل ثابت)

ذره�ی «تقریب یا تک�الͺترون» «تقریب به رهیافت این مͬ�شود. برده کار به جامدات در الͺترون انرژی

مجموعه�ای نه مͬ�شود حل الͺترون ͷی برای همواره شرودینگر معادله�ی زیرا است، معروف مستقل»

کاراست است، مͬ�رفته انتظار آن�چه از بهتر شاید روش، این سیستم. کننده�ی برهمͺنش ذره�ی N از

N-1 میانگین میدان در معین الͺترون ͷی برای شرودینگر معادله�ی حل برای که داشت یاد به باید ولͬ

موج توابع از که است امͺان�پذیر صورتͬ در تنها این و باشد معلوم آ�ن�ها بار توزیع باید دیͽر، الͺترون

خوبی به را دیͽر الͺترون N-1 این موج تابع نخست که است چنین کار روش لذا باشیم. گاه آ آن�ها

جواب، این از استفاده با کنیم. حل انتخابی الͺترون آن موج تابع برای را معادله سپس و زده حدس

پی�در�پی، تکرار�های با آورد. به�دست دیͽر موج تابع N-1 برای بهتری شاید و دیͽر برآورد مͬ�توان

در که مͬ�رسیم وضعیتͬ به بالاخره مͬ�آید. به�دست الͺترونͬ موج توابع برای بهتری و بهتر تقریب�های

رفته کار به ψ موج توابع با ناچیزی تفاوت محاسبات، تکرار از پس الͺترونͬ سیستم ψ موج توابع آن

یعنͬ سازگارند، حاصل موج تابع N وضعیت این در داشت. خواهد آغاز در پتانسیل توصیف برای

(در تک�الͺترونͬ شرودینگر معادله�ی پاسخ�های آمده دست به موج توابع که مͬ�کنند تولید پتانسیلͬ

مͬ�توان گرچه خودسازگارند. پتانسیل�ها و موج توابع این که مͬ�شود گفته هستند. پتانسیل) آن حضور

تضمین هیچ نشوند محاسبه موج توابع اگر اما آورد، دست به موج توابع تعیین بدون را انرژی ویژه�مقدار

در ظرفیت الͺترون N رفتار بخواهیم اگر است. شده حاصل خودسازگاری که ندارد وجود صریحͬ

بررسͬ کننده برهمͺنش الͺترون�های از مجموعه�ای به�عنوان را ایده�آل آزاد الͺترون گاز یا واقعͬ فلز ͷی

بازمͬ�گردیم زودی به مطلب این به داشت. خواهیم سروکار ذره١٠٢٣) ) بس�ذره�ای یͷمسئله�ی با کنیم،

از چشم�پوشͬ علͬ�رغم مͬ�دهیم. ادامه الͺترون تک تقریب در را الͺترون گاز پیرامون بحث فعلا́ ولͬ

٩



تعمیم برای فراوانͬ کوشش�های دوره�ای، پتانسیل یعنͬ بلورین، ماده�ی ͷی مشخصه�ی برجسته�ترین

فراوانͬ اهمیت از تعمیم این زیربنایی اصول که آن�جا از است. آمده عمل به آزاد الͺترون�های مدل

مͬ�شود. ارائه آن�ها از مختصری توصیف لذا برخوردارند،

.٢ همبستگͬ و ١ تبادل از عبارتند شوند توصیف کیفͬ به�طور این�جا در است قرار که مهمͬ پدیده�ی دو

الͺترون�های زوج بین تنها و مͬ�شود نتیجه پائولͬ طرد اصل از مستقیماً تبادلͬ برهمͺنش یا تبادلͬ انرژی

دارای که (چرا مͬ�شود اتم کل انرژی کاهش موجب تبادلͬ برهمͺنش مͬ�آید. وجود به موازی اسپین با

اصل بر بنا که کرد درک صورت این به مͬ�توان را تبادل اثر بر کل انرژی کاهش است). منفͬ مقدار

اندازه�ی به الͺترون�ها این یعنͬ مͬ�کنند. دوری یͺدیͽر از موازی اسپین با الͺترون�های پائولͬ، طرد

کاهش آن�ها ͬͺتروستاتیͺال برهمͺنش لذا و نمͬ�شوند ͷنزدی هم به پاد�موازی اسپین با الͺترون�های

مͬ�یابد.

در عمل این داد. ارتقا را الͺترون گاز مدل مͬ�توان به�وضوح تبادلͬ، برهمͺنش ملاحظه�ی با اکنون

زیرا است. بد آن اثر ولͬ است امͺان�پذیر خوبی به شد معرفͬ این از پیش که تک�الͺترونͬ تقریب قالب

نیست سهموی دیͽر نوار شͺل حالت این در مͬ�رود. بین از کاملا́ تجربه با الͺترون گاز مدل سازگاری

مͬ�کنند. پیدا اختلاف تجربه با کامل به�طور آن به وابسته کمیت�های و N(EF ) آن، بر علاوه و

معتبر کاری تبادلͬ برهمͺنش ملاحظه�ی هرچند که مͬ�شود ناشͬ آن�جا از مأیوس�کننده نتیجه�ی این

است واضح به�علاوه کرد. وارد ساده مدل ͷی در مͬ�توان که نیست تصحیحͬ تنها این ولͬ است،

پاد�موازی اسپین�های با الͺترون�های شدن ͷنزدی از مانع الͺترون�ها متقابل ͬͺتروستاتیͺال دافعه�ی که

موازی خاطر به صرفاً نه مͬ�جویند دوری یͺدیͽر از نیز مشابه بار داشتن دلیل به الͺترون�ها یعنͬ مͬ�شود.

موازی اسپین�های از پاد�موازیضعیف�تر اسپین�های بین کولنͬ دافعه�ی این، وجود با اسپین�هایشان. بودن

دافعه�ی انرژی کاهش که مͬ�شود، آن�ها همبسته�ی حرکت موجب هم از الͺترون�ها جستن دوری است.

١ Exchange

٢ Correlation
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در همبستگͬ اثر با همراه تبادل اثر وقتͬ مͬ�نامند. بستگͬ» «انرژی را دوری این از حاصل کولنͬ

مͬ�کند. پیدا تجربه با قبولͬ قابل سازگاری دوباره آزاد الͺترون گاز مدل آن�گاه شوند، لحاظ محاسبات

جامدات و اتم�ها در الͺترون�ها انرژی تراز�های نظری محاسبه�ی اصلͬ اجزای بستگͬ، و تبادلͬ انرژی�های

.[١] روبروست فراوانͬ مشͺلات با انرژی�ها این صحیح برآورد ولͬ مͬ�شوند محسوب

الͺترونͬ گاز واقعͬ نمونه�های ۴.١.١

کرد. خواهیم بررسͬ را بعد صفر یͷو دو، سه، در الͺترونͬ گاز�های از واقعͬ نمونه�های قسمت این در

گاز�های ͷفیزی در پایه�ای اصول درک کردن امتحان برای مناسبی فرصت مختلف، ابعاد در کردن کار

است. الͺترونͬ

نیمرسانا�ها و فلزات بعدی: سه الͺترونͬ گاز ۵.١.١

و نواری ساختار مورد در کمͬ ابتدا بعدی، سه جامدات در الͺترونͬ گاز موضوع به پرداختن از قبل

داد. خواهیم توضیح تراز�ها شͺل

اشغال سطح پایین�ترین بین انرژی�ای گاف هیچ و دارد قرار ظرفیت نوار درون εF فرمͬ انرژی فلزات در

نیمرسانا�ها است. ظرفیت نوار لبه�ی در εF نارسانا�ها در ندارد. وجود نشده اشغال سطح اولین و شده

گاف اما هستند، T = ٠ در نارساناهایی دارد، قرار رسانش و ظرفیت نوار بین آن�ها در فرمͬ سطح که

از شماری اتاق دمای در چنان�که ( ٢ eV از کوچ�ͷتر (نوعاً است ͷکوچ نسبتاً (Egap ) آن�ها نواری

مͬ�شوند. ͷتحری رسانش نوار به گرمایی به�صورت الͺترون�ها

فرمͬ گاز ͷی ، kBT ≪ εF به�علت که داشت خواهد وجود فلزات در الͺترونͬ گاز اتاق، دمای در

داده شرح ͬͺکلاسی گاز ͷی به�عنوان طبیعͬ به�طور نیمرسانا ͷی دیͽر طرف از بود. خواهد واگن

نتیجه در εk − µ ≫ Egap

٢ ≫ kBT داریم رسانش نوار در εk انرژی�های برای که چرا مͬ�شود.

١١



[۶] نیمرسانا ͷی یا نارسانا در نوار کلͬ (ب)ساختار رسانا. در نوار کلͬ ساختار (آ) :۵.١ شͺل

توزیع این مͬ�دانیم که همان�طور و است بولتزمن ماکسول توزیع این که nF (εk) −→ e−(εk−µ)/kBT

به مͬ�توان بعدی سه الͺترونͬ گاز نمونه�های از مͬ�گیرد. قرار استفاده مورد ͬͺکلاسی گاز�های برای

[٨ ،۶] نمود. اشاره n+GaAs

بعدی دو الͺترونͬ گاز ۶.١.١

شده فراهم نیمرسانا�ها مشترک فصل در بعدی دو الͺترونͬ گاز ساخت امͺان گذشته دهه�ی چهار در

سیلیͺونͬ (MOSFET) اکسید-فلز-نیمرسانای فن�آوری وارونͬ لایه در نمونه این تحقق اولین است.

ساختار�های نمود، مشاهده را الͺترونͬ گاز آن در مͬ�توان که ابزار�هایی دیͽر از همچنین آمد. وجود به

�دست به را میانگین آزاد مسیر طول مͬ�توان آخر سیستم در است. GaAs/Ga١−xAlxAsنامتجانس

برای کمیتͬ چنین همچنین است. مهم بالا سرعت با ͷترونیͺال برای ͬͺتکنولوژی نظر از که آورد

مͬ�رسد. نظر به ضروری چͽال ماده ͷفیزی در کوانتومͬ آثار از بسیاری پایه�ای پژوهش

نیمرسانا ابزار�های در ذاتͬ به�طور و مͬ�گردد آشͺار نیمرسانا ابزار�های مشترک فصل در الͺترونͬ گاز
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