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به  منتهی (001) در راستاي CrAsترکیب  فلزينیمخواص بعضی از  بررسی

Cr و As   

  

  3آرش بوچانی و 1جعفر جلیلیان ،* ،2 ،1پورمنوچهر بابائی

  دانشگاه بوعلی سینا همدان دانشکده علوم، گروه فیزیک،1
  دانشگاه آزاد اسلامی، واحد تاکستان گروه فیزیک،2
  می واحد کرمانشاه دانشگاه آزاد اسلا گروه فیزیک،3

  

  چکیده

روي  -بلند مکعبی ساختاردر دو  ايکپه CrAs بلور ونیالکترساختاري و خواص  در این مطالعه ابتدا    

(ZB)  گوشی ششوNiAs  محاسبات تابعی چگالی و با تقریب  استفاده ازباGGA قرار گرفت. بررسی مورد 

فیلم براي ، خواص ساختاري در ادامه پایدار است.نا ZB ساختارپایدار و  NiAs ساختار ج نشان داد کهتاین

CrAs  ساختاردر ZB سطح  دو درCr(001)  وAs(001)  فیلم ج نشان داد که نتایگرفت. قرار  مطالعهمورد

گاف  Crبه  منتهیچنین در ساختار است. هم Crبه  منتهیاز فیلم  يداراي ساختاري پایدارتر As به منتهی

 این اثر به دلیل وجود شود.در کانال اسپین پایین دیده می Asبه  منتهیت به ساختار نسب تريانرژي بزرگ

یک  همین مطلب باعث ایجاد اند.خود را از دست داده يی است که دو همسایههاي سطحاتم باندهاي آویزان

  .شودمی در سطح افزایش پتانسیل شود که خود سببمی چگالی بار اضافی در سطح

  

  تابعی چگالی ي، نظریه CrAs،مغناطیسیحرکت  ياندازه فلز،نیم :لیديک هايواژه

  

  مقدمه

ها و اطلاعات امروزه در جهت افزایش حافظه    

هاي جریان در سطح فرمی حامل اسپین از ،کامپیوتري

هاي فلز الکتروندر نیم شود. به این ترتیب کهمی استفاده

فلز رفتار و شبیهیک کانال اسپینی سطح فرمی را قطع کرده 

رسانا نیم يو در کانال اسپینی دیگر شبیه یک ماده کنندمی

 دارد درفتار کرده و اطراف سطح فرمی گاف انرژي وجو

 هاي اخیر از ترکیباتی نظیر آلیاژهاي هویسلر]. در سال1[

 ]،3،[ 3MnO 3..0Sr 0.7La ]4[ 2CrO ترکیبات ]،2[

4O3Fe ] 1اهاي رقیق شدهرسان] یا برخی نیم5مغناطیسی 

  انتقال اسپینی الکترون استفاده شده است.] براي 6[

  فلزي ساختار یکی دیگر از دسته ترکیبات مناسب نیم    

  

  )Babaei@basu.ac.ir (مسئول ينویسنده*

1- Dilute magnetic semiconductor  

 V,VIبا عناصر گروه ترکیبات عناصر واسطه بلندروي 

باشد. دماي کوري بالا (در حدود جدول تناوبی می

K400مناسب این ترکیبات را  يرشد چندلایه ي) زمینه

رسانا لندروي نیمبر روي ترکیبات ب 2رآراستیببه صورت 

. این )]CrAs, SrSb ]7 مانند ترکیبات( فراهم آورده است

گونه  NiAsبلندروي،  ساختاردسته از مواد اغلب در سه 

در  معمولاً این ترکیبات شوند.یت متبلور میاو ورتس

از خود  ساختارپایدارند اما در این  گونه NiAs ساختار

 ساختاردر  از طرفی ].8دهند [فلزي نشان نمیخاصیت نیم

فلزي خاصیت نیم اکثراً پایدار هستند اما ناپایداربلندروي 

از الکترود  3سپینیاز این ترکیبات براي تزریق ا ].9دارند [

   %100رسانا با جریان قطبیده اسپینی فرومغناطیس به نیم

  

2- Epitaxial 
3- Spin Injection 
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توان استفاده کرد. ترکیب جالب توجه دیگر که در مینیز 

 دهدمیفلزي از خود نشان بلندروي خاصیت نیم ساختار

CrAs ] بر روي ترکیبات ]. با رشد بلور این 10است

تر از حالت بزرگ يیی با ثابت شبکههارسانانیم هايپایه

 11[ دست خواهد آمدهبفلزي خواص نیم بلوري باتعادلی 

 سازي،شبیه روشبا استفاده از  مطالعه]. در این 12 و

 NiAsو  ZBهاي ساختارخواص ساختاري و الکترونی 

نیز و  قرار خواهد گرفتبررسی  مورد CrAs يانبوهه

در ادامه خواص  ه خواهد شد.عمطالآن فلزي خاصیت نیم

 CrAs سطحی فیلم مختلف سطوح در ترکیب این فلزينیم

قرار خواهد  بررسینیز مورد  InP يبر روي زیرلایهدر 

  .گرفت

  

  روش محاسبات

تابعی چگالی  ينظریه يپایه بر حاضر محاسبات    

 -اي کوهنذرهبسحل معادلات  براي و ]13استوار است [

مورد استفاده  )GGA( شیب تعمیم یافته قریبنیز تشم 

در  ،سازي انرژي]. پس از بهینه14[ قرار گرفته است

 بریلوئناول  يو براي منطقه Kتعداد نقاط  وارونفضاي 

، 188 نازك يلایه براينقطه و  بنديمش يانبوهه براي

 ست.ااختیار شده  maxKMTR=5/8پارامتر  چنین نیزهم

انجام  ]WIEN2k 888 ]15اي یانهکد رامحاسبات با 

هاي به علت رشد این ترکیبات بر روي زیرلایه شده است.

اي که فلزي، پارامتر شبکهرسانا براي حفظ خاصیت نیمنیم

نازك در نظر گرفته شده مربوط به  يبراي رشد لایه

آنگستروم ] 16[ 87/5باشد که برابر با می InPرساناي نیم

 CrAs )65/5تر از پارامتر شبکه رگبز %6/0که  باشدمی

به این نازك  يرشد لایه يطریقه. ) است]16[ آنگستروم

 (a,b)ي ي درون صفحهصورت است که پارامتر شبکه

و پارامتر شبکه در راستاي رشد  InP يمربوط به زیرلایه

که این کار توسط کمینه  باید بهینه شود (c)نازك  يلایه

در نظر  ءخلاشود. انجام می zکردن نیروها در راستاي 

آنگستروم در  15گرفته شده براي مطالعات سطح برابر با 

هاي سطحی دو اي که لایهنظر گرفته شده است، به گونه

سطح متوالی هیچ برهم کنشی با هم ندارند (شکل چگالی 

 ياندازهالکترونی دوبعدي گویاي این حقیقت است). 

 97/2میانی  يهمغناطیسی براي اتم کروم لای حرکت

آن  يدست آمد که با مقدار مشابه انبوههمگنتون بوهر به

  باشد. کاملاً یکسان می

  

 سازيشبیه نتایج

ساختار مطالعات ساختاري ترکیب در دو ج نتایابتدا     

رسم  با .شودمیئه اار گوشیششو  )ZB( بلندروي

مشاهده  )1 (شکل يیاخته منحنی انرژي بر حسب حجم

پایدار  ساختارداراي  NiAs ساختار ترکیب در کهشود می

هاي بالاتر در حجمالبته  پایدار است.نا ZB ساختاردر و 

 1در جدول  تر است.پایدار ZB ساختار 3Bohr 380از 

دست آمده این ترکیب در دو ساختار هب نتایجبعضی از 

  مورد مطالعه نشان داده شده است.

راي ترکیب در دو ها ببا رسم منحنی چگالی حالت    

 NiAsشود که در ساختار ساختار مورد اشاره دیده می

در دو کانال اسپینی  ZBترکیب فلز است، اما در ساختار 

 فلزي، رفتار بالا اسپین حالت در است، رفتار ماده متفاوت

 رسانا با گاف انرژيدر حالت اسپین پایین رفتار نیم و

eV87/1 = gE 2 دارد (شکل.(  

  CrAsارامترهاي ساختاري و مغناطیسی پ -1 جدول

)( BM  B (GPa)  c(Å) a(Å) 
  ساختار

 کار حاضر کار دیگران کار حاضر کار دیگران  کار حاضر کار دیگران

  ZB  64/5  67/5]16[  -----   47/49  00/3  00/3]16و17[

 07/5  10/72  ]81[73/5  77/5  ]81[63/3  61/3  NiAs  
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  .ZB, NiAsدر ساختارهاي  E-Vمنحنی  -1 شکل

  

  

 .(انرژي فرمی صفر در نظر گرفته شده است) NiAsو  ZBبراي دو ساختار  CrAsترکیب  هامنحنی چگالی حالت -2شکل 

   (001)در راستاي  CrAsنازك يخواص لایه

نازك  يلایهیج مربوط به خواص نتا بخشدر این     

CrAs رساناي نیم بر رويInP همان طور. گرددئه میارا 

تواند به صورت ها میترتیب لایه رودانتظار میکه 

…/Cr/As/Cr/As/… هم تواند آخر هم می يباشد. لایه

 منتهیدر صورت شود،  منتهی Asاتم به و هم  Crبه اتم 



4 ... (001)در راستاي  CrAsفلزي ترکیب بررسی بعضی از خواص نیم

را  2Asو پایانش  1Crدو حالت پایانش به هر اتم  شدن

 يیهبراي بررسی خواص لا .)3(شکل  کنندیتعریف م

تعداد در این مطالعه  ها نقش مهمی دارد.تعداد لایهنازك، 

 يکه اتم موجود در مرکز لایه انتخاب شدندها طوري لایه

 (انبوهه) اينازك، خواصی مشابه همان اتم در حالت کپه

مغناطیسی  حرکت ياندازهمقادیر  يمقایسه باشد. را دارا

گر نازك بیان يمرکزي لایه يانبوهه و لایه Crبراي اتم 

مرکزي رفتاري شبیه  يهاي لایهاین مطلب است که اتم

به همین منظور تعداد هاي مشابه انبوهه را دارند. به اتم

لایه در نظر گرفته  9اول جمعاً  يو با تکرار لایه 8ها لایه

   .شد

این بخش از محاسبات با کمینه کردن نیروها در     

گرفت. دیده شد که  ي نازك صورتراستاي رشد لایه

بین سطوح با رفتن از مرکز به سطح کاهش  يفاصله

بین سطوح براي  يیابد. مقادیر انرژي بستگی و فاصلهمی

نشان داده شده است. ملاحظه  2هر دو پایانش در جدول 

ي پایدارتر است و فاصله Asبه  منتهی يشود که لایهمی

  تر است.صفحات سطحی در آن کم

د در سطح به علت از دست دادن دو اتم موجو    

 3تر خود و داشتن دو بازوي آویزاننزدیک يهمسایه

)، یک چگالی بار اضافی را در سطح ایجاد 3(شکل 

   این چگالی بار باعث افزایش پتانسیل در سطوح .کندمی

  

  

 ب                         الف              

  .)As(پایانش َ Asبه  منتهی يلایه )ب) و Crپایانش ( Crبه  منتهی يلایه )الف -3 شکل

  بین سطوح براي هر دو پایانش يصلهو فا مقادیر انرژي بستگی -2 جدول

Cohesive energy 
(Ry)  

)(


Ad subsurfacesurface )(


Adcenter

 

  

47/2-  26/1  31/1  Cr Termination 

64/2-  06/1  31/1  As Termination  

  

1- As Termination 
2- Cr Termination 

3- Dangling bond 
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)، به طبع نیروي حاصل از این پتانسیل 4 شود (شکلمی

 يراند و فاصلههاي رویی را به سمت پایین میاضافی لایه

 از نمودار چگالی الکترونی دهد.ش میسطوح را کاه

بین سطح و  يکه فاصله شوددیده می )5 (شکل دوبعدي

تر است و کم Asبه  منتهی نازك يراي لایهزیر سطح ب

   .تر استبین ابرهاي الکترونی بیش پوشانیمه

  

  هاي کلچگالی حالت

گر حفظ خاصیت هاي الکترونی کل بیانچگالی حالت    

است، امـا   Crو  Asبه  منتهینازك  يفلزي در هر لایهنیم

نازك  يشود، براي لایهدیده می 6که در شکل  همان طور

 زیـرا  ،تر استگاف انرژي کوچک Asبه  منتهیر حالت د

 پوشانی ابر الکترونـی بیشـتر اسـت، در نتیجـه در ایـن     هم

باعث جابجایی  ،یافتهحالت تبهگنی ترازهاي انرژي کاهش

 نهایتاً شود، کهتعدادي حالات در نزدیکی انرژي فرمی می

  شود.تر شدن گاف انرژي میمنجر به کوچک

 Asو  Crهـاي  هـا بـراي اتـم   ی حالـت در ادامه چگـال     

موجود در سطح لایه و انبوهه، و زیر سطح و انبوهه با هم 

  شـود کـه  دیده مـی  Crبه  منتهیاند. در سطح مقایسه شده

  

  

  .پتانسیل الکترواستاتیکی -4شکل 

  

    

      الف                                       ب   

  .Crبه  منتهی ب)و  Asبه  منتهیالف) چگالی بار  -5 شکل
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  .Asو  Crبه  منتهینازك  يهاي الکترونی کل لایهچگالی حالت -6 شکل

  

موجود در سطح نسبت به انبوهه  Crاتم  چگالی حالات

هم جابجا شده و هم مقدار آن افزایش یافته. این جابجایی 

هاي بالاتر به سبب پتانسیل اضافی ایجاد به سمت انرژي

افزایش مقدار چگالی حالات به خاطر شده در سطح و 

هاي آویزان اتم پیوندهايهاي الکترونی ناشی از حالت

 Asاتم زیر سطح و انبوهه چگالی . اما در سطحی است

دارد شود که این امر بیان میتفاوت چندانی مشاهده نمی

ي اول تر به لایهکه تغییرات ناشی از اثرات سطح بیش

 As اتم به منتهی نازك يلایهبراي  .)7 (شکل گرددبرمی

  ).8(شکل  موضوع مشهود است هم همین
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  .Crبه  منتهی يلایه هاي موجود در سطح و انبوهه درچگالی حالت يمقایسه -7 شکل
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  .As به منتهی يلایه هاي موجود در سطح و انبوهه درچگالی حالت يمقایسه -8 شکل

  

  گیرينتیجه

براي رشد  مناسبي یک زیرلایه InPساناي رنیم    

 همان طورترونیک است.  -در صنعت اسپین CrAsفلز نیم

 Asبه  منتهیو  Crبه  منتهی يهر دو لایه ه شدکه دید

 يکه این به نوبه دهنداز خود نشان میفلزي خاصیت نیم

سطحی  بستگی انرژي يمحاسبه با است. اهمیت حائز خود

. از پایدارتر است Asبه  تهیمنکه حالت مشخص شد 

آویزان،  پیوندهاي ایجاد و سطحی اتم همسایگان دادن دست

کند که باعث یک چگالی بار اضافی را در سطح ایجاد می

نزدیکی در  هاي الکترونیچگالی حالتوجود آمدن ه ب

 حالت به نسبت را انرژي گاف که شودمی فرمی سطح

به  منتهیدر فیلم  کند، که این تغییرتر میکوچک انبوهه

As تر قابل مشاهده بود.بیش  

  

  تشکر و قدردانی

در پایان از جناب آقاي دکتر فرامرز کنجوري و دکتر     

 هايو راهنمایی محمدرضا ابوالحسنی، به خاطر زحمات

  .یمرا دارو قدردانی  دریغشان کمال تشکربی
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