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Zn1-xMnxOخواص الکترونی و مغناطیسی لایه نازك ترکیب
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  چکیده

در هر سه ساختار ورتسایت   Zn1-xMnxOنازك آلیاژۀنازك اکسید روي خالص و لایۀدر این مقاله خواص الکترونی و مغناطیسی لای

(wurtzite) ،ِبيند رول)(zinc blende و نمک طعام)rock salt(  تابعی ۀینظرمورد بررسی قرار گرفته است. محاسبات در قالب

براي حل (FP-LAPW)خطی  افتهیبهبودانجام شده است. از روش پتانسیل کامل امواج تخت  Wien2kاز کد چگالی و با استفاده 

هاي همبستگی استفاده شده است. چگالی حالتبراي پتانسیل تبادلی  )GGA(افتهیمیتعمشم و همچنین تقریب شیب  - معادلات کوهن

شود و مقدار این قطبش در ساختارهاي مختلف تم داراي قطبش اسپینی میاتم منگنز، سیس کردنوارددهد که با الکترونی نشان می

آمده از این  دستبهنتایج باشد. اختار مقادیر متفاوتی را دارا میمتفاوت است. همچنین مقدار انرژي شکافتگی تبادلی براي هر سه س

  .باشدیممطالعه با نتایج کارهاي دیگران در توافق خوبی 

  خواص الکترونی و مغناطیسی، اکسید روي، قطبش اسپینی ، تابعی چگالیۀنظری:کلیدواژگان

  

  مقدمه

 II-VIرساناي گروهنیمبارز از  يا نمونهاکسید روي    

eاست که به دلیل گاف نواري مناسب  V44/3

 شده قیرقمغناطیسی  يرسانا مینمیزبان خوبی براي 

یمغناطیس رساناهاينیماخیر  باشد. در چند دهۀمی

دلیل خواص فیزیکی به )DMS(شده قیرق

کاربردهاي فراوان در قطعات  فرد منحصربه

-از طرف دیگر این نیم .اند کردهدایپاسپینترونیکی 

رسانائی هاي نیم دلیل ترکیبی از ویژگیرساناها به

قطبش اسپین الکترون که جایگزین  و حالتمعمولی 

قرارشود، مورد توجه زیاديهاي گذار فلزي مییون

  .اند گرفته

  

  

*
  babaei@basu.ac.irنویسنده مسئول: 

  

مواد  )DMS(شده قیرقمغناطیسی  يرساناهامین

 يها ونیکاتهستند که در آن بخشی از  ییرسانامین

هاي مغناطیسی فلزات واسط میزبان توسط یون

. این عناصر واسطه داراي ]2و1[د نشوجانشین می

ث ایجاد رفتار پر هستند که باعنیمه dپوستۀ

فاز فرومغناطیس در  .شوندفرومغناطیس در سیستم می

هاي آلائیده شده در اکسید روي گذار فلزي یون

فلز واسط جانشین کاتیون  3dهاي هنگامی که یون

آید، که یک همبستگی قوي  می وجودبهشود میزبان می

موضعی 3dهاي هاي اوربیتالاسپینی میان الکترون

میزبان  pهاياوربیتال يها الکترونو یون مغناطیسی 

شود. این عمل منجر به برهمکنش میان انجام می

 يها الکترونو  3dموضعی  يها الکترونهاي اسپین

نوار ظرفیت میزبان و بنابراین یک قطبش مغناطیسی 

ترکیبی از دو  شده قیرقرساناي مغناطیسی  شود. نیم می

ت که و مغناطیسی اس یرسانائ مینویژگی مهم 
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ی و مکانیک لیوساکاربردهاي وسیعی در اپتوالکتریک، 

 يها پوششرها و در الکترونیک براي طراحی حسگ

هاي مهم اکسید روي انرژي اپتیکی دارد. از ویژگی

است که براي ساخت meV60بزرگ اکسیتون 

 اند قرارگرفتهانرژي اپتیکی که در این محدودة  لیوسا

ند لبِ،تار ورتسایتکه در سه ساخ ،شوداستفاده می

که البته تحت ، شود متبلور می نمک طعامو  يرو

اما در دو  ،شرایط عادي داراي ساختار ورتسایت است

در مسیر ي ند رولبِفاز. فاز دیگر نیز قابل تبلور است

عنوان شود (بهیک سري فرآیندهاي خاص انتخاب می

ر باف ۀیلاریزبا  GaAs: مثال فرآیندهاي فیلم نازك مثل

ZnS .( بِذرات خیلی ریزبا استفاده از  يند رول

از پودرهاي اکسید روي  شیاُکساهاي جدید تکنیک

مکعب "عنوان، غالباً بهيند رولبِشود. فاز تولید می

این نام از دیگر فاز . شود نامیده می"اکسید روي

که تحت فشار بالاي نمک سنگی  مکعبی ساختار

در Gpa60یا بالادر دماي اتاق و  Gpa10حدود 

K1200شود، جدا است. حفظ کردن فازساخته می

تحت شرایط عادي مشکل است و نمک سنگی

در دماي اتاق به فاز  Gpa2معمولاً در فشار

در نمک سنگی البته حفظ فاز گردد.ورتسایت برمی

فشار بالا تحت شرایط محیطی گاهی اوقات موفق 

 p63mcیت ساختار ورتسا ییفضاگروه  بوده است.

براي ورتسایت اکسید روي، چهار اتم در هر . است

سلول واحد شش ضلعی وجود دارد که در آن 

)(يها اتمموقعیت 
2

1

3

2

3

1
،، :Znو)( 000 ،،

)(به ترتیب Oاتمهايوموقعیت u،، 000  و

)( u،، 
2

1

3

2

3

1
داخلی بدون بعد رامترپا u. است

طول نوار (cعنوان طول نوار موازي محور است و به

توسط ) همسایه نیتر کینزدکاتیون یا فاصله -آنیون

 nm375/0تقسیم شده است و برابر cپارامتر شبکه 

باشد.می

صورتهاي ساختاري براي فاز ورتسایت بهپارامتر

Å2475/3  2501/3تاa=  وÅ2042/5  2075/5تاc=

تنگ پکیده،  hcpشبکه این ساختار از دو زیر .است

چهار وجهی دارد. ساختار  یآرائهمو  شده لیتشک

که در  fccاز دو زیرشبکۀ (Zincblende)يند رولبِ

پارامترهاي شبکه تشکیل شده است.  اند فرورفتههم 

است. =Å62/4a=b=cصورتبراي این ساختار به 

 43mFاکسید روي يبلند روبراي فاز  ییفضاگروه 

)(بیبه ترتOو Znهاي است. مکان اتم 000 و ،،
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در  ها هیهمسانیتر کینزداست. تعداد  ،،

ساختار ها براي این ساختار چهار است. موقعیت اتم

rock saltصورت به)( 000 ،،Zn و

)(
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،،Oمربوط به این  ییفضاباشد. گروه می

ترهاي شبکه براي این است و پارام Fm3mساختار 

  .]3و2[دباشیم=Å28/4a=b=cرويفاز از اکسید 

  محاسباتروش

محاسبات حاضر با روش پتانسیل کامل امواج تخت 

با تابعی چگالی و  ۀخطی در قالب نظری ۀافتیبهبود

. ]4[انجام شده است  Wien2kاز کد  استفاده

براي )GGA(افتهیمیتعمشیب  تقریبهمچنین از 

  . ]5[همبستگی استفاده شده است-پتانسیل تبادلی

بریلوئن اول  ۀیناحمورد استفاده در  K pointتعداد 

-هاي مافینشعاع کره. شده استانتخاب  1000برابر

Mn ,Znهاي براي اتمتین  ,O در هر سه ساختار

،95/1، 67/1(و Wz)()89/1،93/1، 68/1(برابر با

81/1((Zb))89/1 ،13/2،13/2((Rs)انتخاب

RMTپارامتر قطع .اند شده  KMAX است که  5/7رابر ب

RMTشعاع اتم و نیتر کوچکKMAXمقدار  نهیشیب

بردارهاي شبکه وارون در محدوده گسترش سطح 

آمده از این کار در توافق  دستبهجینتاموج است.

  .]6[باشدیمخوبی با کارهاي دیگران 
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روش
1FP-LAPW  

شود در این روش پتانسیلی که بر الکترون وارد می   

بدون شکل خاصی در نظر گرفته صورت کلی و به

تین پتانسیل را در داخل کره مافینشود. بنابراین می

کروي بسط داد و در يها هماهنگبر حسبتوان می

توان پتانسیل را بسط فوریه داد زیرا خارج کره می

زیادي هسته تغییرات  در اطرافپتانسیل مانند موج 

.است هموار نسبتاًدارد و در فواصل دورتر 
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تین نوشته فینادر این روش هامیلتونی با پتانسیل م

که در بالا ی شود بلکه با استفاده از پتانسیل کامل نمی 

صورت زیر و هامیلتونی به شوداشاره شد نوشته می
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سهم  HNS، روي هامیلتونیسهم کHMT)2(در رابطه

هامیلتونی  یگاهیجا نیبسهم Hintغیر کروي و 

توان انرژي و آمده می دستبهاست. با وردش انرژي 

  .آورد دستبهتابع موج حالت پایه را 

  GGAتقریب 

هائی که براي محاسبه تابعی انرژي  یکی از تقریب   

همبستگی کاربرد دارد، تقریب شیب تعمیم -تبادلی

همبستگی در بسیاري از -ست. انرژي تبادلییافته ا

نه تنها به چگالی موضعی در ناحیه مربوطه،  ها حالت

 .بلکه به چگالی در نواحی مجاور نیز بستگی دارد

بنابراین در این تقریب وابستگی تابعی تبادلی 

در این  .گرددیمهمبستگی به شیب چگالی نیز لحاظ 

                                                
1 -Full Potential Linear Augmented Plane Wave

چگالی همبستگی علاوه بر - تقریب انرژي تبادلی

 و ازاست  وابسته زینالکترونی به گرادیان چگالی 

  :]5و4[دیآیمبه دستزیر  رابطۀ

)3(                  drrrE xcxc ))(()(][    

  نتایج

هدف این مطالعه بررسی اثرات ناخالصی مغناطیسی    

نازك اکسید ۀمنگنز بر روي خواص مغناطیسی لای

نازك در یۀروي و وابستگی قطبش اسپینی به لا

 دیاکسابر سلولساختارهاي مختلف است. با ایجاد 

 دیاکسنازك لایۀ xsupercellدستور و استفاده از  يرو

است. در  Å10هاساخته شد، ضخامت لایه يرو

نازك به علت وجود اثرات سطحی (هر اتم در لایۀ

دهد) در راستاي سطح دو همسایه خود را از دست می

همین دلیل به .شودو وارد مینازك بر آن نیرۀرشد لای

سیستم را به  Cابتدا با واهلش نیروها در راستاي 

 پایدارترین حالت خود رسانده و سپس خواص لایه را

کار بردن دهیم. با بهمورد بررسی قرار می

همچنین استفاده از تقریب انگل و  و GGAتقریب

الف که مربوط به منحنی چگالی 1سکو، شکل 

هايحالت
2

گاف انرژي براي این  ،استWzر ساختا 

  است. eV31/1ساختار برابر
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بر DOS)(ي کلی و جزئی ها حالتمنحنی چگالی  .الف1شکل 

فیلم ورتسایت هاي بالا و پایین ساختارحسب انرژي براي اسپین

.ي خالصرو دیاکسنازك 

                                                
2Density of states



...خواص الکترونی و مغناطیسی لایه نازك ترکیب                                                                              24

 خاصیت مغناطیسی ، فاقدWzدر ساختار  يرو دیاکس

جاي یکی از به Mnیک اتم است. قرار دادن 

هاي ، باعث ایجاد برهمکنش بین اوربیتال Znيها اتم

شود اکسیژن می 2pهاي منگنز با اوربیتال 3dهیبریدي 

شود  طور که مشاهده میهمان ب1و با توجه به شکل

از  پایینهاي بالا و هاي با اسپینتقارن چگالی الکترون

رود و در نتیجه باعث ایجاد خاصیت ین میب

شود.فرومغناطیسی در این ابر سلول می

ي کلـــی و جزئـــی هـــا حالـــتمنحنـــی چگـــالی  .ب1شـــکل 

)(DOS ــپین  بر ــراي اس ــرژي ب ــب ان ــایین   حس ــالا و پ ــاي ب ه

ي آلائیــده شــده بــا رو دیاکســفــیلم نــازك ورتســایت ســاختار

  .منگنز

از منگنز در سطح، % 4باًیتقرناخالصی  واردکردنبا 

کند تغییر می 3dهاي انرژي مربوط به اوربیتال

هاي بالا تقریباً پر و هاي الکترونی با اسپینحالت

تقریباً خالی پایینهاي الکترونی با اسپین حالت

هاي با شود این اختلاف در تعداد الکترونمی

 گشتاور مغناطیسی پایینهاي بالا واسپین

 آورد و اختلاف در انرژيمی وجودبهخودي را هخودب

باعث  پایینبا اسپین بالا و  dهاي اوربیتال الکترون

شود. شکافتگی تبادلی ایجاد شکافتگی تبادلی می

در این فاز از فیلم نازك اکسید dمربوط به اوربیتال 

پ 1که از شکل  همان طور.باشدمی eV84/3روي

م خاصیت فرومغناطیس سه نیترشیبمشخص است 

.باشدمیdxz+dyzمربوط به اوربیتال هیبریدي

  

 دیاکسdxz+dyzو  dمنحنی مربوط به اوربیتال  .پ1شکل 

  .ي آلائیده شده با منگنزرو

الف چگالی 2خالص، شکل يرو دیاکسZbدر فاز

هاي با اسپین بالا روي سطح فرمی صفر است حالت

هاي الکترونی با اسپین صورتی که چگالی حالتدر 

در  يرو دیاکسنازك غیر صفر است بنابراین لایۀ پایین

  نیم فلزي دارد. تیفاز خاصاین 

  

DOS)(جزئیي کلی و ها حالتمنحنی چگالی  الف.2شکل 

 يند رولبِهاي بالا و پایین ساختار انرژي براي اسپین حسببر

  .ي خالصرو دیاکسیه نازك لا

، Znهاي  جاي یکی از اتمبا آلائیدن یک اتم منگنز به

همسایگان اتم  نیتر کینزدمنگنز با  ،ب2شکل

در اثر میدان چهار وجهی کند. اکسیژن پیوند برقرار می

ها الشود وقتی که اوربیتکه اطراف اکسیژن تشکیل می

ود بین خاطر دافعۀ موجدر راستاي لیگاند باشند به

هاي لیگاند سطح انرژي آن هاي فلز و الکترونالکترون

هاي پیوندي به اوربیتال dرود و اوربیتال بالا می

t2(dxy, dxz, dyz) وeg(dz2, dx2 -dy2)   شکافته

در انرژي بالاتر و t2هاي شود که اوربیتالمی

قرار دارند. يتر نییپادر انرژي egهاي اوربیتال
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بر DOS)(یئي کلی و جزها حالتمنحنی چگالی ب.2شکل 

لایه  يند رولبِهاي بالا و پایین ساختار انرژي براي اسپین حسب

  .زآلائیده شده با منگندیاکسنازك 

هاي منگنز با اسپین هاي الکترونی یونچگالی حالت

نزدیک به نوار رسانش اکسید روي میزبان قرار  پایین

شتاور مغناطیسی . اگر همسایه یون منگنز گدارند

هاي بخشی در اوربیتال ها الکترونموازي داشته باشد 

توانند از یک یون به یون دیگر جهش منگنز می 3dپر 

پیدا کنند و حالت پایه فرومغناطیسی تثبیت شود. 

در این حالت  dشکافتگی تبادلی مربوط به اوربیتال 

سهم خاصیت  است که بیشترینeV53/3برابر

فرومغناطیسی در این حالت مربوط به اوربیتال 

dz2هیبریدي
  .)پ2شکل (باشدمی 

rockدر فاز  salt) الف) در این فاز از لایه 3شکل

بدون آلائیدن منگنز، چگالی  نازك اکسید روي

هاي بالا و پایین کاملاً هاي الکترونی با اسپینحالت

رژي و اطراف سطح فرمی گاف انمشابه هستند

  .اندتشکیل داده

  

dz2و  dهاي هیبریديمنحنی مربوط به اربیتال .پ2شکل
.  

توان گفت این ساختار خاصیت بنابراین می

رسانائی دارد و گاف انرژي مربوط به این ساختارنیم

eV16/3 باشد.می  
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  .خالص يرو دیاکسفیلم نازك rock saltساختار 

ب) 3شکل (منگنز به این ساختار طبق  با آلائیدن 

.کندپیدا می يفلزمینساختار خاصیت 

-30

-20

-10

0

10

20

30

-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8 10

D
O

S
(s

ta
te

s
/e

v)

Energy(ev)

tot ZnO(Rs)

  

بر  DOS)(ئی ي کلی و جزها حالتمنحنی چگالی  .ب3شکل 

rockهاي بالا و پایین ساختار حسب انرژي براي اسپین salt

  .لائیده شده به منگنزآي رو دیاکسفیلم نازك 

اتم  3dدلیل هیبرید شدن اوربیتال این خاصیت به 

اکسیژن است چگونگی این  2pمنگنز با اوربیتال 

هیبریداسیون با تقارن موجود در هر ساختار ارتباط 

. شکافتگی تبادلی در این فاز با توجه به مستقیم دارد

هاي بالا و هاي با اوربیتالاختلاف انرژي بین الکترون

پ) بیشترین سهم 3شکل(است  eV97/3برابر  پایین

خاصیت فرومغناطیسی مربوط به اوربیتال هیبریدي 

dxz+dyz باشد.می  
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و  dهاي هیبریدي لمنحنی مربوط به اوربیتا .پ3شکل 

dxz+dyz.  

هاي مهم در بررسی خواص الکترونی یکی از کمیت

باشد که ها میمواد فرومغناطیس، قطبش اسپینی آن

  شود:صورت زیر تعریف میبه

)4(

  

  

که در این جا 
D  و

Dهاي چگالی حالت

در سطح فرمی ین الکترونی با اسپین بالا و پای

داراي قطبش اسپینی  يفلزمینباشند. خاصیت می

% است و براي خاصیت فلزي قطبش اسپینی برابر 100

  آمد. دستبه% 69

گشتاور مغناطیسی هر اتم در حالت منزوي داراي 

نازك ۀیدر لاکهیدرحالباشد، بیشترین مقدار خود می

هاي دیگر و هیبرید شدن با ایجاد پیوند با اتم

هاي آن نسبت به مقدار آن در اتم منزوي یتالاورب

یابد. بسته به مقدار هیبریداسیون مقدار کاهش می

هاي یابد. براي اتمگشتاور مغناطیسی آن نیز کاهش می

 دار جهتعلت نز موجود در ترکیب اکسید روي، بهمنگ

بودن پیوندهاي آن و تفاوت در شدت پیوند در 

گشتاور مغناطیسی  مقدار ناًیقیساختارهاي مختلف، 

ها نیز متفاوت خواهد بود. با توجه به گشتاور  اتم

عنوان گذار طیسی بالاي منگنز، اغلب منگنز بهمغنا

-آوردن نیمه دستبهفلزي ناخالصی آلائیده شده براي 

شود. گشتاور یهادي فرومغناطیسی استفاده م

که با توجه به  باشدیمμB5مغناطیسی اتم منگنز 

ها گشتاور مغناطیسی نسبت به منگنز ایجاد پیوند

گشتاور  1با توجه به جدول  .یابدکاهش میمنزوي

است  Rsو  Wzبیشتر از فازهاي  Zbمغناطیسی در فاز

بنابراین بیشترین خاصیت فرومغناطیسی مربوط به فاز 

Zbباشد. می  

  گیرينتیجه

که مشاهده شد قطبش اسپینی و گشتاور  طورهمان   

آلائیده شده با اتم منگنز  يرو دیاکسمغناطیسی براي 

دارد. با آلائیدن  نازك ترکیب ارتباطۀبه ساختار لای

 يند رولبِساختار  يرو دیاکسنازك منگنز به لایۀ

هرچه مقدار . شود% می100قطبش اسپینی 

هاي همسایه بیشتر هیبریداسیون بین اتم منگنز با اتم

  یابد.باشد گشتاور مغناطیسی سیستم کاهش می

سبب یکسان نبودن مقدار  ،بودن پیوندها دار جهت

تفاوت در میدان  ها و به طبعاوربیتالهمپوشانی

هاي اسپین بالا و تبادلی بین حالتبلوري و شکافتگی 

مقایسه گشتاور مغناطیسی  ازشود. اسپین پایین می

آلائیده شده با  يند رولبِمربوط به هر سه ساختار، 

دو ساختار  نسبت بهيی بیشترگشتاور مغناطیس ،منگنز

، بنابراین خاصیت فرومغناطیس مربوط به دارددیگر

  این ساختار بیشتر است.
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ي آلائیده رو دیاکسبراي ساختار و انرژي فرمی، (MMTOT)،ساختارگشتاور مغناطیسی کل ، MMI)مغناطیسی جزئی براي اتم منگنز ( ریمقاد.1جدول 

  .شده با منگنز

MMI(µB)  MMTOT(µB)  Fermi(Ry)Energy(Ry)Zno doped Mn  

31/3  67/4  303/0  55/32259-  Wurtzite 
doped Mn  

20/4  99/7  097/0  80/12571-  Zinc Blend 
doped Mn  

91/3  97/4  264/095/17438  Ruck salt 
doped Mn  
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