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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت 

 

 مرز مشتركترازي نوارهاي فلزي و همهبررسی رفتار نیم

 FeAl/GaAs(001)2Mn تابعی چگالی ۀنظری ۀبر پای   
   ملیحه امیري، آرش بوچانی

  ، ایرانآزاد اسلامی، کرمانشاه دانشگاه ،واحد کرمانشاه گروه فیزیک،
  25/12/1397پذیرش:    06/12/1397: ینهائ یرایشو   06/08/1396دریافت: 

  چکیده
 بعیتا ۀتوسط محاسبات اصول اولیه با استفاده از نظری GaAs/FeAl2Mn مرز مشتركمغناطیسی ، انحراف نواري و هاي الکترونیویژگی

از نظر انرژي  Mn-Mn/Ga مرز مشترك محاسبات نشان دادند که گرفت.) مورد بررسی قرارGGAیافته (چگالی و تقریب گرادیان تعمیم
 دهندةنشان ارساختبراي این  و پتانسیل الکتروستاتیکی شاتکی زمان سدهم ۀ.مطالعبود هاي قابل بررسیمرز مشتركتر از دیگر پایدار

ما یک  باشد.می گالیوم آرسناید رسانش نوار ۀبالاتر از لب FeAl2Mnنوار ظرفیت  ۀکه لب، جاییباشدمیشکسته)( IIIنوع ترازي نواريهم
براي  FeAl/GaAs2Mn(001)رو از اینرا یافتیم. ولتالکترون39/1و یک انحراف نوار رسانش  ولتالکترون54/1 انحراف نوار ظرفیت

رفتار و نیز بروز  میکروولت056/0میزان شاهد بروز یک اختلاف به مرز مشتركدر این شود. پیشنهاد می TMRو  GMRهاي کاربرد
   هستیم. يفلزهنیم

  يفلزنیمهرفتار  ،شاتکی سد ،تابعی چگالی ۀنظری نواري،،انحراف مرز مشترك: کلیدواژگان

  مقدمه 
 سبب داشتنرساناي مهمی که بهآرسناید نیمگالیم   

خود ت بسیاري را بهخواص فوتوالکتریک عالی توجها
آلیاژهاي هویسلر با ترکیب  ت.اس جلب نموده
شده و  معرفی 1فلزهعنوان نیمبه YZ2Xاستوکیومتري 

 نها موردآاسپینترونیکی  مغناطیسی و بسیاري از خواص
 دومشترك بین  رفتار مرز. ]1[ است گرفته مطالعه قرار

 بسیار حائز اهمیت است چرا رسانافلز و نیمهنیم ةماد
 فلزيهنیم بردن خاصیتاز بین مشترك قادر به که مرز

 و FeAl2Mn ساختارهاي شبکه هايثابت .باشدمی
GaAs گزارش آنگستروم  56/5و  7/5 ترتیب مقادیربه

                                                        
 مسئول سندهینو: mail.comg@arash_bch   

 
1 Half-metal 
2 Band Alignment 

بی مناس ۀلایزیر آرسنایدگالیومبنابراین . ]2[ استشده
 شناخت بود. خواهد FeAl2Mnهاي براي رشد لایه

مشترك  در مرزانرژي  2ترازي نواريهم رفتار
یک نیاز ] 4و3[ طبق مدل اندرسون رسانامنی/فلزهنیم

 مانند ايهلایچند با ساختارهاي براي طراحی دستگاه
نی تحرك الکتروبا ترانزیستورهاي  و لیزرهاي آبشاري

  .باشدبالا می

  جزئیات محاسبات
گالی چ تابعی ۀنظری مبناي براولیه  محاسبات اصول   

 Wien2Kدر کد ) (GGAیافته و تقریب گرادیان تعمیم
اول  ۀدر منطق K تعداد نقاط .]5[ شد هکار گرفتبه
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 شد. انتخاب ریدبرگ-6 و پارامتر قطع 1000بریلوئن 
  است. بهینه شده (.dy/a.u)1 ها تانیروهاي وارد بر اتم

  
 در پایانش FeAl/GaAs(001)2Mn مشترك ختار مرزسا .1شکل

Mn/Ga - Mn  

  نتایج
 مرزچهار  FeAl/GaAs(001)2Mn در ابریاخته   

Mn/Ga-Mn ،Mn/A-Mn ،-Fe :شاملمشترك 

Al/Ga ،Fe-Al/Al هدف ما بررسی مرز .وجود دارد 
پس د، باش که بالاترین پایداري را داشتهاست مشترکی 
ها ختهها در ابریاسازي نیروهاي وارد بر اتماز بهینه

شده ذکرهاي مشترك مرزاز انرژي چسبندگی هرکدام 
ولت الکترون -61/2و  -49/3،-32/4، -78/6ترتیب: به
-Mn مشترك یعنی لذا پایدارترین مرز اند.ست آمدهدهب

Mn/Ga عنوان ساختار هدف برگزیدیم.را به 
 1و جزئی یکل حالات الکترونیچگالی هاي منحنی

 3هاي میانیو لایه 2مرز مشترك ۀهاي سهیم در لایاتم
 اند.هشد داده نشان 3و2هايدر شکل 4فیلم و زیرلایه

 2/19مقدار  مرز مشتركممان مغناطیسی کل براي 
upP=(N- از رابطۀ و قطبش اسپینی بوهرمگنتون

)dn+Nup)/(NdnN  حالات  3در شکل .است 70%حدود
ن ر اسپید منگنزفرمی اتم  سطح ةالکترونی در محدود

می است و در بالاي سطح فر صورت یک پیک تیزبالا به
ی منحن. دهدهاي میانی آن کاهش نشان میهلاینسبت به

مشترك  زیر مرزهاي میانی و در لایه چگالی حالات آهن
 الیومگمنحنی حالات الکترونی  از یکسان است. تقریباً

رفتار یک  ،مرز مشتركشود که در ملاحظه می نیز

                                                        
1 PDOS 
2 Interface 

هاي د اما در لایهندار %100ینی سپفلز با قطبش اهنیم
یوم هاي آلومن. اتمدارندمغناطیسی غیر میانی رفتار کاملاً 

. ددهنرا نشان می فرمی ۀدر ناحیمغناطیسی رفتار غیر
ح سطزیر ۀاحینیز در ن آرسنیکهاي چگالی حالات اتم

منحنی مغناطش  4شکل مغناطیسی است.اندکی  فرمی
و فیلم  آرسنایدگالیوم ۀلایها در زیرجزئی اتم

FeAl2Mn  هاي ممان مغناطیسی اتم .دهدمیرا نشان
 5/1گالیوم، آرسنید و آلومنیوم صفر است. اما براي آهن 

بوهر و منگنز با نزدیک شدن به مرزمشترك  مگنتون
 بوهر رسیده است. مگنتون 2/ 2به  5/0افزایش و از 

  
  Mn/Ga-Mn مرز مشترك کلچگالی حالات منحنی  .2شکل

3 Middle 
4 Sub-Interface 
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هاي براي اتم Mn/Ga - Mn مرز مشتركجزئی  چگالی حالات .3شکل

  .آن ةدهندتشکیل

  
 ابریاخته در یاتم هايلایه مغناطیسی ممان .4شکل

FeAl/GaAs(001)2Mn  در پایانشMn/Ga - Mn.  

 گالیوم ۀایل زیررا  الکتروستاتیکمنحنی پتانسیل  5شکل
بالا و  یاسپینحالت در دو  FeAl2Mnو فیلم  آرسناید
شاهد یک  مرز مشتركاست. در  نشان دادهپایین 

 065/0( خوبافزایش پتانسیل الکتروستاتیکی 
                                                        

1 VBO 

) هستیم که این سد پتانسیل ضامن ولتالکترونمیلی
وجه به فیلم با ت ۀدر ناحی تزریق اسپینی الکترون است.

الا اسپین ب دو مقدار پتانسیل در FeAl2Mnرفتار اسپینی 
متفاوت است طوري که در اسپین اقلیت  و پایین کاملاً 

  .نسیل بالاتر از اسپین اکثریت استسد پتا

  
 FeAl/GaAs(001)2Mn مرز مشتركپتانسیل الکتروستاتیکی  .5شکل

  Mn/Ga - Mn در پایانش

در  FeAl/GaAs2Mn(001) نواري ساختار وضعیت
رسانا یمن/رسانانیم مرز مشتركحالت اسپین اکثریت به

قابل تعیین  1ظرفیت و مقدار انحراف نوار شباهت دارد
 ه در اسپین اقلیت این سیستم شبیهطور مشابهب است.

-توان مقدار سدو می استرسانا /نیمفلز مرز مشترك

 براي .نمودرا استخراج )p,n( اقلیت اکثریت و شاتکی
 Mn/Ga-Mn مرز مشتركترازي نواري همبررسی 

یکی الکتروستاتپتانسیل نواري و زمان ساختارطور همهب
ترازي نواري همنمودار  ،7شکل طبق.را مطالعه نمودیم

 و شکسته استگاف از نوع  Mn/Ga-Mn مرز مشترك
 و 2رسانش براي انحراف نوار بزرگی مقادیر داراي

قابل مقایسه با نتایج کارهاي دیگر  است که ظرفیت
 باشد. با توجه به اینکه مقدارمی 1ذکرشده در جدول

از  بزرگتر آرسنایدگالیومبراي ظرفیت  نوار ممماکزی

2 CBO 
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FeAl2Mn مرز مشتركلذا  استMn/Ga-Mn  براي
  است.تزریق الکترون مناسب 

  
  Mn/Ga - Mnمرز مشترك هم ترازي نواري نمودار  .7شکل

) براي eV) و انحراف نوار(eVمقادیر سد شاتکی ( .1جدول
FeAl/GaAs2Mn و مقایسه با کار دیگران. 

 Φ௡ Φ௣ VBO CBO 
Mn-Mn/Ga 11/0-  63/1- 54/1 39/1 

aInAs/GaSb ---- ---  51/0 72/0 
b ZnGeN2 /GaN  08/0 7/2 5/1 4/1 
c

2/MoS2CF2Sc ---  --- 75/1 51/1 
a6، b7وc8  

  گیرينتیجه

با  Mn/Ga - Mnمرز مشتركساختار الکترونیکی 
گیري از و بهره DFTاستفاده از محاسبات اصول اولیه 

 مشاهدهگرفت. ) مورد مطالعه قرارFP-LAPWروش (
به لحاظ  Mn/Ga - Mn مرز مشتركشد که 

ی هاي چگالنامیکی پایدار است. همچنین منحنیترمودی
می سطح فرفلزي در هدادند که خاصیت نیم حالات نشان

نرفته ولی قطبش اسپینی آن کامل نیست و حدود  بین از
باشد. بررسی نمودار پتانسیل الکتروستاتیکی می 70%
 مرز مشتركدهد که خوبی نشان میبه

FeAl/GaAs2Mn  کاندید مناسبی براي تزریق الکترون
 بیانگر آن است ترازي نواريهمنمودار  بررسی باشد.می

 )type-IIIاز نوع شکسته ( مشتركمرز اتصال که این 

داراي مقادیر پتانسیل  Mn/Ga -Mnمرز مشتركو است
Φ௣  وCBO .مناسبی است  
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