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

خالص و آلائیده شده  GaAs نانولایههاي الکترونی، مغناطیسی و اپتیکی ویژگی
  [001]واقع بر سطح  Fe و Mnهاي با ناخالصی

  زهرا نوربخش
 ایران اصفهان، اصفهان، دانشگاه علوم، دانشکده فیزیک، گروه

  16/04/1398 پذیرش:        01/07/1397 ویرایش نهایی:    22/12/1396دریافت: 
  چکیده

، در این GaAs نانولایهدلیل اهمیت اند. بهدلیل کاربردهاي وسیع مورد توجه بسیاري از پژوهشگران قرار گرفتهبه GaAs ۀانبوهه و نانو لای
ایب هاي ضرجایی ستیغهرسانا و برعکس هچنین چگونگی جابنیماحتمال ایجاد گذار فاز رسانا به Feو  Mnمقاله با استفاده از دو ناخالصی 

خالص و آلائیده  GaAsۀ نانولایهاي ساختاري، الکترونی و مغناطیسی این منظور ویژگیگیرد. بهها مورد بررسی قرار مینانولایهاین  اپتیکی
گیرند. چگالی تابعی چگالی مورد مطالعه قرار می ۀبا استفاده از نظری Fe (GaAs+Fe)و  Mn (GaAs+Fe) هايشده با ناخالصی

قایسه ها محاسبه و مهاي الکترونی، ضریب خطی گرماي ویژه، ساختار نوراري و گشتاور مغناطیسی کل و موضعی حاصل از ناخالصیحالت
تیکی، ناهمسانگردي تک محوري، ضرایب بازتابش، ضرایب الکتریک استاالکتریک، تابع ديبخش حقیقی و موهومی تابع دي شوند.می

براي میدان الکتریکی موازي و عمود   GaAs+Feو GaAs+Feخالص،  GaAsهاي جذب، تابع اتلاف انرژي و رسانندگی اپتیکی نانولایه
  شوند.میوسکو بررسی و مقایسه -یافته و انگلهاي چگالی شیب تعمیمها با استفاده از تقریبنانولایهبر سطح 

  ها اپتیکیخالص و ناخالص، گشتاور مغناطیسی، ساختار نواري، ویژگی GaAs نانولایهتابعی چگالی،  ۀنظری واژگان:کلید

  مقدمه
    GaAsدلیل گاف نواري بهینه و رفتار گرمایی مطلوب به

] و در 1وب براي فتوکاتد است [رساناي خیک نیم
ویژه تکنولوژي دید در شب با نور هاي پیشرفته بهآوريفن

  .شوداستفاده می ]3و2[هاي الکترونی کم و شتاب دهنده
 چگونگی تشکیل نانوساختار ]4[واسلنکو و همکاران 

GaAs   ورد مرا در دماها و درصدهاي متفاوت آرسنیک
ضمن  ]5[شان و همکاران بررسی و مطالعه قرار دادند. 

، ساختار و GaAsرنگ طراحی مبدل فوتووالکتریک تک
پرتوهاي لیزر، بهینه  ةآن را جهت استفاد ۀنانولایضخامت 

توانند ها میولهاي ناخالصی و مولکبرخی از اتم .کردند
هاي ها و مولکولاتم .جذب شوند GaAs روي سطح

. چونگ ]6[گذارند تأثیر می GaAs جذب شده بر عملکرد
با استفاده از دفع گرمایی و طیف سنجی  ]7[و همکاران

را ها و تجزیه برخی از مولکول الکترونی، چگونگی جذب

را مطالعه کردند. چگونگی جذب   GaAsۀبر سطح نانولای
O2H ]8،9[ ،3NH ]10[ ،3] AsH11[،SH3CH 
 SH7H3Cو  ]16-14[،OH7H3C ]17[ S2H،]13و12[
نیز مطالعه شده است علاوه بر این  GaAsبر سطح  ]18[

مورد مطالعه  GaAsدر  Znگیري و انتشار شرایط شکل
  .]19[ قرار گرفته است

ساختاري، الکترونی و مغناطیسی  يهادر این مقاله ویژگی
هاي خالص و آلائیده شده با ناخالصی GaAs نانولایه

 (GaAs+Fe)و آهن  (GaAs+Mn)مغناطیسی منگنز 
هاي علاوه بر این، اثر ناخالصی .شوندبررسی و مقایسه می

با  GaAs ۀنانولایها اپتیکی منیزیم و آهن بر ویژگی
گیرد. تاکنون، مورد بررسی قرار می Å 88/13ضخامت

با این ضخامت و   GaAsۀها فیزیکی نانولایویژگی
صورت تجربی و نظري مطالعه هب Feو  Mnهاي ناخالصی

  نشده است. 
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  هاروش انجام محاسبه
موفق براي بررسی  ۀیک نظری (DFT) تابعی چگالی ۀنظری

 .ها با ابعاد مختلف استهاي فیزیکی سامانهویژگی
با استفاده از  DFT چارچوب هاي این مقاله درمحاسبه

انجام   (FP-LAPW)تخت بهبود یافته خطیروش امواج 
شده است. در این مقاله ،پتانسیل تبادلی همبستگی با 

و  ]20[ (GGA)استفاده از تقریب شیب تعمیم یافته 
-اضافه اصلاح انگلتقریب شیب تعمیم یافته به

شود. محاسبات با می محاسبه ]21[ (GGA-EV)وسکو
  ده است.انجام ش ]22[استفاده از کد محاسباتی وین 

داراي ساختار بلوري بلند روي با گروه  GaAsانبوهه 
mFفضایی   GaAs ۀباشد. ساختار بلوري نانو لایمی 34

222از ابریاخته    و خلاء مناسب در راستايz  تشکیل
شده است ضخامت خلاء با بهینه کردن انرژي نانولایه 

کنش بین (براي جلوگیري از برهم a.u. 99/21حدود 
طور متقارن بالا و هدست آمد که بههاي مجاور) بنانولایه

222پایین ابر یاخته   ۀقرار دارد. نانولای GaAs  در
 Asو Gaهاي از دو نوع صفحه بلوري شامل اتم zجهت 

ات انرژي کل و انرژي همدوسی تشکیل شده است. محاسب
با  GaAs ۀد که نانولایندهنشان میاین دو نوع نانولایه 

 ۀلذا براي مطالع پایدارتر است. Gaهاي مسطح متشکل از ات
ها از پایدارترین ابریاخته خواص فیزیکی این نانو لایه

  شود. استفاده می
بر  Fe و Mn هاي مغناطیسیبراي اضافه کردن ناخالصی

، Å88/13خالص با ضخامت  GaAs ۀطح نانولایروي س
222ابریاخته    مولکول 32حاوي GaAs  و خلاء با
ابعاد  .استفاده شده است  zدر جهت a.u. 99/21ضخامت 

سب انرژي حها برکردن فاصله بین ناخالصیابریاخته با بهینه
ناخالصی -کنش ناخالصیکل براي جلوگیري از برهم

واقع بر سطح  Gaهاي آمده است. سپس یکی از اتم دستبه
 براي نمونه .نانولایه با اتم ناخالص جایگزین شده است

آورده  1در شکل Mnبا ناخالصی  GaAs ۀنانولای ۀابریاخت

 نانولایهشده است. غلظت ناخالصی منیزیم و آهن در 

 GaAs 1/3 ناخالصی-ناخالصی ۀدرصد و فاصلÅ  49/11 
کنش بین کافی بزرگ است تا مانع برهم ةانداز(به

نیروي  ۀهاي نانولایبا واهلش اتمها شود) است. ناخالصی
 a.u / mRyکمتر ازبه نانولایههاي کل وارد بر هر یک از اتم

پس از واهلش  Mn-As و Fe-As ۀفاصل .کاهش یافت 1
 As-Ga Å) 55/2 ۀتر از فاصلکه کوتاه 23/2و  Å 25/2 به
  .خالص است، رسید GaAs ۀنانولایدر )

هاي کره ۀیاخته یکه به دو ناحی FP-LAPWدر روش 
 ۀها و ناحیحول هر یک از اتم MTRتین با شعاع -موفین

ل شود. چگالی الکترونی و پتانسیبین جایگاهی تقسیم می
هاي کروي تا حسب هماهنگتین بر-هاي موفینداخل کره

10maxشعاع قطع  l تین -هاي موفینو خارج کره
2/1برحسب امواج تخت تا شعاع 

max )(14 RG   بسط
 وارون ۀبردار موج شبک ۀداده شده است. همچنین بیشین

MTRKبرابر  /8max    انتخاب شده است که در آن
MTR تین است. در این -هاي موفینکوچکترین شعاع کره

 Feو  Mnهاي تین اتم-موفین ةمقاله شعاع کر
 a.u. 2.2

,


MnFeMTR هاي و اتمAs  وGa 2
,


AsGaMTR

a.u. ست. این پارامترها با استفاده ازانتخاب شده ا 
  دست آمده است.همگرایی انرژي کل به

 ها ساختاريویژگی
 GaAs هاينانولایهساختاري  يهابراي بررسی ویژگی   

، انرژي کل برحسب GaAs+Fe و GaAs+Mn ، خالص
در فازهاي غیر مغناطیسی و  هاولایهناین نا ۀیک ۀحجم یاخت

نتایج  محاسبه وGGA فرو مغناطیسی با استفاده از رهیافت 
 حالت مورناگان برازش داده شده است. ۀحاصل با معادل

دهند که در حالت پایه حجم نشان می-هاي انرژيمنحنی
خالص غیرمغناطیسی و   GaAsۀنانولای

اند. فرومغناطیس GaAs+Fe و   GaAs+Mnيهانانولایه
ها محاسبه و نانولایهیکه و مدول حجمی این  ۀحجم یاخت

ها نانولایهآورده شده است. این  1نتایج حاصل در جدول
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پیوندهاي یونی و کووالانسی متفاوتی از خود نشان 
-As وAs-Mn ، As-Feپیوند یونی ضعیفی بین . دهندمی

Ge   ناخالصی و  کنش کووالانسی بینبرهم دارد.وجود
ناشی   (As-Fe)و (As-Mn) ناخالصی ۀنزدیکترین همسای

است قدرت این پیوند  Asاتم  4pناخالصی و  d اوربیتال از
دارد.  ها بستگیکنش این اوربیتالمیزان برهمکوالانسی به

دلیل کاهش چگالی بار پیوندي باعث کاهش پیوند یونی به
شود، در حالی که پیوند کووالانس مدول میمدول حجمی 

 GaAs نانولایهمدول حجمی  دهد.حجمی را افزایش می

 Feبا  نانولایهروي سطح  Ga هايهنگامی که یکی از اتم
یابد که ناشی از شود افزایش میجایگزین می Mnیا 

افزایش شدت پیوند کوالانسی با کاهش فاصله نزدیکترین 
  همسایه است.

خالص،  GaAs هاينانولایهحجم یاخته یکه و مدول حجمی  .1جدول
GaAs+Mn   و GaAs+Fe با استفاده از رهیافتGGA.  

حجم یاخته یکه  نانولایه
3(a.u.) 

مدول حجمی 
(GPa) 

 GaAs 69/511 51/33 خالص

GaAs+Mn 17/508 31/42 
GaAs+Fe 02/492 26/55 

  
  هاي الکترونیویژگی

  ساختار نواري
خالص، GaAs هاي نانولایهساختار نواري  ۀمطالعبراي    

GaAs+Fe  و GaAs+Mn  باید انرژي تبادلی همبستگی
براي مطالعه  GGAرهیافت  مناسبی انتخاب شود. معمولاً

هاي ساختاري جامدات مناسب است اما یکی از ویژگی
خطا در  GGAاستفاده از رهیافت  باDFT هايضعف

بین نواري است که کمتر هاي محاسبه گاف انرژي و شکاف
براي  ]21[آید. انگل و سکو دست میهاز مقدار تجربی ب

که در آن   GGAاز يبندي دیگررفع این مشکل فرمول
شود را معرفی کردند. سازي میبهینه xVپتانسیل تبادلی 

طیف  تاکنون براي (GGA-EV)تقریب انگل وسکو 

بهبود گاف برده شده و منجر بهکار هوسیعی از جامدات ب
  .]23-25[انرژي جامدات شده است 

ها، ساختار نواري آنها، گاف انرژي این نانولایه ۀبراي محاسب
  GGA-EV با استفاده از رهیافت  GGAبر رهیافت  علاوه

ها نانولایهرفتار ساختارنواري این  .نیز محاسبه شده است
هاي نواري فدر دو رهیافت با اندکی تفاوت در شکا

شباهت نزدیک بین ساختارهاي نواري با توجه به اند.مشابه
محاسبه شده با استفاده از این دو رهیافت، فقط نتایج حاصل 

نشان داده شده است.  2در شکل GGA-EVاز رهیافت 
 ویژه گاف انرژي و پهنايها بهنانولایهساختار نواري این 

د. اندیگر متفاوتبا یک نوارهاي انرژي اطراف انرژي فرمی
دهد که ها نشان مینانولایهساختار نواري این  ۀمقایس

 نانولایهرسانا و  GaAs+Fe و خالصGaAs هاي نانولایه
GaAs+Mn اند لذا با رسانا با گاف نواري کوچکنیم

 GaAsروي سطح نانولایه  Mnجایگزین کردن ناخالصی 
ذکر به است. لازمرسانا اتفاق افتاده نیمیک گذار فاز رسانا به

رسانا با گاف انرژي کوچک نیم GaAsاست که انبوهه 
  است. 

ها با اسپین براي الکترون  GaAs+Mnنانولایهگاف انرژي 
  GGA_EV و GGA هايبالا و پایین با استفاده از رهیافت

ي این نانولایه که با گاف انرژ .آورده شده است 2در جدول
محاسبه شده بزرگتر از GGA-EV رهیافت  استفاده از

است. مطالعات انجام شده  GGA مقدار متناظر در رهیافت
دهد که براي ] نشان می25-23روي برخی از نیم رساناها [

 رهیافت رساناها گاف انرژي محاسبه شده دربعضی از نیم

GGA-EV  نسبت بهGGA تر مقادیر تجربی نزدیکبه
هاي فیزیکی است. از آنجا که تاکنون ویژگی

مطالعه  صورت نظري و تجربیهب  GaAs+Mnۀنانولای
تفاده با اس نانولایهرود که گاف انرژي این نشده لذا انتظار می

مقدار واقعی نزدیکتر باشد و این به GGA-EVاز رهیافت 
هاي عنوان مرجع براي مطالعه ویژگیتواند بهنتیجه می

  .ودفیزیکی این نانولایه در آینده استفاده ش
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ها با اسپین براي الکترون  GaAs+Mnنانولایه) eVگاف انرژي ( .2جدول

  GGA_EV  و GGA هايبالا و پایین با استفاده از رهیافت
GGA GGA_EV 

 اسپین پایین اسپین بالا اسپین پایین اسپین بالا

16/0 13/0 30/0 28/0 

  

  
در  Feذکر است که مکان ناخالصی ، لازم بهGaAs+Mnابریاخته  .1شکل

  است. GaAs+Mnمشابه ابریاخته نیز به GaAs+Feابریاخته 

  
ها با اسپین بالا و پایین روي ساختار ساختار نواري و توزیع الکترون .2شکل

   .GaAs+Feو GaAs+Mnخالص،  GaAs يهانواري نانولایه

  هاي الکترونیچگالی حالت
بر چگونگی  Fe و Mn هايثیر ناخالصیأبراي بررسی ت   

هاي ، چگالی حالتGaAs ۀنانولایهاي توزیع الکترون
 و  GaAs+Mnخالص، GaAsهاي الکترونی نانولایه

GaAs+Fe  هايبا استفاده از رهیافت GGA و GGA-

EV  دهند نتایج حاصل نشان می اند.محاسبه و مقایسه شده
از  ها با استفادههاي الکترونی این نانولایهکه چگالی حالت
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با اندکی تفاوت در  GGA_EV و GGA هايرهیافت
ایج اند لذا فقط نتمشابه ها تقریباًموقعیت و پهناي ستیغ

نشان داده شده  3در شکل GGA_EV حاصل از رهیافت
  .است
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 و  GaAs+Mnخالص، GaAs يهاهاي الکترونی نانولایهچگالی حالت .3شکل

GaAs+Fe   با استفاده از رهیافتGGA_EV. 

ها نشان هاي الکترونی این نانولایهچگالی حالت ۀمقایس
  :دهد کهمی
رسانا  GaAs+Fe خالص و GaAs هاينانولایه -

 ها اطرافهاي الکترونی این نانولایههستند. چگالی حالت
واقع بر سطح  Ga هاياتم انرژي فرمی بیشتر ناشی از

نقش این اتم در  ةدهنداند که نشانها و اتم ناخالصنانولایه
  .است هانانولایهترابردي این  يهاویژگی

 GaAs نانولایههاي الکترونی چگالی حالت -

در سطح نانولایه  Ga هايخالص زمانی که یکی از اتم
هاي سمت انرژيشود بهجایگزین می Mn یا  Fe توسط

 شوند.جا میهکمتر جاب

ف هاي مختلهاي اوربیتالبررسی توزیع الکترون -
هاي دهد که سهم عمده در چگالی حالتنشان می

 انرژي فرمی ناشی از اوربیتالالکترونی اشغال شده اطراف 
p هاياتم Ga وAs   و اوربیتالd هاي ناخالصاتم Fe و 

Mn  هاي الکترونی دور از انرژي است. چگالی حالت
ولت الکترون-12تا  -9ست که بین ایی اهفرمی شامل ستیغ

 Gaهاي ناخالصی، اتمdها از اوربیتال این ستیغ. قرار دارند
هاي الکترونی بالاي شوند. چگالی حالتناشی می As و

 Ga هاياتم pطور عمده ناشی از اوربیتالانرژي فرمی، به

 هاي ناخالصاتم dئی با اوربیتال زطور جهاند که بAs و

Mn و Fe اندشده هیبرید. 

خالص  GaAs نانولایهدر سطح  Ga هنگامی که اتم -
اي هشود، ستیغ چگالی حالتجایگزین می Mn توسط

ته دو ستیغ مجزا شکافالکترونی واقع بر انرژي فرمی به
افتد. رسانا اتفاق مینیمشود و یک گذار فاز رسانا بهمی

(اسپین  هاي الکترونی اکثریتبنابراین چگالی حالت
 GaAs+Mn نانولایهو اقلیت (اسپین پایین) در  بالا)

دهند. براي بررسی گاف انرژي کوچکی را نشان می
هاي الکترونی علت این گذار فاز، چگالی حالت

 با GaAs-Mn نانولایهواقع در سطوح   Mnناخالصی

هاي الکترونی نزدیکترین چگالی حالت
مقایسه  4در شکل Mn اتم Ga) و Asهاي(همسایه

اتم 3d هاي الکترونی اوربیتال چگالی حالت اند.شده
Mn 4علت هیبریدشدگی بابهp هاي اتمGa  وAs  به

انا بنابراین انتقال فاز رس شونددو بخش تقسیم می
 افتد.دلیل این هیبریدشدگی اتفاق میرسانا بهنیمبه
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و نزدیکترین  Mnهاي الکترونی ناخالصی چگالی حالت ۀمقایس .4شکل

 .GaAs+Mn ۀهاي آن واقع بر سطح نانولایهمسایه
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روي  هاي الکترونیچگالی حالت علاوه بر این، با استفاده از
، ضریب خطی گرماي ویژه الکترونی D (Ef)فرمی،  انرژي
(γ)  هاينانولایه GaAs خالص و GaAs+Fe  براي

 هايپایین با استفاده از رهیافتالکترون با اسپین بالا و 
GGA  و GGA_EV 3نتایج حاصل در جدول محاسبه و 

الکترونی  ةضریب خطی گرماي ویژ .آورده شده است
اندکی افزایش  Feبا  Gaخالص با جایگزینی  GaAs ۀنانولای

هاي ها با اسپین بالا سهم بیشتر در ویژگیالکترون که یابد.می
  دارند. GaAs+Fe ۀنانولایترابردي 

خالص  GaAs هاينانولایه (γ)ضریب خطی گرماي ویژه الکترونی  .3جدول
 هايبراي الکترون با اسپین بالا و پایین با استفاده از رهیافت GaAs+Fe و

GGA  و GGA_EV.  
 GaAs+Fe GaAs نانو لایه

اسپین  خالص
 پایین

اسپین 
 بالا

ضریب خطی گرماي 
  ویژه

)( 21  KmJmol 

GGA 03/28 24/12 75/33 

GGA_EV 44/20 99/13 30/43 

  

  هاي مغناطیسیویژگی
هاي مغناطیسی براي بررسی ویژگی   

، گشتاور GaAs+Fe و  GaAs+Mnهاينانولایه
ه ها محاسبهاي این نانولایهمغناطیسی موضعی در محل اتم

اي هشود. گشتاور مغناطیسی کل، سهم اتمو مقایسه می
بین جایگاهی در گشتاور  ۀسهم ناحیناخالصی و 
نتایج حاصل در جدول  محاسبه و هانانولایهمغناطیسی این 

مغناطیسی در محل اتم  گشتاور آورده شده است. 4
 رسیار بزرگتر از مقدار متناظر دب Fe ناخالصی

GaAs+Mn اشاره شد گونه که قبلاً هست. همان 
مغناطیسی این  يهامطالعات تجربی و نظري روي ویژگی

  .نتایج وجود ندارد ۀبراي مقایس هانانولایه
  
  
  
  

هاي ناخالصی و سهم ناحیه بین گشتاور مغناطیسی کل، سهم اتم .4جدول
  GaAs+Fe  و GaAs+Mnي هانانولایهجایگاهی در گشتاور مغناطیسی 

گشتاور مغناطیسی   نانولایه
موضعی در محل اتم 

)(ناخالصی  B 

سهم ناحیه بین 
جایگاهی در گشتاور 

)(مغناطیسی  B 

گشتاور مغناطیسی 
)(کل B 

GG

A 

GGA_

EV 

GG

A 

GGA_

EV 

GG

A 

GGA_

EV 

GaAs+
Fe 

61/2 75/2 08/0 17/0 63/2 82/2 

GaAs+
Mn 

04/0 07/0 12/0 14/0 19/0 24/0 

  هاي اپتیکیویژگی
جامدات با استفاده از تابع هاي اپتیکی ویژگی   
تابع . گیردالکتریک آنها مورد مطالعه قرار میدي
الکتریک داراي دو سهم درون نواري که تنها براي دي

دو انتقال بین نواري که بهفلزات مهم است و سهم مربوط به
 .شوند، استمستقیم تقسیم میمستقیم و غیر ۀدست

ل پراکندگی هاي بین نواري غیرمستقیم (شامانتقال
الکتریک در دماهاي ها) سهم کوچکی در تابع ديفونون

شوند. ] دارند و در این پژوهش نادیده گرفته می26پایین [
م تمام ها، سهنانولایهالکتریک این لذا براي محاسبه تابع دي

یم و دورن نواري در نظر گرفته مستقهاي بین نواري انتقال
2)(،الکتریکشود. بخش موهومی تابع ديمی   توسط

   ]27[ شودزیر محاسبه می ۀرابط

  )()(1)(
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3
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2 
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 
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
 




 
nn KKnn
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nn EEKfKfKPKkd

m
Ve

تابع با ه ویژ nK،انرژي فوتون فرودي در این رابطه 
)( ،knEمقدار ویژه

xi
P


  عملگر تکانه و( )f kn

  تابع

،کتریکالبخش حقیقی تابع دي توزیع فرمی دیراك هستند.
)(1  توسط تبدیلات  با استفاده از بخش موهومی آن

  آیددست میهصورت زیر بهکرونیکر ب-کرامرز
( )( ) d    

  

   
 

  2
1 2 2

0

21  

خالص، GaAs  هاينانولایههاي اپتیکی پاسخ
GaAs+Mn, GaAs+Fe موج الکترومغناطیس در به

 xy ۀ) و عمود بر صفحنانولایه( موازي سطح  xy ۀصفح
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 متفاوت است. لذا تانسور تابع(عمود بر سطح نانولایه) 
 لمستق ۀلفؤها دو منانولایهالکتریک این دي

)()()( 21  xxxxxx i و 
)()()( 21  zzzzzz i متناظر با میدان ،

هاي دارد. بخش نانولایهالکتریکی موازي و عمود بر سطح 
),()(حقیقی ( 11  zzxxو موهومی ( )

)(),( 22  zzxxهاينانولایهالکتریک ) تابع دي GaAs 
با استفاده از  GaAs+Mn , GaAs+Feخالص، 

اند که محاسبه شده GGA_EVو  GGAهاي رهیافت
دلیل تشابه نتایج حاصل از دو رهیافت فقط نتایج حاصل به

آورده شده است.  5در شکل GGA-EVاز رهیافت 
)(ناهمسانگردي قابل توجهی بین  xx  و)( zz  وجود

خالص و GaAs  هاينانولایهالکتریک دارد. تابع دي
GaAs+Mn  ها ستیغ با اندکی تفاوت در محل و ارتفاع

 GaAs+Fe نانولایهالکتریک که تابع دياند در حالیمشابه
خالص و  GaAsهاي نانولایهالکتریک با تابع دي
GaAs+Mn  ًناشی از. این تفاوت است متفاوت کاملا 

هاي ها است. بخشنانولایهتفاوت ساختار نواري این 
 ها براينانولایهالکتریک این حقیقی و موهومی تابع دي

میدان الکتریکی موازي و عمود بر سطح نانولایه از صفر تا 
eV8  ازمتفاوت و بیشتر eV8 بزرگ شدن  .مشابه هستند

)(1  xx2)(و  xx  در انرژهاي کم ناشی از رفتار فلزي
هاي است. ستیغ GaAs+Mnو  خالصGaAs  هاينانولایه

خالص  GaAsالکتریک تابع ديبخش حقیقی و موهومی 
هاي سمت انرژيتر و بهپهن Feبا اضافه شدن ناخالصی 

2)(شوند. اولین ستیغ اصلی جا میهبیشتر جاب  xx  و
)(2  zz  نانولایهGaAs+Mn ترتیب در بهeV6/0 و 

eV1/5  .1)(قرار دارد  xx ۀنانولای GaAs+Mn  یک ستیغ
2)(دارد. eV35/0اصلی در   xx  نانولایهGaAs+Mn 

2)(و  eV4کمتر از   xx هاي نانولایهGaAs  خالص و
GaAs+Fe  کمتر ازeV2  2)(بزرگتر از  zz  هستند و

eV 7 )(2بزرگتر از  xx  2)(و  zz  به یکدیگر نزدیک
  شوند.می
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),()(بخش حقیقی ( .5شکل 11  zzxx(  و موهومی

)(),( 22  zzxx يهانانولایه کیالکتريد تابع GaAs ،خالص 
GaAs+Mn  و GaAs+Fe  با استفاده از رهیافتGGA_EV.  

  
کتریک در المحاسبه تابع ديالکتریک استاتیک با تابع دي

آید. بخش حقیقی (دست میههاي پایین بحد انرژي
)0(),0( 11

zzxx (  و موهومی)0,()0( 22
zzxx   تابع

محوريتیک و ناهمسانگردي تکالکتریک استادي












)0()0(
)0()0(

xxzz

xxzz


 ها محاسبه و نتایج حاصل این نانولایه

1)0(اند. آورده شده 5در جدول
xx  2)0(و

xx ها این نانولایه
1)0(مراتب بزرگتر از به

zz  2)0(و
zz  هستند. این رفتار

 xyها در صفحه نانولایهدهد که رسانندگی این نشان می
1)0(بیشتر از امتدا عمود بر این صفحه است. 

xx,)0(2
zz  

)0(2
xx,   1)0(و

zz  نانولایهGaAs+Mn مراتب به
خالص  GaAsهاي کوچکتر از مقادیر متناظر براي نانولایه

حقیقی و موهومی تابع  هايهستند. بخش GaAs+Feو 
 ۀنانولای )zz)0( و  xx)0( الکتریک استاتیک (دي

GaAs  خالص وقتی با ناخالصیFe شود آلائیده می
ند. یابترتیب کاهش قابل ملاحظه و اندکی افزایش میبه
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 Feخالص وقتی با  GaAsمحور نانولایه ناهمسانگردي تک
  یابد.شود کاهش میآلائیده می  Mnو

)0,()0(بخش حقیقی ( .5جدول 11
zzxx  (و موهومی)0,()0( 22

zzxx ( 

محوريالکتریک استاتیک و ناهمسانگردي تکتابع دي (











)0()0(
)0()0(

xxzz

xxzz


 

  GaAs+Fe و GaAs+Mn خالص، GaAs يهانانولایه

  نانولایه   
  
 

GaAs خالص GaAs + Mn GaAs + Fe 

GGA 
GGA

_EV 

GG

A 

GG

A_E

V 

GGA 
GGA_

EV 

)0(1
xx  36/125 01/130 49/21 55/23 06/78 06/80 

)0(1
zz  70/12 92/12 53/7 68/7 75/13 71/13 

)0(2
xx  36/38 16/41 91/0 31/1 75/12 80/13 

)0(2
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، تابع کاهش انرژي  I(ω)، جذب  R(ω) ضرایب بازتابش

با استفاده از  )(و رسانندگی اپتیکی  )ωL( الکترون
ابط روکمک الکتریک بهبخش حقیقی و موهومی تابع دي

  اند:زیر قابل محاسبه
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             

( xyۀها در صفحنانولایهضرایب جذب و بازتاب این 
 )(xxI,)(xxR(  ۀعمود بر صفحوxy ),)(zzR

)(zzIبا هم  6محاسبه و نتایج حاصل در نمودارهاي شکل
  اند.مقایسه شده

Energy (eV)
0 5 10 15 20 25

R
ef

le
ct

iv
ity

 s
pe

ct
ra

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

pur
Mn
Fe

xx

Energy (eV)
0 5 10 15 20 25

R
ef

le
ct

iv
ity

 s
pe

ct
ra

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

pur
Mn
Fe

Energy (eV)
0 5 10 15 20 25

Ab
so

rp
tio

n 
co

ef
fic

ie
nt

(1
04

cm
-1

)

0

20

40

60

80

100

120

140

160
xx

Energy (eV)
0 5 10 15 20 25

Ab
so

rp
tio

n 
co

ef
fic

ie
nt

(1
04

cm
-1

)

0

20

40

60

80

100

120

140

160
Fe
Mn
pur

zz

zzFe
Mn
pur

 
  GaAs+Mnخالص، GaAs يهاضرایب جذب و بازتاب نانولایه .6شکل

( xy ۀ) و عمود بر صفحxy ))(xxI,)(xxRدر صفحه  +Fe GaAsو
)(zzI,)(zzR(  

هاي قالها ناشی از انتنانولایهستیغ اصلی ضریب بازتاب این 
 GaAsهاي نانولایه zzR)(و xxR)(بین نواري است. 

و  eV 4/0یک ستیغ اصلی در  Fe+GaAsخالص و 
 eV10-7و eV8-5ترتیب یک ستیغ پهن در فاصله به

خالص و  GaAsهاي نانولایهدارند. ضریب بازتاب 
GaAs+Fe  و نانولایهبراي میدان الکتریکی موازي سطح 
براي میدان  از مقدار متناظر مراتببه eV1-0در انرژي 

اي گونهاست. بهها بزرگتر نانولایهالکتریکی عمود بر سطح 
 GaAs+Fe خالص و GaAsهاي نانولایه xxR)0(که 

این  zzR)0(که درصد است در حالی 80و  70ترتیب به
درصد است.  لذا در این بازه  48و  18 ترتیبدو نانولایه به

 ها براي میدان الکتریکاز انرژي ضریب بازتاب این نانولایه
کمتر از راستاي عمود بر سطح  نانولایهبا سطح  موازي
 GaAsهاي نانولایه zzR)(و xxR)(است.  نانولایه

مساویند.  تقریباً  eV 9/10بالاتر از  Fe+GaAsخالص و 
ازاي انرژي بزرگتر از ها بهنانولایهلذا ناهمسانگردي این 

eV9/10 رود. از بین می)(xxR  و)(zzR نانولایه 
GaAs+Mn ترتیب بین تعداي ستیغ اصلی بهeV10-1/4 

 eV1/12-0بین  نانولایهاین  zzR)(دارند. eV8/9-9/5 و
است. بیشتر  xxR)(بیشتر از  eV1/15-1/12کمتر و بین 
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خالص،  GaAsهاي نانولایهضریب بازتاب  eV20از 
GaAs+Mn  وGaAs+Fe  ًصفر است و این  تقریبا

امواج الکترو مغناطیس براي هر دو  ةانتقال دهندها نانولایه
 GaAsهاي نانولایهشوند. ضرایب جذب جهت قطبش می

و جهت عمود بر  xyۀبراي صفح GaAs+Feخالص و 
ه کدر حالی اندمشابه تقریباً )zzI)( و xxI)(( xyۀصفح
جود گاف انرژي در این دلیل وبه GaAs+Mn ۀنانولایبراي 

ها یک ستیغ نانولایهاین  zzI)(اند. متفاوت کاملاً نانولایه
براي  150دارد که بیشینه مقدار آن به  eV 7-6اصلی بین 

براي  140و به  GaAs+Feخالص و  GaAsهاي نانولایه
  رسد. می GaAs+Mn ۀلای
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 GaAs يهاحقیقی رسانندگی اپتیکی نانولایه تابع اتلاف انرژي و بخش .6شکل
  .GaAs+Fe و  GaAs+Mnخالص،

  گیرينتیجه
خالص،  GaAs هايحجم نانولایه-هاي انرژيمنحنی   

GaAs+Mn   وGaAs+Fe نانولایهدهند که می نشان 
GaAs غیرمغناطیسی و در حضور  ۀخالص در حالت پای

ها نانولایه. این ندافرومغناطیس Fe و Mnهاي ناخالصی
پیوندهاي یونی و کووالانسی متفاوتی از خود نشان 

   وAs-Mn ، As-Feپیوند یونی ضعیفی بین . دهندمی

As-Ge  ناخالصی و  کنش کووالانسی بینو برهم
  ناخالصی وجود دارد.  ۀنزدیکترین همسای

دهند که ها نشان میهاي الکترونی این نانولایهویژگی
رسانا هستند و  GaAs+ Fe خالص و GaAs هاينانولایه

خالص  GaAs نانولایهالکترونی  ةضریب خطی گرماي ویژ
 اي کهگونهبه یابد.اندکی افزایش می Feبا   Gaبا جایگزینی

ي ترابردي هاها با اسپین بالا سهم بیشتري در ویژگیرونالکت
 ۀنانولای دارند. در حالیکه GaAs+Fe ۀنانولای

GaAs+Mn  رسانا است. در واقع هنگامی که اتمنیم Ga 

جایگزین  Mn خالص توسط GaAs ۀنانولایدر سطح 
 . افتدرسانا اتفاق میشود یک گذار فاز رسانا به نیممی

واقع بر سطح  Fe مغناطیسی موضعی ناخالصی گشتاور 
 بسیار بزرگتر از مقدار متناظر در GaAs+Fe ۀنانولای
 است.  GaAs+Mnۀنانولای

ابع دهد که تها نشان میبررسی خواص اپتیکی این نانولایه
با   GaAs+Mnخالص وGaAs هاي نانولایهالکتریک دي

ا تابع ب و اندها مشابهندکی تفاوت در محل و ارتفاع ستیغا
 اند. علاوه برمتفاوت کاملاGaAs+Feً  ۀنانولایالکتریک دي
اي که گونهناهمسانگرد اپتیکی اند به هانانولایهاین  این،

(سطح  xyۀصفحها در نانولایهرسانندگی اپتیکی این 
ها) بیشتر از امتدا عمود بر این صفحه است. علاوه ولایهننا
خالص  GaAsمحور نانولایه این ناهمسانگردي تک بر

  یابد.شود کاهش میآلائیده می  Mnو Feوقتی با 
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