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   چکیده
 الکترونیکی خواص ساختاري، هايویژگی بررسی به پژوهش این در
 کبالت، کروم، با آلاییده )5 ،5( فسفید ایندیم نانولولۀ مغناطیسی و

 است. شده پرداخته اول اصول محاسبات از استفاده با روي و مس
 چگالی تابعی تئوري از استفاده با PWscf کد توسط محاسبات

 این در فسفید موقعیت با روي و مس کروم،کبالت، فلزات شد. انجام
 پیوند طول و آنها بین بهینه زوایاي اند.شده جایگزین نانولوله
 اطراف در ساختاري اعوجاج یک که داد نشان نتایج شد. محاسبه
 گشتاور تغییرات و دارد وجود کبالت، و کروم هايناخالصی
 دارد. مطابقت هوند قانون شدهبینیپیش مقدار با مغناطیسی
 و کروم با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ که داد نشان مشاهدات
 فسفید ایندیم نانولولۀ که حالی در است، فرومغناطیسی فلز کبالت،
 حاضر نتایج است. مغناطیسی غیر فلز یک روي، و مس با آلاییده
 کروم،کبالت، با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ که کنندمی بینیپیش
 براي هستند. مفید هامغناطیس نانو در صنعتی کاربردهاي براي

 همدوستی انرژي و بستگی انرژي پیکربندي، پایدارترین شناسایی
 ،5( فسفید ایندیم نانولولۀ نهایت در شد. محاسبه ترکیبات همه براي

  .بود سایرین از پایدارتر کروم،کبالت با دهیآلای )5
  

  کلیدي هايواژه
 چگالی، تابعی تئوري ساختاري، خواص فسفید، ایندیم ،نانولوله

  هانانومغناطیس
 

Abstract 
In this research, the structural features, electronic and 
magnetic properties of armchair (5, 5) indium phos-
phide nanotube doped with Cr, Co, Cu and Zn have 
been investigated using first principles calculations. 
Calculations were performed by the PWscf code us-
ing a density functional theory. The metals Cr, Co, 
Cu and Zn were replaced by P atomic position in this 
nanotube. The optimal angles between them and the 
bond length were calculated. The calculations illus-
trate that there is a structural distortion around Cr and 
Co impurities, and also show that the magnetic mo-
ments are consistent with the predicted value of 
Hund’s rule. Furthermore, the observations revealed 
that the indium phosphide nanotube doped with Cr 
and Co is a ferromagnetic metal, while the indium 
phosphide nanotube doped with Cu and Zn is a non-
magnetic metal. The present results predict that indi-
um phosphide nanotubes doped with Cr and Co are 
useful for industrial applications in Nano magnets. To 
identify the most stable configuration, the binding 
energy and the cohesive energy were calculated for 
all compounds. Finally, our results show that the InP 
nanotube doped with Cobalt is more stable than oth-
ers.  
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 مقدمه
 پتانسیلی دلیل به هانانوسیم و هانانولوله اخیر، هايسال در
 توجه مورد دارند، پیشرفته هايدستگاه نانو کاربردهاي در که
 در يجدید ًنسبتا زهحو نیکوسپیترا ].1[ اندگرفته قرار ویژه
 سپینا آزادي جۀدر سساا بر که ستا نیکولکترا سطح
 .است نهاآ لکتریکیا ربا فۀضاا به ه)حفر ونلکتر(ا هاحامل
 محیط و سپینا کنشبرهم درك و فهم نیکوسپینترا فهد

 مفید تقطعا حیاطر و ساخت رمنظو به فشاطرا جامد حالت
 با هانانولوله ].2[ است همدآ ستد به نشدا ینا سساا بر

 خود، مکانیکی و نوري الکترونیکی، فرد به منحصر خواص
 صنایع در استفاده مورد مواد اکثر براي مناسبی جایگزین

 غیر رساناينیمه یک هاياتم از کسري که هنگامی هستند.
 اسپین شود،می جایگزین مغناطیسی هايیون با مغناطیسی

 با برهمکنش با مغناطیسی هايناخالصی این اتمی
 ایجاد ماده در را مغناطیسی خواص شبکه، هايحامل
 هم و رسانانیمه خاصیت هم ماده این نتیجه در کند،می

 مغناطیسی رساناينیمه آن به که دارد مغناطیسی خاصیت
 جایگزین طریق از معمولاً و گویندیم )DMS(1 رقیق
-II یا III-V مانند وسیع باند شکاف رساناينیمه یک هااتم
VI کروم، آهن، مانند مغناطیسی یون هايناخالصی با 

 دست به خالص) اسپین (داراي کبالت یا منگنز، نیکل،
 رقیق مغناطیسی رساناهاينیمه کشف]. 3-11[ آیندمی
 آنها است. شده فراوانی تجربی و نظري هايفعالیت به منجر
 در و هستند اسپینترونیک کاربردهاي براي مناسبی مواد
 و s هايالکترون از سنتی رساناينیمه هايدستگاه که حالی

p هايالکترون از معمولی مغناطیسی هايدستگاه و d 
 مواد بر مبتنی اسپینترونیک هايدستگاه کنند،می استفاده
 هايالکترون از استفاده براي رقیق مغناطیسی رساناهاينیمه

d هايالکترون و واسطه فلزات هايناخالصی s و p 
 خود مغناطیسی فعالیت انجام براي میزبان رساناهاينیمه

 مواد از بسیاري کنون تا اگرچه .]12-14[ شوندمی پیشنهاد
 ]16 ،15[ است، شده گزارش رقیق مغناطیسی رساناهاينیمه
 در ویژه به رساناها،نیمه این جدید مواد یافتن هم هنوز اما
 ساختارهاي نانو زیرا ؛است ضروري بسیار مقیاس، نانو مواد

 ها،زمینه از بسیاري در جالبی کاربردهاي دلیل به مغناطیسی

                                                 
1. Dilute Magnetic Semiconductor 

 اسپینترونیک، عنوان به جذابی مواد علمی و فناوري نظر از
 هاينانولوله ].14[ هستند دائمی مغناطیس و مغناطیسی ثبت
-II و III-V مرکب رساناهاينیمه با مقایسه در جداره، تک
VI، را بافتی بین هايناخالصی که دارند سطح دو فقط 
 و هاکاتیون جایگزینی همچنین، کرد. حذف ترراحت توانمی

 تکنیک از استفاده با توانمی را واسطه هاياتم با هاآنیون
 با روبشی زنیتونل میکروسکوپ توسط اتم به اتم جایگزینی

 و کیچن توسط شده پیشنهاد شدهکنترل بایاس ولتاژ
 انتظار بنابراین ].17[ یافت آزمایشات در راحتی به همکاران،

 در واسطه عناصر با شده آلاییده III-V هاينانولوله رودمی
 مقیاس در اسپینترونیک رساناي نیمه هايدستگاه پیشرفت

 اسپین قطبش در فردشانمنحصربه هايویژگی دلیل به نانو
 طور به III-V رساناهاينیمه باشند. حیاتی الکترون،
 همچنین و نوري الکترونیک و میکرو هايزمینه در گسترده
 ،18[ اندشده استفاده بالا سرعت با الکترونیکی هايدستگاه

 جالب III-V رساناي نیمه ماده یک فسفید ایندیم ].19
 دماي در eV35/1 مستقیم باند شکاف یک داراي که است
 923 قرمز مادون به نزدیک موج طول با مطابق و است اتاق

 سایر پایههم رشد، براي بستري عنوان به تواندمی نانومتر
 در .]20-22[ گیرد قرار استفاده مورد III-V رساناهاينیمه
 خواص دلیل به فسفید ایندیم گذشته، سال چند طول

 خوب، دمایی پایداري مانند خود فرد به منحصر فیزیکی
 هدایت بالا، الکترون سرعت خوب، مستقیم باند فاصله

 بالا فرکانس پاسخ و خوب گرما اتلاف خوب، الکتریکی
 ].23-25[ است کرده جلب خود به را زیادي توجه

 بعدي یک فسفید ایندیم بر مبتنی رساناينیمه هايدستگاه
 میدانی سودمند، الکترونیکی و اپتوالکترونیکی هايویژگی با
 خواص زیرا ؛شودمی ظاهر سرعت به که دهندمی نشان را

 اثرات و الکترون لعادهافوق انتقال مانند متعددي جالب
 و هانانولوله این که شودمی باعث این .دارند کوانتومی
 ساخت براي مناسبی بسیار هايجایگزین هاينانوسیم
 مقاله این در .]26[ شوند پایدار نانویی یکپارچه مدارهاي
 ایندیم نانولولۀ ساختاري و مغناطیسی الکترونیکی، خواص
 با روي و مس کبالت، کروم، با آلاییده )2InPNT( فسفید
 براي (PAW) شده تقویت موج پتانسیل رویکرد از استفاده

                                                 
 ي ایندیم فسفیدنانولوله .2
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 یافته تعمیم گرادیان تقریب در (DFT) چگالی تئوري
(GGA) ]27[ قرار بررسی مورد اسپرسو کوانتوم بسته در 

 نانولولۀ روي بر مختلف مطالعات علیرغم .است گرفته
 نانولولۀ خواص روي بر قبلی مطالعه هیچ فسفید، ایندیم
 انجام روي و مس کبالت، کروم، با آلاییده فسفید ایندیم
 خواص بررسی تحقیق این از هدف بنابراین .است نشده

 فسفید ایندیم نانولولۀ ساختاري و الکترونیکی مغناطیسی،
  .است روي و مس کبالت، کروم، با آلاییده

  
   محاسبات انجام روش
 استفاده با حاضر فسفید ایندیم نانولوله براي محاسبات تمام
 از و خودسازگار میدان در (DFT) چگالی تابعی تئوري از

 DFT روش شد. اجرا ESPRESSO محاسباتی بسته
 و نواري ساختار ها،حالت چگالی مطالعه براي کارآمد روشی

 PWSCF کد آن در که است نانوساختارها انتقال ضریب
 در ].28[ است نانولوله سیستم براي برتر گزینه شده،استفاده
 موج تابع روش از یافته گسترش تخت امواج براي روش این

 روش از هسته هايالکترون براي و ظرفیت ۀلای الکترون
 همبستگی و تبادل انرژي است. شده استفاده پتانسیلشبه

 گرادیان تقریب از (PBE) فرمول از استفاده با هاالکترون
 براي محاسبات همه شود.می تامین (GGA) یافته تعمیم
 کایرال بردار با صندلی دسته فسفید ایندیم نانولوله یک

 Å 25 خلاء ضخامت با هگزاگونال ابریاخته یک در )5،5(
 به 1p32s3 و d، 3p22s2 هايالکترون شود.می انجام

 هاياتم براي ظرفیتی هايالکترون عنوان به ترتیب
 براي .شوندمی گرفته نظر در In و TM، P ناخالصی
 طرح از استفاده با بریلوین ناحیه ادغام عددي هزینه کاهش

Monkhorst-Pack ]29[ 1 × 1 × 22 شبکه یک براي 
 شده قطع انرژي این، بر علاوه است، شده انجام k فضاي از

 Ry600 و Ry90 ترتیب به بار چگالی و موج تابع براي
 زمانی تا نانولوله در هامولکول هندسه سازيبهینه .است
 مرحله دو هايانرژي کل همگرایی تحمل که یابدمی ادامه
 وارد نیروي حداکثر همچنین و 1mRy از کمتر آخر متوالی

  .باشد 1mRy/Bohr از کمتر اتم هر بر
  

  بررسی و تحلیل
 گرافن ورقه چرخاندن با توانمی را فسفید ایندیم نانولولۀ
 هاينانولوله به شبیه ،خاصی جهت در فسفید ایندیم مانند

 هايمش تعداد شامل مهم پارامترهاي ابتدا ساخت. کربنی
 تابع براي قطع انرژي )،k نقاط (تعداد بریلوئن اول ۀمنطق
 باید پارامترها این زیرا ؛است شده بهینه شبکه پارامتر و موج
 در نشود سنگین محاسبات حجم که شوند انتخاب نحوي به

 ساختار سپس .باشند برخوردار کافی دقت از محاسبات ضمن
 و خالص فسفید ایندیم براي )5،5( صندلی دسته نانولوله
 محاسبه In-P پیوند طول است. شده بهینه ابتدا آلاییده
 ترتیب به (P-In-P) متوسط پیوند زاویه و متوسط قطر شده
 مطابق که درجه 30/119 و انگستروم 49/11 ،52/2 حدود
 1 شکل ].33-30[ هستند قبلی شده گزارش مقادیر با

 فسفید ایندیم نانولولۀ شده سازيبهینه ساختاري هايمدل
 با شده آلاییده فسفید ایندیم هاينانولوله و یاخته ابر خالص،
 فلز یون که دهدمی نشان را روي و مس کبالت، کروم،
 در فسفید) (جاي آنیونی جایگزاي یک با که واسطه عناصر
 به است شده آلاییده )5،5( خالص فسفید ایندیم نانولولۀ یک

 (ایندیم) کاتیونی آویزان پیوندهاي به الکترون سه که طوري

ساختار بهینه شده نانولولۀ الف) ایندیم فسفید خالص، ب) . 1شکل 
شده با ج) کروم،  سلول یاخته واحد و نانولولۀ ایندیم فسفید آلاییده

هاي خاکستري، زرد و قرمز به د) کبالت و) مس و ه) روي. کره
کروم، ( هاي ایندیم، فسفید و عناصر واسطهترتیب نشان دهنده اتم
 ت، مس و روي) هستند.کبال
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   کند.می کمک
 ترتیب به قرمز و زرد خاکستري، هايکره 1 شکل در
 کروم،( واسطه عناصر و فسفید ایندیم، هاياتم دهنده نشان
 که دهدمی نشان نتایج این .هستند روي) و مس کبالت،
 هايویژگی توصیف براي محاسبات در استفاده مورد روش
 ما .است مناسب شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ

 رقیق مغناطیسی هايهادي نیمه روي بر را محاسباتی
 واحد سلول یک از استفاده با فسفید ایندیم نانولولۀ بر مبتنی

9(TM)P10In با شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ براي 
1TM به مربوط واحد سلول این درصد 5 که کنیممی ارائه 

  .است روي و مس کبالت، کروم، ناخالصی
  

  هندسی ساختار مقایسۀ
 شبکه، پارامتر جمله از ساختاري مشخصات 2 و 1 جدول در

 یک یا و فسفید دو بین (فاصله بزرگ و کوچک قطرهاي
 و ناخالصی اتم بین پیوند طول میانگین ناخالصی)، و فسفید
 پیوند طول میانگین ها)،(ایندیم همسایه هاياتم تریننزدیک
 و ناخالصی اتم بین ۀزاوی میانگین و فسفید و ایندیم اتم بین

 نانولولۀ به مربوط ها)(ایندیم همسایه هاياتم تریننزدیک
 از که طورهمان است. شده گزارش شده آلیاژ فسفید ایندیم
 شبکه پارامتر و میانگین پیوند طول است مشخص جدول
 ازاي به افزایش این است. یافته افزایش شده آلیاژ نانولوله
 اتمی شعاع با و دارد مشخصی روند مختلف هايناخالصی
 روندي که دارد مستقیم نسبت اتمی، حالت در هاناخالصی
 است. افرایشی
 به In-P پیوند تریننزدیک طول 2 و 1 جدول در
 اتم سه با هاناخالصی پیوند طول همچنین و هاناخالصی
   است. شده گزارش نیز مجاور ایندیم
 به ،2 و 1 جدول در شده گزارش هايداده اساس بر
 In-P پیوند طول میانگین که گرفت نتیجه توانمی وضوح
 از TM-In پیوندهاي طول طرفی از .دارد افزایشی روند
 ترکوچک به مربوط که است تربزرگ In-P پیوند طول
 هاناخالصی به نسبت اتمی حالت در فسفید اتمی شعاع بودن
 در (P–TM–P) پیوند زاویه میانگین همچنین .است
 کمترین و بیشترین و است متفاوت هاناخالصی این اطراف

                                                 
  کروم، کبالت، مس و روي) (عناصر واسطه .1

 و 539/119 با برابر (In-Tm-In) زاویۀ میانگین مقدار
   .است کبالت و روي به متعلق ترتیب به که درجه 116/101

 و مس هايناخالصی که شودمی مشاهده 1 شکل در
 که حالی در داخل سمت به هانانولوله این در روي

 و دارند تمایل بیرون سمت به کبالت و کروم هايناخالصی
 کبالت، کروم، با آلاییده هاينانولوله مقطع سطح همچنین

 کوچک قطر اندازه که اندشده نزدیک بیضی به روي و مس
 قطر و کبالت) و کروم هايناخالصی و فسفید بین (فاصله
 آنها روي) و مس هايناخالصی و فسفید بین (فاصله بزرگ
 که دهدمی نشان نتایج این است. شده گزارش جدول در

 و مس کبالت، کروم، هايناخالصی اطراف در است بدیهی
 دلیل به هندسی ساختار بنابراین دارد. وجود اعوجاج روي

 تأثیر تحت هاناخالصی این اطراف در شده مشاهده اعوجاج
  گیرد.می قرار

  
  ساختاري هايویژگی و مغناطش
 پایداري در تغییراتی به منجر ناخالصی با نانولوله آلاییدن
 به ابتدا اي،مقایسه مطالعه یک عنوان به شود.می سیستم
 انرژي شده، آلیاژ هاينانولوله نسبی پایداري بررسی منظور
 گزارش 3 جدول در و محاسبه آنها همدوسی و بستگی
 روابط طبق ترتیببه همدوسی و بستگی انرژي است. شده

  ].34 ،35[ اندشده تعریف )2( و )1(
  
)1(           InPNT -TM InPNT TM PbindE = E - E - E + E  
)2(          InPNT -TM In P TMcohE = E - 10E - 9E - E  

  
 آلیاژ نانولوله کل انرژي TM-InPNTE روابط این در که
 PE و TME، InE خالص، نانولوله کل انرژي InPNTE شده،
 فسفید و ایندیم ناخالصی، هاياتم منزوي انرژي ترتیببه

  هستند.

 با شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ ساختاري مشخصات .1 جدول
  کبالت و کروم

 کبالت با آلاییده  کروم با آلاییده  نمونه
 Å(  27/4 265/4( شبکه پارامتر
  Å(  675/12  073/12( کوچک قطر
  Å(  912/12  034/13( بزرگ قطر

  TM-In )Å(  830/2  537/2 پیوند طول میانگین
  In-P )Å(  516/2  518/2 پیوند طول میانگین
 In-TM-In  965/110  116/101 زاویۀ میانگین
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 را سیستم نسبی پایداري توانمی )1( رابطۀ از واقع در

 را سیستم کلی پایداري )2( رابطه کهحالی در گرفت نتیجه
 سیستم پایداري گربیان منفی مقدار یعنی ؛کندمی گزارش

  است. سیستم ناپایداري بیانگر مثبت مقدار و
 مغناطش و همدوسی و بستگی انرژي به مربوط مقادیر

 کبالت، کروم، با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ به مربوط
 که طورهمان است. شده گزارش 3 جدول در روي و مس
 شد گفته چه آن طبق و دهندمی نشان جدول هايداده

 پایدار ناخالصی، چهار هر با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ
 گفت توانمی همدوسی انرژي مقداري به توجه با و هستند
 پایدارتر همه از کبالت با آلاییده نانولولۀ که

)eV/atom4200/2 -( روي با آلاییده نانولوله و 
)eV/atom3262/2 -( بقیه به نسبت تريکم پایداري 

 همدوسی انرژي به مربوط مقادیر را نتایج این دارد.
 توجه با بنابراین، کند.می تأیید نیز جدول در شده گزارش

 ينانولوله این که کرد تأیید توانمی پایداري این به
 به توجه با همچنین .باشند داشته وجود توانندمی آلاییده
 با شده آلیاژ هاينانولوله به مربوط کوچکتر و بزرگتر زاویه
  گرفت. اينتیجه چنین توانمی 2 و 1 جدول کبالت و روي
 در شده، آلاییده نانولولۀ مغناطش بررسی منظور به
 شده رسم اتمی عدد حسب بر مغناطش نمودار 2 شکل
 خالص فسفید ایندیم نانولولۀ که جاآن از است.
 مغناطیسی علت که فهمید توانمی ،است مغناطیسیغیر

 هاناخالصی مغناطش به شدن، آلاییده از بعد هانانولوله شدن
 با همچنین کند.می تأیید را امر این نیز نمودار که است مربوط
 تغییرات کل شودمی مشاهده جالبی، طور به 2 شکل به توجه
 حداکثر کروم با شده آلاییده نانولولۀ به مغناطیسی گشتاور
 هاناخالصی اتمی عدد افزایش با روند این سپس و دارد را خود

 1هوند قانون با سیستم خوانیهم بیانگر که یابدمی کاهش
 ,AlN نانولوله در مغناطیسی گشتاورهاي این مشابه است.

ZnO BP 3 واسطه عناصر با شده آلاییدهd آمد دست به نیز 
]33،36،37.[  

 نانولوله به مربوط اتمی عدد حسب بر مغناطش نمودار .2 شکل
 روي و مس کبالت، کروم، با آلاییده فسفید ایندیم

  
  الکترونی خواص
 را ساختاري خواص اینکه بر علاوه نانولوله کردن آلیاژ
 گذاردمی اثر نیز سیستم الکترونی خواص بر ،دهدمی تغییر
 شده پرداخته الکترونی خواص مقایسه به بخش این در که

 است.
 به مربوط )DOS(2 هاحالت چگالی نمودار )3( شکل در
 3eV تا 3eV- بازه در انرژي حسب بر پایین و بالا اسپین
 است. شده رسم شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول براي
 صفر انرژي روي بر فرمی سطح که است ذکر به لازم
 نشان نمودارها در افقی و عمودي چین خط با و شده تنظیم
 نمودار دید توانمی 3 شکل از که طورهمان است. شده داده

 شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول همه هاحالت چگالی
 نانولوله بودن رسانا بر يتأیید و کنندمی قطع را فرمی سطح
   .هستند آنها بودن فلز و

                                                 
1. Hund’s Rule 
2. Density of States 

 محاسبه مغناطش و همدوسی انرژي بستگی، انرژي .3 جدول
  شده آلیاژ فسفید ایندیم نانولولۀ براي شده

 بستگی انرژي  نمونه
(eV/atom)  

 همدوسی انرژي
(eV/atom)  

 مغناطش
)Bµ(  

  50/4  - 3696/2  0724/0  کروم با آلاییده
  12/1  - 4200/2 0221/0  کبالت با آلاییده
  00/0  - 3990/2  0431/0  مس با آلاییده
  00/0  - 3262/2  1158/0  روي با آلاییده

 شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ ساختاري مشخصات .2 جدول
  روي و مس با

 با آلاییده  نمونه
 روي با آلاییده  مس

 Å(  275/4 287/4( شبکه پارامتر
  Å(  966/11  940/11( کوچک قطر
  Å(  910/12  109/13( بزرگ قطر

  TM-In )Å(  607/2  752/2 پیوند طول میانگین
  In-P )Å(  520/2  521/2 پیوند طول میانگین
 In-TM-In  312/119  539/119 ۀزاوی میانگین
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  الف)

  ب)

  ج)

  د)
 براي پایین و بالا اسپین به مربوط هاحالت چگالی نمودار .3 شکل
 ب) کروم، الف) ناخالصی %5 با شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ
 انرژي دهندةنشان عمودي چین(خط روي. د) و مس ج) کبالت،

  است) شده منطبق صفر بر که است فرمی
 هانمودار این ب) و الف) 3 شکل به توجه با طرفی از
 انرژي سطح اطراف در هاحالت چگالی که دهدمی نشان
 کبالت و کروم با شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول فرمی

 (نمودار هستند نامتقارن بالا و پایین اسپین دو هر براي
 سطح اطراف در بالا و پایین اسپین دو براي هاحالت چگالی
 فلز نانولوله دو این نتیجه در نیستند) مشابه فرمی انرژي

 در صنعتی کاربردهاي براي و هستند مغناطیسی
 نمودارهاي که حالی در باشند مفید توانندمی هانانومغناطیس

 کل هايحالت چگالی که دهدمی نشان د) و ج) 3 شکل
 مس با شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول براي آمده دستبه
 پایین هاياسپین براي فرمی انرژي سطح اطراف در روي و
 هاياسپین به مربوط هايحالت چگالی با کامل تقارن در
 هستند. غیرمغناطیسی فلز نانولوله دو این لذا باشد،می بالا

 مغناطیسی، و الکترونیکی ساختار بیشتر درك براي
 با شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول به مربوط نواري ساختار
 و بالا اسپین حالت دو براي روي و مس کبالت، کروم،
 تراز که آنجا از است. شده رسم 4 شکل در پایین اسپین
 حاصل نتیجه این ،کرده قطع را انرژي نوارهاي فرمی
 فلزي خواص شده آلاییده فسفید ایندیم ۀنانولول که شودمی
 پایین اسپین دو هر نمودارهاي شود.می رسانا و کندمی پیدا
 ایندیم هاينانولوله فرمی انرژي سطح اطراف در بالایی و

 ب) و الف) 4 شکل کبالت و کروم با شده آلاییده فسفید
 فسفید ایندیم هاينانولوله براي که حالی در نیست یکسان
 است یکسان د) و ج) 4 شکل روي و مس با شده آلاییده
  است. شده گرفته نتیجه همین هاحالت چگالی نمودار از که

 مختلف هاياوربیتال مشارکت چگونگی و بررسی براي
 جزئی هايحالت چگالی ظرفیت، و رسانش نوارهاي در

 هاياتم d اوربیتال و P و In هاياتم p اوربیتال به مربوط
 و بالا اسپین حالت دو براي روي و مس کبالت، کروم،
  است. شده رسم 5 شکل در پایین اسپین

 که کنیممی مشاهده الف) 5 شکل نمودار به باتوجه
 اتم d اوربیتال و P و In هاياتم p اوربیتال عمدة مشارکت
 که حالی در است رسانش نوار ته بالا اسپین به مربوط کروم
 هر براي p اتم p اوربیتال عمدة مشارکت ب) 5 شکل در

 d اوربیتال عمدة مشارکت و یکسان پایین و بالا دواسپین
 In اتم p اوربیتال و است پایین اسپین به مربوط کبالت اتم

   توجه با همچنین و دارند رسانش نوار ته در ناچیزي مشارکت
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  الف)

  ب)

  ج)

  د)
 با فسفید ایندیم نانولولۀ براي نواري ساختارهاي .4 شکل

 به روي د) و مس ج) کبالت، ب) کروم، الف) ناخالصی 5%
  پایین اسپین و بالا اسپین هايحالت براي فسفید اتم جاي

  الف)

  ب)

  ج)

  د)
 p اوربیتال به مربوط جزئی هايحالت چگالی .5 شکل

 کبالت، کروم، هاياتم d اوربیتال و ،فسفید و ایندیم هاياتم
 ناخالصی %5 با آلاییدهفسفید ایندیم نانولولۀ براي روي و مس
 فسفید اتم جاي به کروم. د) و روي ج) ،مس ب) ،کبالت الف)
 عمودي چین(خط پایین اسپین و بالا اسپین هايحالت براي
  است) شده منطبق صفر بر که است فرمی انرژي دهندةنشان
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 P و In هاياتم p اوربیتال عمدة مشارکت ج) 5 شکل به
 پایین و بالا دواسپین هر براي مس اتم d اوربیتال و

 اوربیتال مشارکت که شودمی مشاهده همچنین و یکسان
p اتم p چگالی د) 5 شکل به توجه با آخر در .است بیشتر 

 براي و است p اتم p اوربیتال به مربوط مشارکت حالت،
 اوربیتال مشارکت و است یکسان پایین و بالا دواسپین هر
p اتم In اوربیتال و d بسیار رسانش نوار ته در روي اتم 

 دهنده نشان صفر انرژي مقیاس ،5 شکل در است. ناچیز
 را هااوربیتال همه فرمی انرژي سطح و است فرمی تراز
 ایندیم نانولولۀ بودن رسانا کننده تأیید که است کرده قطع
  .است روي و مس کبالت، کروم، با شده آلاییده فسفید

  
  گیرينتیجه

 و مغناطیسی ساختاري، خواص ،DFT روش از استفاده با
 کروم، با شده آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ الکترونیکی

 گرفته قرار بررسی و مطالعه مورد روي و مس کبالت،
 و بستگی انرژي از مدهآ دستبه مقادیر به توجه با.است

 با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ که شد مشخص همدوسی
 انرژي مقدار به توجه با و هستند پایدار ناخالصی، چهار هر

 کبالت با آلاییده نانولولۀ که شودمی نتیجه همدوسی
 دیگر با آلاییده نانولولۀ به نسبت پایدارتري ساختار تواندمی

 بهینه ساختارهاي مشاهدات از باشد. داشته هاناخالص
 جایگزین هايناخاصی که شودمی حاصل نتیجه این شده،
 باعث و شکندمی را خالص نانولوله تقارن فسفر، با شده
 کروم، هايناخالصی اطراف در ساختاري اعوجاج ایجاد
 که دهدمی نشان نتایج .شودمی روي و مس کبالت،
 هايناخالصی از ناشی کل مغناطیسی گشتاورهاي تغییرات
 هوند قانون از روي و مس کبالت، کروم، شدة آلاییده
 چگالی نمودارهاي تحلیل و تجزیه کند.می پیروي

 چگالی و نواري ساختارهاي ها،حالت الکترونیکی
 فسفید ایندیم نانولولۀ که دهدمی نشان جزئی هايحالت
 حالی در است، فرومغناطیسی فلز کبالت، و کروم با دهیآلای
 فلز یک روي، و مس با آلاییده فسفید ایندیم نانولولۀ که
 نانولولۀ که است این ما پیشنهاد است. مغناطیسی غیر

 براي توانندمی کبالت و کروم با دهیآلای فسفید ایندیم
  باشند. مفید هانانومغناطیس در صنعتی کاربردهاي
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