
www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

     

  
 

  ۱۳۹۱ زييپا، ۳، شمارة ۱۲ ران، جلدي ايکزي مجلة پژوهش ف

 
 
 
  

  

  دهيگزيجا‐نهيشير بي با استفاده از توابع وانيعبک از فلزات ميب هال برخين ضرکمحاسبة ابتدا به سا
 
  

  ي السادات جبلي هد وبرزادهک اي فر، هاديد جواد هاشميان، سيزهرا تربت

   اصفهان٨٤١٥٦ ‐ ٨٣١١١  اصفهان،ي دانشگاه صنعت،يکزي فةدکدانش
 z.torbatian@ph.iut.ac.ir: يکيترونکپست ال

  
  

  )۴/۴/۱۳۹۱ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۲۶/۱۱/۱۳۹۰ :افت مقالهيدر(

  دهکيچ
م و  ين ـکيده استفاده م  يگزيجا‐نهيشير ب ين منظور ما از توابع وان     يبد.  دارد ي سطح فرم  يک در نزد  ي اول و دوم انرژ    يها  از به مشتق  ي ن يکلاسکمهيافت ن يب هال در ره   ي ضر ةمحاسب

 يعبک فلزات م يده را برا  يگزي جا ‐ه  نيشير ب يتوابع وان  ارکن  يدر ا . ميآور  ي به دست م   ، وارون ي در فضا  k ياري اخت ةن توابع، در هر نقط    يه ا ي و مشتقات آنها را در پا      ير انرژ يژه مقاد يو
Pb، Pd، Li، Cu، Au، Ag و Al   از فلزات نام برده بـه دسـت         يک هر   ي هال را برا   يب عاد يت ضر يدر نها  ، رسانش هال و   ياز آنها رسانش عاد   سپس با استفاده     .ميردکمحاسبه 
  .ميآورد

  
  ، مدل نيمه كلاسيك، بلورهاي فلزي مكعبيب هاليده، ضريگزيجا‐نهيشير بين، توابع وانکابتدا به سا محاسبات :يديلک يها واژه

    

  
  مقدمه .١

 رســانش، اثــر هــال و اثــرات ريــ نظيترونــکخــواص ترابــرد ال

ــکناميترمود ــه طراحـ ـي در زمي ــواد از اهمين ــ م ــت وي  ياژهي

 مقاومـت   يري ـگ انـدازه  ين از اثر هـال بـرا      يچنهم. برخوردارند

دان ي ـ مـواد در حـضور م      يکـي ترکمقاومـت ال   - مواد   يسيمغناط

هـا اسـتفاده       حامـل  ين نوع و چگـال    يي تع يز برا ي و ن  -يسيمغناط

ف ياز به توص ـ  ي، ن يترونکص ترابرد ال   خوا ة محاسب يبرا. شود يم

اسـتفاده از توابـع     . ميترون در بلور دار   ک از رفتار ال   يقي حق يفضا

م به هر   يه بتوان کشود  ي باعث م  يقي حق يده در فضا  يگزيموج جا 

ت آن را تحت اعمال کم و حري موج نسبت دهة بستيکترون کال

ه ک ـه توابـع بلـوخ     ک ـ يدر حـال  . مينک ي مختلف بررس  يها دانيم

هـا    تـرون ک وارون از رفتـار ال     يف فـضا  ي توص ـ ي برا يبزارمناسبا

 ي بـرا  ينـة مناسـب   يل بلـور گز   ک ـ در   يل گـستردگ  يهستند، به دل  

ب ي محاسـبة ضـر    يبـرا . ستندي ن يترونک خواص ترابرد ال   يرسبر

دان يــاب ميــد رســانش دســتگاه را در حــضور و در غيــهــال با

 ةسب محا ي مرسوم برا  يها   از روش  يکي. ردک محاسبه   يسيمغناط

 ]۱[ است  بولتزمن يکلاسکمه  ي، مدل ن  يرسانش در قلمرو پخش   

 ـم د يه در ادامـه خـواه     ک ـه همان طور    ک  آن، يريارگک ـد بـا بـه   ي

در . شـود ي مربـوط م ـ   ي سطح فرم  ي رو ييهارسانش به انتگرال  

املاً ک ـ ي سطح فرم ـ  يک نزد ي انرژ يه نوارها کنيل ا يفلزات به دل  

 ي رو يري ـگ و انتگـرال  شـود   يوسته م ـ يده ناپ  ستند، انتگرال يپر ن 

هـا  قي نـسبت بـه عـا      يشتري ـد بـا دقـت ب     يلوئن با ية اول بر  يناح

 يل ظاهر شدن مشتقات نـوار     ين به دل  يعلاوه بر ا  . رديصورت گ 

 روابط رسـانش، انجـام      ةدر انتگرالد ) سرعت گروه و جرم مؤثر    (

دا ي ـ پ يت مـضاعف  ي ـ بـا دقـت بـالا اهم       يمحاسبات ساختار نوار  

، مـشتقات   ي انـرژ  ي بـه نوارهـا    يابيت دس ـ ين بـرا  يبنابرا. ندک يم

ق در  يز و دق  يار ر ي بس ي سلول بند  يک، به   ي فرم يمربوطه و انرژ  

ر زمان  يش چشمگ ين امر منجر به افزا    يا. مياز دار ي وارون ن  يفضا
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 ۲۱۴   هدي السادات جبلي وبرزادهک هاشمي فر، هادي ازهرا تربتيان، سيد جواد  ۳، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

بـه عـلاوه    . شـود ي بر توابع بلوخ م ـ    يافت مبتن يمحاسبات در ره  

 ـ از و  ياشـود مجموعـه   ين روش حاصل م ـ   يتاً در ا  يآنچه نها  ژه ي

 ي در فـضا   q  مش محـدود از نقـاط      يک ي بر رو  ير انرژ يقادم

 ي در مـورد نحـوة تلاق ـ   يافک ـ اطلاعـات    يه حاو کاست   وارون

 در  ي انرژ ي از نوارها  يريگ  و مشتق  يابيباشد و درون  ينوارها نم 

 ـ رفـع ا يبـرا . ر معتبر استي نقاط تبهگن پر خطا و غ يکينزد ن ي

ف سـاختار   ي توص ـ ير برا ي وان ةديگزيتوابع جا توان از   يل م کمش

ر از دقـت و     ي بر توابع وان   ي مبتن يابيدرون. ردک استفاده   يترونکال

 ين مـشتقات نـوار    ي برخوردار است و علاوه بر ا      ييسرعت بالا 

  . نندکيدا مي پيليل تحلکر شيزم وانيدر فرمال

 و ]Pwscf ]۲ ي محاسـبات  يهـا دک ـار با اسـتفاده از      کن  يدر ا    

Wannier90 ]۳[  ـگزينه جا يشير ب يتوابع وان  ة ه ـ انبو يده را بـرا   ي

استخراج نمـوده    Al و Pb، Pd، Li، Cu، Au، Ag يعبکفلزات م 

 ة جهــت محاســبWannier90د کــل يــمک تيدر راســتاو ســپس

  .ميردک يسي هال برنامه نويب عاديضر

  ر يــف توابــع وانيــن مقالــه بــه تعر يــدر قــسمت اول ا   

ار ک ـن  ي ا يد آنها برا  ي مف يهايژگيو و  ]۵  و ۴[ده  يگزيجا-نهيشيب

 هـال بـا     يب عـاد  يافت اسـتخراج ضـر    يم و سپس ره   يپرداز يم

  .شودي بولتزمن ارائه ميکلاسکمهياستفاده از معادلات ن

  

   ي انرژيها  نواريابيده و درونيگزيجا‐نهيشير بيتوابع وان. ۲
تـابع  هر . نديآية توابع بلوخ به دست ميل فورير از تبديتوابع وان 

 ،شـود يمـشخص م ـ   Rه بـا بـردار      کاخته واحد   ي يکر در   يوان

 از آن بـه سـلول مجـاور نفـوذ           ياده است و تنها دنبالـه     يگزيجا

  ندک يم

)۱(  .( )
( )

( ) .
,

ik R
n n kBZ

Vw r R Rn r e d kψ
π

−− = = ∫ 3
3

2
  

)در رابطة فوق     )nw r R−
 

ام و  Rة  اخت ـير مربـوط بـه      يتابع وان 

) ام،   n ي مدار يوانتومکعدد   )rnkψ ،تابع بلوخ BZ  ةنماد منطق ـ 

 و  ي مـارزار  ۱۹۹۷در سـال     .است حجم بلور    V و   لوئنياول بر 

 فـوق   ةبـه رابط ـ   يانيکل  ي تبد يکردن  ک با اضافه    ]۶[لت  يواندرب

 يارک ـراه ردنـد و  کده را مطرح    يگزيجا -نهيشير ب ي توابع وان  ةديا

شتر ي ـ هر چـه ب    ي در راستا  يانيکل  ين تبد ي ا ينه ساز ي به يرا برا 

 ارائـه  يانيک ـل يتبـد . ردنـد ک ير معرف يردن توابع وان  کده  يگزيجا

 ـمنجـر بـه چـرخش و      ) mnU(شده    يفـضا  ژه توابـع بلـوخ در     ي

  :شود يبرت مليه

)۲(  .( ) ( )nk nm mk
m

r U rψ ψ′ =∑
  

nkψ(ده  يه توابع بلوخ چرخ   کنيبا وجود ا    يلتونيحالت هـام  ژهيو )′

 کمک به   ،م داد يح خواه ي مطابق بر آنچه در ادامه توض      يستند، ول ين

 ـگزير جاي ـم توابع وان يتوانيم آنها  يه بـرا ک ـم ين ـکد ي ـ توليتـر دهي

  .باشنديتر م مناسبي نواريابي و درونيدف خواص ترابريتوص

 ـ در پا  يلتونيس هام يعناصر ماتر     ده و  ي ـة توابـع بلـوخ چرخ     ي

 وارون بـه   يدر فـضا   q مـش محـدود از نقـاط         يک نقاط   يرو

 ر است يصورت ز

)۳ (   ,( ) ( )ˆ
nm nq mqH q u H q u′ ′=  

′nquكه در آن    
 

بـا  . ده اسـت  ي ـ تابع بلوخ چرخ   کي ياوببخش تن 

 ـل فوري، با اسـتفاده از تبـد  )۲( و) ۱(توجه به روابط    ه، عناصـر  ي

  :نديآ ير به دست ميه توابع واني در پايلتونيس هاميماتر

)۴  (   ,( ) ( ).| | iq R
nm nm

q
H R no H mR e H q

N
−=< >= ∑

0

1

  
  .دباشيلوئن مية بري ناحيبند مشيتعداد نقاط روN0ه در آنک

|يسيه عنصر ماتر  کن  يبا توجه به ا       |nR H mR′<  يتـابع  <

)از   )R R′− ر، يه وان ي در پا  يلتونيس هام ي در محاسبه ماتر   ، است

 از آن در نظر     R در فاصلة    يگرير در مبدأ و د    ي از توابع وان   يکي

 ـگزي جا با توجـه بـه    . شود يگرفته م  ر، عناصـر   ي ـ توابـع وان   يدگي

شوند وعمـلاً هـم     ي به سرعت صفر م    R شيس فوق با افزا   يماتر

از  ه قابـل توجـه و     ين همـسا  يتـر يکر تـا نزد   ي ـ توابـع وان   يپوشان

 ـا. ز اسـت  ي دوم بـه بعـد نـاچ       ةيهمسا  يهـا تي ـ قابل يژگ ـين و ي

 ـگزيجا-نهيشي ـر ب ي را به روش توابع وان     يادي ز ياربردک ده داده  ي

 ،ر اسـت ي ـ بر توابع واني مبتني نواريابياول درون  ت  يقابل. است

 را در هـر     يلتونيس هـام  يتوان عنـصر مـاتر    يه م کن صورت   يبد

  ردکد ياد باز توليبا دقت ز K ينقطه دلخواه از فضا

)۵ (  .( ) ( ).ik R
nm nm

R
H k e H R=∑  

) يدگيگزيبا توجه به جا    )nmH R     يها، با داشتن تعداد محدود 

 در هر نقطة دلخواه را بـا دقـت          يترونکتوان ساختار ال  ينها م از آ 

  .ردکد يبالا باز تول

 ـات ر ي ـه بـه جزئ   ک ـ ي محاسبات ي برا يژگين و يا    ز سـاختار   ي
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  ۳، شمارة دوازدهم جلد   . . . عبي با استفاده از کن ضريب هال برخي از فلزات مکمحاسبة ابتدا به سا  ۲۱۵

  

  

 ي رو ي حساس هستند و به سـاختار نـوار        ي و سطح فرم   ينوار

. ار راه گـشاست   ياز دارد، بـس   ين kز از نقاط    يار ر ي بس ةک شب يک

 يـک ر را با اسـتفاده از       يتوان ابتدا توابع وان   ير، م يافت وان يدر ره 

رد و سـپس بـا      ک ـد  ي تول ي با دقت خوب   k  محدود از نقاط   ةکشب

 ةک شـب  يـک  ي را رو  ي، ساختار نوار  ي نوار يابياستفاده از درون  

 . ردکد ي باز تولياديسرعت ز ز با دقت ويار ريبس

 مـشتقات   يل ـيان محاسـبه تحل   کر ام يافت وان يم ره ت دو يقابل   

  تاس) ۵( با استفاده از رابطه ينوار

)۶ (  ,( ) ( )∑==
∂
∂

R
nm

Rik
nm

nm RHiRekH
k

H
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α

.
,
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, ( )ik Rnm

nm nm
R

H
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α β

∂
= = −
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2

  

 يارتک ـ ديهـا  جهتة شمارنديهاسي اندβ و αدر رابطه بالا 

)x,y,z (است.  

 ،نـد کيدا م ي پ يا  ژهيت و ي نقاط تبهگن اهم   يکيت در نزد  ين قابل يا

 مـبهم و پـر   يليفرانـس ي و دي عدد يريگن موارد مشتق  يرا در ا  يز

  .شود يخطا م

  

   هال  يب عاديضر. ۳
 محاسـبة خـواص ترابـرد       ي مرسـوم بـرا    يهـا افـت ي از ره  کيي

ه در آن   ک ـ اسـت    يکلاسکمهي روش ن  ي در قلمرو پخش   يترونکال

م يمفـاه ننـد و    کي رفتـار م ـ   يکيلاس ـک هماننـد ذرات     ها  ترونکال

 ـ ةتنها در استخراج رابط    يوانتومک ز ي ـ و سـرعت و ن     ين انـرژ  ي ب

. شـود يار گرفته م ـ  کها به     کاحتمال عبور و بازتاب از مرز مشتر      

)ع بولتزمن   ياز تابع توز   , , )f r k t هـا را در      تـرون ک ال يه چگـال  ک

) فاز يفضا , )r kزمان  در  وt ف ي توص ـيند، براکيمشخص م

 ـها، تابع توز  دانياب م يدر غ . شوديترابرد استفاده م    ـکع الي  يترون

  .شوديان مي بکراي ديع فرميبه صورت تابع توز

 يکـي ترکدان الي ـ ميـک  دسـتگاه همگـن در حـضور         يکدر     

ب زمان  يا و در تقر   يپا، در حالت    يسيدان مغناط ي م يکف و   يضع

  ]۷[ شود ين مير معيع به صورت زيرات تابع توزييواهلش، تغ

)۸   (  , [ ].
( )
−×

+ ∇ = − 0
k

f fe v HE f
c kτ

  

سرعت  c ،يسيدان مغناط ي م H ،ترونکسرعت ال   بردار vكه در آن    

) نور و  )kτ  ـ حل معاديبرا. ترون استکالزمان واهلش  تـابع  ) ۸( ةل

f      را به صـورت( )f f g v= ه در آن   ک ـم  يري ـگ ي در نظـر م ـ    0+

)(vg        يري ـگ اندازهرا  ها،  داني انحراف از حالت تعادل، در اثر اعمال م 

 باشـد حـل     کوچ ـک ي اعمال يسيدان مغناط يه م ک يدر موارد . ندکيم

  .]۸[ شود ي منجر مvg)( ي بسط براي سريکبه ) ۸(معادلة 

 ـکان ال ي جر يچگال     ـ از توز  ي ناش ـ يترون  ـ ي  بـه   kf يع اختلال

  :ر استيصورت ز

)۹ (  . 
k

k
k

k
k vvg

V
evf

V
eJ ∑∑ −

=
−

= )(  

 يدر چگـال   f0 باشـد، ي م ـ k  از ي تابع فرد  kv هکن  يل ا يبه دل 

 ه جمـلات مرتبـة صـفرم و اول        ک ـ ي هنگام . ندارد يان سهم يجر

)(vgــ ــذاريجا) ۹(ة  در معادل ــاليگ ــود، چگ ــ جري ش ــه ي ان ب

  . شـود يمحـدود م ـ هـا   داني ـدوم از م و از مرتبـة اول      ييها  جمله

) گــــرفتن نظــــر بــــا در , , )xJ J= ) و 00 , , )zH H=  و 00

( , , )x yE E E=   :ر نوشتير را به صورت زيتوان رابطة زي، م0

)۱۰ (  
zyxyzxxxx HEEJ σσ +=  

  شوند يف مير تعريصورت ز به xyzσ وxxσه در آن ک

)۱۱( ,, ( )
( )

xx e nk nk x
n

dk fq vσ τ
επ
∂

= −
∂∑∫2 2

32
  

)۱۲( ( ), , , , ,

( )
( )

.

∂
= −

∂

× −

∑∫3 2
3

2

2
xyz e z nk

n

nk x nk yy nk x nk y nk xy

dk fq H

v v v

σ τ
επ

µ µ
  

xxσدر روابط بالا  
 

دان ي ـاب م ي ـ در غ  يکـي ترک ال يرسانش معمول 

 ،يسي ـدان مغناط ي ـ هال در حضور م     رسانش xyzσ و   ،يسيمغناط

  .شوند يده مينام

  

  ب هالين ضرک ابتدا به ساةمحاسب. ۴

Hب هال به صورت     يضر
HR

σ

σ
=

2
0

بـا توجـه    . شوديف م ي تعر 

 وارون برابـر   ين هر نقطه در فـضا     يانگيه حجم م  کنيبه ا 
( )

V
π 3
2

 

  وارون ي فضا ي رو يريگانتگرال) حجم بلور است   V(باشد  يم

 ير به جمع رو   ي و رسانش هال به صورت ز      يدر رسانش معمول  

  شوديل مي تبدkنقاط 

)۱۳(  ,,
,

( )xx e nk nk x
n k

fq v
V

σ σ τ
ε
∂

= = −
∂∑2 2

0
1
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mبرحسب   HR ضريب هال  .۱ جدول c− −11 3 شـده در چـارچوب      هال محاسبه   ضريب ستون اول . هاي مختلف   عبي به روش  ک براي هفت فلز م    110

  .دهدترون آزاد را نشان ميکمدل ال

ترون آزادکال  ارکاين    ]۸[ تجربه ]۱[مرجع  ]۱۲[ مرجع 

Al ۴/۳-  ۳/۳-  ۵/۲-  ۷/۱-  ۴/۳-  

Pb ۷/۴-  ۷/۱-  - ۴/۲-  ۹/۰-  

Cu ۳/۷-  ۰/۴-  ۹/۴-  ۲/۵-  ۲/۵-  

Ag ۴/۱۰-  ۵/۷-  - ۵/۸-  ۸/۸-  

Au ۵/۱۰-  ۰/۷-  - ۱/۸-  ۲/۷-  

Pd ۱/۹-  ۵/۱۵-  ۹/۱۱-  ۰/۱۷-  ۶/۷- 

Li ۲/۱۳-  ۰/۱۰-  ۷/۱۲-  ۸/۱۲-  ۰/۱۵-  

  

)۱۴(  

( )
,

, , , , ,

( )

.

∂
= = −

∂

× −

∑3 2

2

1
xyz e nkH

n k

nk x nk yy nk x nk y nk xy

fq
V

v v v

σ σ τ
ε

µ µ

  

، )۱۴ (و) ۱۳(ب زمان واهلش ثابت، بـا توجـه بـه روابـط             يدر تقر 

 نيي پـا  يدر دمـا  . شـود يب هال مـستقل از زمـان واهلـش م ـ         يضر

( )f
ε
∂

−
∂

)( به صـورت      fεεδ ل يپـس از تبـد    . شـود يان م ـ ي ـ ب −

زه شـده بـا     ي تـابع نرمـال    يک نقاط، تابع دلتا با      يانتگرال به جمع رو   

 ـدر ا . شودين م يگزي، جا ير تابع گاوس  ير صفر نظ  ي غ يپهنا ار ک ـن  ي

  .ن شده است يگزي جا]۹[ون تسكسل و پفمات تابع دلتا با تابع 

  

  جينتا. ۵
 ۱ جـدول  را در    يعب ـکز م  فل ۷ يب هال برا  يج مربوط به ضر   ينتا

ار ک ـب زمان واهلش همسانگرد به  يه در همة آنها تقر    کم  يا آورده

  . گرفته شده است

  و Al ،Cu،Agشـود در فلـزات   يه مشاهده مکطور همان   

Au ـ ي بـا نتـا    يج به دست آمـده سـازگار خـوب        ي نتا   يج تجرب

 از  يري ـگگر انحـراف چـشم    يه در موارد د   ک ي در حال  ،دارند

 ـ ي سـازگار  لةمـسئ . شـود ي مشاهده م  يگاهشير آزما يمقاد ا ي

 با  يميشگاه ارتباط مستق  ي با آزما  يج محاسبات ي نتا يناسازگار

 ـار رفتـه در نظر    کب زمان واهلش به     يتقر  يکلاس ـکمـه ية ن ي

 ـل ا ين دل يبه هم . دارد  يتـر ن موضـوع را بـه طـور مفـصل         ي

 .مينکي ميبررس
 
 

  زمان واهلش. ۶
 و تـوان    Hσنش هـال  واهلش به صورت توان دوم در رسا       زمان

 ب هال ين ضر يشود، بنابرا ي ظاهر م  σ0 ياول در رسانش معمول   

H
HR

σ

σ
=

2
0

باشد و تنهـا بـه      يبه مقدار زمان واهلش وابسته نم      

)ع  يتوز )kτ ي سطح فرم  ي رو) FS (   اگـر زمـان    . وابـسته اسـت

)واهلــش  )kτ ب هــال مــستقل از يهمــسانگرد باشــد ضــرτ 

ب هـال بـه فرمـول       ي، ضر يروک ي سطح فرم  يک يبرا. باشد يم

free يآشنا
HR

ne
−

=
1

ه ک ـ ،شوديل م ي آزاد تبد  يها  ترونک ال ي برا 

 باعـث   ياثـر سـاختار نـوار     . سـت  ا ها  ترونک ال يچگال nدر آن   

 ي بررسيبرا. شوديترون آزاد م  کب هال از مقدار ال    يانحراف ضر 

، واهلش در مورد فلزات مورد مطالعه     ب زمان   يزان صحت تقر  يم

 ين فلزات را مـورد بررس ـ     ي ا ي و ساختار نوار   يل سطح فرم  کش

 محاسـبه و    ۹۰Wannierد  ک ـ يهـا تي از قابل  يکي. ميدهيقرار م 

 وارون  ينواخت ازفـضا  يک يبند مش يک ي رو يرسم سطح فرم  

زان ي ـ از م  ياري ـتواند مع ي م ي بودن سطح فرم   يروکزان  يم. است

 ـن مقا يهمچن ـ. ب زمان واهلش همسانگرد باشد    يصحت تقر   ةسي

ترون آزاد در ک متناظر با الينوار  هر فلز با ساختار    يساختار نوار 

 ـ از صـحت تقر    ياري ـلـوئن آن فلـز، مع     يمنطقة اول بر   ب زمـان   ي

 متنـاظر بـا     ي رسم سـاختار نـوار     يبرا. دهديدست م واهلش به   

k يتــرون آزاد از رابطــة آشــناکال
k
m

ε =
2 2

2 
اهش کــش يو نمــا

در ادامـه فلـزات     . ميردکلوئن استفاده   يافتة آن در منطقة اول بر     ي

  . مينکي مي بررسکيکمورد علاقه را به تف
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  ۳، شمارة دوازدهم جلد   . . . عبي با استفاده از کن ضريب هال برخي از فلزات مکمحاسبة ابتدا به سا  ۲۱۷

  

  

  
 ـ     سطح   .۱ لکش ه ک ـنواخـت   ک مـش بنـدي ي     کفرمي فلز ليتيم روي ي

  . محاسبه شده است۹۰Wannierد کتوسط 

  
  ييايفلزات قل. ۷

 آنهـا   ي هستند و سطح فرم ـ    bcc ساختار   ي دارا ييايهمة فلزات قل  

ب هال  ي به ضر  يک آنها نزد  يب هال برا  ي است و ضر   يروکباً  يتقر

 ،ي بـودن سـطح فرم ـ     يروک ـل  ي ـبـه دل  . باشدي آزاد م  يها  ترونکال

ب ي ضـر  ي رو کيوچک ـاستفاده از زمان واهلش ناهمـسانگرد اثـر         

 Li ن گروه به مطالعـة فلـز      ياز ا ما  . گذاردين گروه م  يهال فلزات ا  

م آورده شـده    يت ـي مربوط به فلز ل    ي سطح فرم  ١ لکشدر  . ميپرداخت

ب هال به دست    ي، ضر Li ي بودن سطح فرم   يروکبا وجود   . است

ج ي بـا نتـا    يري ـگخـتلاف چـشم   ار حاضر ا  کن فلز در    ي ا يآمده برا 

 ـگزيرجاي غ يهاتالي ارب ي دارا Liفلز   هک يياز آنجا  . دارد يتجرب ده ي

نه يشي ـر ب ي ـاسـتفاده از توابـع وان      رسـد ين به نظر م   يباشد، بنابرا يم

  .باشد ين گروه از فلزات مناسب نمي ايده برايگزيجا

  

 )Auو Cu،  Ag(ب يفلزات نج. ۸
 ـ   يب به و  يفلزات نج  ار مـورد   يه بـس  ک ـ هـستند    يژه مس از فلزات

 ـا. رنديگيمطالعه قرار م   .  هـستند  fcc سـاختار    ين فلـزات دارا   ي

 درصد بزرگتـر از     ۳۰ترون آزاد آنها حدود     کب هال ال  يج ضر ينتا

 مـس بـا در نظـر گـرفتن          ي بر رو  يمطالعات.  است يمقدار تجرب 

 ـدر ا . ]۱۰[ زمان واهلش ناهمسانگرد انجام شده است      ن راسـتا   ي

 در نظـر    τ0 ير نـواح  ي و در سا   τ1ة گردنه   يحزمان واهلش در نا   

ج نشان  ينتا ب هال، ي و محاسبة ضر   τ1 رييبا تغ . گرفته شده است  

ب ي ـ فلزات نج  ي رو يمکدهند زمان واهلش ناهمسانگرد اثر      يم

  . د شده استيي تأAg و Al يجه براين نتيا. گذارديم

  

  ترون آزادک به اليکنزد فلزات. ۹
ــوم ــرب داراينيآل ــاختار يم و س ــه fcc س ــستند و نمون  از يا ه

 ـ روشن شدن ا   يبرا. باشنديترون آزاد م  کال    ين مطلـب نوارهـا    ي
  

 
 ي تقـارن  يمسيرها در آزاد  الکترون ي انرژ ي از نوارها  يفي توص .۲شکل  

  .لوئنيول بر اةمنطق

  

  
 ي تقـارن  يرهايم در مس  يني فلز آلوم  ي انرژ ي از نوارها  يفي توص .٣ شکل

  . محاسبه شده است٩٠Wannierلوئن که توسط کد يمنطقة اول بر

  

 محاسـبه شـده     ير مشخص با نوارهـا    ي مس يکم در   يني آلوم يانرژ

 آورده شـده    ۳ و   ۲ يها  لکشر در   يترون آزاد در همان مس    ک ال يبرا

 انحنـا وجـود     ير بـالا  ي با مقـاد   يم نواح ينيدر مورد فلز آلوم   . است

شـود و اثـر    ي مخالف ظاهر م ـ   يها  ن انحناها با علامت   ي ا يدارد ول 

ب يشـود مقـدار ضـر     ين باعـث م ـ   يبرند و ا  ين م يگر را از ب   يهمد

 ـ   ي بـا ضـر    يم توافق خوب  يني آلوم يترون آزاد برا  کال  يب هـال تجرب

 ـت ز ياسحـس . داشته باشد   بـه مقـدار     Al ب هـال  ياد مقـدار ضـر    ي

 بالا  يا در دما  ي و   ي زمان واهلش در حضور ناخالص     يناهمسانگرد

اخـتلالات وارد شـده     ]. ۱۱[  مشاهده شده اسـت    يج تجرب يدر نتا 

ز يمقدار مثبت ن   ابد و به  ي شيب هال افزا  يشود مقدار ضر    يباعث م 

 سـطح   يبـر رو   ر زمـان واهلـش    يي ـتوان به تغ    يه آن را م   کرسد  يم

 ـن تقر يبنـابرا  .ردک ـ مربـوط    يفرم   ب زمـان واهلـش همـسانگرد       ي

 ة محـدود  يکتواند در     يترون آزاد تنها م   ک به ال  يک فلزات نزد  يبرا

 ـتـوان از ا   ين معتبر باشـد و م ـ     يمع  ـن تقر ي ن يي پـا  يب در دماهـا   ي

 ـننـدة ا  کان  ي ـن ب يا. ]۱۲[ ردکاستفاده     هـا  ينـدگ که پرا ک ـن اسـت    ي
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ه ک ـنواخـت   ک مش بنـدي ي    کديم روي ي   سطح فرمي فلز پلا    .۴ لکش

  . محاسبه شده است۹۰Wannierد کتوسط 
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 توصيفي از نوارهاي انرژي فلـز مـس در مـسيرهاي تقـارني              .۵ لکش

  .محاسبه شده است Wannier90د که توسط کمنطقة اول بريلوئن 

  

 يهـا   تيمک. شودين به صورت همسانگرد انجام م     يي پا يدر دما 

تـرون آزاد   کر ال ي بـه مقـاد    ي فرم  سطح ير سرعت رو  ي نظ يخاص

ز ي ـ ن ي سـطح فرم ـ   يب هال بـه انحنـا     ي ضر يباشد ول ي م يکنزد

 ـ ايب هـال بـرا  يشود مقدار ضر ين باعث م  ي دارد و ا   يبستگ ن ي

  . ترون آزاد منحرف شودکگروه از مقدار ال

  

 )Pt وRh ،Ir ،Pd (۸فلزات گروه . ۱۰
 ـه ا ک ـنيبه علـت ا   . باشندي م fcc ساختار   ين چهار فلز دارا   يا ن ي

ان شـده   ي ـر فلزات ب  ي نسبت به سا   يده تر يچي پ يگروه سطح فرم  

باشد و تفاوت   يتر م لک آنها مش  يب هال برا  يدارند، محاسبة ضر  

 ـآي به وجود م ـ   ي و تجرب  ين مقدار نظر  ي ب ياديز اسـتفاده از   . دي

ن اختلاف  ياكه  شود  يب زمان واهلش ناهمسانگرد باعث م     يتقر

ــ ســط۴ لکشــدر . ]۱۲[ برداشــته شــود ــ پلاديح فرم   م آورده ي
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 توصيفي از نوارهاي انرژي فلز پلاديم در مـسيرهاي تقـارني            .۶ لکش

  .محاسبه شده است Wannier90د که توسط کمنطقة اول بريلوئن 

  

 ـ فلـز مـس و فلـز پلاد        ين نـوار انـرژ    يهمچن ـ. استشده   م در  ي

 دور از   يدر مورد فلز مس سطح فرم     . ميا آورده ۶  و ۵ يها  شکل

ه در مـورد    ک ـ يد شده قرار گرفته است در صورت      يبريه ينوارها

 قرار گرفته است    يديبري ه ي درون نوارها  يم نوار انرژ  يفلز پلاد 

  .  داشته باشديادهيچي پين فلز سطح فرميه اکشود  يو باعث م

  

   يريگجهينت. ۱۱
اثـر   kτ يه ناهمـسانگرد  ک ـرد  ک ـان  ي ـتوان ب يبه طور خلاصه م   

ب ي ـ و فلـزات نج    يياي ـب هال در فلـزات قل     ي ضر يرو کيوچک

ب هـال  يمقدار ضر. باشدي بزرگتر م  Pd ين اثر برا  يگذارد و ا  يم

بـا  . دهدي با تجربه نشان م    يادي اختلاف ز  Pd يمحاسبه شده برا  

 يب ـي زمان واهلش، رفـتن بـه تقر       يتوجه به بحث انجام شده برا     

 يف بهتريوصند تا تکي م کمک زمان واهلش ثابت، به ما       يماورا

ب زمان واهلش ثابـت     يتقر. مي داشته باش  Pd ياز خواص ترابرد  

ن وجـود مقـدار     ي با ا  ،رسد  ي مناسب به نظر م    يياي فلزات قل  يبرا

 ـ     يادي اختلاف ز  Li يبه دست آمده برا     نـشان   ي بـا مقـدار تجرب

 ـگزيتـال جا  يه ارب ک ـ يي عنـصرها  ير برا يتوابع وان . دهديم  يادهي

 يج به دست آمـده بـرا      ي بنابر نتا  .رسديتر به نظر م   دارند مناسب 

 يج بهتـر  ي دارند نتا  d يادهيگزيجا يهاتاليه ارب ک ،بيفلزات نج 

  .ستا  همدبه دست آ
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