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 دهیچک

جای الماس مورد مطالعه قرار گرفته تهی ة[ در شبک004کمک مدل هابارد تعمیم یافته تنش محوری در راستای ]در این مقاله به

این  ازدست آمده دهد. نتایج بهکاهش می 2dDشده و تقارن را به جا تهیهای کربن اطراف تغییر مکان اتماست. این تنش منجر به 

گانه( به ترازهای )با تبهگنی فضایی سه Tدهد که ترازهای انرژی نشان میزار گاوسین افدر نرم 70H70C ةخوش کمکبه مدل و

 GR1شوند. همچنین مشاهده شده است که خط جذبی )بدون تبهگنی فضایی( تبدیل می Aگانه( و )با تبهگنی فضایی دو Eانرژی 

 ND1و در خط جذبی  کندتغییر قابل توجهی می ،الماس ةجا در شبکهای اطراف تهیاتم یجایجابه( در اثر 0Vجای خنثی )در تهی

ه در ای کبا توجه به کارهای گسترده .در توافق است های تجربیکه با داده شودتغییر اندکی مشاهده می ،(V-جای منفی )در تهی

 گشا باشد.های تجربی راهدر تفسیر دادهتواند دست آمده میشود نتایج بهاین زمینه انجام می

 تغییر شکل تک محوریجای الماس، هامیلتونی هابارد تعمیم یافته، تهی واژگان:دیکل

 مقدمه

الماس و خواص جالب فیزیکی آن مانند رسانندگی    

گرمایی خیلی خوب و گاف انرژی بالا، توجهات زیادی 

 در قسمت تجربی و نظری سال اخیر 00را در مدت 

ها و همچنین نقص [.4] خود جلب کرده استبه

طور های ایجاد شده در الماس کاربرد آن را بهناراستی

ای افزایش داده است. الماس تحت تابش، اولین فزاینده

صورت علمی مورد مطالعه قرار به 4300بار در سال 

[ و بعد از آن تحقیقات سرعت بیشتری 2] گرفت

ها در الماس، بیشتر دلیل اهمیت ناخالصیگرفت. به

های الماس صورت گرفته مطالعات بر روی ناخالصی

جا ی الماس، تهیهااست. در میان تمام ناراستی

                                                           
 :نویسنده مسئول babamoradi@iust.ac.ir 

1 Hood 
2 Quantum Monte Carlo 

. ای الماس استترین نقص شبکهترین و بنیادیساده

مراکز رنگی در الماس به این ناراستی مربوط است و 

کارهای تجربی بسیاری بر روی این دسته از مواد انجام 

[. در کنار کارهای تجربی، مطالعات 8-9] شده است

نظری برای مطالعة ساختار الکترونی و محاسبة خط 

اس جای المو اثر تغییر شکل شبکه در تهی GR1جذب

را  2QMCو همکاران روش  4انجام شده است. هود

کار جای خنثی بهخواص الکترونی تهی برای محاسبة

 جا دربرده و انرژی تشکیل و مهاجرت نقص تهی
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و دیگران یک  4پیکاردو[. 3] کردند محاسبه را الماس

لماس تک امدل تحلیلی برای شرح تغییر شکل مکانیکی 

[. کارهای تجربی در مورد 40اند ]بلور پیشنهاد داده

و دیگران روی تک بلور  2ها توسط فوجیتاجای اتمجابه

[. 44] انجام شده است CVDروش ساخته شده به

انرژی و  1TBDFTکمک روش بهو همکاران  9لازلو

جاهای الماس را برای تعداد زیادی شکل واهلش تهی

جا( محاسبه کردند تهی 41اس )تا الم جا در خوشةتهی

جای الماس و [. در همین راستا برای مطالعة تهی42]

محاسبات ترازهای انرژی الماس، حیدری ثانی و 

جای کمک هامیلتونی هابارد تعمیم یافته تهیهمکاران به

[. محاسبات 41و49] الماس را مورد مطالعه قرار دادند

 ده است. علامت وها بر پایة نظریة تابعی چگالی بوآن

جا یکی از مسائل های همسایه تهیاندازه واهلش اتم

 ها این مسئله راجا بود که آنچالش برانگیز برای تهی

[. اثر تنش و فشار روی 40اند ]خوبی توضیح دادهبه

جا یکی از مسائل مهمی است که کارهای تجربی و تهی

-20] ای در این زمینه انجام شده استنظری گسترده

ل دهد که تغییر شکهای تجربی نشان می[. نتایج داده41

مت سالماس منجر به تغییر رنگ الماس از رنگ سبز به

مطالعه در مورد اثر فشار بر  [.24] شودای میرنگ قهوه

و  ایذرهکمک توابع موج بسجای الماس بهشبکه تهی

حال انجام نشده است. در مدل هابارد تعمیم یافته تا به

کمک رهیافت مدل قاله تلاش شده است تا بهاین م

هابارد تعمیم یافته، توصیفی برای اثر تغییر شکل و در 

جایی خطوط جذب اپتیکی نتیجه شکافتگی و جابه

الماس، ارائه شود و توجیهی برای تغییر رنگ الماس 

ماس جای الدست آوریم. نتایج ما تأثیر تنش در تهیبه

 بینیاپتیکی را پیش روی ترازهای انرژی و گذارهای

توان سایر کمک این مدل میکند. همچنین بهمی

 های تجربی در این زمینه را تحلیل کرد.داده

                                                           
1 Piccardo 
2 Fujita 

 روش محاسبه
هامیلتونی هابارد تعمیم یافته که شامل جملات    

جای شود را برای تهیالکترون می-کنش الکترونبرهم

الماس در نظر گرفتیم. هامیلتونی مورد استفاده 

 [:41] صورت زیر استبه
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های اتمی ربیتالومربوط به ا m و i، j، l هایاندیس

از یک تا  4باشند و مطابق شکلمی 0Vهای اطراف اتم

 کنند.چهار تغییر می

 
جای الماس و تغییرات شبکة تک محوره بر روی نمایش تهی .1شکل

 جا.های اطراف تهیاتم

های مربوط به اسپین هستند که اندیس ′σو  σکه 

ترتیب به †cو cهمچنین  ،توانند بالا و پایین باشندمی

که بیانگر جملات  ijtباشند. عملگرهای فنا و خلق می

 برحسبباشد، یون می-کنش الکترونجهشی و برهم

 [:41] شودصورت زیر تعریف میبهیکاهای اتمی 
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، ijlmVیعنی  4کنش کولنی در رابطةپارامترهای برهم

 وندشصورت زیر تعریف میبرحسب یکاهای اتمی به

[41:] 

3 Laszlo 
4Tight Binding Density Functional Theory 
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)(ri  و)(rj 0تک اتمی  هایاوربیتالV دست به

باشند. می( DFT)4آمده از روش نظریه تابعی چگالی 

ijlmV با اندیس( های یکسانi=UiiiiVبرهم ) کنش کولنی

با زوج  ijlmVدر داخل یک جایگاه است.  e-eمستقیم 

 e-eکنش کولنی برهم( ij=VijijVهای یکسان )اندیس

کنش ها برهمijlmV است و سایر jو iبین دو جایگاه 

باشند. ابتدا توابع موج تک می e-e (ijlmX)تبادلی 

و با مجموعه  B3LYPکمک تابع به 0Vالکترونی 

در برنامه گاوسین محاسبه شد.  21G–3های پایه

سبات و توضیح روابط در مرجع جزئیات این محا

برای این منظور خوشة  آمده است. 41 و 49شمارة

های هیدروژن در سطح خوشه مولکولی الماس با اتم

در مرکز خوشه  0Vهمراه با یک  C70H70صورت به

نشان داده شده است، در نظر گرفته  2شمارة که در شکل

 شد.

 

دست آوردن توابع موج مورد رفته برای به کاربه 70H70C خوشة .2شکل

 نیاز محاسبة پارامترهای هامیلتونی هاباراد تعمیم یافته.

دست آوردن سازی یعنی بهها برای بهینهواهلش اتم

، 0Vهای همسایة کمینه انرژی خوشه نشان داد که اتم

یابند. توابع موج سمت بیرون واهلش میدرصد به 7/8

که  0Vهای همسایة مربوط به اتم ri)(تک الکترونی 

آخرین تراز انرژی پرشدة خوشه استخراج  اوربیتالاز 

                                                           
1 Density Functional Theory 

های همسایه تا همسایگی ( روی اتمHOMOاند )شده

[ نشان 1] EPRچهارم بسط داده شدند. نتایج آزمایش 

ه های جفت نشددهد که با دقت بالایی تمام الکترونمی

ا جهای همسایة تهیترین اتمجای الماس در نزدیکتهی

 توان ازاند. با توجه به این نتایج میشده گزیدهجای

روی چهارمین  0Vدنبالة ضعیف تابع موج الکترون 

های بعد از آن صرف نظر کرد. درنهایت همسایه و اتم

کمک آن تابع موج ساخته شده بهنجار شد و به

روش مونت کارلو محاسبه شد پارامترهای هامیلتونی به

های و از روی مقادیر ویژه و توابع ویژة آن، حالت

دست آمد. جزئیات کامل جای الماس بهالکترونی تهی

[ توضیح داده شده 40-49در مراجع ] مراحل محاسبه

 است. 

( دارای چهار الکترون جفت نشده 0Vجای خنثی )تهی

ضای ها در فباشد. با در نظر گرفتن اسپین الکترونمی

ای الکترونی در فضای هیلبرت ذرههای بسفاخ، پایه

 باشند:   صورت زیر میبه

1 2 3 4 5 6 7 8, , , , , , ,i i i i i i i i ia a a a a a a a 
      

1 

یب ترتباشند )بهصفر می+ یا 4، -4برابر  8iaتا  1iaکه 

برای الکترون با اسپین پایین، بالا و بدون الکترون در 

 (. این اعداد وضعیت اشغال را در چهار همسایةiجایگاه 
0V 1کنند. محاسبات هامیلتونی در رابطةمشخص می 

صورت گرفته است. ویژه تابع  Szهای بر اساس پایه

هامیلتونی 
i هایترکیبی از مجموعه پایه

i 

 باشد.می 1رابطة

1

N

j ji i

i
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
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0 

حالت وجود  C(8, (4=70در فضای فاخ  0Vبرای 

تغییر  00تا  4از  0در رابطة  iاندیس دارد. بنابراین 

در فضای فاخ  V-طور مشابه برای کند. بهمی
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C(8,5)= 56   حالت وجود دارد. در این مقاله فرض

جا ناشی از های همسایه تهیجایی اتمشده است جابه

 (. 4باشد )مطابق شکلصورت تک محوره میتنش به

باشد می dTجای بدون تنش تقارن در شبکة الماس تهی

که این امر موجب کاهش پارامتر هابارد تعمیم یافته به 

[. تغییر شکل نشان داده شده در 41شود ]پارامتر می 8

و  ijtپارامتر  21دهد و تقارن سیستم را تغییر می 4شکل

ijlmV 0پارامتر در حالت مختل نشده برای  8ای جبهV 

این پارامترها  4خواهیم داشت که در جدول شماره V-و 

 آمده است.
ارن تعمیم یافته با توجه به تقپارامترهای هامیلتونی هابارد  .1جدول

 له.مسأ

فاصلة بین  %0های همسایه از صفر تا جایی اتمجابهاثر 

مورد بررسی  V-و  0Vهای الکترونی اتمی، روی حالت

های الکترونی هر قرار گرفت. با این روش انرژی حالت

 ها محاسبه شد.جایییک از جابه

 0V الکترونیحالت 

جا روی های کربن اطراف تهیجایی اتماثر جابه   

حالت  نشان داده شده است. 9ترازهای انرژی در شکل

واره کند و همها به آرامی تغییر میجایی اتمپایه با جابه

 جایی در مکانماند. هر جابهعنوان حالت پایه باقی میبه

، 4ةشمارشکل جا با توجه بههای کربن اطراف تهیاتم

)و  T 3جایی کوچک، باعث شکافتگی حالتحتی جابه

های تبهگن سه گانه در حالت کلی برای تمام حالت

 E3شود. انرژی حالت می E3و  A3حالت بهفضایی( 

 میزان قابل توجهی با افزایشبهناشی از این شکافتگی 

جا کاهش های کربن اطراف تهیدرصد فاصلة اتم

اختلاف آن با حالت پایه خیلی کم یابد و در نتیجه می

غیر صفر است،  E3که اسپین حالت جاییشود. از آنمی

وسیلة های این حالت بهاحتمال مشاهده الکترون

دلیل فاصلة کم این وجود دارد. چراکه به EPRآزمایش 

تراز و تراز پایه در دماهای معمولی احتمال برانگیختگی 

د داشت. تأثیرات های تراز پایه وجود خواهالکترون

در گذارهای اپتیکی نیز  E3جایی و جمعیت حالت جابه

 هایها با اسپینقابل مشاهده خواهد بود. این الکترون

ی هامخالف صفر در نظریة اطلاعات کوانتومی و بیت

توانند مورد استفاده قرار گیرند. کوانتومی می

 
جای خنثی برحسب درصد تغییرات ترازهای انرژی تهی .3شکل

 جا بر اثر تنش تک محوری.های اطراف تهیتغییر مکان اتم

های همسایه جایی اتماثر مهم دیگر ناشی ازاین جابه

( T1 به E1) GR1جا، تغییر گذار اپتیکی معروف تهی

باشد )مطابق ( میE1 به E 1و A1 به E1) به دو گذار

 (. 1شکل

 
جای در شبکة الماس تهی GR1تغییرات خط اپتیکی  .4شکل

 جا.های کربن اطراف تهیخنثی برحسب درصد تغییرات مکان اتم

ی، جایشود که با تغییر درصد جابهدر اینجا مشاهده می

این  T1دلیل شکافتگی تراز حتی خیلی کوچک، به

t11 , t22 , t12  , t13 , t24 t tij 

V1111  ,  V2222 U 

Vijlm 

V1212 , V1313 , V2424 V 

V1221 , V2442 , V1112 , 

V1113 , V2224,V1123 , 

V1124 , V2213 , V2214 , 

V1213 , V1214 , V2123 , 

V2124,V1234 

X 
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به دو حالت قابل مشاهده است و  GR1تبدیل خط 

گیری نمود. این افزایش آزمایش آن را اندازهتوان در می

اندازة انرژی گذار یعنی کاهش طول موج، تطابق خوبی 

های تجربی در مورد تغییر شکل الماس که عمدتاً با داده

[. نکته بعدی 24] با تغییر رنگ الماس همراه است دارد

پین دلیل تغییر اسباشد که بهتغییر ترتیب ترازها می

تغییر اندازة گذارهای مختلف اپتیکی ها، باعث حالت

شده و حتی برای گذارهای مشخصی در درصدهای 

خصوصی مقادیر گذار اپتیکی نزدیک به صفر شود. به

ی های تجرببینی دادهتوان از این نتایج در پیشکه می

 استفاده نمود.

 V- حالت الکترونی

های اطراف جایی اتمپس از جابهV-ترازهای انرژی    

 نشان داده شده است.  0جا در شکلتهی

 
جای منفی برحسب درصد تغییرات ترازهای انرژی تهی .5شکل

 جا بر اثر تنش تک محوری.های اطراف تهیتغییر اتم

شود، هر چند انرژی حالت طور که مشاهده میهمان

A4 اما  کندجایی کاهش پیدا میبا افزایش درصد جابه

عنوان حالت پایه باقی مانده است. ترازهای همچنان به

( مانند حالت Tگانه )انرژی با تبهگنی فضایی سه

جای خنثی به ترازهایی با تبهگنی فضایی دوگانه تهی

(E( و بدون تبهگنی )Aشکافته شده ) اند. علاوه بر این

باشد دو دلیل کاهش تقارن سیستم میشکافتگی که به

خصوصیت دیگر نیز مورد توجه است، اول عبور تراز 

E2 یکی از ترازهای شکافته شده از تراز(T2 از دو )

تواند ( که میT4)شکافته شده از تراز  A4و  E4تراز 

ود را نشان در گذارهای اپتیکی از ترازهای مختلف خ

جای منفی برای تهی ND1دهد. دوم اینکه خط جذبی 

همانند خط افتد، اتفاق می T4به تراز  A4که از تراز 

شود. این شکافتگی و تبدیل شکافته می GR1جذبی

در  به دو خط جذبی اپتیکی ND1شدن خط جذبی 

 آمده است. 1شکل

 
جای در شبکه الماس تهی ND1تغییرات خط اپتیکی . 6شکل

 جا.های کربن اطراف تهیمنفی برحسب درصد تغییرات اتم

مقدار این جذب اپتیکی برای دو شکافتگی تقریباً 

های همسایه جایی اتمهم است و با جابهنزدیک به

یابد. کاهش انرژی در جا در اثر تنش، کاهش میتهی

های اپتیکی قابل مشاهده خواهد بود و آزمایش

جای خنثی، مشاهدة سایر چنین مانند حالت تهیهم

شکافتگی ترازها در اثر تغییر شبکه که منجر به 

شود نیازمند گذارهای مختلف اپتیکی می

 باشد.های دقیق میگیریاندازه

 گیرینتیجه

ی جااستفاده از مدل هابارد تعمیم یافته برای تهی   

دهد که محوری نشان میالماس تحت تنش تک

( به Tگانه )( با تبهگنی سهV-و  0Vترازهای انرژی )

( A( و بدون تبهگنی )Eترازهایی با تبهگنی دوگانه )

دلیل کاهش تقارن سیستم شکافته شده و ترازهای به

( A( و بدون تبهگنی )Eانرژی با تبهگنی دوگانه )
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 ND1و  GR1شوند. گذارهای اپتیکی شکافته نمی

یر جای منفی با تغیو تهیجای خنثی برای دو حالت تهی

مقدار تنش محوری، هر چند ناچیز، به دو گذار اپتیکی 

شوند. که در سازگاری خوبی با تغییر رنگ شکافته می

باشد. همچنین ترتیب الماس در اثر تغییر شکل می

جای منفی جای خنثی و تهیترازهای دو حالت تهی

وان عنتواند بهکند که میای میتغییرات قابل ملاحظه

 مسائل پیش رو مورد تحقیق قرار بگیرد.
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