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  مقدمه -1

 در الکترون اسپین نقش از است عبارت که اسپینترونیکنانو
 هدهای مانند کاربردهایی برای نانو ابعاد با جامد حالت قطعات
 در یتوجه قابل سهم اطلاعات، ذخیره و نوشتن و خواندن

 قطعات این جمله از [.۱] است داشته اطلاعات یفناور شرفتیپ
 بزرگ مغناطیسی هایمقاومت به توان می اسپینترونیکی نانو

 در موجود نوشتن و خواندن هایهد در امروزه که کرد اشاره
 عنوان به هاآن از و گیرندمی قرار استفاده مورد سخت هایدیسک

 این واقع در شود.می یاد صنعت در فناوری نانو کاربرد نخستین

 است کوانتومی اطلاعات پردازش توسعه نایب سنگ قطعات
 از استفاده که شودمی ناشی حقیقت این از موضوع این [.۳و2]

 باعث کوانتومی، اطلاعات حامل یک عنوان به الکترون اسپین
 بالا سرعت با قطعاتی توسعه برای کوچک ابعاد با ابزارهایی ایجاد

  [.4و2] شودمی انرژی کم مصرف و
 یهادستگاه در مهم یها چالش و اهداف از یکی

 جمله از است. ینیاسپ یدهقطب یها انیجر دیتول اسپینترونیکینانو
 ینیاسپ یدهقطب هایجریان تولید برای اطمینان قابل هایراه

 ویژگی یدارا مواد از نوع نیا باشد.می فلزات-نیم از استفاده
 نییپا نیاسپ و بالا نیاسپ یهاحالت یبرا یمتفاوت یالکترون
 از یفلز رفتار اسپینی، حالات از یکی برای که یطور به ،هستند

 بررسی مورد منگنز یهااتم با یافته آلایش SiC هیلا تک یسیمغناط و یالکترون ،یساختار هایویژگی پژوهش، این در :چکیده

 گاف دارای خالص، گرافین خلاف بر خالص، SiC هیلا تک که دهدمی نشان الکتریکی ویژگی به مربوط نتایج .است گرفته قرار
 ر بر منگنز هایاتم گرفتن نظر در با ساختار نیترداریپا .شودمی الکترونیک صنعت در آن کابرد باعث که ،است توجهی قابل نواری

 نتایج .شد مشخص شبکه، یپارامترها و اتمی هایموقعیت کامل واهلش انجام با یضلع شش مرکز و سیلیسیم اتم کربن، هایاتم
 .گیرندمی قرار کربن هایاتم روی منگنز هایاتم که است حالتی برای ترکیب این حالت پایدارترین که دهدمی نشان محاسبات

 وجود بیانگر کلی و جزئی حالات چگالی نمودارهای .است شده محاسبه مغناطیسی و الکترونی ویژگی ساختار، این برای ،بنابراین
 اسپینی شیرهای و اسپینترونیکینانو قطعات ساخت در توانمی لایه تک این از نتیجه در .است ترکیب این در فلزی-نیم ویژگی
 حالات چگالی با آن مقایسه و اسپین به وابسته نواری ساختار نمودارهای رسم با که شده تلاش مقاله این در همچنین .دکر استفاده
 .گیرد قرار بررسی مورد مواد این در فلزی-نیم خاصیت ایجاد سازوکار جزئی،

 نواری ساختار فلزی؛نیم هایفرومغناطیس اتمی؛ هایلایه تک اسپینترونیک؛ نانو :کلیدی واژگان 
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-می رفتار رسانانیم مانند دیگر حالت برای و دهندمی نشان خود

 [.5] کنند
 اکسیدهای و هویسلر-نیم آلیاژهای همچون بسیاری مواد تاکنون
 اما د.انداده نشان خود از را فلزی-نیم رفتار ایتوده حالت در فلزی
 هایبستر همچون ،رسانا-نیم هایبستر با تماس در مواد این اکثر

 خود فلزینیم خاصیت الکترونی هایبرهمکنش اثر در سیلیسیمی،
  دهند.می دست از را
 ماده ترین ،نازک [6] گرافین ماده کشف با 2004 سال در

 گشوده دانشمندان روی به مواد علم در جدیدی مسیر دوبعدی،
 با الکترون هایحامل وجود مانند ماده این غیرمعمول ویژگی شد.

 رد که است شده باعث [7] اتاق دمای در بالا پذیری تحرک
 توجه نتیجه در و برود شمار به آلیایده ماده ترازیستورها ساخت

 بر تحقیقات اما است. کرده جلب خود به را نمحققا از بسیاری
 تطابق و نواری گاف وجود عدم دلیل به گرافین های کاربرد

 چالش سیلیکون پایه با الکترونیکی وسایل با ماده این نداشتن
 کاربرد روی بر برتحقیقات علاوه بنابراین است. بوده برانگیز
 توجه دمور نیز مانند-گرافین های ساختار خالص، گرافین

 که الکترونیکی وسایل با مواد این که انتظار این با اند گرفتهقرار
 امروز به تا کنند. پیدا بیشتری تطابق است استفاده مورد امروزه

 یا و [8] ژرمانن همچون زیادی مانند-گرافین دوبعدی مواد
TMD2 شیمیایی فرمول با ، [۹-۳۱] هاMX (M: ،فلزواسطه 

X: ترکیبات آنها ترینمهم که (کالکوجینید  

 محققین دلیل همین به و اند شده سنتز تجربی صورت به هستند،
 اما .[5۱و4۱] اندکرده تحقیق ادمو اینگونه روی بر نیز  بسیاری

 استفاده برای دلخواه شیمیایی و فیزیکی ویژگی دارای یک هیچ
 به دوبعدی مواد برروی دانشمندان تحقیقات اند.نبوده صنعت در

 است حالتی در فلزی،-نیم خاصیت حفظ در مواد این ویژگی دلیل
 طریق از غالبا مواد این کهچرا گیرند.می قرار بستر روی که

 بسترها همچنین و دیگر دوبعدی مواد با واندروالسی، پیوندهای
 پذیری تحرک دارای دوبعدی مواد [.6۱] کنندمی برهمکنش

 در مناسبی عملکرد دارای رو، این از و هستند، بالایی بسیار
 با مواد این، بر افزون [.7۱-02] هستند اسپیترونیکی نانو قطعات

 نانو قطعات در بهتر کارایی دارای نانو مقیاس با و کوچک ابعاد
 [.7۱] هستند اسپینترونیکی

 برای هاییویژگی دارای دوبعدی مواد این آنکه منظور به اما
 هایویژگی معمولا شوند، اسپینترونیکی نانو قطعات در کاربرد

 واسطه عناصر دادن قرار طریق از را آنها مغناطیسی و الکترونی
 خالص، دوبعدی مواد اکثر چراکه دهندمی تغییر مغناطیسی

 رسانایینیم یا فلزیشبه خاصیت دارای و بوده غیرمغناطیسی
 ویژگی تغییر نحوه زمینه در ایگسترده تحقیقات پس، .هستند

 انجام حال در آنها بر واسطه عناصر دادن قرار با دوبعدی مواد
 [.۱2] است

 بررسی به پژوهش این در موارد، این تمامی به توجه با 
 SiC لایهتک مغناطیسی و کترونیلا ساختاری، هایویژگی
 سازکار .ایمپرداخته منگنز، هایاتم با یافته آلایش حالت و خالص

 امکان نهایت در و است، شده گرفته درنظر نیز ماده این فیزیکی
 قرار بررسی مورد اسپینترونیکی نانو قطعات ساخت در آن کاربرد
 است. گرفته

  محاسبات انجام نحوه -2

 از استفاده با و یچگال یتابع نظریه قالب در پژوهش این محاسبات
 روش از [.22] است شده انجام اسپرسو-کوانتوم یمحاسبات بسته
 و یون-الکترون های برهمکنش سازیشبیه برای پتانسیل شبه
 برای یافته تعمیم شیب تقریب از همچنین و ،یون-یون

 یبرا است. شده استفاده همبستگی-تبادلی هایبرهمکنش
 مش با و پک-منخورست روش از بریلوئن اول منطقه یگیرنمونه
 نیز نیرو و یانرژ یهمگرای حد است. شده استفاده 7×7×۱ بندی

 است.شده گرفته نظر در  با برابر

 

 خالص. SiC لایهتک به مربوط حالات چگالی نمودار : ۱شکل
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 بحث و نتایج -3

 تحرک جمله از آن مزایای تمام وجود با گرافین هاینقص از یکی
 باعث که ،است نواری گاف وجود عدم کوچک، ابعاد و بالا پذیری
 [.42و۳2] شودمی الکترونیکی قطعات از برخی در آن کم کاربرد

 .هستند صفر غیر گاف با لایهتک موادی دنبال به دانشمندان لذا
 2 تا ۱ بین ینوار گاف که است دهش داده نشان واقع، در

 است مناسب بسیار عملی کاربردهای برای ولت-الکترون
 SiC خالص لایهتک به مربوط محاسبات ابتدا در لذا [.62و52]

 لایهتک به مربوط حالات چگالی نمودار ۱ شکل شد. انجام
 مشخص شکل این از که همانطور دهد.می نشان را SiC خالص
 ولت-الکترون ۳4/2 نواری گاف با رسانایینیم ماده این است،
 جهت مناسبی نواری گاف شد، اشاره پیشتر کههمانطور است.
 نظر در با ساختار نیترداریپا ابتدا، دراست. الکترونیکی هایکاربرد
 یسیملیس اتم کربن، هایاتم یبررو منگنز هایاتم موقعیت گرفتن

 و یاتم یهاتیموقع کامل واهلش انجام با یضلع شش مرکز و
 و ساختار سه این 2 شکل .شد مشخص شبکه، یپارامترها
 دهد.می نشان را کرباید سیلیسیم خالص لایهتک ساختار همچنین

 یبرا بیترک نیا حالت نیدارتریپا محاسبات، نتیج به توجه با
-یم قرار کربن هایاتم یبررو منگنز هایاتم که است یحالت

 یسیمغناط و یالکترون ویژگی ،ساختار نیا یبرا نیبنابرا .رندیگ
 است. شده محاسبه

 

 

 

 یلایه که هاییحالت و خالص SiC یلایهتک )الف( بلوری ساختارهای : 2شکل
 میگیرد. قرار مسیلیسی اتم )د( و کربن اتم )ج( گوشی، شش مرکز )ب( برروی منگنز

 

 

 

جدول ۱: نحوه اشغال اوربیتالهای اتمهای موجود در ترکیب برای حالات 
 اسپینی بالا و پایین و قطبش حاصل از آن.
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شکل۳ : نمودار چگالی حالات مربوط به حالتی که اتمهای منگنز برروی اتمهای 

 کربن در تکلایه سیلیسیم کرباید قرار میگیرند.

 نشان را ترکیب این به مربوط کلی حالات چگالی نمودار ۳ شکل
 تنها فرمی سطح در است، مشخص شکل از که همانطور دهد.می

 خاصیت دارای ماده این لذا و دارد، وجود بالا اسپین هایحالت
 و جزئی حالات چگالی نمودارهای 4 شکل باشد.می فلزی-نیم

 را هانمونه اسپین به وابسته نواری ساختار نمودارهای 5 شکل
-نیم خاصیت وجود نیز هاشکل این به توجه با دهد.می نشان
 شود.می تایید مواد این در فلزی

 ماده الکترونی چگالی نمودار به مربوط که ،6 شکل به توجه با
 شده باعث کربن اتم بالاتر یویالکترونگات است، بررسی مورد
 کربن اتم به میسیلیس و منگنز هایاتم بار از یبخش که است

 از یاعظم بخش ۱ جدول به توجه با نیهمچن شود. منتقل
 هایاتم قطبش و است منگنز هایاتم به مربوط یینها قطبش

 از یناش یسیمغناط دانیم .است کوچک بسیار مرکزی سیلیسیوم
 انرژی در تفاوت باعث ،آنها بالای قطبش دلیل به ،منگنز هایاتم

- شده سیلیسیم اتم d و p هایاوربیتال و کربن p هایاوربیتال
-الکترون مغناطیسی، میدان این تاثیر تحت که نحوی به است.

 هایالکترون به نسبت بالاتری هایانرژی در پایین اسپین با های
 ،رسانش نوار در فرمی سطح نهایت در و دارند قرار بالا اسپین با

-می قرار پایین هایاسپین یبرا ،گاف در و بالا هایاسپین برای

 این در فلزی-نیم خاصیت ایجاد باعث موضوع این که گیرد
 است. شده ترکیب

 

 در منگنز و کربن سیلیسیوم، های اتم به مربوط اتمی حالات چگالی نمودار :4 شکل
 .منگنز های اتم با یافته آلایش SiC لایه تک
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 اسپین. به وابسته نواری ساختار نمودارهای : 5شکل

 
 در منگنز های اتم با یافته آلایش SiC لایه تک الکترونی چگالی نمودار : 6شکل

 اند. گرفته قرار کربن هایاتم روی بر منگنز هایاتم که حالتی
 

 

 

  گیرینتیجه -4

-نیم بسترهای با بیشتر سازگاری به توجه با دوبعدی مواد امروزه

 قرار توجه مورد بسیار واندروالسی پیوندهای وجود دلیل به رسانا
 هایاتم با یافته آلایش SiC لایهتک تحقیق، این در اند.گرفته
 ترکیب این انرژی بررسی با است. گرفته قرار بررسی مورد منگنز
 که حالتی در که شد مشخص منگنز، گوناگون هایمکان برای

 انرژی در سیستم گیرد،می قرار کربن اتم روی بر منگنز اتم
 به مربوط نتایج .است پایدارتر ساختار این در لذا و باشدمی کمتری

 این که است آن بیانگر کلی و جزئی حالات چگالی نمودارهای
 مواد این از دلیل همین به است. فلزی-نیم خاصیت دارای ترکیب

    کرد. استفاده اسپینترونیکی نانو قطعات تولید زمینه در توانمی
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Abstract: In this study, the structural, electronic and magnetic properties of silicon carbide monolayer coated with 

manganese have been investigated. The results of the electrical properties show that, in contrast to graphene, the 

pristine SiC monolayer has a sizeable band-gap which makes it suitable for application in electronics industry.  The 

most stable structure was identified by considering manganese atoms on carbon atoms, silicon atoms, and hexagon 

centers with doing the complete relaxations of atomic positions and cell parameters. The results of the calculations 

show that the most stable state of this compound is related to the case when manganese atoms are deposited on 

carbon atoms. Therefore, the electronic and magnetic properties are calculated for this structure. The partial and total 

density of states indicate the existence of half-metallicity in this compound. As a result, this monolayer can be used 

to make Nano spintronic components and spin valves. Also, in this paper, we tried to study the mechanism for the 

formation of half-metallic by plotting spin-dependent band structure diagrams and comparing them with the partial 

density of states. 
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