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 بروفن به روش ابتدا به ساکن  3  و  12βبررسي خواص ساختاری فازهای  

 2رضا محمد ظاهری، و*1محمد ظاهری علي حسین

 
 دانشگاه پیام نور-دانشکده علوم-گروه فیزیک1

 گروه فیزیک آموزش و پرورش همدان2

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 چکیده

ویژگی دارای  )ضخامت(،  ابعادشان  از  یکی  در  محدودیت  دلیل  به  دوبعدی  مانند  مواد  فردی  به  منحصر  کوانتومی  های 

اند. بوروفن  قرار گرفته  پژوهشگران  های مختلف علمی مورد توجهو استحکام مکانیکی بالا، در حوزه   هدایت الکتریکی

ترین مواد در دنیای نانومواد هستند.    ترین و جذاب   شوند، یکی از جدید که به عنوان ساختارهای دوبعدی بور شناخته می

های الکترونیک، اسپینترونیک و  این ساختارها به دلیل خواص منحصر به فرد فیزیکی و شیمیایی خود، به ویژه در حوزه 

ها برخلاف دیگر مواد دوبعدی مانند گرافن، دارای  اند. بوروفنانرژی، توجه بسیاری از پژوهشگران را به خود جلب کرده 

های الکترونیکی و مکانیکی  ها ویژگیتنوع زیادی در ساختارهای کریستالی و فازهای مختلف هستند که هر کدام از آن 

می نمایش  به  را  مختلفمتفاوتی  فازهای  بین  از  مهم  3χ و 12β فازهای،  گذارند.  جمله  ترین  تریناز  پایدار  فازهای    و 

الکترونیکی منحصربه  پایداری ساختاری، خواص  به دلیل  این فازها  تنظیم خواص آن   بوروفن هستند.  توانایی  با  فرد و  ها 

اند. به  آل برای کاربردهای مختلف در نانوالکترونیک و نانوفوتونیک مطرح شده تغییر شرایط، به عنوان کاندیداهای ایده 

نرم  بسته  از  منظور  این  برای  است.  گرفته  قرار  مطالعه  مورد  فاز  دو  این  ساختاری  خواص  کار  این  در  دلیل  افزار همین 

اسپرسو که   منبع   کوانتوم  یکپارچه و  کامپیوتری  یک مجموعه  از کدهای  تابعی چگالیکه    باز  تئوری  بر   است    مبتنی 

این صورت که فازشده استاستفاده   به  این ساختارها خاصیت رسانایی متفاوتی دارند  نشان می دهند،  نتایج   .  12β   نیمه  

و   رسانا
3 .نتایج حاصله با نتایج پژوهش دیکر محققین در تطابق خوبی است.  رسانا است 

مواد دو بعدی، کوانتوم اسپرسو، فازهای بروفن، شبیه سازی کامپیوتری، خواص الکترونیکی، نظریه   :های کلیدیواژه

 . تابعی چگالی، چگالی حالات، ساختار نواری

 8/5/1404 تاریخ پذیرش:        16/3/1404تاریخ بازنگری:             13/12/1403تاریخ دریافت :  
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  مقدمه-1

چند   یا  یک  تنها  که  هستند  موادی  شامل  دوبعدی  مواد 

لایه اتمی دارند و به دلیل محدودیت درضخامت، دارای  

از  ویژگی یکی  هستند.  فردی  به  منحصر  کوانتومی  های 

سال   در  که  است  گرافن  دوبعدی  ماده  ترین  مشهور 

کشف    2004 نووسلف  کنستانتین  و  گایم  آندره  توسط 

مانند [1] شد   دیگری  دوبعدی  مواد  گرافن،  از  پس   .

دی و  که  فسفرن  شدند  کشف  نیز  مولیبدن  سولفید 

ویژگی دارای  در  هرکدام  و  هستند  خاصی  های 

سلول نانوترانزیستورها،  مانند  های  کاربردهایی 

ذخیره ادوات  و  گرفته  خورشیدی،  کار  به  انرژی  سازی 

هایی نظیر تولید انبوه و  . با این حال، چالش  [2]شوندمی

به تحقیقات   نیاز  باقی است و  پایداری این مواد همچنان 

می احساس  زمینه  این  در  همچنین    [3].شود   بیشتر 

محدودیت دلیل  به  کوانتومی  در  تأثیرات  ساختاری  های 

می دیده  به وضوح  دوبعدی  مواد  در  نانو،  که  ابعاد  شود 

اثر  مانند  خاصی  الکترونیکی  رفتارهای  بروز  به  منجر 

مقاومت  تونل و  کوانتومی  میزنی  کوانتومی  شود  های 

. این خواص امکان استفاده از گرافن و فسفرن را در  [4]

 ساخت ترانزیستورهای فوق نازک و دیودهای نورگسیل 

(LED) تواند به بهبود کارایی و  کند، که میفراهم می

های الکترونیکی منجر  کاهش مصرف انرژی در دستگاه

بسترهای  [5]شود فرد  به  منحصر  خواص  این  لذا   .

ها و  پیشرفت را برای ساخت نانوحسگرها، نانوکامپوزیت

 .  [7-6]ترانزیستورهای مبتنی بر این مواد مهیا کرده است

بوروفن یک لایه منفرد از اتم های بور است که در یک  

بعدی( مرتب شده اند. برخلاف کربن   2شبکه دو بعدی )

الکترون،   ماهیت کمبود  دلیل  به  بور  گرافن،  در  موجود 

در   دهد.  نمی  تشکیل  را  یکنواختی  ضلعی  ساختار شش 

انواع   نگهدارنده،  بستر  و  سنتز  شرایط  به  بسته  عوض، 

بور فقط سه   ساختارهای چندشکلی را تشکیل می دهد.

پیوندهایی تشکیل می دهد که   اما  الکترون ظرفیت دارد 

به چهار الکترون نیاز دارند. این کمبود الکترون منجر به  

در   پذیری  انعطاف  و  فرد  به  منحصر  پیوند  الگوهای 

ahmzaheri@pnu.ac.ir & ahmzaheri&gmail.com  ایمیل نویسنده مسئول 

mailto:ahmzaheri@pnu.ac.ir
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شود. می  مواد  ماده  ا  ساختار  درین  تواند  اشکال    می 

خواص   دارای  کدام  هر  که  باشد  داشته  وجود  پایدار 

شکلی   چند  این  هستند.  متفاوتی  شیمیایی  و  فیزیکی 

امکان کاربردهای مختلف را فراهم می کند. شبکه های  

یا جای خالی هستند که    "سوراخ " بوروفن اغلب دارای  

می   ایجاد  را  ضلعی  شش  و  مثلثی  الگوهای  از  ترکیبی 

 کنند. ترتیب خاص بستگی به فاز دارد.

بروفن  واقع  از   در  که  است  نوظهور  دوبعدی  ماده  یک 

های فیزیکی و  های اتمی بور تشکیل شده و ویژگی لایه

بسیار منحصربه به دلیل  الکترونیکی  این ماده  فردی دارد. 

انعطاف خود،  نانومتری  هدایت ساختار  و  بالا  پذیری 

می نشان  خود  از  توجهی  قابل  این    [8].دهدالکتریکی 

شبکه مانند  مختلفی  ساختارهای  و  اشکال  در  های  ماده 

خواص  شش  کدام  هر  که  دارد  وجود  مثلثی  و  ضلعی 

ای مناسب  . این خواص آن را به ماده[9]متفاوتی دارند  

نانو،   الکترونیک  جمله  از  مختلف  کاربردهای  برای 

و ذخیره تبدیل کرده  حسگرهای شیمیایی،  انرژی  سازی 

بروفن می[8]است   این،  بر  یک  . علاوه  عنوان  به  تواند 

سایر  نیمه و  ترانزیستورها  توسعه  برای  و  کند  عمل  رسانا 

.  [9]ادوات الکترونیکی پیشرفته مورد استفاده قرار گیرد  

فازهای   دارای  بعدی  دو  ماده  ردیف   12βاین  شامل  که 

های متناوب محل های اتمی پر و خالی است که ترکیبی  

کند   می  ایجاد  را  مثلثی  و  ضلعی  الگوهای شش  در  واز 

با جای خالی    3χفاز  حالیکه   مثلثی،  و عمدتاً  تر  متراکم 

با   مقایسه  در  با    β12کمتر  مقایسه  در  باشد.  می  است 

نیمه یک  که  میگرافن  بروفن  است،  به  فلز  بسته  تواند 

رسانایی از خود نشان دهد  ساختار و شرایط، خواص نیمه

الکترونیکی کاربردهای  برای  را  آن  تر  متنوع،  که 

 .  [10]سازدمی

میتواند   ماده  این  ممنوعه  و  باند  ساختار  در  تغییرات  با 

در حالی که گرافن    ،شوداعمال کرنش مکانیکی تنظیم  

 . [11]آل فاقد باند گپ استدر حالت ایده

انبوه   و  پایدار  تولید  برجسته،  خواص  این  وجود  با  اما 

روش است.  چالش  یک  همچنان  مختلفی  بروفن  های 

دهی لایه اتمی برای تولید مانند تبخیر شیمیایی و رسوب  

می استفاده  و  بروفن  ساختار  بر  دقیق  کنترل  اما  شود، 

دارد   بیشتر  تحقیقات  به  نیاز  آن  ماده  [8]کیفیت  این   .

فازهای   و  کریستالی  ساختارهای  در  زیادی  تنوع  دارای 

آن از  کدام  هر  که  هستند  ویژگیمختلف  های  ها 

گذارند  الکترونیکی و مکانیکی متفاوتی را به نمایش می

 3χ و   12β . هماتطور که در بالا ذکر شد فازهای[12]

مهم جمله  طور  از  به  که  هستند  بوروفن  فازهای  ترین 

اند. این فازها به دلیل  ای مورد مطالعه قرار گرفتهگسترده

منحصربه الکترونیکی  خواص  ساختاری،  و  پایداری  فرد 

آن خواص  تنظیم  عنوان  توانایی  به  شرایط،  تغییر  با  ها 

ایده در  کاندیداهای  مختلف  کاربردهای  برای  آل 

 . فاز[13]اند  نانوالکترونیک و نانوفوتونیک مطرح شده

 12β از واحدهای شش ضلعی  دارای ساختاری است که 

تشکیل شده و به دلیل وجود پیوندهای قوی در شبکه، از  

ها،  استحکام مکانیکی بالایی برخوردار است. این ویژگی

ماده 12β فاز به  در  را  استفاده  برای  جذاب  ای 

استدستگاه کرده  تبدیل  نانوالکترونیک  از    [14].های 
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فاز دیگر،  تقارن   χ3 سوی  با  ساختاری  داشتن  دلیل  به 

تر و خواص الکترونیکی خاص نشان داده است که  پایین 

الکترونیکی  می خواص  مختلف،  شرایط  در  تواند 

به   را  آن  امر  این  که  بگذارد،  نمایش  به  را  متفاوتی 

ادوات  گزینه و  حسگرها  کاربردهای  برای  مطلوب  ای 

  [15].کندالکترونیکی تبدیل می

از طرفی خواص و رفتار بروفن را می توان به طور قابل  

داد.   قرار  آن  طرح  یا  برش  نحوه  تأثیر  تحت  توجهی 

و   ساختارها  به  تواند  می  برش  مختلف  های  تکنیک 

آنها   متداول  و  مهم  نوع  دو  شود.  منجر  متمایز  خواص 

زاگ   زیگ  و  راحتی(  صندلی  )یا  صندلی  دسته  مدل 

دسته مدل  در  بور    است.  شبکه  بعدی  دو  ورقه  صندلی 

اتم   برش  لبه  در  که  شود  می  بریده  طوری  ضلعی  شش 

های بور را در معرض دید قرار می گیرند. بروفن صندلی  

نیمه   و  فلزی  رفتار  تواند  می  آن  عرض  به  بسته  راحتی 

نانوروبان دهد.  نشان  خود  از  پهن هادی  صندلی  های  تر 

باریک نوارهای  که  حالی  در  هستند،  فلزی  تر  راحتی 

نیمه رفتار  است  قابلیت  ممکن  این  دهند.  نشان  رسانایی 

کاربردهای   برای  را  راحتی  صندلی  بروفن  تنظیم، 

[ کند  می  کاره  همه  همچنین  -7116الکترونیکی   .  ]

انعطاف  و  استحکام  جمله  از  مدل  این  های  ویژگی 

پذیری آن، ممکن است تحت تأثیر آرایش خاص اتم ها  

در امتداد لبه های صندلی قرار گیرد. درک این ویژگی  

پذیر و دستگاه   انعطاف  الکترونیک  برای کاربردهای  ها 

است مهم  نانومکانیکی  بروفن  18]  های  داشتن  برای   .]

جهت   امتداد  در  دوبعدی  ماده  این  برش  زیگزاگ 

زیگزاگی شبکه شش ضلعی انجام می شود. این مدل نیز 

ونیز  فرد  به  منحصر  الکترونیکی  های  ویژگی  دارای 

صندلی   بروفن  با  مقایسه  در  متفاوتی  پذیری  واکنش 

 [. 19]  راحتی داشته باشد

 روش محاسبات  -2

ای با تمرکز بر تئوری  های بس ذرهبرای مطالعه ی سیستم

علمی مؤسسات  چگالی،   حتی    -تابعیت  و  پژوهشی 

صنعتی در کشور های مختلف برآن شدند که با استفاده  

افزار و فیزیک به  پاسخگویی  افزار،  نرماز ترکیب سخت

ابر مساله های ماده چگال اقدام کنند. همین امر منجر به  

بررسی خواص   برای  بسته های محاسباتی زیادی  معرفی 

محاسباتی   های  بسته  این  مهمترین  از  گردید.  مواد 

بستهمی به  کوانتوم    توان  کرد.  اسپرسواشاره  کوانتوم  ی 

مجموعه الکترونیکی  اسپرسو  ساختار  محاسبات  برای  ای 

سازی مواد است که به صورت رایگان و به عنوان  و مدل 

ع نرم  مجوز  تحت  رایگان  شده  افزار  توزیع  گنو  مومی 

افزاری با توجه به رشد شتابان تمامی    نرم    است. این بسته 

و   رشد  حال  در  زیادی  سرعت  با  محاسباتی  های  بسته 

فراهم آوردن امکانات بیشتر برای کاربران و محققین می  

باشد و این امر این نرم افزار را در زمره قوی ترین و آزاد  

بسته   این  است.   داده  قرار  محاسباتی  های  بسته  ترین 

صورت   به  و  چگالی  تابعی  تئوری  اساس  بر  محاسباتی 

می  عمل  پتانسیلی  شبه  شبه  روش  این  اساس  بر  کند. 

الکترون برهمکنش واقعی  و  -پتانسیل جایگزین  الکترون 

شبه پتانسیل برهمکنش بین هسته   یون می شود.-الکترون

الکترون نیز  و  ها  الکترون  همه  و  به جز  -اتم  را  الکترون 
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این   انجام  با  بیرونی ترین لایه ظرفیتی توصیف می کند. 

کار، به مبنای موج صفحه عددی کمتری برای بسط تابع 

موج نیاز است و این امر باعث افزایش سرعت محاسبات  

های مهم در  یکی از روش پتانسیلمی شود. در واقع شبه

ساده برای  که  است  محاسباتی  شیمی  و  سازی    فیزیک 

سیستم به  توصیف  کوانتومی،  زمینه  های  در  ویژه 

می کار  به  الکترونی،  ساختار  روش  محاسبات  این  رود. 

بیشتر در نظریه تابعی چگالی و محاسبات مربوط به مواد  

علت استفاده از شبه    .شودها استفاده میجامد و مولکول

اتم الکترونپتانسیلها آن است که در  به  ها،  نزدیک  های 

شوند بسیار به  های داخلی نیز نامیده میهسته که الکترون

وابسته و  هسته  شیمیایی  خواص  بر  زیادی  اثر  و  اند 

این   دقیق  توصیف  دیگر،  سوی  از  ندارند.  ماده  فیزیکی 

که  الکترون است  پیچیده  معادلات  حل  نیازمند  ها 

زمان را  میمحاسبات  پرهزینه  و  با  شبه  .کندبر  پتانسیل 

الکترون آنحذف  جایگزینی  و  داخلی  یک  های  با  ها 

آن تأثیر  که  مؤثر،  الکترونپتانسیل  بر  را  ها  ظرفیت  های 

میشبیه میسازی  ساده  را  مسئله  این  این  کند،  به  کند. 

الکترون تنها  مدلترتیب،  ظرفیت  میهای  و  سازی  شوند 

   .شودای از پیچیدگی محاسباتی حذف میبخش عمده

های  برای مطالعه ساختار الکترونیکی، باید رفتار الکترون

باندهای ظرفیت و رسانایی مواد را بررسی کنیم. زیرا  با  

محاسبه باندهای انرژی مواد می توان به خواص فیزیکی  

مواد پی برد. برای این منظور، همانطور که ذکر شد یکی  

هایی که بیشتر مورد استفاده محققین قرار گرفته  از روش

که   است  شم  کوهن  معادلات  خودسازگار  حل  است، 

می چگالی  تابعی  نظریه  بر  ]مبتنی  به  21-20باشد  لذا   .]

مختلف   فازهای  الکترونیکی  خواص  بررسی  منظور 

نرم بسته  از  شده  بروفن،  استفاده  اسپرسو  کوانتوم  افزاری 

است. شاید مهمترین و کاربردی ترین مجموعه کوانتوم  

)PWSCF   (-Wave Self-Plane، بسته  را  اسپرسو

)Consistent Field    خود تخت  امواج  )میدان   )

سازگار( دانست چرا که در اکثر خواص و اهدافی که ما  

می نظر  در  مواد  مورد  بسته در  این  دارد.  کاربرد    گیریم 

کوهن  نتایج یک  -معادلات  برای  را  خودسازگار  شم 

این  آوردن  بدست  با  آورد.   می  دست  به  تناوبی    جامد 

بهینه می  نتایج سیستم،  نهایی  انرژی  مقادیر  به  ترین  توان 

بهینه  ها در داخل  ترین محل قرارگیری اتم ثابت شبکه و 

سلول واحد دست یافت و این مرحله از محاسبات را می  

همچون   محاسباتی  آغاز  در  قدم  اولین  و  اساس  توان 

   خواص الکترونیکی، اپتیکی، فونونی و ....  دانست. 

بر   اسپرسو  کوانتوم  افزاری  نرم  بسته  اینکه  به  توجه  با 

اساس روش خودسازگار کار می کند و محاسبات برای  

بریلوین انجام می  اول  تعداد محدودی از نقاط در منطقه  

شود. بنابراین انتخاب تعداد نقاط پر متقارن و انرژی قطع 

بودن محاسبات دارد. بدین منظور   بهینه  بسزایی در  تأثیر 

هلمن تئوری  گرفتن  نظر  در  با  کار  این  و  -در  فاینمن 

  16×16×1پک، این نقاط به صورت  -روش مونخورست 

بحث   مورد  ماده  بودن  بعدی  دو  دلیل  به  آمد.  دست  به 

عدد یک انتخاب شده    Zاین مش بندی در امتداد محور  

تبادل   پتانسیل  از  محاسبات  این  در  همچنین  است. 

   Perdew − Burke − Ernzerhهمبستگی  



 ( شماره هفتاد و هفت 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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فصلنامه 

ISC   انجمن

نانو فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو 

((PBE    یافته    (GGA)به انضمام تقریب شیب تعمیم 

[22]   ( تخت  امواج  نهی  هم  بر  فرمالیسم  (   PAWو 

برای بهینه سازی ساختاری و محاسبه ساختار باند     [23]

تر   دقیق  محاسبات  جهت  دیگر  عبارت  به  شد.  استفاده 

بر   مبتنی  پتانسیلهای  شبه  از  ممنوعه  های    PBEباند 

است   شده  شکل  [25-24]استفاده  حجم،  همچنین   .

استفاده   با  از ساختارها  اتمی هر یک  شبکه و موقعیتهای 

شبه الگوریتم  یک  شده    [26]نیوتنی    -از  سازی  بهینه 

تبادل   پتانسیل  برسند.  حداقل  به  اتمی  نیروهای  تا  است 

یافته   تعمیم  گرادیان  تقریب  از  استفاده  با  همبستگی 

(GGAکمیت سایر  و  کل  انرژی  شد.  محاسبه  های  ( 

های شبه پتانسیل و موج تخت  مربوطه با استفاده از روش

 مورد بررسی قرار گرفت.  

 نتایج و بحث - 3

ساختار این  مطالعه  های  جهت  ورودی  ازساخت  پس   ،

پایه و موقعیت   بهینه کردن ساختارشامل سلول   ، مناسب 

روش   این  الزامات  از  سلول  در  موجود  های  اتم  های 

فازها   از  هریک  الکترونیکی  خواص  سپس  مورد  است. 

گرفت.  بررسی   ساختار  قرار  های  نمودار  منظور  این  به 

حالت   در  است.  شده  محاسبه  حالات  چگالی  و  نواری 

دارای   ترکیبی  که  است  آن  بیانگر  ها  نمودار  این  کلی 

نارسانایی   یا  و  رسانایی  نیمه  رسانندگی،  خاصیت 

اگر می نواری  ساختار  نمودار  در  که  اینگونه  به  باشد.  

این   در  یعنی  باشند  نکرده  قطع  را  فرمی  سطح  ها  تراز 

رسانایی   خاصیت  شاهد  دیگر  باشیم  داشته  گاف  ناحیه 

تواند در دسته نیم و  نیستیم و بسته به میزان گاف ماده می

بررسی   روش  این  دیگر  گام  گیرند.  قرار  ها  نارسانا  یا 

چگالی حالات و نیز چگالی جزئی حالات است که در  

اند این کار برای هر دو فاز بروفن مورد مطالعه واقع شده

 اند.  که در ذیل این نتایج آمده

   12βفاز  -3-1

های   ورودی  ساخت  از  پس  فاز  این  مطالعه  جهت 

کریسدین سلول پایه  ابتدا توسط نرم افزار ایکس ،  مناسب

 ( نشان داده شده است.    1قابل مشاهده شد که در شکل )

 

 12β(: نمای بالایی ساختار 1شکل)

به منظور بررسی خاصیت الکترونیکی این فاز، با اجرای  

مربوطهفایل ورودی  نواری)  ،  های   bandساختار 

structure  نتایج حاصله گرفت که  قرار  مطالعه  مورد   )

شده   ترسیم  پرتقارن  نقاط  حسب  بر  انرژی  صورت  به 

نمودار ساختار نواری یکی از ابزارهای  (.  2است شکل )

برای   که  است  جامد  حالت  و  مواد  فیزیک  در  مهم 

الکترون رفتار  میتوصیف  استفاده  مواد  در  این  ها  شود. 

می نشان  انرژینمودار  چگونه  که  ممکن  دهد  های 

موجالکترون بردار  از  تابعی  عنوان  به  ماده    (k)   ها  در 

 کند. تغییر می



 شت ( شماره هفتاد و ه1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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فصلنامه 

ISC  
انجمن نانو 

فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو 

 

 12β(: نمودار ساختار نواری فاز 2شکل)

افقی محور  فوق  نمودار  یا    در  الکترون  موج  بردار 

)فضای   بلوری  فضای  در  عمودی    kموقعیت  محور  و   )

این نمودار نشان  دهد. به عبارت دیگر  انرژی را نشان می

تقارن   پر  نقاط  به  نسبت  الکترونها  انرژی  تغییرات  دهنده 

با استفاده    های بارحاملتشخیص  در فضای وارون است.  

یکی از کاربردهای کلیدی این    نواری  نمودار ساختاراز  

 ها الکترونهای بار به دو دسته اصلی  نمودار است. حامل

شوند که به ترتیب در نوار رسانش و  تقسیم می  هاحفره  و

نمودار   در  فرمی  سطح  مکان  دارند.  قرار  ظرفیت  نوار 

می تعیین  نواری  الکترونساختار  که  حفرهکند  یا  ها  ها 

رسانش   نوار  به  نزدیک  فرمی  سطح  اگر  هستند.  غالب 

و اگر    (n-type) ها هستند  های بار الکترونباشد حامل

حامل باشد  ظرفیت  نوار  به  نزدیک  فرمی  بار  سطح  های 

هستندحفره میتوان  (p-type) ها  نمودار  در  دقت  با   .

نوار   به  نزدیک  فرمی  سطح  اینکه  به  توجه  با  گفت 

  ها لکتروناهای بار در این ماده  رسانش قرار دارد، حامل

 هستند.

مؤثر ویژگی   جرم  از  حاملیکی  مهم  بار  های  های 

حفره)الکترون یا  نمودار  ها  از  که  است  مواد  در  ها( 

قابل محاسبه و تحلیل است. این مفهوم به    ساختار نواری

می کمک  حاملما  حرکت  تا  مواد  کند  در  را  بار  های 

به   شبیه  دارند،  قرار  بلوری  محیط  تأثیر  تحت  که  جامد، 

به   حرکت ذرات آزاد بررسی کنیم. این کمیت مستقیماً 

انحنای نوار انرژی بستگی دارد. در حالت کلی اگر نوار  

تندتر(، )شیب  باشد  خمیده  بسیار  جرم   انرژی  نتیجه  در 

حامل این  لذا  است  کوچک  شتاب  مؤثر  راحتی  به  ها 

گیرند و ماده رسانایی الکتریکی بالایی دارد. اگر نوار  می

باشد، جرم مؤثر بزرگ است  انرژی کم خمیدگی داشته 

حامل حرکت  بار  و  حاملهای  و  بود  خواهد  کندتر  ها 

بنابر این میحفره می توان گفت در نمودار شکل  باشند. 

جرم   2) دارد  کمی  خمیدگی  منحنی  اینکه  به  توجه  با   )

مؤثر بزرگ و حاملها از نوع حفره هستند. و در نیجه این  

فاز بروفن دارای رسانندگی ضعیفی است که در نمودار  

 این بحث هویدا است.   

های الکترون  در ادامه محاسبات به بررسی چگالی حالت

این کمیت   است.  مفاهیم کلیدی   پرداخته شده  از  یکی 

ماده فیزیک  می  در  مشخص  که  است  چند  چگال  کند 

انرژی برای   الکترونی در واحد حجم و در واحد  حالت 

مطالعه   در  ویژه  به  مفهوم  این  دارد.  وجود  سیستم  یک 

نیمه فلزات،  از جمله  عایقجامدات،  و  اهمیت  رساناها  ها 

دارد حالت  .بسیاری  چگالی  دیگر  عبارت  های  به 

می تعریف  انرژی  از  تابعی  صورت  به  و  الکترونی  شود 

می تعداد  نشان  چه  انرژی  کوچک  بازه  هر  در  که  دهد 

ها در دسترس است. این تابع حالت برای اشغال الکترون

در   .به ساختار نواری ماده و تقارن بلوری آن وابسته است 

حالت چگالی  رفتار  واقع  درباره  اساسی  اطلاعات  ها 

میالکترون ارائه  جامدات  در  برای  ها  آن  مطالعه  و  دهد 

های الکترونیکی و  درک خواص مواد و طراحی دستگاه

لذا در این کار به بررسی    .اپتوالکترونیکی ضروری است



 ( شماره هفتاد و هفت 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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ISC   انجمن

نانو فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو 

در   مطالعه  این  نتیجه  که  است  شده  پرداخته  کمیت  این 

 ( آمده است.3نمودار )

 

 12β(: نمودار چگالی حالات فاز 3شکل )

فاز  های الکترونی  نمودار فوق نشان دهنده چگالی حالت

12β ای از انرژی نمایش داده شده است.  است که در بازه

نشان افقی  الکترونمحور  حسب  بر  انرژی  و  دهنده  ولت 

نشان عمودی  حالتمحور  چگالی  مقدار  در  دهنده  ها 

همانطور که در شکل مشخص است    .واحد انرژی است

از  قسمت  در متفاوتی  مقادیر  نمودار،  مختلف  های 

دهنده تراکم بالای  ها نشانچگالی حالتها وجود دارد. قله

انرژیحالت در  دیگر  ها  عبارت  به  است.  خاص  های 

ها در  های تیز در نمودار مربوط به تراکم بالای حالتقله

قلهانرژی این  است.  خاص  به  های  است  ممکن  ها 

برهمحالت یا  محلی  خاص  کنش های  الکترونی  های 

باشند.   منفی  مربوط  انرژی  بازه  به  تا صفر حالت  8در  ها 

باند ظرفیت مربوط هستند.در بازه انرژی مثبت صفر تا ده 

در نمودار  باشند.  ها به باندهای رسانش مربوط می، حالت

فوق، نزدیک انرژی صفر مقداری گسستگی وجود دارد  

نشان میکه  کوچکی  نواری  گاف  این  دهنده  که  باشد 

( نمودار  با  افزایش  2نتیجه  با  است.  کامل  تطابق  در   )

حالت چگالی  مثبت،  مقادیر  سمت  به  افزایش  انرژی  ها 

شود. این رفتار  تری مشاهده مییابد و تغییرات پیچیدهمی

  12βدهنده ساختار باندی پیچیده بلور بروفن در فاز  نشان

 است.  

دقیق مطالعه  چگالی  جهت  بررسی  به  ماده  این  تر 

تفکیکحالت پروجکت  های  )یا  پرداخته  شده  نیز  شده( 

( نمودار شکل  در  مطالعه  این  نتیجه  است.  آمده 4شده   )

چگالی   نمودار  از  خاصی  نوع  که  نمودار  این  است. 

اتم (DOS) ها حالت مشارکت  تفکیک  به  یا  است  ها 

حالتاوربیتال چگالی  در  خاص  کلی  های  های 

جزئیمی اطلاعات  نمودار  این  واقع  در  و  پردازد.  تر 

ماده  دقیق باندی  ساختار  و  الکترونی  رفتار  درباره  تری 

   .دهدارائه می

 

 12β(: نمودار چگالی حالات جزیی فاز 4شکل )



 شت ( شماره هفتاد و ه1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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ISC  
انجمن نانو 

فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو 

ولت  در نمودار فوق محور افقی انرژی بر حسب الکترون

شده را  های تفکیکو محور عمودی سهم چگالی حالت

ها یا خطوط مختلف بیانگر دهند. همچنین رنگنشان می

اتم اوربیتالسهم  یا  که  ها  همانطور  است.  مختلف  های 

می انرژیملاحظه  در  پایین گردد  )منفی(،  های  تر 

قابل توجه است، اما در مقایسه    Sهای  مشارکت اوربیتال

اوربیتال انرژیPهایبا  در  است.  کمتر  آن  مقدار  های  ، 

  Pهای  نزدیک به سطح فرمی و بالاتر، مشارکت اوربیتال

می نشان  که  است  بیشتر  اوربیتالبسیار  این  نقش  دهد  ها 

دارند.   الکترونی  رفتار  و  الکتریکی  رسانایی  در  اصلی 

می ملاحظه  که  همچنین  به  قلهگردد  مربوط  های 

انرژی  Pاوربیتال حالی  در  در  هستند،  بارزتر  بالاتر  های 

تر های پایین توجهی در انرژیهای قابلقلهS که اوربیتال  

  Pدهد که اوربیتال  این نمودار نشان میدر مجموع    .دارد

حالت چگالی  در  غالبی  بهسهم  انرژیها،  در  های  ویژه 

نزدیک به سطح فرمی و بالاتر دارد در حالی که اوربیتال  

S تر تأثیر بیشتری داردهای پایین در انرژی.   

 3فاز   -3-2

فاز    ،یکی دیگر از فازهای پایدار بروفن  
3   است. مشابه

فاز بتا دوازده با ساخت ورودی های مناسب ابتدا توسط  

مشاهده شده   قابل  پایه   ایکس کریسدن سلول  افزار  نرم 

 ( آمده است. 5که نتیجه در شکل )

 

 

(: نمای بالایی ساختار  5شکل)
3 

همانطور که در بالا ذکر شد نمودار ساختار نواری نشان  

آنها   تکانه  و  ها  الکترون  انرژی  بین سطوح  رابطه  دهنده 

در   اساسی  مفهوم  یک  این  است.  کریستال  یک  در  

الکتریکی،   فیزیک حالت جامد است و خواص مختلف 

نوری و حرارتی مواد را توضیح می دهد. لذا در این کار  

فاز    نواری  ساختار  نمودار 
3    مطالعه مورد  نیز  بروفن 

 ( آمده است.6قرار گرفت. نتیجه در شکل )

 

 

(: نمودار ساختاری فاز  6شکل )
3 



 ( شماره هفتاد و هفت 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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نانو فناوری  

 ایران 

 دنیای نانو 

در نمودار فوق محور عمودی نشان دهنده سطوح انرژی  

(𝐸 اغلب انرژی  سطوح  است.  ماده  در  ها  الکترون   )

( فرمی  سطح  به  که  F𝐸نسبت  شود  می  گیری  اندازه   )

مطلق   صفر  دمای  در  شده  اشغال  انرژی  سطح  بالاترین 

( موج  بردار  دهنده  نشان  افقی  محور  همچنین  (  kاست. 

مربوط به تکانه الکترون است. در واقع این محور مربوط  

نقاط شبکه متقابل کریستال است و معمولاً در امتداد   به 

بریلوئن  جهت اول  ناحیه  در  بالا  تقارن  با  خاص  های 

شود. نقاط نمایش داده شده روی محور افقی )  ترسیم می

Γ  ،X  ،R می بریلوئن  منطقه  در  پرتقارن  نقاط  همان   )-

باشند. به عبارت دیگر این نمودار سطوح انرژی الکترون  

( آنها  موج  بردار  از  تابعی  به صورت  امتداد  kها را  ( در 

نقاط خاص با تقارن بالا در ناحیه بریلوین نشان می دهد. 

توان  یکی از کمیت هایی که از نمودار ساختار نواری می

مورد بحث قرار داد جرم موثر است. همانطور که در بالا  

انحنای منحنی نمودار   به  با توجه  را  ذکر شد این کمیت 

نقطه   در  نمونه  عنوان  به  است.  نوارهای    𝑅ساختاری 

نشان   که  دهند  می  نشان  از خود  بالایی  انحنای  رسانایی 

دهنده جرم موثر کم و تحرک بالای حامل بار است لذا  

نوارهای ظرفیت   الکترون است.  نوع حامل  میتوان گفت 

دارای انحنای کمتری هستند که نشان دهنده    Rنزدیک  

حفره های سنگین تر با تحرک کمتر است و نوع حامل  

حفره است. در واقع انتظار می رود الکترون های نزدیک 

به دلیل جرم موثر کوچکشان، بسیار متحرک    Rبه نقطه  

در مقایسه    Rباشند. حفره های نوارهای ظرفیت نزدیک  

 با الکترون ها تحرک کمتری دارند. 

که    است  بررسی چگالی حالت  محاسبات  بعدی  مرحله 

( آمده است. کلیات این بحث  7نتیجه مطالعه در شکل )

به  قسمت  این  در  شد.  مطرح  دوازده  بتا  فاز  قسمت  در 

  تحلیل نمودار فاز 
3   .پرداخته شده است 

 

(: نمودار چگالی حالات فاز  7شکل )
3    

در نمودار فوق محور افقی سطوح انرژی را در محدوده 

+  eV-9تقریباً   محور    eV  3تا  همجنین  دهد.  می  نشان 

هر   در  موجود  الکترونیکی  های  حالت  تعداد  عمودی 

سطح انرژی را نشان می دهد. پیک ها درنمودار مربوط  

به سطوح انرژی است که در آن تعداد زیادی حالت در  

در   مسطح  مناطق  دلیل  به  اغلب  که  است،  دسترس 

دره است.  باند  به ساختار  مربوط  نیز  صفرها  یا  ها 

حالتمحدوده آن  در  که  است  انرژی  کمی  های  های 

نمودار   این  واقع  در  ندارد.  وجود  اصلًا  یا  دارد  وجود 

( فاز  DOSچگالی حالات  برای  را   )
3  می دهد  نشان 

( ترسیم شده  eVکه به عنوان تابعی از انرژی )بر حسب  

نشان   با  حالتها  چگالی  نمودار  در  دیگر  عبارت  است.به 
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دادن تعداد حالت های الکترونیکی موجود در هر سطح  

خواص   مورد  در  را  کلیدی  های  بینش  انرژی، 

نمودار   با  نمودار  این  دهد.  می  ارائه  مواد  الکترونیکی 

 ( کاملا مطابقت دارد. 6ساختار نواری )شکل 

مطالعه تکمیل  نیز  ،  جهت  بررسی چگالی حالات جزئی 

حالتهای   چگالی  نمودار  است.  گرفته  قرار  بحث  مورد 

( را به    DOS( کل چگالی حالتها )  PDOSجزئی )     

کمک های اوربیتال های اتمی خاص تجزیه می کند و  

در   فردی  های  اوربیتال  نقش  مورد  در  را  هایی  بینش 

 ساختار الکترونیکی ارائه می دهد. 

 

(: نمودار چگالی حالات جزیی فاز  8شکل )
3 

( سطوح انرژی  [eV]در نمودار فوق محور افقی )انرژی  

در   عمودی  چین  خط  دهد.  می  نشان  انرژی    𝐸=0را 

عمودی چگالی   محور  همچنین  دهد.  می  نشان  را  فرمی 

اوربیتال سهم  که  میدهد  نشان  را  جزئی  های  حالتهای 

های الکترونیکی در  ( را در کل حالتS  ،Pخاص )مانند  

کند. در این منحنی خط  گیری میهر سطح انرژی اندازه  

اوربیتال   سهم  دهنده  نشان  که    Sبنفش  همانطور  و 

می اوربیتال  ملاحظه  این  به  گردد  توجهی  قابل  طور  به 

حالت های الکترونیکی کمک می کنند. خط سیاه  نشان 

های    اوربیتال  سهم  کلی    Pدهنده  طور  به  که  است 

مداری   سهم  از  های    Sبزرگتر  اوربیتال  زیرا    Pاست، 

ای   فیروزه  هستند. خط  غالب  مواد  از  بسیاری  در  اغلب 

را نشان می دهد.    Pو  S مجموع مشارکت های مداری  

پیک ها مربوط به سطوح انرژی با چگالی زیاد  در واقع  

حالت های الکترونیکی است. به عنوان مثال، یک پیک  

به   نزدیک  قابل نشان  eV-6بزرگ  سهم  توجه   دهنده 

 در آن انرژی است.   Pو Sهای اوربیتال

بررسی ها نشان می دهد نتایج حاصل از این کار با نتایج  

کار دیگر محققین که از روشهای دیگری استفاده کرده  

 .  [30-27]اند مطابقت بسیار خوبی دارد   

 

 

 . نتیجه گیری4

از بییین فازهییای مختلییف اییین مییاده نوظهییور دو بعییدی، 

تییرین و پایییدار تییرین از جملییه مهم 3χ و 12β فازهییای

فازهییای بییوروفن هسییتند. اییین فازهییا بییه دلیییل پایییداری 

فییرد و توانییایی   ساختاری، خواص الکترونیکی منحصییربه

ها با تغییر شرایط، به عنوان کاندیداهای تنظیم خواص آن

آل بییرای کاربردهییای مختلییف در نانوالکترونیییک و ایده

اند. لذا می توان گفت این مییاده نانوفوتونیک مطرح شده

در آینده نزدیک نقش بسیییار خییوبی در صیینایع بییه ویییژه 

 سطوح مشترک ایفا می کنند.
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