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  چکیده

با استفاده  کار نیا. است قرارگرفته موردبررسیگوشی  پنج در فاز 퐴푙퐴푠نانوساختار دوبعدي  در اینجا ،گرافنپنتا رساناي دوبعدي تحقیقات بر روي نیمبا توجه به 
پایداري  )퐴푙퐴푠(نانوساختار  این در .است شده محاسبه ادشدهیی ماده انجام و  خواص ساختاري و الکترون بر پایه نظریه تابعی چگالی ساکن ابتدابه روشاز 

ر روي این ترکیب شده ب هاي انجام با بررسی. آمده است دست مولکولی به سازي دینامیک ایی ساختار با شبیهپاشندگی فونونی و پایداري گرمدینامیکی با نمودار 
استفاده از  با که باشد می ولت الکترون 72/1 ودرساناي داراي گاف انرژي غیرمستقیم در حد یک نیم) 퐴푙퐴푠( لایه پنتا آلومینیوم آرسنیک کت شود که مشاهده می

   .است آمده دست به  GGA-PBE روش
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Abstract 

 
According to the calculations on the two-dimensional pentagraphene semiconductor, we consider the compound 
of AlAs5 in the pentagonal phase, we obtained the structural and electronic properties by using first principle 
calculations based on the density functional theory. In this nanostructure (AlAs5), dynamic stability has been 
obtained with phonon scattering diagram and thermal stability of the structure by molecular dynamic 
simulation. With the investigations carried out on this compound, it can be seen that the single layer of penta-
aluminum arsenic (AlAs5) is a semiconductor with an indirect energy gap of 1.72 eV using GGA-PBE 
calculations. 
 

  مقدمه
دوبعدي در حوزه  نانو ساختارهاي] 1[بعد از کشف گرافن      

روي در ابتدا با مطالعات نظري . قرار گرفتند موردتوجهنانو بسیار 
بعضی دوبعدي مانند گرافن و نیترید بور  نانو ساختارهايبرخی از 

بعد فیزیکدانان  ها سال و شدند بینی پیش ها آناز خواص جالب 
  ].2و3[شدند  ها آنحوزه تجربی موفق به ساخت و مشخصه یابی 

 دوبعدي رسانا ، ترکیبات نیمهنانو ساختارهادرمیان این دسته از       
به علت دارا بودن گاف انرژي و کاربردهاي الکترواپتیکی بسیار 

که اي پنتا گرافن ه اتمدر این میان ]. 4و5[اند  موردتوجه قرارگرفته

و از پایداري ساختاري و دینامیکی  بودهگوشی  داراي ساختار پنج
تفاوت این . قرار گرفتند موردتوجه قابل قبولی برخوردار هستند

دي کربن ازجمله گرافن در دوبع نانو ساختارهايساختار با دیگر 
اتم کربن با  پیوند که براي این ساختار دو نوع این است

که تمام  وجود دارد، درصورتی spو  spهاي هیبریداسیون 
باشد که هر یک به چهار اتم  می spپیوندها در گرافن از نوع 
زمان این دو نوع هیبریداسیون  وجود هم. مجاور خود متصل هستند

اي  سبب شده است که این ساختار داراي یک واپیچش صفحه
است ي این ساختار صورت گرفته مطالعات مختلفی بر رو. باشد

]6.[  



  

نانو هاي اخیر مطالعات بسیاري در راستاي پیدا کردن  در سال     
هاي مشابه با گرافن صورت گرفته  دوبعدي با ویژگی ساختارهاي

یابی و فرآوري تجربی ساختارهاي شبه  است که منجر به پیش
  ].7- 18[گرافنی بسیاري شده است 

کوانتومی، خواص سازي  بیهدر این مقاله با استفاده از ش      
در فاز  퐴푙 퐴푠الکترونی نانوساختار دوبعدي و  ساختاري

در غالب نظریه  ساکن ابتدابهبا استفاده از محاسبات  وگوشی  پنج
پایداري دینامیکی و . گرفت خواهدقرار  موردبررسیتابعی چگالی 

سازي  گرمایی این نانوساختار با نمودار پاشندگی فونونی و شبیه
    .شده است ولکولی به ترتیب بررسیدینامیک م

  
  روش محاسباتی

محاسبات صورت گرفته در این کار بر اساس روش امواج      
در ) FP-LAPW(خطی با پتانسیل کامل  بهبودیافتهتخت 

 Wein2kو کد محاسباتی ) DFT(چارچوب نظریه تابعی چگالی 
همبستگی -، که براي بسط پتانسیل تبادلی] 19[است  شده انجام

 شده استفاده) GGA-PBE( یافته تعمیمسیستم از تقریب شیب 
 ] .20[است 

R   همگرایی پارامتر       = 7، Ry G =14، 
l = ریدبرگ، همچنین با روش  8انرژي جداسازي ، 10

بندي ساختار  محاسبات الکترونی را با مش ]21[پک -منوخارست
 ي بازه، نئاول بریلو ي منطقهدر  20×20×1و  10×10×1اي  شبکه

و  نظر گرفتهدر  ،ولت الکترون 0.0001همگرایی بار برابر 
  .است شده محاسبه

براي )  Quantum Espresso(افزار کوانتوم اسپرسو  از نرم      
محاسبه نمودار پاشندگی فونونی و بررسی پایداري دینامیکی 

و سپس در ادامه روند محاسبات از ]. 22[ است شده ادهاستف
همچنین ]. 23[ است شده استفاده Martin-Troullier لیپتانس شبه

سازي دینامیک مولکولی با  براي ارزیابی پایداري گرمایی از شبیه
 Materialsافزار  در غالب نرم Dmolاستفاده از بسته محاسباتی 

Studio سازي پایداري ساختار  این شبیهدر ]. 24[شده است  انجام
 10کلوین تا مدت زمان  درجه 1500و  1000و  500در دماي 

 موردمحاسبهسازي و  فمتو ثانیه شبیه 2هاي زمانی  و با گام پیکوثانیه
  .قرارگرفته است

 Al Asبه شکل اولیه نانوساختار دوبعدي  براي اینکه بتوانیم     
احد نیاز داریم که داراي شش به یک سلول پنتا گرافن و یابیم دست

بطوریکه دو اتم . باشند spو  spاتم کربن با دو هیبریداسیون 
صفحه میانی قرار دارند  هستند و در spکربن که داراي هیبرید 

و همچنین به چهار اتم کربن که با  آرسنیکآلومینیوم و  هاي اتمبا 
را با که در صفحات بالایی و پایینی وجود داشته  spهیبرید 

  .کنیم میجایگزین  آرسنیک هاي اتم
 سازي بهینه سلول واحد بهینه این نانوساختار،براي دست یافتن به  

پس از . مختصات اتمی و ابعاد یاخته صورت گرفته است زمان هم
 شده بهینهمختصات اتمی، براي دستیابی به ساختار  سازي بهینه

 Brich-Murnaghunسلول واحد، از رابطه حالت ترمودینامیکی 
  ]:  25[ کنیم میاستفاده به شرح زیر 
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  بررسی نتایج
که در بالا گفته شد براي بررسی خواص  ازآنچهبا استفاده       

استفاده از این با . میا نمودهاقدام به انجام محاسبات  ادشدهی
آمده  دست به Ao  23/5مقدار ثابت شبکه سلول به اندازه محاسبات

تغییرات انرژي سلول واحد این نانوساختار برحسب حجم . است
شده و با استفاده از این تغییرات انرژي  سلول واحد آن محاسبه

شده  محاسبه) ثابت شبکه(سلول واحد برحسب ابعاد سلول واحد 
) ب-1(شکل . شده است نشان داده) الف-1(شکل ار نموددر 

  . باشد آمده در شبکه مکعبی می دست دهنده این ساختار به نشان

  



  

نمودار تغییرات انرژي سلول واحد برحسب ثابت ) الف-سمت چپ(: 1کلش
  .ساختار در دماي صفر درجه کلوین) ب-سمت راست. (شبکه

، پاشندگی فونونی موردنظردر ادامه براي بررسی پایداري ساختار 
و در شکل   افزار کوانتوم اسپرسو محاسبه آن را که با استفاده از نرم

شده براي  که حد فرکانس بالاي محاسبه ،شده دادهنشان  2شماره 
که  ازآنجایی. باشد می cm-1( 394( این نانو ساختار دوبعدي

این این شود بنابر گونه مد منفی در ساختار فونونی مشاهده نمی هیچ
دهنده پایداري دینامیکی این نانو ساختار دوبعدي  مسئله نشان

در این نمودار گاف هایی وجود دارد که این گاف ها در . است
 ها فرکانسکه این مقدار  اند قرارگرفتهاپتیکی  يها شاخهناحیه بین 

نماي روبرو و  3در شکل . اپتیکی است هاي شاخهدر محدوده 
  .است شده داده لول واحد نشانکناري س

 
  .آلومینیوم آرسنیکپنتا نمودار پاشندگی طیف فونونی ساختار دوبعدي : 2شکل 

  
همچنین براي ارزیابی پایداري گرمایی این نانوساختار با ساختن 

باشد، رفتار آن را در  اتم می 96که شامل  4×4×1به ابعاد  ابریاخته
درجه کلوین با استفاده از بسته  1500و  1000و  500دماهاي 

افزار  در غالب نرم Dmolمحاسباتی دینامیک مولکولی 
Materials Studio شده  نشان داده 4که در شکل  شده سازي شبیه

  .است

  
  .سلول واحد ي کنار روبرو واي نم: 3شکل 

  
نانوساختار دوبعدي آلومینیوم آرسنیک در دماهاي کناري نماي روبرو و : 4شکل 

  .پیکو ثانیه 10درجه کلوین بعد از 1500و  1000و  500
  

و  1000و  500پایداري ساختار در برابر دماي  سازي شبیهدر این 
 2زمانی  ي بازهپیکو ثانیه و با  10درجه کلوین تا مدت زمان  1500

دینامیک  سازي شبیهنتایج . فمتو ثانیه مورد ارزیابی قرار گرفت
 1000و  500که این نانوساختار در دماهاي  دهد میمولکولی نشان 

درجه  1500درجه کلوین پایداري بسیار خوبی دارد ولی در دماي 
که به این نتیجه . ریزد می به هماین نانوساختار  پایداريکلوین 

درجه  1000که دماي ناپایداري این ساختار بالاتر از خواهیم رسید 
 همه بااین. باشد میدرجه کلوین  1500تا  1000کلوین و بین 

ی با دماي بالا را براي این یکالکترون هاي دستگاهکارایی زیادي در 
  .آورد میسیستم به ارمغان 

  
  الکترونی خواص 

پنتا خواص الکترونی نانوساختار دوبعدي  در این مرحله     
 منظور به .گیرد میقرار  موردبررسی) 퐴푙 퐴푠(  آرسنیکآلومینیوم 

از ساختار نواري انرژي با  بررسی خواص الکترونی این ترکیب
) GGA-PBE )Perdew-Burke-Ernzerhof تقریب
نمودار ساختار نواري، چگالی حالات کل و همچنین . شده استفاده

نشان  5نانوساختار در شکل این تک لایه  جزئیچگالی حالات 
 .است شده داده

گفت که این ماده یک  توان می a( 5(با توجه به شکل       
ه اداستف با ولت الکترون 72/1غیرمستقیم با گاف نواري  رساناي نیم
که مشاهده  گونه همان. است آمده دست به PBEمحاسبات  از

و کمینه  X، بیشینه حالت نوار ظرفیت آن در نقطه کنیم می



  

در منطقه اول  ᴦو  Mبین  اي نقطهنوار رسانش در  هاي حالت
چگالی حالات   c,d,e( 5(براي شکل  . اند قرارگرفتهبریلوئن 

 5 (b)در شکل که در حالت تک ساختاري. ه استشد رسمجزئی 
 آرسنیکو دو نوع اتم   آلومینیوم یک نوع اتم  شود می دهمشاه

که قابلیت پیوند با چهار sp2 با هیبریداسیون  Alو  As2 صورت به
و  قرارگرفتهمیانی ساختار  ي ناحیهدر  کهدارند وجود As1 اتم 
 و پایینیکه در نواحی بالایی sp3 با هیبریداسیون   As1اتم

با دو   As1دارند که هر اتم سه اتم راو قابلیت پیوند با  شده واقع
 هاي شکلکه از  طور همان. پیوند دارد Alو یک اتم   As2اتم

)c,d,e( 5  اوربیتال شود میمشاهدهp  در تشکیل نوار  تنها نه
 توجهی قابلتراز رسانش نیز نقش  گیري شکلظرفیت بلکه در 

و  در نوار ظرفیت As1اتم   pاوربیتالدر این میان نقش . دارند
  .نقش بیشتري دارند در نوار رسانشAs2 اتم   pاوربیتالنقش 

  

  
) c,d,e. (هاي الکترونی کل حالت چگالی(b) .ساختار نواري (a): 5شکل

  .دوبعدي آلومینیوم آرسنیک نانو ساختارچگالی حالات جزئی 

  
 موردبررسینتیجه گرفت که ماده  گونه این توان میو در نهایت 

و این پایداري را طبق محاسبات ما  باشد میداراي پایداري مناسبی 
د نوید این باشد که توان میو این  کند میتا دماهاي بالایی حفظ 

ما قابلیت کاربرد در قطعات الکترونیکی خاصی  موردبررسیماده 
. شته باشداکه لازم است تا دماهاي بالا قابلیت خود را حفظ کند د

و  سازي خنک چراکه باشد میاین ساختار  هاي تمزیو این یکی از 
هزینه و انرژي الکترونیک مستلزم صرف  هاي دستگاهتهویه 

ی مانند کامپیوترها های دستگاهالکتریکی بالایی براي تهویه در 
د باعث توان میماده این  با ترکیب و به کار بردن قطعاتی باشد می

  . مناسبی شود جویی صرفه
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