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 چکیده
سیلسیم و  -فسفر، فسفر-های مختلف فسفربا ساختار لبه Si 2P در نانونوارهای یک بعدی خواص فیزیکیدر این مقاله، با استفاده از نظریه تابعی چگالی به بررسی 

فسفر دارای -تار لبه فسفرارای پایداری ترمودینامیکی هستند. نانونوار با ساخنوارها با هر سه لبه مختلف، دنوداد که ناایم. محاسبات ما نشان سیلسیم پرداخته-سیلسیم
باشند و این موضوع وجود خاصیت مغناطیسی سیلسیم دارای خاصیت شبه فلزی می-سیلسیم و سیلسیم-نانونوارهای با ساختار لبه فسفر است و خاصیت نمیرسانایی

های ما های مرکزی در نانونوارها است. یافتهتر از اتمهای لبه در خواص الکترونی غالبایم که سهم اتمعلاوه بر این، ما نشان دادهکند. نانونوارها را آشکار می ایندر 

ای برای کاربردهای الکترونیکی و اپتوالکترونیکی استفاده توانند به عنوان نامزدهای امیدوارکنندههای مختلف میبا ساختار لبه Si2P پنتا هایدهد که نانونوارنشان می
 شوند.
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Abstract 
 

In this article, we have investigated the physical properties of P2Si nanoribbons with different edge structures of 

phosphorus- phosphorus, phosphorus-silicon, and silicon-silicon, by using the density functional theory. Our 

calculations showed that nanoribbons with all three different edges have thermodynamically stabilities. The 

nanoribbon with phosphorus-phosphorus edge structure are semiconductors with different energy gaps for spin 

up and down, and the nanoribbons with phosphorus-silicon and silicon-silicon edge structure have quasi-metallic 

properties. These findings exhibit existence of magnetic properties in these nanoribbons. Furthermore, we have 

shown that the contribution of edge atoms to the electronic properties is more dominant than that of central atoms 

in nanoribbons. Our findings show that Penta-P2Si nanoribbons with different edge structures can be used as 

promising candidates for electronic and optoelectronic applications. 
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 مقدمه
مورد اشاره  لایهمواد تک که گاهی اوقات به عنوان دو بعدی، مواد  

ها متشکل از یک یا چند لایه از اتم کریستالی گیرند، موادیقرار می

ها، نیمرساناها، هایی مانند فتوولتائیکباشند. این مواد در زمینهمی

 در دو دهه اخیر، کشف گرافن تصفیه آب کاربرد دارند. الکترودها و

های استثنایی الکترونی و مغناطیسی آن توجه بسیاری و ویژگی ]1[
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، نتایج این میان از دانشمندان را به خود جلب کرده است. در

تحقیقات دانشمندان نشان داد که مشتقات گرافنی از جمله 

های گرافنی و ریزساختارهای نانومتری آن، برای استفاده در نانونوار

صنایع اسپینترونیکی و نانوالکترونیکی مناسب هستند. بجز گرافن، 

 .اندهای مختلف دوبعدی زیادی تاکنون بررسی شدهآلوتروپ

های ، که شامل اتم ]2[در میان مواد دوبعدی جدید، ساختار پنتاگرافن

، باشددر ساختار پنج ضلعی می 3spو  2sp با هیبریداسیونکربن 

این ساختار دارای تقارن  ای را به خود جلب کرده است.توجه ویژه

p-421m ی تواند تا دمااست و میk1000 دارای و  کند را تحمل

است و  eV 25/3ی با گاف انرژی غیرمستقیم ینیمرساناخاصیت 

های مختلف تغییر داد. با توان خواص الکترونی آن را با روشمی

های مختلف جهتر برش صفحات دوبعدی پنتاگرافن د

های مختلف بعدی با لبهنانونوارهای پنتاگرافن یک کریستالوگرافی،

. نانونوارهای یک [3]آیدای بدست میآرمچیر و دندانه زیگزاگ،

صور شدن کوانتومی، گاف انرژی بزرگتری بعدی به دلیل اثرات مح

ها تحت شان دارند. همچنین خواص الکترونی آناز ساختار دوبعدی

باشد. تعداد محدودی از های نانونوارها میتأثیر ماهیت لبه

. ما خواص [13-4]اند نانونوارهای پنتاگونال تاکنون بررسی شده

 هایساختار لبهبا  Si2Pساختاری و الکترونی نانونوارهای پنتاگونال 

سیلسیم -سیلسیم و (P-Si) سیلسیم-فسفر ،(P-P) فسفر-فسفرمختلف 

(Si-Si)   دهیم.میرا با استفاده از تئوری تابعی چگالی مورد مطالعه قرار 

 روش انجام محاسبات
مختلف از دو تا  هایعرضهایی با ابریاختهدر این تحقیق از      

در راستای عرض  ، کهSi2Pنانونوار  واحدسلول  هشت برابر یاخته

گسترش یافته،  Si-Siو  P-P ،P-Siمختلف  نانونوار با سه ساختار لبه

ی ، چگالی حالتهابرای یافتن نانونوار با عرض بهینهشود. استفاده می

ی مختلف محاسبه شد. هابا ساختار لبه هانانونوارهمه برای  جزئی

نانونوارها در مرکز برای اتم  جزئی هایسپس با مقایسه چگالی حالت

 ،Si2Pساختار دوبعدی  همان اتم در جزئی هایبا چگالی حالت

، به عنوان عرض واحدسلول  نانونوار با عرض هشت برابر یاخته

 سه ساختار لبه عرض بهینه در برای همه محاسبات .تعیین شدبهینه 

انجام ، ای بالایی و جانبی نشان داده شدهاز نم 1مختلف، که در شکل

 .شودمی

 

نانونوار با عرض هشت برابر یاخته ساختار از  نمای بالایی و جانبی:  1شکل 

 ی مختلفبا سه ساختار لبه پایه

شم -اساس محاسبات تابعی چگالی کوهناین پژوهش برمحاسبات 

استفاده شده  [14]از بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو باشد و می

های مغزی که تأثیر محسوسی در این بسته محاسباتی، الکترون است.

های پتانسیلدر خواص الکترونی و پیوندهای شیمیایی ندارند، با شبه

از روش در این محاسبات با استفاده شوند. مناسب جایگزین می

نقاط فضای وارون در ناحیه اول بریلوئن به پک -مونخورست

. بندی شده استشبکهرونی برای محاسبات الکت 12×1×1 صورت

در  نانونوارهای مجاور، برای حذف کردن برهمکنش بینهمچنین 

 12خلأ  ،دو راستای عمود و همچنین در راستای عرض نانونوارها

 ایم.آنگستروم را ایجاد کرده

 گیریبحث و نتیجه
 :شودانرژی همبستگی نانونوارها به صورت زیر تعریف می

Ecoh =  
(EP2Si −  nPEP − nSiESi)

nP + nSi
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 Si2Pبه ترتیب برابر انرژی کل نانونوار  ESiو  EP2Si ،EPکه در آن 

تعداد  nsiو  nPاست و  سیلسیمو فسفر  های منزوی و انرژی کل اتم

تغییرات انرژی نمودار . ندهست سوپرسلدر  های فسفر و سیلسیماتم

های سه ساختار با لبهبرای نوارها نوحسب عرض نابستگی برهم

 . نشان داده شده است 2شکل  در Si-Siو  P-P ،P-Siمختلف 

  
بستگی برحسب عرض نانونوارها برای سه هم: نمودار تغییرات انرژی  2شکل 

 مختلف ساختار لبه

از نظر  که ساختار ن استدهنده آنشان  یمنف بستگیهم یانرژ مقدار

انرژی  .دارد ترمودینامیکیی داریپا نوارنانو و است مطلوب یانرژ

تم پایدارتر با افزایش عرض نانونوارها، کاهش یافته و سیس بستگیهم

نانونوار با شود، انطور که از روی نمودار ملاحظه میشود. هممی

ین نانونوار پایدارتر و بستگی را داردهمکمترین انرژی  P-Si ساختار لبه

 .دیگر است نانونوارهایدر مقایسه با 

پراکندگی انرژی در امتداد نقاط پرتقارن در ساختارهای نواری  

برای بررسی  تواند خواص الکترونی ساختارها را مشخص کند.می

نواری نانونوارها را محاسبه  خواص الکترونی نانونوارها، ساختار

در شکل  نواری نانونوارها با سه ساختار لبه مختلف. ساختار ایمکرده

نمودارهای قرمز مربوط به ساختار نواری با  .شان داده شده استن 3

آبی مربوط به ساختار نواری با اسپین بالا  هایاسپین پایین و نمودار

خاصیت نیمرسانایی با گاف انرژی  P-Pنانونوار با ساختار لبه  هستند.

پایین  برای اسپین eV 76/0اسپین بالا و  برای eV 28/1 غیرمستقیم

 Si-Siو  P-Siدهند و برای نانونوارهای با ساختار لبه نشان می

 نشان دهندهموضوع این دهد، می فلزی از خود نشانشبهخاصیت 

 باشد.وجود خاصیت مغناطیسی در این ساختارها می

 
عرض بهینه با  مختلف لبهنمودار ساختار نواری برای سه ساختار :  3شکل 

  Si2Pنوارهای نوان برایهشت برابر سلول واحد 

های جزئی برای چگالی حالت های محاسبه شده،کمیتیکی دیگر از 

های جزئی یک کمیت است. چگالی حالت Si2P-Pentaنانونوارهای 

های اصلی فیزیکی بسیار مفید است که به طور کامل تمام ویژگی

های هر کدام از ساختارهای نواری یک بعدی و مشارکت

منطقه خالی  .دهدمداری در باندهای انرژی را نشان میهای اوربیتال

بین بالاترین حالت اشغال شده و  های جزئیچگالی حالتدر 

ترین حالت اشغال نشده بدین معناست که هیچ حالتی در نوار پایین

انرژی برای اشغال شدن وجود ندارد و گاف انرژی در ساختارهای 

های چگالی حالت 4در شکل  دهد.نواری یک بعدی را نشان می

های لبه در نانونوارها رسم شده های مرکزی و اتمجزئی برای اتم
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های لبه در نزدیکی تراز شود، سهم اتماست. همانطور که مشاهده می

 های غیر لبه است.تر از اتمفرمی در ترازهای انرژی غالب

 
ی مرکزی نانونوارها هاهای لبه و اتمهای جزئی برای اتمحالت : چگالی 5شکل 

 Si2Pهای مختلف در با ساختار لبه

  نتیجه گیری
های با ساختار لبه Si2P کار ما نانونوارهای پنتاگونال در این     

 هشت برابر یاختهعرض مختلف را بررسی کرده و عرض بهینه را در 

 Si-P ساختار لبهبا م. نانونوار بدست آوردی ،Si2Pنانونوار  پایه

 بستگی را دارد و پایدارترین نانونوار است.همکمترین انرژی 

خاصیت نیمرسانایی با گاف  P-Pهمچنین نانونوار با ساختار لبه 

برای اسپین  eV 76/0برای اسپین بالا و  eV 28/1م غیرمستقیانرژی 

 Si-Siو  P-Siنانونوارهای با ساختار لبه و دهند پایین نشان می

نشان موضوع دهد که این می فلزی از خود نشانخاصیت شبه

علاوه  باشد.ی وجود خاصیت مغناطیسی در این ساختارها میدهنده

 یخواص الکترون درلبه  یهاکه سهم اتم میاما نشان داده ن،یبر ا

ما نشان  یهاافتهی است. در نانونوارها یمرکز یهاتر از اتمغالب

مختلف  یهابا ساختار لبه Penta-P2Si یهانوارکه نانو دهدیم

 یکاربردها یبرا یادوارکنندهیام یبه عنوان نامزدها توانندیم

 استفاده شوند. یکیالکتروناپتوو  یکیالکترون
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