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 بررسی اثر آلایندگی نیتروژن بر خواص الکترونی نانونوارهای سیلیسنی
 روح اله فرقدان ،  امید سلطانی 

 بلوار قطب راوندي 6دانشکده فيزيک دانشگاه کاشان، کاشان کيلومتر 

 چکیده

ي زيگزاگ و آرمچيري بست به بررسی ساختار الکترونی نانونوارهاي سيليسنی با لبه-استفاده از فرمول بندي اسليتر و کوستر در تقريب تنگدر اين مقاله، ما با   

-ارهاي سيليسنی ايفا میاي در ترابرد الکترونی نانونوسهم عمده دهيم که باندهاي پيوندي نشان می. پردازيمي اين نانونوارها میآلاييده شده توسط نيتروژن در لبه

از طرفی اين آلايندگی باعث . شودي آرمچيري میرسانا و کنترل گاف نواري در نانونوار سيليسنی با لبهحضور آلايندگی نيتروژن باعث گذار فاز رسانا به نيم. کنند

 . به سطح فرمی خواهد شد  يتر شدن باندهاي پيوندي زيگزاگ و نزديکتغيير رفتار فلزي در نانونوارهاي سيليسنی با لبه

 

اين مواد برخلاف ديگر ساختارها که شامل سه بعد . اندي اخير نوع جديدي از مواد که خواص منحصر به فردي دارند توسعه پيدا کردهدر يک دهه    

سيليسين نيز همانند گرافن شامل . ]1[اشاره کردترين ساختار دوبعدي توان به گرافن به عنوان معروفدر اين بين می. بعدي دارندهستند، ساختار دو

بر روي  0212اين ساختار براي اولين بار در سال . اندها کربن شدههاي سيليسيم جايگزين اتمبا اين تفاوت که اتم. ساختار دوبعدي لانه زنبوري است

لذا به منظور کاربرد اين دو ساختار در . ]3[ري در اين دو ماده استنتايج ساختار نواري بيانگر عدم وجود گاف نوا. ]0[سنتز شد( 111)ي نقرهزير لايه

هاي مختلفی از جمله اعمال ميدان از اين رو، به منظور ايجاد گاف نواري در اين ماده روش. رو هستيمترانزيستورهاي اثر ميدانی با مشکل روبه

اضافه کردن ناخالصی و در نهايت استفاده از نانونوارهاي سيليسنی پيشنهاد شده الکتريکی عمودي، استفاده از زير لايه، اصلاحات شيميايی مانند 

 .]5[از طرفی نتايج انرژي تشکيل در حضور آلايندگی نيتروژن، در مقايسه با ساختار دست نخورده، حاکی از پايداري بيشتر اين ساختار است. ]4[است

نشان . ي زيگزاگ و آرمچيري خواهيم پرداختن به عنوان آلاينده در نانونوارهاي سيليسنی با لبهما نيز در اين مقاله به بررسی کاربرد ناخالصی نيتروژ

بدين منظور با استفاده از . توان از اين نانونوارها در ترانزيستورهاي اثر ميدانی بهره بردخواهيم داد که با ايجاد آلايندگی مطلوب و کنترل گاف انرژي، می

 ]6[:شودبست به فرم زير در نظر گرفته می-هاميلتونی در تقريب تنگ. ايمبست عمل کرده-ستر در تقريب تنگفرمول بندي اسليتر و کو

(1) 

H،1يدر رابطه از طرفی، با استفاده از فرمول بندي . تابع همپوشانی در غياب هاميلتونی است Sبردار ستونی و iCبست،-هاميلتونی در مدل تنگ 

در همسايگی اول و همچنين دو   Pو Sبست را، براي مثال براي همپوشانی اوربيتال دو اوربيتال -توان فرم هاميلتونی در مدل تنگاسليتر و کوستر می

 ]6[:در همسايگی اول به شکل زير نوشت Pو  P اوربيتال
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xP3 ،spvو S3کسينوس هادي بين اوربيتال L،0يدر رابطه  بردار سه همسايگی اول در شبکه مستقيم  iو  Px 3و S3پارامتر جهش بين اوربيتال    

zPو xP3کسينوس هادي بين اوربيتال Nهمچنين. ساختار سيليسن است  3،  ppv  و ppv   بين اوربيتالپارامتر جهشxP3 وzP از طرفی، . است 3 

sE-109101(-019.12)هاي اتمی به صورت پارامترهاي جهش بين اوربيتال  ،(.9402-)69226-pE  ،(49301-)09215-ss  ،(39443)09522

sp  ،(39325)09116pp  29115(-09220) و-pp   در نظر گرفته شده است که مقادير بر حسب الکترون ولت و مقادير ابتدايی مربوط به

-4ما ساختار نواري نانونواري سيليسنی لبه زيگزاگ  .]1[باشدنيتروژن می-سيليسيم و مقادير داخل پرانتز مربوط به پيوند سيليسيم-پيوند سيليسيم

ZSiNR  5و نانونواري سيليسنی لبه آرمچيري-ASiNR سلول واحد با آلايندگی نيتروژن در نانونوارهاي لبه زيگزاگ و . ايمرا مورد بررسی قرار داده

 .نشان داده شده است 1آرمچيري در شکل

 

دهنده سلول واحد مستطیل مشکی رنگ نشان. اندهای نیتروژن به رنگ سبز نشان داده شدهاتم(. b)و نانونوار سیلیسنی زیگزاگ  (a)طرح نانونوار سیلیسنی آرمچیری :  1شکل

 .در نظر گرفته شده است

 

ها به به صورت دست نخورده و با در نظر گرفتن آلايندگی نيتروژن در لبه 4زيگزاگ با پهناي  ي نانونوار سيليسنی لبهنتايج ساختار نواري چند باند

نانونوار سيليسنی زيگزاگ به صورت دست نخورده رفتار فلزي بدون هيچ گاف نواري از خود نشان . نمايش داده شده است b0و  a0ترتيب در شکل

تر ، به دليل نزديککنيم باندهاي پيوندي از طرفی پيش بينی می. رفتار فلزي سيستم را شاهد باشيم دهد اما، در حضور آلايندگی نيتروژن تغيير درمی

رفتار  هر چند، با توجه به تغيير رفتار باندهاي . شدن به سطح فرمی، نقش بيشتري را در ترابرد الکترونی نسبت به حالت دست نخورده ايفا کنند

ي نانونوار سيليسنی آرمچيري دست نخورده و در حضور به ترتيب ساختار الکترونی چند باند d0و  c0شکل. شوداپتيکی سيستم دستخوش تغييرات می

در حضور . دهدآرمچيري رفتار فلزي از خود نشان می با توجه به عرض نوار بررسی شده، نانونوار سيليسنی لبه. دهدآلاييدگی نيتروژن را نشان می

نکته حائز اهميت قابل کنترل بودن گاف نواري با . رسانايی هستيمانونوارها شاهد ايجاد گاف نواري و تغيير فاز از فلزي به نيمآلايندگی نيتروژن در اين ن

محاسبات ما نشانگر کاهش تدريجی گاف نواري با افزايش پهناي نانونوار . آرمچيري در حضور آلايندگی نيتروژن است تغيير پهناي نانونوار سيليسنی لبه

ي آرمچيري در حضور آلاييدگی نيتروژن با پهناهاي ذکر شده طبق محاسبات ما نانونوارهاي سيليسنی لبه. است .1و  13و  1ه استثناي پهناهاي ب

دور از طرفی، همچنان به دليل . البته رفتار فلزي سيستم متفاوت از رفتار فلزي حالت دست نخورده است. دهندهمچنان از خود رفتار فلزي نشان می
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اما با حضور . باشد از سطح فرمی انتظار داريم نقش عمده در ترابرد الکترونی اين نانونوارها مرتبط با باندهاي پيوندي  بودن باندهاي پيوندي 

 ارهاي سيليسنی لبه، در پهناهاي مختلف، در نانونونتايج ميزان گاف نواري ايجاد شده. تواند تا حدودي افزايش يابدآلايندگی نيتروژن اين مورد می

هاي آرمچيري که فقط يکی از لبه نيز معرف نتايج تغييرات گاف نواري در نانونوار سيليسنی لبه b3شکل. نشان داده شده است a3آرمچيري در شکل

کنيم، بِتوان از اين نانونوارها جهت استفاده در ترانزيستورها اثر لذا در حضور آلايندگی نيتروژن پيش بينی می. باشدنانونوار با نيتروژن آلاييده شده، می

 . ميدانی بهره برد

 

و در ( c)ی آرمچیری دست نخوردهو نانونوار سیلیسنی با لبه( b)و در حضور آلایندگی نیتروژن( a)ی زیگزاگ دست نخوردهساختار نواری نانونواری سیلیسنی با لبه:  2شکل 

 .هدخط چین آبی سطح فرمی را نشان می. باشدمی و نوارهای مشکی رنگ مربوط به پیوندهای  نوارهای قرمز رنگ مربوط به پیوند (. d)نیتروژنحضور آلایندگی 

 

ی نانونوارهای سیلیسنی با لبه و( a)ی آرمچیری در حضور آلاییدگی نیتروژننمودار تغییرات گاف نواری نسبت به تغییرات پهنا در نانونوارهای سیلیسنی با لبه:  3شکل 

 .(b)نیمه آلاییده شده آرمچیری

  نتیجه گیری

رسانايی و فلزي، بسته به پهناي ي زيگزاگ دست نخورده با تمامی پهناها و همچنين رفتار نيمنتايج ما نشانگر رفتار فلزي در نانونوار سيليسنی با لبه     

از طرفی، در حضور آلاييدگی نيتروژن در سر آزاد نانونوار سيليسنی با . آرمچيري در غياب آلايندگی نيتروژن استي نوار، در نانونوار سيليسنی با لبه

به سطح فرمی، نسبت به حالت دست نخورده، انتظار  همچنين به دليل نزديک شدن باندهاي . ي زيگزاگ رفتار فلزي سيستم تغيير خواهد کردلبه
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تواند فاز فلزي را به ي آرمچيري میحضور آلايندگی نيتروژن در نانونوار سيليسنی با لبه. م تحت تاثير اين پيوندها قرار گيردداريم ترابرد الکترونی سيست

ور ي آرمچيري حضدر نانونوارهاي سيليسنی با لبه. از طرفی بسته به پهناي نانونوار ميزان تغييرات گاف نواري متفاوت خواهد بود. رسانايی تغيير دهدنيم

در رفتار ترابرد آلايندگی نيتروژن رفتار باندهاي پيوندي سيگما را تغيير داده اما همچنان به دليل دور بودن از سطح فرمی، انتظار داريم که نقش کمتري 

 . الکترونی سيستم داشته باشند
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