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  هاي ساختاري، الكتروني و اپتيكي گرافين و ي ويژگي مقايسه
  سيليسين با استفاده از نظريه تابعي چگالي 

  
  3، لاله فرهنگ متين*2، سوزان ذوالرياستين1مهر سپيده كامياب

  15/5/1400پذيرش:   1/9/1399ارسال:   تاريخ

به دليل خواص ، سيليسين و گرافين از جملهساختارهاي دو بعدي هاي گذشته  در سال: چكيده
چنين، كاربرد گرافين و ساختارهاي  . هماند قرار گرفته بررسياي مورد  به طور گستردهويژه، ي فيزيك

هاي ميكروالكترونيكي بسيار جالب توجه است و امكان  شبه گرافيني مانند سيليسين در دستگاه
دهد. در اين  هاي جذاب و نوين را در اختيار ما قرار مي طراحي انواع قطعات الكترونيكي با ويژگي

با استفاده از هاي گرافين و سيليسين  الكتروني و اپتيكي نانو ورقه هاي ساختاري، پژوهش، ويژگي
با توجه به نمودار ساختار نواري  .شده است بررسي  WIEN2kي تابعي چگالي با كد محاسباتي  نظريه

حقيقي و موهومي  هاي اپتيكي از قبيل قسمت چنين ويژگي اين ساختارها گاف نواري صفر دارند. هم
موازي و عمودي در دو ساختار مقايسه   در دو راستاي پلاريزاسيون انرژي اتلاف وتابع دي الكتريك 

در  هستند، شفاف تقريباً مرئي طيف در ساختار هر دو ،zzپلاريزاسيون  براي ଶߝدر منحني  شده است.
  كنند. مي جذب )UV( ي فرا بنفش ناحيه در راالكترومغناطيسي  امواج حالي كه

  
  هاي اپتيكي ، ويژگيي تابعي چگالي نظريه، سيليسين، گرافينهاي كليدي:  واژه

  
 مقدمه .1

 ،]1[ 2004سال  در )Grapheneگرافين ( ساخت از پس
 سيليسين مانند شبه گرافيني گرافين و ساختارهاي

)Silicene(، بسيار خود العاده خارق هاي ويژگي دليل به 
 به سيليسين، گرافين و .]2[اند  گرفته قرار توجه مورد

 هاي كربن و هگزاگونال از اتم بعدي دو ختارهايسا ترتيب
 بر روي سيليسين گزارش توليد .]4, 3[ هستند سيليسيم
    Ag (111) ]8, 7, 5[ و Ag (110) ]6, 5[ي ها زيرلايه

  
، دانشگاه آزاد اسلامي، واحد تهران شمال ، گروه فيزيك،دكتري . دانشجوي1

 s.kamyabmehr@gmail.comتهران، ايران. 

، تهران، دانشگاه آزاد اسلامي ،استاديار، گروه فيزيك، واحد تهران شمال .2
 s_zoriasatain@iau-tnb.ac.irايران. 

، تهران، دانشگاه آزاد اسلامي ،. دانشيار، گروه فيزيك، واحد تهران شمال3
 laleh.matin@gmail.com  .ايران

 منظور به هم چنين. شد ارائه 2010 سال اولين بار در
 ZrB2]9[مانند  ها زيرلايه از ساير سيليسين، ساخت

(0001)   ،]10 ,11[ Au (110) وIr (111)  ]12[  نيز
) Si( سيليسيم و )C( كربن كه آنجا از .است شده استفاده

 سيليسين گرافين و دارند، قرار تناوبي جدول IV گروه در
گرافين و  .]13[ هستند بسياري مشابه خواص داراي

بالايي به ترتيب در  العاده فوق سيليسين سرعت فرمي
10଺ሺ݉حدود  ⁄ݏ ሻ  10وହሺ݉ ⁄ݏ ሻ 15, 14, 3[ دارند[. 

 صفر گاف نواري با مشابه الكتروني ساختار سيليسين داراي
گرافين  خلاف برما ا .]3[گرافين است  مانند K نقطه در

هگزاگونال دو بعدي  ساختاري سيليسين كه مسطح است؛
اين امر نشان مي دهد كه  .]16[ داراي خميدگي است

 sp3 هيبريداسيون تشكيل به تا حدودي تمايل سيليسين
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اي از  آميخته  تر، هيبريداسيون آن دقيق. به بيان ]17[دارد
sp2  و sp3 .درصنعت  از آنجايي كه وارد كردن گرافين است

امروز دشوار است، در مطالعات  ي سيليكونالكترونيك پايه
به ديگر عناصر گروه چهارم مثل  نظري توجه بيشتري

هاي تجربي و  . بررسي]18, 3[سيليكون جذب شده است 
نظري زيادي روي ساختارهاي هگزاگونال شبه گرافيني 

) DFTي تابعي چگالي ( مطالعات نظريهانجام شده است. 
هگزاگونال خميده،  سيليسيني  نشان داده است كه صفحه

؛ اين نكته مشخص ]19[يدارتر است پا  ن از آرايش مسطح آ
كند كه به جز كربن ديگر عناصر گروه چهارم از تشكيل مي

    .]20[كنند  به تنهايي خودداري مي sp2هيبريداسيون 
هاي بسيار  ) به دليل ويژگيGNRs( 1نانو نوارهاي گرافين

هاي جالب توجه در نانو الكترونيك، توجه  جذاب و كاربرد
. براي نانو ]22, 21[زيادي را به خود جلب كرده اند 

هاي تر اين است كه ويژگينوارهاي گرافين حتي جذاب
ها بستگي الكتروني و مغناطيسي به اندازه و شكل لبه آن

 اخير نانو نوارهاي هاي سال درچنين  . هم]25-23[دارد
 و به صورت نظري) Siگرافين (شبه )SiNRs( 2سيليسين

. مشابه با نانو ]28-26[ گرفته اند قرار مطالعه مورد تجربي
نانو  الكتروني هاي )، ويژگيGNRsنوارهاي گرافين (

 ساختار حساسند اندازه هندسي نوارهاي سيليسين به
 الكترونيك ميكرو هاي ادغام سيليسين در دستگاه. ]25[

تواند با تكنولوژي نيمه  جالب توجه است چرا كه مي بسيار
  .]29, 12[ي سيليكون، كاملا سازگار باشد  رساناي بر پايه

  
 محاسبات جزئيات .2

 ي مطالعه به منظور اوليه اصول محاسباتدر اين پژوهش، 
 با سيليسين و گرافين هاي الكتروني و اپتيكي ويژگي
با پتانسيل  خطي ي تخت بهبود يافته موج روش از استفاده
 درشده است. اين محاسبات  انجام) FP-LAPW( 3كامل

 كدبا استفاده از ) DFT( 4چگالي تابعي ي نظريه چارچوب
WIEN2k 5يافته تعميم شيب تقريب .گرفته است انجام  

                                              
1 Graphene Nano Ribbons 
2  Silicene Nano Ribbons 
3 Full Potential Linearized Augmented Plane Wave 
4 Density Functional Theory 
5 Generalized Gradient Approximation 

 Perdew-Burke-Ernzerhof (GGA-PBE) روش در
 ه است. درشد تفادهاس همبستگي-تبادلي جمله براي ]30[

هاي  ويژگي ي محاسبه براي بريلوين اول ي منطقه كل
×  k  )5  ×24 نقاط تعداد ترتيب به الكتروني و اپتيكي

 .شد گرفته نظر در 8000) 33×  33×  7(  و 3000) 24
௠௔௫ܭெ்ܴ يمحاسبات چنين، پارامترهاي هم ൌ 7، 

௠௔௫ܩ ൌ ଵ/ଶ ، ݈௠௔௫ݕܴ	14 ൌ  بار همگرايي و هستند 10
  .شد انتخاب e	10ିସ مقدار
 در پارامترها مهمترين از يكي مختلط الكتريك دي تابع
  .است مختلف مواد اپتيكي رفتار درك

ሺ߱ሻߝ  )1( ൌ ଵሺ߱ሻߝ ൅  ଶሺ߱ሻߝ݅

 حقيقي هاي قسمت ترتيب به ،ଶሺ߱ሻߝ و ଵሺ߱ሻߝ  اينجا، در
 به توان مي را ଶሺ߱ሻߝ. هستند الكتريك دي تابع موهومي و

  :]31[ كرد محاسبه زير صورت
    

ଶሺ߱ሻߝ  )2( ൌ 	
ଶ݁ଶߨ4

݉ଶ߱ଶ ෍ න〈݅,ܯ, ݆〉ଶ ௜݂ሺ1
௜௝

െ ௜݂ሻߜሺܧ௙ െ ௜ܧ െ ߱ሻ݀ଷ݇ 
  

 هاي حالت ترتيب به j و i است، قطبي دو ماتريس Mكه 
  .است فرمي توزيع تابع f୧ و هستند نهايي و اوليه

 زير معادله طبق ،6كرونيگ-كرامرز روابط از استفاده با
 از را الكتريك دي تابع حقيقي قسمت توان مي ]32[

  :آورد بدست موهومي قسمت

ଵሺ߱ሻߝ  )3( ൌ 1 ൅	
2
ߨ
න	݌

߱ᇱߝଶሺ߱ᇱሻ݀ሺ߱ᇱሻ
߱ᇱଶ െ ߱ଶ

ஶ

଴
 

  
 طبق الكتريك دي تابع طريق از نيز انرژي اتلاف تابع

  :]33[ شود مي محاسبه زير فرمول

ሺ߱ሻܮ  )4( ൌ
ሺ߱ሻ	ଶߝ

ଵߝ
ଶሺ߱ሻ ൅ ଶߝ

ଶሺ߱ሻ
 

  
  
  

                                              
6 Kramers-Kronig relations 
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  نتايج .3

 گرافين و تك اپتيكي و الكتروني خصوصيات بررسي اخيراً،
 توجه كانون در سيليسين مانند شبه گرافيني هاي لايه

 است كه گرفته قرار دوبعدي نانو ساختارهاي مطالعات
 ساختارهاي اين اپتوالكترونيك كاربردهاي آن دليل

 و الكتروني رفتار مواد، اين از يك هر. است نانومتري
 از بهينه استفاده براي بنابراين. دارند را خود خاص اپتيكي

 اپتيكي و الكتروني ساختاري، هاي ويژگي شناخت ها، آن
 هندسي، ساختار ي مطالعه بر قسمت اين. است مهم ها آن

جمله  از( اپتيكي مهم خصوصيات از برخي و نواري ساختار
مختلط و  الكتريك دي تابع حقيقي و موهومي  قسمت
  و سيليسين تمركز دارد. گرافين) انرژي اتلاف تابع طيف

  
  هاي ساختاري ويژگي .3-1

دارند. ساختار هگزاگونال دوبعدي سيليسين گرافين و 
 سيليسين گرافين و هندسي ) ساختار2) و (1( هاي شكل

   .دهند مي نشان جانبياز نماي بالا و نماي  را به ترتيب
 

 الف)

  
 ب)

  
  ساختار هندسي .1شكل 

  ازنماي بالا ب) سيليسينو  الف) گرافين 

  الف)

   ب)
  . ساختار هندسي2شكل 

  جانبي الف) گرافين و ب) سيليسين از نماي 
  

گرافين  ساختار شود، مي مشاهده )2( شكل در كه همانطور
 كه ساختار سيليسين كمي حالي كاملا تخت است، در

دليل خميدگي سيليسين آن است كه در  .خميدگي دارد
دارد، در  sp3و  sp2ساختار خود تركيبي از هيبريداسيون 

موجود است.  sp2حالي كه در گرافين فقط هيبريداسيون 
ي پيوند هر يك از اين  ) طول پيوند و زوايه1در جدول (

ساختارها و مقدار خميدگي سيليسين (حاصل از اين 
شود با  پژوهش) ارائه شده است. همان طور كه مشاهده مي

شود. در جداول  افزايش عدد اتمي، طول پيوند بيشتر مي
هاي به دست آمده در اين پژوهش با  ) داده3) و (2(

كارهاي ديگران مقايسه شده اند. اين نتايج سازگاري خوبي 
  با يكديگر دارند.

  
  ي پارامترهاي ساختاري گرافين و سيليسين مقايسه  .1جدول 

  مقدار
 (Å) خميدگي

 پيوند  زاويه
 (درجه)

طول 
   (Å)پيوند

  

  گرافين 1.42 120 0
 سيليسين 2.28 115.7 0.48

 
در  (Å)ي طول پيوند ساختارها بر حسب  مقايسه .2جدول 

  اين پژوهش با كارهاي ديگران
    اين پژوهش كارهاي ديگران

1.425 [34] 
 گرافين 1.42 [3] 1.42

 سيليسين 2.28 [35] 2.27
2.29 [36] 
2.287 [3]   
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در  (Å)ي خميدگي سيليسين بر حسب  مقايسه .3جدول 

  اين پژوهش با كارهاي ديگران
    اين پژوهش كارهاي ديگران

 سيليسين 0.48 [34] 0.45

0.46 [36]   
  

  الكترونيهاي  ويژگي .3-2
ها،  لايه كاربردهاي اپتوالكترونيكي نانو حاضر، حال در

. ها را مورد توجه قرار داده است خصوصيات مختلف آن
 در زيادي تأثير نانو لايه يك نواري ساختار كه است بديهي

  .دارد آن فيزيكيخصوصيات 
  7نواري ساختار شود، مي ديده )3( شكل در كه همانطور
 منجر اين امر است. متفاوت سيليسين با نوعي به گرافين

 حال، اين با . شود مي فيزيكي اين دو ساختار تمايز رفتار به
و  صفر گاف نواري ويژگي مشترك هر دو، ظاهر شدن يك

  . است K نقطه در ديراك مخروط يك
  

   الف)

                                              
7 Band Structure 

   ب)
  ساختار نواري الف) گرافين و ب) سيليسين .3شكل 

  
  هاي اپتيكي ويژگي .3-3

 جمله از ها،نانو لايه اپتوالكترونيكي كاربردهاي اهميت
 مهمي براي ي انگيزه گرافين و سيليسين، ساختارهاي

قسمت  مانند( اپتيكي اصلي هاي ويژگي برخي ي مطالعه
طيف تابع اتلاف  و الكتريك دي و موهومي تابع حقيقي
كميات بر حسب انرژي موج  اين نمودار. است ها آن) انرژي

 و) xx( موازي دو نوع پلاريزاسيون براي الكترومغناطيسي
  .اند شده رسم) zz( عمودي
همه  مهم ويژگي شود، مي مشاهده ادامه در كه طور همان
اپتيكي گرافين و نمودارها ناهمسانگردي پاسخ  اين

 سيليسين است كه منشا آن، ناهمسانگرد بودن ساختار
   ها است.   لايه بعدي اين نانو دو هگزاگونال

 بر حسب الكتريك دي تابع قسمت حقيقي )4( شكل
 سيليسين گرافين و برايرا  8موج الكترومغناطيسي انرژي

 نشان )zz( عمودي و) xx( موازي هاي پلاريزاسيون در
  .دهد مي
  

                                              
8 Electromagnetic (EM) wave 
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 الف)

  
 ب)

  
قسمت حقيقي تابع دي الكتريك براي گرافين و  .4شكل 

  سيليسين در پلاريزاسيون الف) موازي و ب) عمودي
  

 عبوري رفتار شناسايي براي اصلي هاي روش از يكي
 مورد در مهم نكته. است ଵሺ߱ሻߝ منحني بررسي ماده،

 موج الكترومغناطيسي عبور كه است اين ଵሺ߱ሻߝ منحني
 انجام است مثبت ଵߝ كه انرژي هاي بازه در تنها ماده از

 منفي، ଵሺ߱ሻߝ انرژي هاي بازه در كه حالي در شود، مي
 ) براساس4جدول ( در. شود نمي مشاهده عبوري هيچ
 منفي درگرافين و ଵߝ هاي انرژي متناظر با بازه )،4( شكل

  است.شده ارائه پلاريزاسيون جهت دو هر براي سيليسين
  

منفي براي گرافين و  ૚ࢿهاي انرژي متناظر با  ازهب .4جدول 
  هاي موازي و عمودي  سيليسين در پلاريزاسيون

  
ଵ|௫௫ߝ ൏ ଵ|௭௭ߝ 0 ൏ 0 

 گرافين
ሾ4.1	ܸ݁, 6.1	ܸ݁ሿ ∗൐ 13.1	ܸ݁ 

 سيليسين
ሾ3.9	ܸ݁, 7.7	ܸ݁ሿ 

ሾ7.7	ܸ݁, 8.0	ܸ݁ሿ 
ሾ8.4	ܸ݁, 9.3	ܸ݁ሿ 
ሾ9.7	ܸ݁, 10.4	ܸ݁ሿ 

  ي انرژي بررسي شده در اين تحقيق به بازهبا توجه * 
ଵߝଵ،  ሺߝهاي  مقادير ريشه چنين، هم ൌ 0ሻ از )4( شكل در 

 اپتيكي هاي جنبه و هستند برخوردار بسياري اهميت
 مقايسه حقيقت، در. دهند مي نشان را ماده از ارزشمندي

 9تابع اتلاف انرژي ي مقدار بيشينه با ها ريشه اين موقعيت
  .شود مي ماده ሺ԰߱௣ሻ پلاسما انرژي تعيين به منجر

 براي را سيليسين گرافين و اتلاف انرژيطيف  )5( شكل 
 قبلاً كه طور همان. دهد مي نشان zz و xx هاي پلاريزاسيون

 توان مي )5( ) و4( هاي شكل روي بر با تمركز شد، ذكر
جدول  آورد به دست را ها ورقه نانو اين پلاسماي فركانس

سيليسين  براي اتلاف انرژي مقدار )،5( شكل مطابق. )5(
  است. گرافين از بيشتر zz به ويژه در پلاريزاسيون

  
سيليسين در  فركانس پلاسمايي براي گرافين و .5جدول 

  هاي موازي و عمودي پلاريزاسيون

  ي انرژي بررسي شده در اين تحقيق بازهخارج از *
  

 الف)

  
  

                                              
9 Energy loss function (Eloss) 

  ߱௣ห௫௫	ሺܸ݁/԰ሻ ߱௣ห௭௭	ሺܸ݁/԰ሻ 
  * ─  6.4  گرافين

  10.5  8 سيليسين
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 ب)

  
سيليسين در و  براي گرافيناتلاف انرژي  .5شكل 

  پلاريزاسيون الف) موازي و ب) عمودي
  

 گرافين و الكتريك دي تابع موهومي قسمت )6( شكل
 نشان عمودي و موازي هاي پلاريزاسيون براي را سيليسين

 موج زياد جذب به مربوط ଶߝ ي قله واقع، در. دهد مي
 رسانش نوار به ظرفيت از نوار گذار والكترومغناطيسي 

 پلاريزاسيون جهت دو هر براي ،)6( شكل مطابق. است
 .است گرافين از بيشتر ،سيليسيندر  ଶߝ اصلي ي قله مقدار

 كه براي است مشخص شكل اين از هم چنين،
 تقريباً مرئي طيف در ساختار هر دو ،zzپلاريزاسيون 

ي فرا  ناحيه در راالكترومغناطيسي  امواج اما هستند، شفاف
در  رسد مي نظر به چنين هم. كنند مي جذب )UV( بنفش

پلاريزاسيون  براي( گرافين ଶߝنمودار مقايسه با  سيليسين، 
zz (و ها قله تعداد و شده منتقل بالاتر هاي انرژي سمت به 

كمتر ل دليبه  توان ميامر را  اين. دارد كمتري نوسانات
انرژي در نوار ظرفيت و رسانش  سطوح بودن تعداد

  بيان كرد. (مناسب براي گذار نواري) در گرافين
  

 الف)

 ب)

  
 و نيگراف يبرا كيالكتر يتابع د يقسمت موهوم .6شكل 

  يو ب) عمود يالف) مواز ونيزاسيدر پلار نيسيليس
  

  نتيجه گيري .4
هاي ساختاري، الكتروني و اپتيكي  در اين پژوهش ويژگي
مورد بررسي و مقايسه قرار گرفته گرافين و سيليسين 

ي تابعي چگالي  تمامي محاسبات در چارچوب نظريه است.
انجام شده است.  WIEN2kبا استفاده از كد محاسباتي 

 بعدي هگزاگونال، به دو سيليسين ساختارهاي گرافين و
 هستند و سيليسيم هاي كربن و از اتم شدهساخته  ترتيب

است. بر اساس  خميده برخلاف گرافين، سيليسين كمي
ها كه در اين تحقيق به دست  ويژگي ساختاري اين نانوورقه

ي پيوند و خميدگي،  آمده است، مقادير طول بهينه
به منظور  سازگاري خوبي با كارهاي نظري ديگران دارند.

بررسي ويژگي الكتروني، از نمودارهاي ساختار نواري 
استفاده كرديم. مشاهده شد كه گرافين و سيليسين گاف 

هاي اپتيكي، براي بررسي ويژگينواري صفر دارند. 



  ... مقايسه ويژگي هاي ساختاري، الكترونيكي و اپتيكي گرافين و                                                                                  26

 
 و حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك  نمودارهاي قسمت

مطالعه  سيليسين در ساختارهاي گرافين و انرژياتلاف 
 در اين مواد دوبعدي، ناهمسانگرد هندسي اختارس شد.

 هاي بازه. شود مي ناهمسانگرد اپتيكي هاي ويژگي به منجر
 رفتار تعيين منظور و منفي به مثبت ଵߝ به مربوط انرژي
 مقايسه با. در مواد از اهميت بالايي برخوردارند عبوري

 اتلاف، نمودار منحني قسمت حقيقي تابع دي الكتريك و
. در اين تحقيق آورديم به دست را پلاسما هاي فركانس

 ي قله مقدار پلاريزاسيون جهت دو هر معلوم شد براي
 .است گرافين از بيشتر سيليسيندر  ،ଶߝ منحني اصلي
 مرئي طيف در ساختار هر دو ،zzپلاريزاسيون  چنين در هم

ي  ناحيه در راالكترومغناطيسي  امواج اما بوده، شفاف تقريباً
در مقايسه با  براين، علاوه. كنند مي جذب )UV( فرا بنفش

 به) zzپلاريزاسيون  براي( گرافين ଶߝسيليسين، نمودار 
 و ها قله تعداد و شده منتقل بالاتر هاي انرژي سمت

 كمتر تواند به دليل تعداد دارد، كه مي كمتري نوسانات
انرژي در نوار ظرفيت و رسانش مناسب براي گذار  سطوح

  نواري باشد.
 اين در آمده به دست نتايج شد، ذكر قبلاً كه همانطور
 مربوطه هاي گزارش ساير با چنين هم و يكديگر با پژوهش
ساختارهاي گرافين و سيليسين . دارند سازگاري
 در دنتوان مي كههاي منحصر به فردي دارند  ويژگي

  .دناپتوالكترونيكي استفاده شو كاربردهاي
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