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  مقدمه -۱

 یانجر کنندگییتتقو یژگیبا و یمرساناماده ن یک یستور،ترانز
 یقاتدارد و تحق اییژهو یتاهم یکاست که در الکترون یکیالکتر

[. ۱-3]آن انجام شده است یکیالکترون هاییژگیدرباره و یادیز
کم  کنندگییتتقو یژگیبا و یداراز مواد ناپا یهاول یستورهایترانز

( و یوندی)پ BJTبه دو دسته  یستورهاخته شدند. بعدها، ترانزسا
FET شدند.  یم( تقسیدان)اثر مBJT بودند  یستورهاترانز ینها اول

انواع  یناز مهمتر یکیهستند، که  یدتریها نسل جد FETو 

با توجه به اینکه ترانزیستورهای  است. ۱MOSFETها آن
MOSFET دن اکسید دارای معایبی همچون آسیب پذیر بو
MOSFET  در لایه  برانگیختگی بارهای الکترواستاتیکهنگام

به  ینانولوله کربن یدانیاثر م یستورهایترانزامروزه  است، نازک
 یرااند، زشده یمعرف MOSFET یمناسب برا یگزینعنوان جا

، مصرف pو  nنوع  یکسان پذیرییکمانند تحر یاییمزا یدارا
ولتاژ  یمتنظ یتخاموش و قابل کم در حالت یانکمتر، جر یانرژ

 یترانزیستورها برای اولین بار 20۱9در سال  [.3-5]آستانه هستند

                                                 
1 Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor 

محاسباتی کوانتوم اسپرسو در  هتوسط بست و فاده از روش ابتدا به ساکن در چارچوب نظریۀ تابعی چگالیبا استاین پژوهش  :چكيده

و ویژگی  ثابت شبکه، انرژی کرنش و انرژی نسبی تشکیلهای ساختاری همچون انجام شده است. ویژگی افتهیم یب تعمیب شیتقر
و نانولوله این ترکیبات با ساختار  GeTe2Asو SiS2P ،GeSe2Asهای نانوورقهمبلی الکترونی مانند ساختار نواری برای سه ساختار دسته

نانولوله این ترکیبات در  های الکتریکی منحصر به فردتوجه به ویژگی( مورد بررسی قرار گرفته است و با ۱0،۱0مبلی )دسته
به ازای ساختارهای  GeTe2Asمچنین برای نانولوله های الکتریکی آنها با نانولوله کربنی مقایسه شده است. هترانزیستورها، ویژگی

 و SiS2P، GeSe2Asهای ( ساختار نواری رسم گردیده است و در ادامه ساختار نواری نانوورقه۱0،۱0( و )8،8(، )6،6(، )4،4مبلی )دسته
GeTe2As های ها و نانولولهنواری نانوورقه دهد که ساختاربا ساختار نواری گرافن مقایسه گردیده است. نتایج به دست آمده نشان می

 باشند. همچنین از بررسی قطرهای مختلفدهد. بنابراین همه ترکیبات ذکرشده، نیمرسانا میاین ترکیبات، گاف نواری را به دست می
د گاف نواری به دست آمده است. که این مؤیبسیار نزدیک به یکدیگر  ، ساختارهای نواریGeTe2Asترکیب  مبلیدستههای نانولوله

های است. دو عامل نیمرسانایی و ثابت ماندن گاف نواری نانولوله GeTe2Asتقریباً یکسانی به ازای قطرهای مختلف برای نانولوله 
SiS2P، GeSe2As وGeTe2As  های کربنی در ترانزیستورها است.ها به جای نانولولهدو مزیت مهم استفاده از این نانولوله 

  .MOSFET ،ترانزیستور ،نانوورقه ،نانولوله :کليدی واژگان 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
https://doi.org/10.71508/crn.2024.140307081185456 



   

 21  تابستان ۱403| شماره 2 | سال سوم  

 

 شیمی و نانوشیمی

به  یازبا توجه به ن. [6]اثر میدانی نانولوله کربنی ساخته شد
با  یجیتالد یمدارها یو با قدرت بالا، طراح یعسر یهاپردازش

دارد. مشکلات  یادیز یتو مساحت کم اهم یمصرف انرژ
پژوهشگران را به  MOSFET یستورهایترانز یازسکوچک
سوق داده  یستورهانوع ترانز ینا یبرا هایییگزینجا یجستجو

به  ینانولوله کربن یستورهایاستفاده از ترانز که در این میان است
کند. یدامنه محاسبات کمک م یشبهبود عملکرد مدارها و افزا

و  یفلز یتخاص نندتوایبا توجه به قطرشان م یکربن یهانانولوله
 ساخت یدر حال حاضر برااما  از خود نشان دهند. یهاد یمهیا ن

خلوص  دبتواند با درص ینکها یبرا ساختی روش ینانولوله کربن
اگر  ینبنابرا .کند وجود ندارد یدتول یهاد یمهن یهابالا لوله یاربس

در  یفلز یتباعث شود خاص یکربن یهادر لوله هایوجود ناخالص
در نانولوله سبب  یفلز یترشد ناخواسته خاص ،شود یجادولوله انان

شود. یم یستوراخلال در کار ترانز ین منجر بهاتصال کوتاه و بنابرا
از سوی دیگر اگر در فرایند ساخت نانو لوله کربنی، گاف انرژی 

ز جمله شود امنجر به تغییر در جریان ترانزیستور می ،تغییر کند
مشکلات، استفاده از  ینحل ا یبرا یکاربرد یراهکارها
اما با  یکربن یهامشابه نانولوله هاییژگیبا و هایینانولوله

که در راستای همین هدف، ترکیباتی  است یمرسانایین یتخاص
و بررسی خواص  GeTe2Asو SiS2P، GeSe2Asنظیر 

. البته ترکیبات ه استها مورد توجه قرار گرفتنیمرسانایی آن
تار های ممکن در این زمینه نیستند بلکه به مذکور تنها ساخ

های ساختاری، الکتریکی و ویژگی 20۱9در سال عنوان مثال  
، GeS2Pهای هایی مشابه ترکیبات مذکور با نامونی تک لایهتفو

GeS2As  اما با استفاده از روش ابتدا به ساکن بررسی شدند
در  eSG2Asو  GeS2Pلایه پژوهشگران دریافتند که کاربرد تک

ها در راستای شکافندگی فتوکاتالیستی آب، بیشتر از کاربرد آن
در . در زمینه ترکیبات مورد توجه [7]ترانزیستورها مورد توجه است

های ویژگیانجام شده و  202۱در سال  یپژوهش این کار،
و نانولوله  GeTe2Asو  SiS2Pهای تک لایه نوریالکترونیکی و 

GeTe2As ش نظریه تابعی چگالی مورد بررسی با استفاده از رو
[. اما در هیچ یک از این مقالات خاصیت 8و9]ه استقرار گرفت

سنجی جهت کاربرد در نیمرسانایی ترکیبات مذکور با هدف امکان
 ،. لذا در این پژوهشه استترانزیستورها مورد بحث قرار نگرفت

های الکترونیکی همچون ساختار نواری برای نانوورقه و ویژگی

می بررسی  GeTe2Asو SiS2P، GeSe2Asنانولوله سه ترکیب 
. با خواهد شدو نتایج آنها با گرافن و نانولوله کربنی مقایسه گردد 

توجه به این امر که نانو لوله ها دارای انواع مختلف و قطرهای 
لذا لازم است که تعداد زیادی ساختار مورد  ،باشندمتفاوت می

ها توجه این پژوهش تنها بر روی آن بررسی قرار گیرد و از میان
ساختارهایی است که علاوه بر پایداری از خاصیت نیمرسانایی نیز 

های امیدوار کننده ها را به عنوان گزینهبرخوردار باشند تا بتوان آن
ای مواد جهت استفاده در ترانزیستورهای مبتنی بر ساختار نانو لوله

 معرفی نمود.

  محاسبه روش -2

 اکن درسمحاسبات با استفاده از روش ابتدا به پژوهش، این در 
وم محاسباتی کوانت هتابعی چگالی توسط بست هچارچوب نظری

 یبرا (GGA-PBEافته)یم یب تعمیب شیاسپرسو در تقر
ر د [.۱0است] انجام گرفته یهمبستگ-یل تبادلیپتانس یسازمدل

نرم ش های ساخته شده به روپتانسیلاز شبه  ،محاسباتانجام 
وصیف تبرای ها پتانسیلدر این شبه .شده استپایسته استفاده 
برای اتم  2p4 2s4 هایاز اوربیتال های ظرفیت،مناسب الکترون

Ge، 3p4 2s4  برای اتمAs ،4p5 2s5  برای اتمTe ،3p3 2s3 
 4p4 و Sبرای اتم  Si ،4p3 2s3برای اتم  P ،2p3 2s3برای اتم 

2s4  برای اتمSe در سه ترکیب .ه استداستفاده ش SiS2P ،
GeSe2As و GeTe2As ،پس از  در حالت نانوورقه و نانولوله

 y/auRاز  واهلش ساختاری میزان نیروی وارد بر هر اتم کمتر
ر براب انرژی کل ساختارها هن دقت در محاسبنیهمچ .است0 /002

 .[۱0و  ۱۱]ه استدر نظر گرفته شد Ry 6- ۱0 با

ر ا ساختابرای جلوگیری از برهمکنش بها لولهها و نانو نانوورقهدر 
که  .تآنگسترمی در نظر گرفته شده اس ۱3 مجاور یک لایه خلأ

ی قطع و انرژ ۱×8×8برابر  kهینه ها تعداد نقاط ببرای نانوورقه
Ry 80 ها تعداد نقاط بهینه و همچنین برای نانولولهk ر براب

ر تفاده قرادر محاسبات مورد اس Ry 70و انرژی قطع  ۱×۱×8
  .[۱0و  ۱۱]گرفت

 بحث و نتایج -3

  یها روهگ به باتیترک نیا ندهده لیتشک عناصر پژوهش این در
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IV، V و VI ترکیبات این واحد لولس و دارند تعلق یتناوب جدول 
 و 4 گروه به اتم ود ،5 گروه به تما 4 نآ در هک است تما 8 یدارا

 ،SiS2P هایلهنانولو برای دارند. لقتع 6 گروه به اتم 2
GeSe2As و GeTe2As شبکه پارامترهای)L( محور متدادا در 

 بکهش ارامترپ است. Å 37/7 مبلیدسته ساختارهای برای لوله
 ۱ کلش در است. Å 43/7 با برابر GeT2As نانوورقه برای

 کربنی هاینانولوله 2 شکل رد و GeTe2Asو کربنی هاینانوورقه
 ست.ا شده داده نشان  GeTe2As و

  
 (پ)                                   )الف(                            

                              
                                         )ب(                                 )ت(

 yz فحهص در گرافن ب() و GeTe2As )الف( هاینانوورقه نمایش .۱ شکل
 GeTe2As هایاتم که حالی رد دارند قرار فحهص یک رد گرافن اختارس هایاتم)

 در گرافن )ت( و GeTe2As(پ) هاینانوورقه مایشن و دارند(ن قرار فحهص یک در
 xy صفحه

 )الف(                                    )ب(
 دیبع سه نمایی در GeTe2sA )ب( کربنی  )الف( هاینانولوله .2 شکل

 ،GeTe2As مبلیهدست نانولوله خارجی و داخلی طرق ۱ ولجد در
 و GeTe2As نانولوله پارامترشبکه و کرنش نرژیا نواری، گاف

 قایسهم جهت GeTe2Asو SiS2P، GeSe2As هاینانوورقه
 است. شده آورده

 مبلیدسته یها ولهنانول برای شودمی مشاهده ۱ جدول هب توجه با
GeTe2As، قطر افزایش اب هاآن تشکیل نرژیا و شکرن انرژی، 

gapE  نواری گاف Å(، L(شبکه هایثابت ،D (Å) شده محاسبه قطرهای .۱جدول

)eV(، کرنش انرژی atom) (meV/ strainE، تشکیل انرژی )(eV/atom formationE، 
  نانولوله مبلیدسته سیستم برای )N( واحد سلول یک در هااتم کل تعداد

GeTe2As هایوورقهنان و SiS2P، GeSe2As وGeTe2As   

 یقطرها در ،نانولوله این داریپای شرایط نتیجه در یابدمی کاهش

 الکترونی، خصوصیات ارزیابی برای .است ترپذیر امکان بزرگتر

 ،SiS2P ترکیبات لایهتک سه هر برای نواری ساختار

GeSe2As و GeTe2As نانولوله مختلف قطرهای و GeTe2As 
 انرژی .شد محاسبه ونئلیبر اول منطقۀ در پرتقارن نقاط امتداد در

 تایید شده ارائه نتایج .است شده تنظیم انرژی صفر روی بر فرمی
 نیمرسانا ترکیبات ،مطالعه مورد نانولوله و هالایهتک که کندمی

 آنها قطر افزایش با هانانولوله این در نواری گاف همچنین. هستند
 است. مشخص 3 شکل نواری ساختار در که یابدمی اندکی تغییر

 گرافن و کربنی نانولوله که ددهمی نشان شده انجام هایپژوهش
 پارامترهای گرافن برای مقاله این در .[۱3دارند] فلزی خاصیت

 در است. آمده دست به Å 45/2 شبکه پارامتر و شد بهینه شبکه
 رسم گرافن نواری گاف MKГK پرتقارن نقاط ازای به 4 شکل
 گاف هیچ گرافن است مشخص که طوری همان و است شده

 گرافن فلزی خاصیت دهنده نشان ویژگی نای که ندارد نواری
 است.

 ،SiS2P هاینانوورقه برای نواری ساختار نیز 5 شکل در
GeSe2As وeGeT2As پرتقارن نقاط ازای به ГMKГ رسم 

 نواری گاف دارای SiS2P لایهتک 5 شکل به توجه با است. شده
 هایلایهتک که حالی در .است eV 62/0 حدود غیرمستقیم

 GeTe2As و GeSe2As مستقیم نواری گاف دارای ترتیب به  

Nanotube
GeTe2As 

N قطر)D( L(Å)  gapE
)eV( 

 strainE
 meV/(

)atom 

formatioE

n 

 meV/(
)atom 

بیرونی )Å(داخلی
)Å( 

Armchair 

)4,4( 
32 40/ 6 ۱8/ ۱0 37/ 7 07/ ۱ 8/ 65 35 

Armchair 
)6,6( 

48 00/ ۱۱ 60/ ۱4 37/ 7 03/ ۱ 6/ 23 3۱ 

chairArm 

)8,8( 
64 37/ ۱4 ۱2/ ۱8 37/ 7 0۱/ ۱ 5/ 9 30 

Armchair 

(10,10) 
80 76/ ۱8 44/ 22 37/ 7 99/ 0 08/ 3 29 

 GeTe2As
monolaye

r 

8 - - 34/ 7 08/ ۱ - 29 

 eSGe2As
monolaye

r 

8 - - 33/7 07/۱ - 4۱ 

 SiS2P
monolaye

r 

8 - - 68/6 6/0 - 72 
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 ستهد )الف( ختلفم طرهایق زایا به GeTe2sA نانولوله نواری ساختار .3 شکل
 بلیم دسته )ت( و (4،4) بلیم دسته (پ) (،۱0،۱0) مبلی دسته ب() (8،8) مبلی

(6،6) 

 
 گرافن وارین ساختار .4 شکل

 
  (پ) و SiS2P )ب( ،GeSe2As )الف( هاینانوورقه نواری ساختار .5 شکل

As2GeTe 

 
     ،GeSe2As )الف( رایب (۱0،۱0) مبلیستهد هایانولولهن نواری ارساخت .6 شکل

 SiS2P)پ( و GeTe2As )ب(

 بنابراین .باشندمی Г طهنق در eV 07/۱و eV 08/۱ حدود در
 تخاصی هندهد شانن دهش ذکر هایندازها با وارین گاف وجود

  .است نانوورقه هس این نیمرسانایی

 (۱0،۱0) مبلیدسته هاینانولوله وارین اختارس نیز 6 کلش در
 راستای در GeTe2sAو SiS2P، GeSe2As ساختار سه برای

ZГ نانولوله سه ره در وارین افگ جودو ست.ا دهش رسم 
 یمرسانان نیز نانولوله سه ینا که ستا این دهنده نشان مبلیدسته

 در کاربرد برای ناسبیم گزینه هب ار هانآ هک باشندمی
 مختلف مواد ایه نانولوله اختارس رب بتنیم هک ترانزیستورهایی

 .سازدمی تبدیل هستند،

  گيری نتيجه -4

 از فادهاست با و گالیچ تابعی هینظر اساس بر مقاله این محاسبات
 نـجاما سپرسوا نتومکوا افـزارنرم وسطت تخت موج هایپایه

 انولولهن نواری تارساخ ررسیب زا وهشژپ این در است. گـرفته
GeTe2As و (8،8) (،6،6) (،4،4) مبلیستهد اختارهایس زایا به 

 برای (۱0،۱0) مبلیدسته هایانولولهن وارین ساختار و (۱0،۱0)
 اختارس مچنینه و GeTe2Asو SiS2P، GeSe2As ساختارهای

 قایسهم و GeTe2Asو SiS2P، GeSe2As هاینانوورقه نواری
  است: دهآم دست به یرز نتایج رافنگ نواری اختارس اب آن

 ،SiS2P نانوورقه و مبلیدسته انولولهن ترکیبات مهه -۱
GeSe2As وGeTe2As، انولولهن که الیح رد باشند.یم یمرسانان 
 خود از لزیف خاصیت نواری افگ نداشتن یلدل هب گرافن و کربنی
 دهند.می نشان

 ترکیب مبلیدسته ایهنانولوله مختلف قطرهای بررسی از -2
GeTe2As، ستد به کدیگری به زدیکن بسیار نواری ساختارهای 

 ازای به کسانیی تقریباً  وارین گاف ؤیدم ینا هک ستا آمده
 است. GeTe2As نانولوله رایب مختلف قطرهای

 دو دارای انزیستورهاتر در کربنی هاینانولوله از استفاده -3
 این در فلزی خاصیت وجود اینکه اول است: عمده مشکل
 دوم و گرددمی ترانزیستورها در کوتاه اتصال به منجر هانانولوله

 هایولهلنانو قطر کربنی، هاینانولوله ساخت فرایند در اینکه
 بنابراین کند.می تغییر انرژی گاف نتیجه در ،کرده تغییر کربنی
 ترانزیستور از عبوری جریان تغییر به منجر فگا تغییر
 ،SiS2P هاینانولوله از مشکلات این رفع برای [.3۱و4۱گردد]می

GeSe2As وGeTe2As که است شده استفاده ترانزیستورها در 
 گاف ماندن ثابت و نیمرسانایی عامل دو ترانزیستورها این در

 )ت(                 ( پ )     )ب(           )الف(

 

 )پ(                         )ب(                        )الف(      

 

 )پ(                 )ب(              )الف(
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 شیمی و نانوشیمی

 این از استفاده مهم مزیت دو مختلف، قطرهای ازای به نواری
 است. ترانزیستورها در کربنی هاینانولوله جای به هانانولوله
 در شده ذکر هاینانولوله این از که شودمی پیشنهاد بنابراین

 گردد. استفاده ترانزیستورها
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Abstract: This research has been done using the first-to-static method in the framework of the density functional 

theory and by the Quantum Espresso computing package in the generalized slope approximation. Structural 

properties such as lattice constant, strain energy and relative energy of formation and electronic properties such 

as band structure for three stack structures of P2SiS, As2GeSe and As2GeTe nanosheets and nanotubes of these 

compounds with stack structure (10,10) have been investigated and according to the electrical characteristics 

The unique nanotube of these compounds in transistors, their electrical properties have been compared with 

carbon nanotube. Also, for As2GeTe nanotubes, a band structure has been drawn for (4,4), (6,6), (8,8) and 

(10,10) structures, and then the band structure of P2SiS, As2GeSe and As2GeTe nanosheets with a band structure 

has been drawn. Graphene has been compared. The obtained results show that the band structure of nanosheets 

and nanotubes of these compounds gives the band gap. Therefore, all the mentioned compounds are 

semiconductors. Also, by examining different diameters of As2GeTe composite nanotubes, strip structures very 

close to each other have been obtained. This confirms the nearly identical band gap for different diameters for 

As2GeTe nanotubes. Semiconductivity and band gap stability of P2SiS, As2GeSe and As2GeTe nanotubes are 

two important advantages of using these nanotubes instead of carbon nanotubes in transistors. 
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