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Abstract 

In this paper, using first principles calculations method based on density functional theory, in order to 

predict the existence possibility or the ability to synthesize of two-dimensional planar allotropes of 

aluminum nitride as well as their structural and electronic properties, systematic studies have been done. 

The investigated systems are included six allotropes in which the atoms of aluminum and nitrogen 

participate in chemical bonds with  and  hybridization. After the structural relaxation, all these allotropes 

despite the less stable than the famous graphene-like aluminum nitride allotrope, still retain their 

original structure. The amount of the structural stability of these allotropes depends on the hybridization 

of constituent atoms and the number density of atoms per their unit cell. Regardless of the structure type 

and the hybridization of atoms, all these allotrope are semiconductors but the amount and type of energy 

gap is different for different structures. 
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 چکیده
ی سنتز بینی امکان وجود یا توانایدر این مقاله، با استفاده از روش محاسبات اصول اولیه مبتنی بر نظریه تابعی چگالی، به منظور پیش

-یر این آلوتروپوتاث ها، مطالعات سیستماتیکی همچنین خواص ساختاری و الکترونیکی آنهای مسطح دوبعدی نیترید آلومینیوم و آلوتروپ

نجش س یدر کاربردها ومینیآلوم دیترین ،ییایمیش یداریمساحت سطح بالا و پا لیبه دلاز آنجایی  .شده استحیط زیست بررسی مها در 

گازها،  صیهدف فعال کرد و امکان تشخ یهامولکول یاتصال انتخاب یتوان برایشود. سطح آن را میاستفاده م یکیولوژیو ب ییایمیش

های آلومینیوم و نیتروژن با ها اتمهای مورد بررسی شامل شش آلوتروپ هستند که در آنسیستم ها را فراهم کرد.مولکول ستیو ز عاتیما

𝑠𝑝1 و 𝑠𝑝2 هیبریداسیون   + 𝑠𝑝2ها علیرغم پایداری آزادسازی ساختاری، همه این آلوتروپ پس از. کننددر پیوندهای شیمیایی شرکت می

میزان پایداری ساختاری این  .کنندتر نسبت به آلوتروپ معروف نیترید آلومینیوم شبه گرافن، همچنان ساختار اولیه خود را حفظ میکم

صرف نظر از نوع ساختار و . ها بستگی داردواحد آنها در هر سلول دهنده و تراکم تعداد اتمهای تشکیلها به هیبریداسیون اتمآلوتروپ

 .رسانا هستند، اما میزان و نوع شکاف انرژی برای ساختارهای مختلف متفاوت استها نیمهها، همه این آلوتروپهیبریداسیون اتم

 ، خواص ساختاری و الکترونیکیمحیط زیست ،های نیترید آلومینیومآلوتروپ: های کلیدیواژه
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 مقدمه

آغاز  (4) 7221کشف تجربی گرافن در سال    

ا انگیز بتحقیقات گسترده در مورد این ماده شگفت

خواص فیزیکی، مکانیکی،  .های غیرمعمول بودویژگی

شیمیایی و نوری منحصر به فرد و قابل توجه گرافن 

در مقایسه با مواد کربنی حجیم، نتیجه برخی  (7-2)

گرافن یک . ها در یکی از ابعاد آن استمحدودیت

های است که از اتم (2D) ساختار مسطح دو بعدی

کربن پیکربندی شده در یک شبکه شش ضلعی لانه 

 با این حال، به دلیل اینکه. زنبوری تشکیل شده است

، از (4و7)یک شبه فلز است و شکاف باند صفر دارد 

نظر استفاده در برخی از کاربردهای الکترونیکی مانند 

های خورشیدی و حسگرهای گازی سلول

د، به همین دلیل برخی از محققان هایی دارمحدودیت

رای این ب. تصمیم به باز کردن شکاف باند آن گرفتند

شده  ای انجاممنظور، تحقیقات نظری و تجربی گسترده

های آلومینیومی  در . تاثیرات سود مند  نانو لولهاست

صنعت دارو سازی  و حسگرها، سنسورها  و سایر 

ست یط زیادوات اپتیکی در تشخیص آلایندگی در مح

برخی از رویکردهای . (8) شودبه وضوح مشاهده می

مختلف مورد بررسی محققان برای باز کردن شکاف 

، (9)های مکانیکی باند گرافن عبارتند از: اعمال کرنش

ها و آلایش به ویژه بور، نیتروژن و افزودن ناخالصی

، ایجاد جای خالی در (47-42)فلزات واسطه 

های و برش گرافن در نانوروبان (41)ساختارهای اتمی 

رویکرد دیگر، حرکت از  ،(41-40) با عرض محدود

گرافن به سمت سایر مواد دوبعدی با ساختارهای 

 بنابراین، محققان تلاش. نزدیک یا مشابه گرافن است

بعدی جدیدی پیدا کنند که  رساناهای دوکردند تا نیمه

 همتایان گرافن. های گرافن را نداشته باشندمحدودیت

د ضلعی دوبعدی و نیتریشامل نیترید آلومینیوم شش

وم در واقع، بین مواد مبتنی بر نیترید آلومینی. بور هستند

و نیترید بور و مواد مبتنی بر کربن، تناظر یک به یک 

مانند نیترید بور، مواد مبتنی بر نیترید . وجود دارد

د هستند های باند محدوآلومینیوم عموماً دارای شکاف

نیترید بور حجیم با . شوندرسانا محسوب میو نیمه

ضلعی، ساختارهای مکعبی، ورتزیت و شش

، 48/0های باند به ترتیب رساناهایی با شکافنیمه

، و نیترید (42و42)ولت هستند الکترون 22/1و  84/0

با  رساناییآلومینیوم حجیم با ساختار ورتزیت، نیمه

 .(48) ولت است ترونالک 1/2شکاف باند وسیع 

از مواد را  یاریاساس بس یدوبعد یساختارها   

 یهاهیاز لا یبعداز مواد سه ی. برخدهندیم لیتشک

 .شوندیم لیاند، تشکشده دهیهم چ یکه رو یدوبعد

مسطح،  یدوبعد یاز ساختارها یبرش در جهات خاص

که هنگام لوله شدن  دهدیم لیرا تشک ییهانانوروبان

 لیدها تبنانولوله بهها، در لبه گریکدیبه  دنیو چسب

را  راه ،یدوبعد یمطالعه ساختارها ن،ی. بنابراشوندیم

 ها هموارنانوورقه نیبر ا یدرک بهتر مواد مبتن یبرا

 دیترین یدوبعد یاز ساختارها یاری. در بسکندیم

 قیاز طر تروژنیو ن ومینیآلوم یهااتم وم،ینیآلوم

 نیترول. معمشوندیبه هم متصل م 𝑠𝑝2ونیداسیبریه

 یضلعشش ومینیآلوم دیتریماده، ن نیا یساختار دوبعد

 یخاص یکربندیآن با پ یهامانند گرافن است که اتم

تصل م گریکدیبه  یشبکه لانه زنبور کیرئوس  یرو

 یهااز اتم یگرید یدوبعد یهایکربندی. پشوندیم

𝑠𝑝1ونیداسیبریبا ه تروژنیو ن ومینیآلوم + 𝑠𝑝2 زین 

در نظر گرفته شوند. با توجه به ملاحظات  توانندیم

 یما با شش آلوتروپ دوبعد ،ییایمیو ش یکیزیف

. در میاز گرافن سروکار دار دیمسطح مختلف جد
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روش محاسبه و ساختار هر  یبخش بعد، پس از معرف

 یهاآزاد مانند ثابت یساختار یآلوتروپ، پارامترها

را  هریو غ یاسهیقام یهایداریاپ وندها،یشبکه، طول پ

 نیا یکی. سپس خواص الکترونمیکنیمحاسبه م

و اندازه و  ییکرده و نوع رسانا یها را بررسآلوتروپ

 یی. نمودارهامیکنیم نییها را تعآن ینوع شکاف نوار

 نیبار ا یها و چگالحالت یچگال ،یساختار نوار یبرا

 جینتا رودیها نشان داده شده است. انتظار مآلوتروپ

 یهادستگاه دینسل جد دیدر تول قیتحق نیا

 باشد. دیمف ومینیآلوم دیتریبر ن یمبتن یکیالکترون

 هاو روش مواد

و امثال آن است. در  یهچند لا یاه یدو لا یهایستمس   

 ینیمفوق الذکر، شبکه کامل آلوم یکردهایتمام رو

 Nو  Al یهااتم یهمتشکل از مختصات سه تا یترید،ن

ساختار  یکدر  یافته یشو آرا sp2 یبریداسیوندر ه

، به عنوان {Al3N3} یهایاز شش ضلع یلانه زنبور

( 2،2) نانولوله مدل صندلی به کار رفته است. یهماده پا

ن باشد و قطر ایاتم در یاخته بسیط آن می 17که شامل 

 14/1ها را آنگستروم و فاصله بین لوله 14/8نانولوله را 

( از نوع 2و2گیریم. نانولوله )آنگستروم در نظر می

-وار است و رسانا به حساب می های صندلینانولوله

های کربن به شکلی از نحوه قرار گرفتن اتم .آید

ها نشان داده لکترونی اتماصورت مدل صندلی و ابر 

 1VASP افزارنرمشده است که برای رسم آن از همان 

شود رویهم همان طور که مشاهده می ایم.استفاده کرده

رفتگی ابر الکترونی نانولوله خالص زیاد است و در 

ها چه ادامه خواهیم دید که با اضافه کردن ناخالصی

( 4شکل )شود. تغییری در ابر الکترونی مشاهده می

برای آلومینیوم  بعدی را ای دومدل اتمی صفحه

 دهد.نیتروژن نشان می

 
های نانو لوله ومشتقات شش گانه آن با اتم: (4)شکل

و سیاه به ترتیب  هشدهای آبنیتروژن، توپی آلومینیوم و

 باشد.تروژن مییکننده آلومینیوم و نمشخص

   

( ساختار دوبعدی آلومیینیوم نیترید نشان 4شکل )   

ساختار گرافنی است. در این میان، دهد مه مربوط به می

های آلومینیوم این ساختار کوچکی از آلوتروپ

( آلوتروپی دیگر 7شکل ) .. {𝐴𝑙𝑁}باشدونیتروژن می

های عداد اتمتدهد که از این ساختار را نشان می

آلومینیوم و نیتروژن با هم برابر بوده که چهار اتم در 

  {𝐴𝑙4𝑁4} آلوتروپو هشت اتم در {𝐴𝑙2𝑁2}  الوتروپ

چرخه مورد نظر دارند. این ساختار  آلوتروپی  در

دارای چهار اتم آلومینیوم و چهار اتم  مربعی بوده و

( سلول 1-1نیتروژن در چرخه را دارا هستند. شکل)

واحد آلوتروپ را با شش آلومینیوم اتمی و شش اتم 

و شش   {𝐴𝑙2𝑁2}نیتروژن که در چهار اتم با  پیکربندی

و دوازده اتم با {𝐴𝑙3𝑁3}  بندیتم با پیکرا

دهد. ها را  نشان میدر چرخه  {𝐴𝑙6𝑁6}ربندیکپی

( ساختار سلول مستطیلی واحد که شامل 1-1شکل )

دوازده اتم یکسان از آلومینیوم و نیتروژن را با پیکر 

دهد. دوسوم این ساختار نشان می{𝐴𝑙6𝑁6} بندی 

و یک سوم دارای  𝑠𝑝2آلوتروپ دارای هیبریداسیون

-باشد. ما با توجه به تعداد اتمدارا می 𝑠𝑝1هیبریداسیون

ها در بالا مشخص کردیم وآلو ها در چرخه تشکیل آن

𝑡ℎها از یک تا شش به ترتیب تروپ −,𝑡𝑑 −,𝑡ℎ𝑑 −, 

𝑡𝑜 −, ℎ −, and 𝑜 − 𝐴𝑙𝑁 باشند.می                               

 



 پورکاظم                                          بعدی های جدید نیترید آلومینیوم دومحاسبات خواص ساختاری و الکترونیکی آلوتروپ
       

76 

      
th ساختار هندسی آلوتروپ(: 7شکل) − AlN با طول باندهای

 مربوطه بر حسب آنگستروم
 

ی مذکور رساناهابرای محاسبه ساختار نواری نیم   

گیرد  ازگار انجـاملازم است در ابتدا محاسبات خود س

برای رسم ساختار نواری مشخص شود. تا انرژی فرمی 

خودسازگار، انتخاب  باتنکته مهم بعد از انجام محاس

در ناحیه کاهش ناپذیر گیری مسیر مناسب انتگرال

باشد. در برای محاسبه نوارهای انرژی می 7 بریلوئن

گیری در فضای وارون برای ( مسیر انتگرال1شکل )

اختارنواری ساختار ورتسایت مشخص محاسبات س

ر در محاسبات صورت گرفته برای شده که از این مسی

   اختارنواری استفاده شده است.رسم س

   
(: مسیر انتگرال گیری در منطقه اول بریلوئن برای 1شکل )

 محاسبات ساختار نواری ساختار ورتسایت
 

های ضروری، ساختار نواری بعد از استخراج داده   

بدست  باتیورد مطالعه توسط کد محاسهای منمونه

آمده است. نتیجه محاسبات ساختار نواری برای 

( نشان داده شده 1به ترتیب در شکل ) AlNنیمرسانای 

 است.  
 

 
 .AlNرسانای  (: ساختار نواری نیم1شکل )

 

رسانای مزبور دارای است که نیمبه وضوح مشخص    

باشد که اندازه می  Γهاف نواری مستقیم در امتداد نقطگ

 ت. ده اسبدست آم eV 1/7 در حدود AlNآن برای 

 eVبا مقادیر تجربی )دلیل اختلاف زیاد گاف نواری    

( ، به نوع تقریب بکار رفته در جمله eV 1/1و  2/42

یر بدست شود، اما مقادهمبستگی مربوط می –تبادلی 

ر مقـادیرتئوری که از روش شبه ا دیگآمده در مقایسه ب

 .خوانی داردپتانسیل بدست آمده است کاملا هم

 محاسبات عددی 

الکترونی و  خواص بعد از معرفی واهلش ساختاری   

( را مورد 4پایداری آلوتروپ پیشنهادی در شکل )

ها در جدول بعضی از ویژگی بررسی قرار دادیم، که

های تعداد مولکول N( فهرست شده است. در اینجا  1)

( می باشد. در 4واحد در سلول یاخته واحد از شکل )

E0انرژی کل  𝐸0این جدول
′  =  E0/N  انرژی کل بر

باشد و  آلوتروپ در ساختار ارائه شده می واحد تعداد
E0

′  (eV)  =  E0
′ (considered allotrope)  −

 E0
′  (allotrope 1) اختلاف انرژی مابین آلوتروپ

hمورد نظر و آلوتروپ  − AlN انطوری باشد. هممی

 1تا 4های شود، آلوتروپکه از این جدول مشاهده می
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از  باشند، پایدارترمیsp2 که دارای هیبریداسیون

th هایآلوتروپ o و − − AlN باشند که دارای  می

sp1هیبریداسیون  + sp2 .هستند  

ه است ک باندهاثبات در تعداد  یاز عوامل اصل یکی   

ل سلو یکها در با تراکم تعداد اتم یمیرابطه مستق

است که نسبت بالاتر از تعداد  یلدل ینواحد دارد. به ا

از  یتریشمورد( به تعداد ب یناتم به حجم )منطقه در ا

 تر داریساختار پا یک ینو بنابرا یابدیم یانپا باندها

-یم یدهد (4)و جدول (4)است. همانطور که در شکل 

ها از ثبات آن یجهها و در نتسازه یشود، فشردگ

hآلوتروپ  − AlN  به  آلوتروپ شکل ششo − AlN 

 یابد.یکاهش م
 

 خواص الکترونی آلوتروپ آلومینیوم نیترید (:4جدول )

Allotrope N Hybridization 𝐄𝟎 (𝐞𝐕) 𝐄𝟎
′  (𝐞𝐕) ∆𝐄𝟎

′  (𝐞𝐕) ∆𝐄𝟎
′  (%) Conductivity 𝐄𝐠 (𝐞𝐕) gap type 

(1) 𝐡 − 𝐀𝐥𝐍 1 sp2 -15.16 -15.16 0.00 0.00 Semiconductor 3.05 Indirect 

(2) 𝐭𝐨 − 𝐀𝐥𝐍 4 sp2 -58.89 -14.72 0.44 2.90 Semiconductor 3.01 Indirect 

(3) 𝐭𝐡𝐝 − 𝐀𝐥𝐍 6 sp2 -87.64 -14.61 0.55 3.63 Semiconductor 3.05 Indirect 

(4) 𝐭𝐝 − 𝐀𝐥𝐍 6 sp2 -80.36 -13.39 1.77 11.68 Semiconductor 1.95 direct (Γ) 

(5) 𝐭𝐡 − 𝐀𝐥𝐍 6 sp1 + sp2 -77.45 -12.91 2.25 14.85 Semiconductor 1.68 Indirect 

(6) 𝐨 − 𝐀𝐥𝐍 4 sp1 + sp2 -49.58 -12.40 2.76 18.21 Semiconductor 0.50 direct (Γ)   
 

های گاف و عداد باد( نوع گاف، ت4در جدول )   

نتایج این  زهای هدایت گزارش شده است. احالت

-ها نیمهشود که تمامی آلوتروپجدول مشاهده می

𝑡𝑑 رسانا هستند. در آلوتروپ 𝑜 و − − 𝐴𝑙𝑁  گاف

منطقه اول برئلون قرار  𝛤انرژی مستقیم بوده و در نقطه 

ها دارای گاف انرژی غیر دارد، در حالی دیگر آلوتروپ

 باشند.مستقیم می

( منطقه اول برئلوئنبا شبکه مستقیم را برای 0شکل )   

هد. دنشان میساختار شش ضلعی، مربعی و مسطیلی 

در هر شکل مناطق تیره غیر تکرای مربوط به محاسبات 

دهیم. در باند بوده و ما این محدوده را مد نظر قرار می

ساختار باند  تر وها نقاط با تقارن بیشاین شکل

 مشخص ارائه شده است. 

 
 

 

 
ساختار شش ضلعی  (aمنطقه اول بریلوئن برای ) (:0شکل)

(b) (ساختار مربعی وcساختار مسطیلی ) 
 

نمودار ساختار نواری )در سمت چپ ( 2شکل) در    

ها )در سمت چپ( نشان شکل( و نمودار چالی حالت

ها مقدار انرژی فرمی داده شده است. در تمامی شکل

یافته و توسط خط چین افقی نشان  به طرف صفر انتقال

تمامی  این شود که در داده شده است. مشاهده می

ها انرژی توسط  باند گاف از هم جدا شده آلوتروپ

 های هدایت و باند گاف از هم جدااند. بنابراین، باند

 رسانا هستند.ها تماما نیمهشده و این آلوتروپ

(

a

(

b

(

c
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ها (: ساختار نواری) در سمت چپ( و چگالی حالت2شکل)

های معرفی شده در شکل )در سمت راست( برای آلوتروپ

 (. انرژی به صفر انتقال شده است.14)

 

کنیم که کمینه نوار این، ما مشاهده می علاوه بر   

های معرفی شده در نقطه ظرفیت  در تمامی آلوتروپ

𝛤 نقاط   بین واقع شده است و بیشینه نوار رسانش در ما

𝐾, 𝑋, 𝐾, 𝛤, 𝐾 های موجود قرار دارد. بنابراین،  گاف

𝑡𝑑   هایدر آلوتروپ − 𝐴𝑙𝑛بقیه  مستقیم بوده  و

  ها گاف غیر مستقیم دارند.آلوتروپ

ها را در اطراف ترونک( پراکندگی ال2) از شکل   

 کنیممی مشاهده کههمانطور دهد،ها نشان میآلوتروپ

 و رسانش نوارهای در واسطه فلزات 𝑝 اوربیتال سهم

-اتم S اوربیتال به نسبت) فرمی انرژی اطراف (رفیتظ

 بار چگالی نیز 4شکل در است.تربیش کالکوژن های

 این است. شده داده نشان کوذم ساختارهای بعدی دو

 به را هااتم از یک هر اطرافدر بارع توزینحوه ها،طرح

 مقدار ترینکم برای آبی از کمانیرنگین صورت

 (یک) ارب مقدار ترینبیش برای قرمز گرن تا (صفر)بار

شود، بار اضافی در همچنین مشاهده می دهند.می ارائه

 اند بدین معنی کههای نیتروژن قرار گرفتهاطراف یون

های آلومینیوم دهنده های نیتروژن پذیرنده و اتماتم

 باشند.می

 
 

 

 

0 

 

 هادر اطراف آلوتروپ(: توزیع چگالی بار دوبعدی 2شکل)
 

 گیری  نتیجه

در این مقاله، شش آلوتروپ دوبعدی مسطح از    

ما از روش محاسبه . نیترید آلومینیوم معرفی شدند

اصول اولیه مبتنی بر نظریه تابعی چگالی برای به دست 

آوردن خواص ساختاری و الکترونیکی برای هر 

ی هاگیرینکات و نتیجه. آلوتروپ استفاده کردیم

 حاصل را 

𝑜های  ( آلوتروپ4 − 𝐴𝑙𝑁  وℎ − 𝐴𝑙𝑁  ساختار شش

𝑡𝑜 هایضلعی هستند و آلوتروپ − 𝐴𝑙𝑁  مربعی

𝑡𝑑هستند، آلوتروپ دارای  ساختار  − 𝐴𝑙𝑁 باشد.می 

𝑡ℎ𝑑 های ( برای آلوتروپ7 − 𝐴𝑙𝑁   وℎ − 𝐴𝑙𝑁    و

𝑡𝑑 − 𝐴𝑙𝑁 های آلومینیوم و نیتروژن در اتم

مشارکت دارند در حالی که برای  𝑠𝑝2هیبریداسیون 

𝑠𝑝1های در هیبریداسیون آلوتروپ + 𝑠𝑝2 .قرار دارند 

نوارهای  جای در ساختار شبکه نانو حضور تهی (1

ا را همذکور، خواص مغناطیسی و قطبیدگی اسپینی آن

  دهد.تأثیر قرار می تحت

وار شده برای نانون مغناطیسی محاسبهمقدار گشتاور ( 1

ای مفروض در حضور یک تهیجای لایه آرمچیر یک

 مگنتون بوهر است.  01/4برابر 

-های معرفی شده نیمه رسانا می( تمامی آلوتروپ0

𝑡𝑑ℎهای باشند.  آلوتروپ − 𝐴𝑙𝑁  وℎ − 𝐴𝑙𝑁  دارای

الکترون ولت( و  0/1ترین گاف انرژی )بیش
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𝑡𝑑های آلوتروپ − 𝐴𝑙𝑁   و𝑜 − 𝐴𝑙𝑁 ترین  دارای کم

 باشند.الکترون ولت( می 0/2گاف انرژی)
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