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  مقدمه -1

به  ينانو مواد دوبعد یبه بررس یاديتوجه ز یر،اخ يهاسال در
فرد منحصربه یزیکیخاص و خواص ف يساختار هايیژگیو یلدل

از جمله  یمختلف هايینهمواد در زم ینها جلب شده است. اآن
مورد توجه قرار  یمیمواد و ش یل، مهندسماده چگا یزیکف

 ینمتنوع ا کاربردهايتوجه،  ینا یاصل یلاز دلا یکیاند. گرفته
]، 1[ينور هاييفناور یک،مانند الکترون ییهامواد در حوزه

 یقات]، تحق3[يانرژ یلو تبد یره]، ذخ2[هازگریکاتال
موجب  هایژگیو ین] است. ا5] و حسگرها[4[پزشکییستز

 یقاتیتحق يهااز حوزه یکیبه  یرمواد در دهه اخ ینکه ا اندشده
 2004در سال گرافن کشف  یان،م ینشوند. در ا یلپرطرفدار تبد

 ین]. ا6[آیدیبه شمار م یقاتتحق یندر ا یعنوان نقطه عطفبه
 یلاز کربن است، به دل یاتمتک یهلا یکماده، که شامل 

سرعت در ] به6،7[شفافیت رسانندگی عالی وهمچون  هایییژگیو
 هايیستمو س هاباتري خورشیدي، يهامانند سلول ییکاربردها

بر گرافن، مواد  علاوه ] مورد توجه قرار گرفت.8[فوتوولتائیک
وجود دارند که توجه محققان  یزن یقبا خواص عا یگريد يدوبعد

با ساختار  یتریدمواد، بور ن یناز ا يااند. نمونهرا به خود جلب کرده
بور  یبساختارها، که از ترک ین]. ا9است[ )h-BN(یاگونالهگز

و  )Cربن(مانند ک یبا عناصر گروه چهارم جدول تناوب )BN(یتریدن
با  یمشابه هايیژگیو يدارا آیند،یوجود مبه )Siیلیکون(س

کربن با  یبترک ینهها در زم، پژوهش1989گرافن هستند. از سال 
از ساختارها  یانواع مختلف یباتترک ین] و ا10آغاز شد[ بور نیترید

 عاملی تواند می ناهمگون ساختارهاي ایجاد یا نوارها نانو ساخت آیا که است موضوع این بررسی پژوهش این هدف :چکیده
 PBE نظیر هايتقریب اب چگالی تابعی نظریه چارچوب در کار این .خیر یا باشد ترکیب این الکترونی نوار گاف شدن باز براي

 شده انجام اسپرسو کوانتوم افزارنرم با و بهبودیافته تخت امواج روش توسط محاسبات است. گرفته قرار بررسی مورد LDA و
 پیوند داراي که دارد وجود نیز N و Si، B عناصر شامل 2sp پیوند با هگزاگونالی گونه گرافن هايشبکه از جدیدي گونه است.

 رفتار بر دلالت BN2Si ترکیب یالکترون ي،ساختار خواص هستند. ايلایه میان واندروالسی پیوند و ايلایه روند کووالانسی
 مفید بسیار آند تولید در ویژگی این ،دارد بالایی سرعت BN2Si در هاالکترون حرکت که آنجایی از دارد. ترکیب این لزيف

 استفاده باتري تولید براي بتوان آن از و شده انجام خوبی به آن در یون نفوذ تا شودمی موجب هاویژگی این ترکیب است.
 به تواندمی پژوهش این محاسبات و هاسازيشبیه نتایج شود.می انجام بالایی سرعت با ها،آند این در تخلیه و شارژ کرد.

 کنند. استفاده باتري آند ساخت براي ماده این از تا کند کمک محققان

 .BN2Si ترکیب ناهمگون، ساختار نانوساختار، چگالی، تابعی نظریه :يکلید واژگان

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 https://doi.org/10.71508/crn.2025.140406021215880 



   

 12  پاییز 1404| شماره 3 | سال چهارم  
 

            شیمی و نانوشیمی

 یشرا به نما ی] که هرکدام خواص متفاوت11[دهندیم یلرا تشک
 ینهدر زم ياگسترده مطالعات یل،دل ین. به همگذارندیم
 یجاز نتا یکی]. 12مواد صورت گرفته است[ ینا هايیژگیو

در سال  یدر فاز مکعب BC₂N یبسنتز ترک ینه،زم ینبرجسته در ا
انگستروم گزارش  64/3ثابت شبکه  یق،تحق یندر ا بود. 2001

ب با یترک ینبه الماس دارد. ا یاديشد و ساختار آن شباهت ز
پس از  یگاپاسکال،گ 282 یو مدول حجم یگاپاسکالگ 76 یسخت

شده مطرح مواد شناخته ینتراز سخت یکیعنوان الماس، به
تحت  بور نیتریدبا  یلیکونس یبراستا، ترک ینهم در ].13شد[

 ینکهوجود ا با ].14آغاز شد[ 2016از سال  BN2Siفرمول 
سال گذشته  چنداز  BN₂Si یبدرباره ترک یراخ ينظر هايیبررس

منتشر شده  ینهزم یندر ا یشروع شده است، تاکنون مقالات اندک
، انجام نشده است یبترک ینا یاست. اگرچه تاکنون ساخت تجرب

 یداريهمچون پا هایییژگیو یلدلبه  یهاول یجاما پس از انتشار نتا
و شباهت به گرافن، مورد توجه  ي، رفتار فلزینامیکید

 یخواص يبر رو یژهوبه یهاول یقاتپژوهشگران قرار گرفت. تحق
گاف  ییراتها و عوامل موثر بر تغالکترون یريپذمانند تحرك

 ییبه سرعت شناسا هایژگیو ینمتمرکز شد و ا یبترک ینا ينوار
 ].15شدند [

ساندوال و همکارانش با استفاده از  ي، ارنستو د2017سال  در
شیب تعمیم  یبتحت تقر VASPافزار و نرم یچگال یتابع یهنظر

 یداريرا انجام دادند که در آن پا یقاتیتحق] PBE(]16یافته (
 یبررس BNبا بلور  یلیکوناتم س یباز ترک یمختلف یباتترک
و گروهش با  یوآن یاج یدر همان سال، ش ین]. همچن17شد[
 افزاروابسته به زمان و نرم یچگال یتابع یهاز نظر گیريبهره

Castep ]18[یبدر ترک یموضع یسطح يهاپلاسمون ۀبه مطالع 
Si₂BN قادر به  یبترک ینها نشان داد که اآن یجنتا  .پرداختند

 4صفر تا  ین(ب يانرژ یینپا يهابازه اکثردر  يجذب انرژ
با گرافن بازه جذب  یسهست، که در مقاولت) االکترون
 ي،ساختار هايیژگیبر وعلاوه ].19[شودیرا شامل م يترگسترده
 یها مورد بررسپژوهش یدر برخ یزن یبترک ینبالقوه ا يکاربردها

و  سینگکه توسط  یعنوان مثال، پژوهشقرار گرفته است. به
وان عنبه Si₂BN یبکه ترک دهدیهمکارانش انجام شد نشان م

و  کندیعمل م یدروژنه سازيیرهذخ يماده مناسب برا یک
با  یطیمح یطدر شرا یدروژنه سازيیرهکه ذخ کنندیشنهاد میپ

 یبترک ینا ین،]. همچن20است[ یرپذامکان یبترک یناستفاده از ا
 NO₂ ،NOمانند  ییجذب گازها يحسگر برا یکعنوان به
استفاده  يبرا يان مادهعنوابه یدجد یقاتتحقدر  یاو  ]NH₃ ]21و

 باز ].22قرار گرفته است[ یبررس دمور یتیومیل هاييدر باتر
آن را  يکاربرد هايینهزم تواندیماده م یک يکردن گاف نوار

که ماده مورد نظر  شودیکار باعث م ینشدت گسترش دهد. ابه
 يهاپرکاربرد مانند سلول ياز ابزارها یاريدر ساخت بس

 يو حسگرها یکیالکترون يهاتراشه ستورها،یترانز یدي،خورش
به  يگاف نوار یل، مهندسیدل ین]. به هم23استفاده شود[ یحرارت
 ي. براشودیم یلتبد یدمواد جد یاز مراحل مهم در طراح یکی
باز کردن  يبرا یمختلف يهااز روش توانیم Si₂BNیب ترک

ده از استفا یکی،بهره برد، از جمله اعمال تنش مکان يگاف نوار
 یجادمتفاوت، ا يساخت نانو نوارها ی،خارج هايیدانم

 ینناهمگون. ا يساختارها یبو ترک یهلا دچن یادو  يساختارها
 ییررا تغ Si₂BN یبترک یالکترون هايیژگیو توانندیها مروش

 آن را باز کنند. يدهند و گاف نوار

 رهاوانو ساخت نان یانکته است که آ ینا یابیارز یقتحق ینهدف ا
ثر روش مؤ کیبه عنوان  تواندیناهمگون م يساختارها یجادا یا
 یبکتر یالکترون هايیژگیو ییرو تغ يباز کردن گاف نوار يبرا

Si₂BN یهپرسش، از روش نظر ینپاسخ به ا يعمل کند. برا 
ر ب اتییرتغ یناثرات ا تابهره گرفته خواهد شد  یچگال یتابع

 .یردقرار گ یمورد بررس یبترک یخواص الکترون

 محاسبات -2

 تابعی نظریۀ چارچوب در اولیه مفاهیم از استفاده با تحقیق ینا
 هايتقریب از استفاده و پتانسیلشبه روش با) DFT(چگالی
 تقریب و ]GGA(]16یافته (تعمیم شیب تقریب نظیر مختلف
 با همبستگی-تبادلی پتانسیل تخمین براي )LDA(موضعی چگالی

گردد. از ترکیب عناصر می انجام اسپرسو کوانتوم محاسباتی کد
Si ،N  وB ها شود که از میان آنهاي مختلفی حاصل میترکیب
 ]BN2Si]17و  )BN2Si( ،2)BN2Si( ،3)BN2Si(12توان به می

 BN2Siصورت خاص ترکیب اشاره نمود که در این پژوهش به
سازي اما قبل از آن به ساخت و بهینه .ردگیمورد بررسی قرار می

هاي در حالت بلوري با استفاده از تقریب BNساختاري ترکیب 
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PBE در این محاسبات مقدار همگرایی انرژيشود. پرداخته می 
ریدبرگ  10-6ها مقدار ریدبرگ و حداکثر نیروي وارد بر اتم 8-10

عداد نقاط علاوه بر این ت. انتخاب شده است(Ry/Bohr) بر بوهر
و انرژي قطع تابع موج  15×15×1شبکه در منطقه اول بریلوئن 

لایه با ریدبرگ به دست آمده است. در بررسی ساختارهاي تک 65
است؛ تعداد نقاط شبکه  z که خلأ اعمالی در راستايتوجه به این

براي مشخصات  .در نظر گرفته شده است 1مقدار  z در راستاي
اراي ساختاري هگزاگونالی است از که د BNترکیب  ساختاري

و همکاران  نتایج حاصل از پژوهش ایکس یو یانگ نیان
.)a.u(4/71)=oA(2/49=a  2/67و=c/a  استفاده شده

 .]24[است

 بحث و نتایج -3

زي ساختاري و خواص الکترونی سابهینه 1-3
 BN2Siنوارهاي نانو

ي نانو نوارها اسب جهت ساخت و توصیفکارهاي منیکی از راه
 . بااست ، استفاده از سلول واحد اورتورومبیکmonoBN2Siمختلف 

 bو  aها در راستاي ثابت شبکۀ توجه به نحوة قرار گرفتن اتم
ر نوع سلول واحد مختلف تشکیل داد که د 4توان ساختار، می

ظیر هاي ساختاري نسازيشود. تمام بهینهنشان داده می 1شکل 
با سلول  monoBN2Siها براي سازي ثابت شبکه، مکان اتمبهینه

 گردد. واحد اورتورومبیک انجام می

اگر  و است Nاتم  4و  Bاتم  4؛ Siاتم  8سلول واحد شامل این 
در نظر  bتر را و ثابت شبکۀ بزرگ aتر را ثابت شبکۀ کوچک

با ، nomoBN2Siبهینه سلول واحد  شبکۀثابت ، مقدار گرفته شود
 و با تقریب Å 03/11=bو  Å 37/6=a برابر با GGAتقریب 

    
 (د) (ج) (ب) (الف)

 ..monoBN2Siنمایش انواع سلول واحدهاي اورتورومبیک ساختار  .1شکل

LDA  برابر باÅ 31/6=a  وÅ 95/10=b که با نتایج  است
 Åو  Å 42/6=a( ]25[و همکاران حاصل از پژوهش افتناکیس

29/11=b (در مقاله مذکور خوانهم) ا توجه به بی مناسبی دارد
 2ه کهدفی که مد نظر داشتند سلول واحدي را انتخاب کردند 

 شبکه ابتبرابر سلول واحد اورتورومبیک است لذا جهت مقایسه، ث
شاید در ). شودتقسیم می 2حاصل از این مقاله بر  aدر راستاي 

با  BN2Siلایۀ و الکترونی ساختار تک بررسی خواص ساختاري
ي اراسلول واحد اورتورومبیک، تفاوت میان این چهار حالت د

نو نا اما این سلول واحدهاي مختلف جهت تشکیل ،اهمیت نباشد
شوند یرفته مها، ساختارهاي دو و چندلایه به کار گنوارها، نانولوله

ر در آن، علاوه بها در موارد مذکور قابل مشاهده است. و تمایز آن
 bو  aکه ثابت شبکۀ هر یک از سلول واحدها، بر حسب این

توان یساختار بر کدام یک از محورهاي مختصات، منطبق باشد م
ها در تمدو حالت مختلف ایجاد کرد که با توجه به نحوة چینش ا

) AC(صندلی) و ZZها حالت زیگزاگی(دو راستاي مختلف به آن
راي هر یک از محور خاصی ب 1شکل  شود و لذا درگفته می

ار ساخت به راستاها تعریف نشده است و در ادامه، هر بار با توجه
 2اي از آن در شکل گردد که نمونهمورد نظر محورها تعریف می

ها بر شود. به عنوان مثال براي تشکیل نانو نوارنشان داده می
به یا زیگزاگی، ل صندلیهاي که کدام یک از چینشحسب این

 حالت توان دوهاي جانبی نانو نوار را به خود اختصاص دهند، می
ویر ، تصا1Dبه ازاء عرض  2 مختلف را مشاهده کرد که در شکل

سازي نهبعد از بهی و زیگزاگی صندلیسلول واحدهاي هر دو حالت 
 هاي جانبی در امتداد عمود بر عرض نانوشود. لبهنشان داده می

لایه، علاوه بر تشکیل نانو نوارهاي تکبراي  نوار قرار دارند.
) yاستاي ر، باید در راستاي دیگري( به عنوان مثال در zراستاي 

 در  پژوهش مقدار خلأ گرفته شود که در این نیز خلأ در نظر

  
 (ب) (الف)

 و صندلیو لبه (الف) D1با عرض  BN2Siنمایش سلول واحد نانو نوار  .2شکل

 .یگزاگ(ب) زی
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گستروم در آن 15در همه ساختارها، برابر با  yو  zمحور  راستاي 
 دآزااي شود. علاوه بر آن در نانو نوارها، پیوندهنظر گرفته می

 2که در شکل  طورهمانشود و توسط اتم هیدروژن پر می
اي راست درکه  Si-Siحاصل از پیوند  Siگردد اتم مشاهده می

و دند با گیرد، به جاي تشکیل پیوزاگی قرار میگطول نانو نوار زی
ن قرار که در مجاورت آ Siاتم هیدروژن تمایل دارد که با اتم 

  .دارد، پیوند تشکیل دهد

داراي خاصیت فلزي  BN2Siو زیگزاگی  صندلیساختارهاي 
هستند و در ادامه به عنوان نمونه تغییر خواص الکترونی نانو 

. ردیگیممختلف مورد بررسی قرار هاي در عرض صندلینوارهاي 
در ابتدا بعد از ایجاد خلأ و پر کردن پیوندهاي آزاد با اتم 

شوند و سپس سازي میهیدروژن، هر یک از ساختارها بهینه
چگالی  3گردد که در شکل خواص الکترونی آن محاسبه می

شود. علاوه بر آن در هاي همۀ ساختارها نمایش داده میحالت
جهت مشاهدة تغییرات ایجاد شده، چگالی  شکل مذکور،

در  1مونوهاي سلول واحد اورتورومبیک اولیه نیز با عنوان حالت
نشان  3طور که در شکل همان شوند.این شکل نشان داده می

شود تمام نانو نوارهاي تشکیل شده داراي خاصیت فلزي داده می
ش تعداد هستند و با افزایش عرض نانو نوارها با توجه به افزای

هاي اما انرژي قله ،یابدها نیز افزایش میها مقدار چگالی حالتاتم
کنند و به خصوص دو قله در ها تغییر نمینمودار چگالی حالت

 محدوده سطح فرمی قابل مشاهده است که انرژي این دو قله 

   
 (ج) (ب) (الف)

   
 (و) (ه) (د)

هاي تو چگالی حال BN2Siلایه ي ساختار تکهانمودار (الف) چگالی حالت .3شکل
 D7، (ه) D5، (د) D3، (ج) D1هاي (ب) به ازاء عرض BN2Si صندلینانو نوار لبه 

 .9Dو (و)

                                                 
1 Mono 

ررسی ف بیکی از اهدا یکسان است. اًخاص در همه نمودارها تقریب
 و ندلیصي نانو نوارها، امکان ایجاد گاف نواري در نانو نوارها

ن از آ رساناي حاصلتوان کاربرد ساختارهاي نیمزیگزاگی بود تا ب
 ایجرا در تجهیزات مختلف مورد بررسی قرار داد که طبق نت
زي حاصل از این بخش، در تمامی شرایط ساختارها خاصیت فل

ا ب ییانانو نواره لیعلاوه بر آن امکان تشککنند.  خود را حفظ می
 حالت نیوهش، اپژ نیوجود دارد که در ا زیمشابه ن يالبه يهااتم

 جمله د از. همانطور که اشاره شقرار نگرفته اند یبررس ها مورد
اي تارهجهت بررسی  بازکردن گاف نواري ایجاد ساخموارد دیگر 

 گیرد.باشد که در ادامه مورد بررسی قرار میناهمگون می

 ساختارهاي ناهمگون -2-3

وجب تغییر کنار گرافن م در hBNکه حضور ساختار با توجه با این
فن گراتقارن ساختار در نقطۀ دیراك و باز شدن گاف نواري 

ین پژوهش، ادر  هاي محتملیکی از ایده لذا، ]26د[گردمی
 ییراتغبررسی تو  hBNو  BN2Si لایۀتشکیل ساختارهاي چند 

حد در ابتدا لازم است سلول واباشد. ها میدر آن گاف نواري
د حل واسلو شبکۀابت ثگردد. مشترکی براي هر دو ساختار تعریف 

بر برا BN2Siو براي  Å52/2=a برابر است با hBNهگزاگونالی 
و  BNhاز  5×5بنابراین لازم است ابرسلول  .Å37/6=a است با
ن طول در نظر گرفته شود که به ازاء آ BN2Siاز  2×2 ابرسلول

 نطباقعدم ادرصد 09/1ة بردار ابرسلول هر دو ساختار به انداز
 رد. شبکه دا

که از (براي این Cبا نام  hBNو  Aبا نام  BN2Siاگر ساختار 
گردد) ي میگذارنام Cمتمایز باشد با  Bنمایش عنصر بور با حرف 

 ACA لایۀ سهو ساختار  AC یۀساختار دولا شان داده شود،ن
با  Cو  Aن میا ۀبهین لۀو فاص گرددمیتشکیل  4شکل مطابق با 

ر ب داییجانرژي  کمینۀ نمودار تغییراتبا استفاده از  ACDعنوان 
 . شودمیمحاسبه  ACDحسب 
، vdWو  LDAمیان دولایه با استفاده از تقریب  بهینه فاصلۀ

ن انرژي که به ازاء آاست،  Å 86/3و  Å 70/3 برابر باترتیب به
 vdWو  LDAبا استفاده از تقریب  ACساختار  همدوسی

طور جه هماندر نتیاست.  eV 92/2 و eV 20/2ترتیب  برابر با به
ست ساختار پایدارتري را به د vdWتقریب  رفتکه انتظار می

 دهد.می
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 (ب) (الف)

 
 (ج)

 )، (ب)hBN/BN2Si )ACنمایش سلول واحد ساختار ناهمگون (الف)  .4شکل 
BN2SihBN//BN2Si )ACA لایۀ  ي تکهاحالت) و (ج) نمایش چگالیBN2Si 

)A ؛(hBN )Cو سا ( ختارهاي ناهمگونhBN/BN2Si )AC و (
BN2SihBN//BN2Si )ACA.( 

 نتیجه گیري -4

د کهاي ابتدا به ساکن و در این پژوهش، با استفاده از روش
 هاي ساختاري و الکترونیمحاسباتی کوانتوم اسپرسو ویژگی

لایه و ایجاد ساختار در حالت نانو نوار تک BN2Siساختار 
 ها و ساختار نواري) با هدفحالتناهمگون (از جمله چگالی 

ار اختسبررسی باز کردن گاف نواري ترکیبات، جهت کاربرد این 
د مور که در ترکیبات در قطعات صنعتی مورد بررسی قرار گرفت

رکت حاز آنجایی که گردید. بررسی خاصیت فلزي حفظ 
ژگی در تولید سرعت بالایی دارد، این وی BN2Siها در الکترون

ی فلز رسد با توجه به ویژگلذا به نظر می مفید است.آند بسیار 
هاي يرناببودن این ساختار کاربرد این ترکیب به عنوان آند در 
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Abstract: The aim of this study is to investigate whether the creation of nanoribbons or the creation of 
heterogeneous structures can be a main factor in the opening of the electronic band gap of these compounds. This 
work has been investigated in the framework of density functional theory with approximations such as PBE and 
LDA. Calculations have been performed using the augmented plane waves method and Quantum Espresso software. 
There is also a new type of hexagonal graphene network with sp2 bonding, including Si, B, and N elements, which 
have intralayer covalent bonding and interlayer van der Waals bonding. The structural and electronic properties of 
the Si2BN compound indicate the metallic behavior of this compound. Since the movement of electrons in Si2BN is 
high, this feature is very useful in the production of anodes. The combination of these features allows for good ion 
penetration in it and it can be used to produce batteries. Charging and discharging in these anodes are carried out at 
high speeds. The results of the simulations and calculations of this research can help researchers use this material to 
make battery anodes. 
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