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 کر منبع آزاد است.باز نشر این مقاله با ذ
  این مقاله تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد.

 nGen-20C و n=1 nSin-20C)-5 (ساختارهاينانو یخواص الکترون بررسی

  یچگال یتابع یۀنظرروش به
  3سپیده کتابی، 2یت، مریم قلی زاده آرش1،*فرّخ رؤیا نیکمرام
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  یدهچک
 ي،، گاف انرژینامیکیترمود یداريز نظر پاا n=1( nGen-20C-(5 و n=1 nSin-20C)-(bowl 20 C، 5ينانو ساختارها یقتحق یندر ا
 LSDA/6-31G کوآنتومیدر سطح محاسبات تابعی چگالی  ۀکمک نظریبه یديو کاربرد آنها در سلول خورش یکیالکتر یتهدا

 یجنتا اند.نتیجه شده 5Ge15C و 3Si17C کلوین، 300ساختارها در  پایدارترین اند.قرار گرفته یسهو مقا یمورد بررساتاق  يدر دما
اف گ قابل ملاحظۀ کاهشمنجر بهاما  ندارد يبر گاف انرژ یمنظم یرثأت یمژرمان یاو  یلیکونکه تعداد استخلاف س دهندینشان م

و  3Ge17Cبیشترین هدایت الکتریکی در کمترین گاف انرژي و  شود.افزایش هدایت الکتریکی می ساختارها و ۀانرژي در هم
4Si16C الکترون یرندةپذ جزء يتراز لومو يدهندة الکترون و سطح انرژجزء  يتراز هومو يسطح انرژ گافدست آمده است. هب، 

 الکترون ةیرندعنوان پذهب 3Si17Cساختار  دواست.  یفتو ولتائیک با پتانسیل کاربردالکترون بین دو ساختار  انتقالفاکتور مهمی در 
  کار روند.هب یديسلول خورشساخت در  توانندیم ،ولت)ocV( )93/1 (مقدار ولتاژ یممبا ماکز ،الکترون ةعنوان دهندهب 5Ge15Cو 

  OCVگاف انرژي،  نظریه تابعی چگالی، ژرمانیم، ، استخلاف سیلیکون،bowl20 C :کلیدواژگان

  مقدمه
ها در استفاده از مولکول یراخ يهادر سال   

 یکینالکترو هايفعال دستگاهعنوان اجزاء به یک،الکترون
توجه پژوهشگران  در این راستا، .است توسعه یافته

مانند  ،نانو يهاسامانه ییخواص رسانا ۀمطالعبه
قویاً ماده خواص الکترونی است.  شدهها جلب نفولر
 ها و تحركثر از میزان غیر مستقر بودن الکترونمتأ

 رو سنتزاز این. ]1[ پذیري آنها در ماده است
ساختارهایی با پایداري ترمودینامیکی، تحرك الکترونی 

مورد توجه قرار گرفته  ،و هدایت الکتریکی مناسب
کاربرد روزافزونی در  کوآنتومیهاي شیمی روش است.

                                                        
  Nikmaram87@yahoo.com :نویسنده مسئول* 

 بینی انتقالاتتخمین خواص الکترونی ماده و پیش
 مواد خالص معمولاً  د.نالکترونی بین مواد، دار

 الکترونی پایینی دارند و یا عایق الکتریکی پذیريتحرك
 ءتقاساختارها میتواند در ارنانوتصحیح شیمیایی هستند. 

ت ثر باشد. طراحی و ساخؤم پتانسیل الکترونیکی آنها
افزودن  صورتهب ،نانو ساختارهاي اصلاح شده

لکول آلی، ویک میا هترو اتم به و ناخالصی
ندین را چالکترونی و هدایت الکتریکی آن پذیريتحرك

 .]2-3[ دهدبرابر افزایش می

تواند در پیشنهاد میانرژي  گافگیري هانداز
ساختارهایی با کاربرد الکترونیکی سهم مهمی داشته 

هاي انرژي، روش گافبراي دستیابی به. ]4[ باشد

mailto:Nikmaram87@yahoo.com
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از این  یکی 1NBOروش  .مختلفی وجود دارد
ربیتال طبیعی روش از مفهوم اواین  در هاست.روش

می هاي مولکولی و اتها در اوربیتالبراي توزیع الکترون
بر پایۀ روشی  NBOتجزیه و تحلیل  شود.استفاده می

 کند.آن تبدیل می شکل مستقراست که تابع موج را به

هاي طبیعی پیوندي که بالاترین عدد اشغال را اوربیتال
رند و گیمی بر چگالی الکترونی را در ۀدارند، تقریباً هم

تصویر دقیقی از چگالی در مدل ساختار لوویس ارائه 
 ةهاي طبیعی غیرپیوندي باقی مانددهند. اما اوربیتالمی

شامل کسر  ،هاي ضدپیوندي و ریدبرگاوربیتال
 هايکوچکی از چگالی الکترونی هستند. اوربیتال

غیرمستقر کردن ی پیوندي نقش اصلی را در عطبی
هاي کاملی از اوربیتال ۀلوویس دارند. مجموع ساختار

طبیعی پیوندي لوویس(دهنده) و غیر لوویس (گیرنده) 
ل شکل کاماست تا توزیع چگالی الکترونی به نیاز

 ةرندیگ-دهنده یرمستقرغي هاکنشتوصیف شود. برهم
 لوویس،یرو غ یسلوو یونديپ یعیطب هايیتالاورب ینب

هش پرشده کا یمولکول هايیتالاوربرا نسبت به يانرژ
است که از  یمیاییامر منطبق با اثرات ش ین. ادهدیم
 ینب ي. اختلاف انرژرودیرزونانس انتظار م یداريپا

ها لکترونا توسطاشغال شده  یلکولوم یتالاورب ینبالاتر
2)omoHاشغال  یلکولوم یتالاورب ینتریین) و پا

 يانرژ ینشود. ایم یدهنام يانرژ)، گاف umoL(3نشده
 الکترون است یک انتقال يلازم برا يانرژ یقتدر حق

-7[ قرار داد یالکترون یۀ پرشدةلا ترینیکه در خارج
5.[ 

                                                        
1 Natural Bond Orbital 
2 Highest Occupied Molecular Orbital 
3 Lowest Unoccupied Molecular Orbital 

 يیبریده يهایتالبا اورب یسهدر مقا ی،آل يهايهادنیمه
2SPتحرك و عدم استقرار  یشافزا ۀواسطه، ب

دارند. مقدار  يکوچکتر ي، گاف انرژπ يهاالکترون
 ةدر گستر ها معمولاًيهاد یمهدر ن يگاف انرژ يعدد

و  یمژرمان يالکترون ولت است. گاف انرژ 2تا  5/0
الکترون ولت  12/1و  66/0برابر با  یبترتهون بیلیکس

 ].8است [

 دي،یخورش يهامانند سلول یک،فتو ولتائ هايسامانه در
 یفساختار، متناظر با ط يِ که گاف انرژیدر صورت

 یبا بازده یديخورش ي) باشد، انرژeV 1/1( یدخورش
 نی. بهترشودیم یکیالکتر یانجربه یلخوب، تبد

 ینکلو 300 یمتعارف يدر دما یديسلول خورش ییکارآ
 ]. 9-10شود [یم یابیارز

 یتالاورب يسطح انرژ یک،فتو ولتائ هايسامانه در
 يهومو از جزء دهندة الکترون و سطح انرژ مولکولی

اکتور الکترون، ف ةیرندلومو از جزء پذ یلکولوم یتالاورب
دو جزء است که  ینا ینانتقال بار ب یزاندر م یمهم

4ولتاژ مدار باز  یجادآن ا ۀیجنت
OCV  .استOCV 

ء در دو جز ینب یکیالکتر یلاختلاف پتانس یممماکز
 در حالتی است که جریان صفر است. مدار باز  ۀسامان

و  Belghitiمحاسبه شده توسط  يگاف انرژ مقدار
حاصل از مشتق فولرن  یديسلول خورش يبرا همکاران

وان عنهاستر ب یلمت یداس یریکبوت-61C-یل) فن6و6(
 ةهندعنوان دهب ییوفنت یباتالکترون و ترک ةیرندپذ

در  B3LYP/6-31G(d) یالکترون در سطح محاسبات
 دست آمده استهولت ب رونالکت 89/1تا  99/0گستره 

]11.[  

4 open-circuit voltage 
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 Pablo P. Boixتوسط  تحقیق تجربی دیگري که در
سلول  حاصل از ژولتا ،گرفتهصورت  ناو همکار

  خورشیدي

 butyric acid methyl ester -61C-phenyl [6,6]
عنوان هعنوان پذیرنده و مشتقات پلیمردي تیوفن بهب

دست هولت ب 78/0 ،در حلال کلروفرمالکترون  دهندة
 ]. 12[ آمده است

 يبرا یمناسب یدبالا، کاند یخواهبا الکترون 20C 1نفولر
فولرن و  ].13[ است یکنانوالکترون يساختارها

هاي خورشیدي مشتقات آن در ساخت نانو سلول
 شوند.استفاده می

و  bowlو  cage صورت ایزومرهايهب 20Cفولرن 
ring روماسیون و سپس ببا  2000) در سال 1(شکل

2حذف برم از دودکا هیدران
20H20C سنتز شده است 

]14.[ 

هاي با روش 20Cن رپایداري نسبی ایزومرهاي فول
پایداري  ].13[ مختلف محاسباتی مقایسه شده است

 روش و سطح محاسباتایزومر بستگی قابل توجهی به
فاك توسط پاراسوك و -دارد. محاسبات هارتري

، 20Cهمکاران نشان داده است که پایدارترین ایزومر از 
 هستند cageو   bowlترتیبهو سپس ب ring ایزومر

مورد پایداري  موجود در منابع درتحقیقات  ]13[
  ].15-26[ آمده است 1در جدول 20Cایزومرهاي 

  
  
  

                                                        
1 Fullerene 
2 dodecahedrane 
3 Density Functional Theory (DFT) 

  
  در محاسبات مختلف 20C یزومرهايا يانرژ .1جدول

  محاسبات
 (DFT) 3تابعی چگالی ۀدر این تحقیق از روش نظری   

-LSDA/6 کوآنتومیدر سطح محاسبات مکانیک 

31G   20ایزومرهاي فولرن  4بهینه سازيبرايC  در فاز
تقریب چگالی اسپین در  استفاده شده است.گاز 

توابع همبستگی و تبادلی الکترونی ، LSDA 5موضعی
  .]27-28 [شوندمیاستفاده  اماً ؤت

4 optimization 
5 Local Spin Density Approximation 

  Ref  نویسند(گان)  Method  انرژي

cageE<  bowlE<  ringE  HF 

Parasuk 
and 

Almlof 
(1991)  

15 

cageE< bowl E<  ringE  HF  
Feyereise

n et al. 
(1992)  

16 

ringE<  bowlE<  cageE  LDA  
Brabec et 
al. (1992)  17 

ringE<  bowlE<  cageE  LDA  Wang et 
al. (1996)  18 

cageE< bowl E<  ringE  GGA  
Raghavac
hari et al. 

(1993)  
19 

cageE < bowl< Ering E  Hybrid 
HF/DFT  

Allison 
and Beran 

(2004)  
20 

cage< E bowl< E ringE  DFT/  
B3LYP  

Xu et al. 
(2006)  

21 

ring< E bowl≈ E cageE  CCSD  Taylor et 
al. (1995) 

22 

ring< E cage< E bowlE  CCSD  An et al. 
(2005)  

23 

ring< E bowl< E cageE  Tight-
binding  

Cao 
(2001)  

24 

cage< Ering < E bowlE  
QMC 

pseudo  
potential  

Grossman 
et al. 

(1995)  
25 

cage< E ring< E bowlE  QMC(all 
electron)  

Sokolova 
et al. 

(2000)  
26 
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 ring 20Cو  bowl 20Cو  cage 20C ایزومرهايانرژي  
ترتیب برابر با هب 31G -LSDA/6سطح محاسباتی در
دست آمده هب هارتري -49/752و. -32/767و  -02/762

تحقیق  ۀدر ادام bowl20 Cاز ساختار  بنابراین .است
با  bowl 20Cساختارهاي  استفاده شده است.

م و نیز با ات 5تا  1تعداد هاي سیلیکون بهاستخلاف
 يسازینهبهاتم  5تا  1تعداد هاي ژرمانیم بهاستخلاف

 يبرا IRیارتعاش يهامحاسبات فرکانس اند.شده
 يها(با فرکانس لکولیوم ۀهندس یدارترینپا یصتشخ

همۀ  ].29[ انجام گرفته است 986/0 یاس) با مقیقیقح
به  ابییدست محاسبات فرکانسی، ي،سازینهمحاسبات به

ر د ینامیکی،ترمود يهایتو کم یلکولوم يهایتالاورب
با  LSDA/6-31G یسطح محاسبات

 300دماي اتاق در  ،]Gaussian 03  ]30افزارنرم
پایداري ترمودینامیکی نانو  .صورت گرفته استکلوین، 
یا سیلیسیم و با  استخلاف شده bowl 20Cفولرن 
  Siاثر تعداد استخلاف همچنین ،در دماي اتاق ژرمانیم

و  هدایت الکتریکیگاف انرژي، تغییر  تغییر در Ge و

در سطح  مقدار ولتاژ حاصل از جفت ساختارها،
 قرار محاسبه مورد LSDA/6-31G یمحاسبات

 است. گرفته

هدف تعیین جفت ساختارهایی با کاربرد فتو ولتائیک  
با ژرمانیم و  bowl 20Cفولرن استخلاف  است.

پنج ضلعی از یک تا پنج  سیلیکون بر روي حلقه
    استخلاف، انجام گرفته است.

دو  وژرمانیم پنج استخلاف شده با براي نمونه، فولرن 
پایداري  شود.مشاهده می 2در شکلسیلیکون 

با  1ۀترمودینامیکی نسبیِ هر ساختار مطابق معادل
 محاسبۀ اختلاف انرژي آزاد گیبس ساختار استخلاف

شده، با انرژي آزاد گیبس فولرن بدون استخلاف 
  شوند.مشاهده می 2دست آمده است. نتایج در جدولهب

∆G = G substituted structure - G C20 bowl                    1 
 
 
 
 
 
 
 
 

 LSDA/6-31Gسباتی در سطح محاین کلو 300 يدر دما ∆Gو  G .2جدول

 
 

G/ kJ.mol-1 

C20 C19Si1 C18Si2 C17Si3 C16Si4 

552/326 527/625 507/795 359/783 462/637 

C19Ge1 C18Ge2 C17Ge3 C16Ge4 C15Ge5 

669/674 420/807 469/005 340/841 214/179 
1-G/ kJ.mol∆ 

C19Si1 C18Si2 C17Si3 C17Si4 C16Si5 

701/24- 531/44- 543/192- 688/89- 619/91- 
C19Ge1 C18Ge2 C17Ge3 C16Ge4 C15Ge5 

117/348 -131/519 -83/320 -211/485 -338/147 



 رؤیا نیکمرام و همکاران  ...             فرخينانوساختارها یخواص الکترون یبررس                                210   

 

       
           ب                           الف   

  
  ج                                      

  .bowl 20C :ج .cage 20C :ب .ring20 C :الف .1شکل

  

  
 

 پنج و دو سیلیکونبا استخلاف شده   bowl 20Cفولرن  .2شکل
  .ژرمانیم

  

  .در دماي اتاق ساختارها هدایت الکتریکی انرژي هومو، انرژي لومو، گاف انرژي، درصد تغییر گاف انرژي و .3جدول
  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 

یت ها و هداانرژي، میزان انتقال الکترون افبا افزایش گ
ر اثرو در این مطالعه، یابد. از اینالکتریکی کاهش می

 افگر ب ،هاي ژرمانیم و یا سیلیکوناتم استخلاف تعداد
استخلاف  bowl 20Cهدایت الکتریکی فولرن  وانرژي 

داده  2انرژي با معادلۀگاف  گردد.بررسی می ،شده
  شود.می

                                                        
1 electrical conductivity 

Egap = ELumo – EHomo                                     2  

 )T)B/2KgapE-expمتناسب با  ،σ 1هدایت الکتریکی

در  .]31-34[ ثابت بولتزمن است Bkاست که در آن، 
در دماي ثابت هدایت الکتریکی  این تحقیق،

  .محاسبه شده است 3ۀمعادلبا ،  (T=300K)اتاق
3                                      )gapE-exp( α σ 

Structure 
E Lumo 

/ eV 
E Homo 

/ eV 
E gap 

/ eV %∆Egap ߪ 

C20 -1/55 -5/97 4/42 - 0/01203 

C18Ge2 -3/5 -54/24 1/74 60/63 0/17552 

C17Ge3 -4/36 -5/05 0/69 84/38 0/50157 

C16Ge4 -3/66 -5/07 1/41 68/09 0/24414 

C15Ge5 -3/67 -5/32 1/65 62/66 0/19204 

C19Si1 -3/72 -5/58 1/86 57/91 0/15567 

C18Si2 -4/22 -5/28    1/06 76/01 0/34645 

C17Si3 -3/09 -5/63 2/54 42/53 0/07886 

C16Si4 -4/47 -5/02 0/55 87/55 0/57694 

C15Si5 -4/34 -5/36 1/02 76/92 0/36059 
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 تصالاصورت ه، بانتقال بار یندفرآ ی،آل هايرسانایمدر ن
 یچگال ی،اهم اتصالدر حالت  گیرد.انجام می 2اهمی
 یکاننزد یگیبار آزاد در تماس و در همسا يهاحامل

بار آزاد در حجم  يهاحامل یبزرگتر از چگال یلیخ
شامل ترکیبی از  هايسامانهدر  .]35[ رساناستیمن

از اختلاف ، 4ۀطبق معادل، OCVولتاژ  ،اتصال اهمی
ء جز ةلکولی اشغال شدواوربیتال مانرژي بالاترین 

) با انرژي DomoHE,(هوموي دهنده الکترون  ةدهند
 ةلکولی اشغال نشده جزء گیرندوترین اوربیتال مپایین

آید. دست میه) بAumoLE,(لوموي گیرنده  الکترون
اختلالِ حاصل از آمیختگی در محل اتصال دو جزء 

 در محلِ مختلف و نیز اختلالِ حاصل از حاملان بار 
 3/0با کاستن مقدار عددي  دو جزء، ترکیبیِ اتصالِ

 ] 36-37 [گرددالکترون ولت، تصحیح می

Voc =∣EHomo,D∣- ∣ELumo,A∣ - 0/3 eV              4  
خواص انتقال الکترون بین دو  ۀبراي مطالعبنابراین 

جزء، سطح تراز انرژي هومو و لومو از مواد دهنده و 
طور که در الکترون بررسی شده است. همان ةپذیرند
 ،مولکولیشود تغییر در ساختار مشاهده می 3جدول

ثیر مهمی در تغییر سطح تراز انرژي هومو و لومو دارد. أت
ند تواانتقال الکترون از جزء دهنده به جزء گیرنده، می

دو  بینایجاد ولتاژ موجب پلاریزاسیون، انتقال بار و 
 گردد. لکول وم

، درصد گاف انرژي لومو، انرژي مقادیر انرژي هومو،
و  3تغییر گاف انرژي و هدایت الکتریکی در جدول

محاسبه شده براي جفت ساختارها در  OCVمقادیر 
  اند.داده شده ،4جدول

                                                        
2 ohmic contacts 

  نتایج و بحث
  در این تحقیق    

از  nGen-20Cو   bowl 20C ،nSin-20Cنانو ساختارهاي 
دماي اتاق، گاف انرژي،  ترمودینامیکی درنظر پایداري 

هدایت الکتریکی و کاربرد آنها در سلول خورشیدي در 
مورد   LSDA/6-31Gکوآنتومیسطح محاسبات 

   اند.بررسی و مقایسه قرار گرفته

اساس  که براز نتایج تغییر انرژي آزاد گیبس ساختارها 
آمده است، پایداري  2محاسبه و در جدول 1ۀمعادل

  .شده استبررسی ترمودینامیکی آنها در دماي اتاق 
 ساختارهاي با استخلاف سیلیکون ۀهم

(n=1,2,3,4,5) nSin-20C  با مقادیرG∆  ،از نظر منفی
 ساختار هستند. bowl 20C ترمودینامیکی، پایدارتر از

3Si17C  باG∆  1برابر با-kJ.mol 543/192-  پایدارترین
 از بقیه ناپایدارتر -kJ.mol 701/24-1 با 1Si19Cو 

ن ساختارهاي با استخلاف سیلیکوپایداري است. ترتیب 
  صورت زیر است:هب

5   1Si19> C2 Si18> C4 Si17> C5 Si16> C 3Si17C 

 nGen-20Cدر ساختارهایی با استخلاف ژرمانیم،  
(n=1,2,3,4,5)،  1ساختار با یک استخلافGe19C 

 رواز این و بقیه پایدارتر هستند. bowl 20Cاز  ناپایدارتر
دلیل ناپایداري به 1Ge19C از ساختار ،تحقیق در ادامۀ

ا ب ترمودینامیکی در دماي اتاق، صرف نظر شده است.
با  برابر ∆G با 5Ge15C ساختار ،1Ge19Cنظر از صرف

1-kJ.mol 147/338-  3پایدارترین وGe17C  باG∆ 

  ساختار است.ناپایدارترین  -kJ.mol 320/83-1 برابر با
ساختارهاي با استخلاف ژرمانیم پایداري رتیب ت
  صورت زیر است:هب
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6                3Ge17>C2Ge18>C4Ge16>C5Ge15C  
ر هاي کربن با سیلیکون و یا ژرمانیم با تغییاستخلاف اتم

ماهیت شیمیایی ماده، تغییر چشمگیري در سطح انرژي 
نشان  3در جدولهومو و لومو ایجاد کرده است. نتایج 

هومو در همه  مولکولیهاي دهد که اوربیتالمی
ساختارهاي استخلاف دار در مقایسه با اوربیتال 

 ،-eV97/5 ربا مقدا bowl 20Cلکولی هومو در وم
ر لکولی هومو دوکه اوربیتال ماند. طوريناپایدارتر شده

3Ge17C با مقدارeV 05/5-  5ناپایدارترین و درGe15C 

 تري واقعدر سطح انرژي پایین -eV 32/5 با مقدار
 با مقدار 4Si16C هومو در مولکولیاوربیتال است. نیز 

eV 02/5-  3ناپایدارترین و درSi17C با مقدار 

eV63/5- .هاي همچنین اوربیتال پایدارترین است
ساختارهاي استخلاف دار نسبت  ۀلکولی لومو در هموم

 مقدار با bowl 20C لکولی لومو دروبه اوربیتال م
)eV55/1-،( اند.پایدارتر شده  

لومو  لکولیوهاي مپایدارترین و ناپایدارترین اوربیتال
ترتیب در هب در ساختارهاي با استخلاف ژرمانیم

3Ge17C با مقدار eV 36/4-  2و درGe18C با مقدار 
eV 50/3- پایدارترین و دست آمده است. نیز هب

لکولی لومو در ساختارهاي وهاي مناپایدارترین اوربیتال
 با مقدار 4Si16C ترتیب درهبا استخلاف سیلیکون ب

eV47/4- 3 و درSi17C با مقدار eV09/3-  مشاهده
    شود.می

انرژي ساختارهاي با استخلاف گاف 
الکترون  74/1تا  69/0 ةدر گستر (n=2,3,4,5) ژرمانیم

 (n=1,2,3,4,5)دار هاي سیلیکونولت و براي ساختار

دست آمده هالکترون ولت ب 54/2تا  55/0 ةدر گستر
  است.

بیشترین مقدار گاف انرژي در ساختار با استخلاف 
 با 2Ge18Cاستخلاف ژرمانیم  ژرمانیم مربوط به دو

و کمترین گاف انرژي  الکترون ولت 74/1مقدار عددي
با  3Ge17Cساختار با سه استخلاف ژرمانیم مربوط به

  است. الکترون ولت 69/0مقدار عددي 
در  الکترون ولت 54/2بیشترین مقدار گاف انرژي 

 ،است 3Si17Cساختار با استخلاف سیلیکون مربوط به 
ساختار با مربوط به eV 55/0 و کمترین گاف انرژي

 مقدار گاف است. 4Si16C چهار استخلاف سیلیکون
ي استخلاف دار در مقایسه با انرژي در همۀ ساختارها

با کاهش شدید همراه است، ، bowl 20C گاف انرژي در
شود در ساختارهاي با مشاهده می 3چنانچه در جدول

استخلاف ژرمانیم، بیشترین کاهش گاف انرژي در 
3Ge17C  و در ساختارها با استخلاف  38/84%با

 با 4Si16C بیشترین کاهش گاف انرژي درسیلیکون 
  دست آمده است.هب %55/87

کند که بیان می 3در جدول σ نتایج هدایت الکتریکی
ت موجب افزایش هدای ،استخلاف با ژرمانیم یا سیلیکون

از  که نشان شده است تا بیش از ده برابر الکتریکی
ساختارهاي ها در افزایش تحرك پذیري الکترون

 ینکه کمتر دهدینشان م 2شکلدار است. استخلاف
 ت.همراه اس یکیالکتر یتهدا یشترینبا ب يگاف انرژ

کمترین گاف  ،در ساختارهاي با استخلاف ژرمانیم
 و بیشترین هدایت الکتریکی با مقدار )eV 69/0(انرژي

 در ساختارهاي است. 3Ge17Cمربوط به  50157/0

و  )eV 55/0( کمترین گاف انرژي سیلیکون دار
مربوط به  57694/0 بیشترین هدایت الکتریکی با مقدار

4Si16C  .ولتاژ ۀبراي مطالعاست ocV  خواص فتو و
ي دهندة هوموولتائی، اختلاف سطح انرژي تراز 
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الکترون و سطح انرژي تراز لوموي پذیرندة الکترون 
طبق  OCVمقادیر محاسبه شده از  شود.بررسی می

که در صورتیالف) -4و شکل( 4جدولو  4ۀمعادل
 (n=1,2,3,4,5) ساختارهاي با استخلاف سیلیکون

nSin-20C ،استخلاف الکترون و ساختارهاي با  ةدهند
الکترون  ةپذیرند ، nGen-20C (n=2,3,4,5) ژرمانیم
نیز  .استولت  83/1تا  36/0عددي  ةگستر در باشند،

در  دهند کهب) نشان می-4شکل(و  4، جدول4معادلۀ
 که ساختارهاي با استخلاف ژرمانیمصورتی

)n=2,3,4,5( nGen-20C الکترون و ساختارهاي  ةدهند
 nSin-20C (n=1,2,3,4,5) با استخلاف سیلیکون

 93/1تا  30/0عددي  ةگستر الکترون باشند، در ةپذیرند
  ولت قرار دارند.

  
  .مقادیر گاف انرژي و هدایت الکتریکی ساختارها .3شکل

  
الکترون  ةب) دهند nGen-20C (n=2,3,4,5)الکترون  ةو پذیرند nSin-20C (n=1,2,3,4,5)ولتاژ حاصل از جفت ساختار الف) دهنده الکترون .4شکل

(n=2,3,4,5)  nGen-20C الکترون  ةو پذیرند(n=1,2,3,4,5) nSin-20C  
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  .ولتاژ حاصل از اتصال جفت ساختار دهنده و پذیرندة الکترون .4جدول
 

      
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  

 عنوانهب 3Si17Cدر شرایطی که  OCVبیشترین مقدار 
ساختارهاي با استخلاف  والکترون  ةساختار پذیرند

د و شوالکترون باشند، ایجاد می ةعنوان دهندهب ژرمانیم
ولت  93/1برابر با  OCVاز بین آنها نیز بیشترین مقدار 

در . دست آمده استهب 5Ge15C ةبا الکترون دهند
الکترون،  ةعنوان پذیرندهساختارهاي ژرمانیم دار ب

 ةعنوان دهندهب 3Si17Cاتصال با  در 2Ge18Cساختار 
را ولت  83/1برابر با  OCVتواند بیشترین الکترون می
  ایجاد کند. 

احتمال انتقال ، اتاقدر دماي دهد که نتایج نشان می 
اند الکترون به ب ةساختار دهند الکترون از باند ظرفیتِ 

هدایتِ ساختار پذیرندة الکترون در همۀ جفت 
بنابراین همۀ  ساختارهاي مطالعه شده، وجود دارد.

عنوان سنسور در هتوانند بساختارها می جفت

اي هالکترون و یا در سلول جهشایندهاي مرتبط بهفر
  کار روند. هخورشیدي ب

  گیرينتیجه

 خواص ییندر تع یرگذارثأاز عوامل ت يگاف انرژ   

لومو -گاف هومو ۀیسمقا. ماده است کی یکالکتروولتائ
را بر رفتار  Ge ای Si يهاتعداد اتم یرثأت یتواندم

نتایج این تحقیق  .مشخص کند bowl 20C یالکترون
تعداد استخلاف سیلیکون و یا ژرمانیم  کهدهد نشان می

 کاهشاما منجر به نداردثیر منظمی بر گاف انرژي أت

ساختارها و افزایش  ۀقابل ملاحظۀ گاف انرژي در هم
شود. کمترین گاف انرژي و هدایت الکتریکی می

 4Si16Cو  3Ge17C بیشترین هدایت الکتریکی در

 ودو نان دهد کهنیز نتایج نشان می دست آمده است.هب

3 eV/0-∣)nSin-20(CLumoE∣-∣)nGen-20(CHomoE∣= ocV  
 ساختار دهنده Aالکترونساختار پذیرنده 

 D 5Si15C  4Si16C  3Si17C  2Si18C  1Si19C الکترون

6/0  47/0  85/1  72/0  22/1 2Ge18C 

41/0  28/0  66/1  53/0  03/1 3Ge17C 

43/0  3/0  68/1  55/0  05/1 4Ge16C 

68/0  55/0  93/1  8/0  3/1  5Ge15C 

3 eV/0-∣)nGen-20(CLumoE∣-∣)nSin-20(CHomoE∣= ocV 
 ساختار دهنده Aالکترونساختار پذیرنده 

  D  5Ge15C  4Ge16C  3Ge17C  2Ge18C الکترون

61/1  62/1  92/0  78/1  1Si19C 

31/1  32/1  62/0  48/1  2Si18C 

66/1  67/1  97/0  83/1  3Si17C 

05/1  06/1  36/0  22/1  4Si16C 

39/1  4/1  7/0  56/1  5Si15C 
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با ماکزیمم پایداري  5Ge15C و 3Si17Cساختار 
ل در ساخت سلو توانندیم ،ترمودینامیکی در دماي اتاق

 ةیرندعنوان پذهب 3Si17C از جفت ساختار یديخورش
 یممماکز با الکترون ةعنوان دهندهب 5Ge15Cالکترون و 
  کار روند.هب ولت) 93/1( مقدار ولتاژ
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