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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت 

  : اصول اولیۀ محاسباتیلایهتکجدیدترین نانوساختارهاي پنج ضلعی 
   مرادیان رستم سمیرا کاظمی،

  کرمانشاه رازي، دانشگاه علوم، دانشکده فیزیک، گروه

  25/12/1397پذیرش:    21/11/1397: ینهائ یرایشو   25/04/1397دریافت: 
  چکیده

 بر مبناي 4N2Cو  2B4C ،4B2Cشامل  لایهتکساختارهاي پنج ضلعی  سه نمونه از جدیدترین اپتیکی الکترونی و در این مقاله، خواص
مورد مطالعه قرار گرفته است. در بخش خواص الکترونی، با رسم  Wien2k محاسباتی کد اجراي با و) DFT( چگالی تابعی نظریۀ

یب با ترتنانوساختارها از نظر الکترونی، به این هاي کلی و جزئی، این نتایج حاصل شد کههاي چگالی حالتساختار نواري و منحنی
 همچنین، در بخش خواص شوند.بندي میرساناها دستهولت در گروه نیم-الکترون 1/3 و 2/1 ،2/0اي در حدود داشتن گاف انرژي

ات مورد بررسی قرار براي این ترکیب پذیري بازتاب و انرژي اتلاف تابع الکتریک،دي ثابت مانند اپتیکی پارامترهاي از تعدادي نیز، اپتیکی
خوانی گاف اپتیکی با گاف نواري همx دهند که در قطبش میدان الکتریکی در راستاي گرفته است. نتایج محاسبات اپتیکی نشان می

-الکترون 15ها در انرژي حدود بیشتري با مدل الکترون آزاد دارد. همچنین، تعداد مؤثر الکترونداشته و نیز انرژي پلاسمونی مطابقت 
ی گزیدگعلت جايهاي آزاد بهدست آمد که در مقایسه با تعداد الکترونالکترون به 20و  20، 21ترتیب معادل با ولت براي این ترکیبات به

  ها کمتر است.  تعدادي از آن
  بع اتلاف انرژيالکتریک، بازتاب پذیري، تااص الکترونی، خواص اپتیکی، تابع ديخو :کلیدواژگان

  مقدمه
 ادبیات وارد نانومواد ، واژة]1[ نانو فناوري ظهور از پس   

 نیزتونل میکروسکوپ اختراع از بعد. شد جهان در علمی
 در نانومواد مفهوم ]2[ 1983 سال در) STM( روبشی
هاي اخیر، در در سال. گرفت شکل فناوري و علم دنیاي

بعدي  بین انواع مختلف نانومواد، مبحث نانومواد دو
ر عنوان مثال دشده است. بهساز تحقیقات متعددي زمینه

انجام شده است،  2017یک کار پژوهشی که در سال 
پارامترهاي تأثیرگذار بر روي سنسورهاي گازي ساخته 
شده از نانوساختارهاي دوبعدي گرافین، اکسید گرافین و 

هاي سوم و ششم اي مربوط به گروهرساناهاي لایهنیم

                                                             
   :نویسندة مسئولr.moradian@razi.ac.ir  

. ]3[ت جدول تناوبی مورد ارزیابی قرار گرفته اس
جدیدترین طیف از نانوساختارهاي دوبعدي، 

اي با سلول واحدهاي پنج ضلعی نانوساختارهاي لایه
هندسۀ خاص این  توان گفت کهباشند. میشکل می

صدر جدول تحقیقات دهۀ اخیر ها را بهنانوساختارها، آن
منتقل کرده است. تاکنون در چندین کار تحقیقاتی مختلف 

گوناگون، خواص گرافین پنج  هاي محاسباتیبا روش
 ا اینهسی قرار گرفته است و در تمامی آنضلعی مورد برر

-8[ بندي شده استرساناها دستهنانوساختار در گروه نیم
. همچنین در یک مطالعۀ دیگر، خواص نانوساختار ]4

mailto:r.moradian@razi.ac.ir
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 راي با هندسۀ پنج ضلعی نیترید بور مورد بررسی قرالایه
 این ترکیب بر خلاف هگرفته و این نتیجه حاصل شده ک

رفتار نیم رسانایی در هندسۀ گرافین مانندش، در هندسۀ 
. اما ]9[دهد پنج ضلعی رفتاري فلزي از خود نشان می

عی پنج ضل اي بر روي نانوساختارهايکنون هیچ مطالعهتا
  انجام نشده است.  4N2C و 2B4C ،4B2C لایۀتک
 جدیدترین اپتیکی و الکترونی مقاله، خواص این در

 و 2B4C ،4B2Cشامل  لایهتکنانوساختارهاي پنج ضلعی 
4N2C کارگیريهب با و محاسباتی اولیۀ اصول از استفاده با 

   بررسی شده است. ]10-12[چگالی  تابعی نظریۀ

      هاروش و مواد
 بر و ]Wien2k ]13محاسباتی  کد اجراي محاسبات با   

کامل  لپتانسی با خطی یافتۀ بهبود تخت امواج روش پایۀ
 هايکره شعاع محاسبات این در. ]14[است  شده انجام
 ،au 32/1کربن معادل با  هاياتم براي )MTR(تین -مافین
هاي اتم و براي au26/1بورن معادل با  هاياتم براي

 .نظر گرفته شده است در au 38/1نیتروژن معادل با 
 تین-مافینهاي هاي کرهانتخاب این مقادیر براي شعاع

ها اي صورت گرفته است که نه تنها این کرهگونهبه
بیرون  هاي مغزه نیزشانی نداشته باشند، بلکه الکترونپوهم

عبارت دیگر نشت بار رخ ها قرار نگیرند بهاز این کره
اي مورد استفاده در این تحقیق برابر هاي شبکهثابت ندهد.

. در محاسبات باشندآنگستروم می =15cو  =64/3a=bبا 
انجام شده، همگرایی بر مبناي بار تنظیم شده است که 

-e 6چرخه و با دقت  20براي هر سه ترکیب پس از طی 

 که MAK×MTR همگرایی حاصل شده است. پارامتر 10
 رابرب کند،می کنترل محاسبات در را پایه سري همگرایی

 تعمیم شیب تقریب از. است شده انتخاب 7
 تفادهاس همبستگی-تبادلی پتانسیل براي  (GGA)یافته

هاي هاي ظرفیت براي اتماربیتال .]15[است  شده
در نظر گرفته شده است.  (2s, 2p)نیتروژن، بورن و کربن 

هاي اتمی این ترکیبات، براي دلیل یکسان بودن لایهبه
هاي مغزه، از مقدار هاي ظرفیت از حالتجداسازي حالت

ریدبرگ استفاده شده است. علاوه ) -6انرژي بهینه شدة (
ها در علت ساختار اعوجاج یافته و وجود اتمبر این، به

 لایۀتکضلعی  صفحات اتمی مختلف در ساختارهاي پنج
2B4C، 4B2C   4وN2C  ها لازم است که موقعیت این اتم

یکدیگر با دقت بسیار بالایی بهینه شود. نسبت به
سازي انجام شده در این تحقیق، در دو بخش بهینه

پارامترهاي شبکه و همچنین کمینه کردن نیروهاي بین 
 برايانجام شده است.  Wien2kاتمی توسط نرم افزار 

 ولا ناحیۀ در موجود نقاط تعداد اپتیکی، محاسبات انجام
  است.  شده انتخاب 3000معادل با  بریلوئن

  گفتگو و بحث
 کربنی، لایۀتک ضلعی ساختار پنجسلول واحد  در   
 وندشمی تقسیم دسته دوبه هندسی نظر از کربن هاياتم
هاي (اتم 2C و هاي آبی رنگ)(اتم 1C با نماد را آنها که

  . ]4[)1شکل( دهندمی زرد رنگ) نمایش

  
 ۀلایتکهاي کربن در سلول واحد پنج ضلعی موقعیت اتم .1شکل

کربنی.
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و  2B4C، 4B2Cلایۀ در نانوساختارهاي پنج ضلعی تک
4N2C  لعیض ساختار پنجتقارن هندسی دقیقاً مشابه با 

کربنی است تنها با این تفاوت که در هریک از  لایۀتک
دو و یا چهار اتم کربنی از نانوساختارهاي مورد بحث، 

از جنس بورن و یا نیتروژن جایگزین شده  با اتمی 2Cنوع 
در این تحقیق، جهت بررسی خواص ترکیبات مورد  است.

بحث، از سلول واحد شش اتمی استفاده شده است و 
نیازي به در نظر گرفتن ابر سلول نیست زیرا ساختارهاي 
مورد نظر با در نظر گرفتن سلول واحدهایی با این تعداد 

تناوبی خواهند بود. مقدار خلأ  x-yها، در راستاي از اتم
آنگستروم در نظر  15مورد نیاز در محاسبات معادل با 

گرفته شده است و در انتخاب این مقدار به این نکته توجه 
شده است که تصویر ساختار مورد نظر در سلول 

) با zواحدهاي مجاور در راستاي غیر تناوبی (راستاي 
ختار شد و بتوان ساکنش نداشته باسلول واحد اصلی، برهم

در نظر گرفت. در حقیقت با این مقدار خلأ  لایهتکرا 
 از ايوارهدهد. طرحاي رخ نمیکنش بین لایهبرهم

   .است شده داده نشان 2شکل در نامبرده نانوساختارهاي

  
 و (ج)  4B2C (ب) 2B4C (الف) لایۀضلعی تک پنج نانوساختارهاي. 2شکل

4N2C.  

وان تاستفاده از ساختار نوار الکترونی میاز یک سو با 
اطلاعات مفیدي در مورد ماهیت ساختار مورد بررسی از 
لحاظ فلز یا غیر فلز بودن، مقدار گاف انرژي در صورت 

وجود و همچنین تعیین نوع گاف از لحاظ مستقیم یا غیر 
مستقیم بودن کسب کرد. از سوي دیگر با استفاده از 

توان توزیع الکترونی در کلی می هايمنحنی چگالی حالت
 منظورطیف انرژي را مشاهده نمود. از این جهت، به

 لایۀتک ضلعی پنج الکترونی ساختارهاي خواص بررسی
2B4C، 4B2C  4وN2C کل و  هايچگالی حالت منحنی

 دهش رسم نانوساختارها این براي ساختار نوار الکترونی،
  ). 5و  4، 3هاياست (شکل

  
هاي کل و ساختار نوار الکترونی براي منحنی چگالی حالت .3شکل

  .2B4C لایۀتکنانوساختار پنج ضلعی 

  
هاي کل و ساختار نوار الکترونی براي منحنی چگالی حالت .4شکل

  .4B2C لایۀتکنانوساختار پنج ضلعی 
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هاي کل و ساختار نوار الکترونی براي منحنی چگالی حالت .5شکل

  . 4N2C لایۀتکنانوساختار پنج ضلعی 

در ساختارهاي نوار الکترونی رسم شده، انرژي فرمی 
بدأ انتخاب شده و مقیاس انرژي برحسب عنوان مبه

 هايهاي چگالی حالتباشد. در منحنیولت می-الکترون
راز تولت نشان دهندة -کل رسم شده، انرژي صفر الکترون

  فرمی است که با خط عمود نشان داده شده است.
شود که هر مشخص می 5و  4، 3هاي با دقت در شکل

ي رساناها دسته بندسه نانوساختار مورد بحث در گروه نیم
شوند اما مقادیر گاف انرژي آنها با هم متفاوت می
رسانایی با نیم 2B4C لایۀتکباشند. ساختار پنج ضلعی می

-الکترون 2/0معادل با  ઱ۀ مستقیمی در نقطگاف انرژي 
 لایۀکتساختار پنج ضلعی همین ترتیب، باشد. بهولت می

4B2C  رسانایی با گاف انرژي غیر مستقیمی معادل با نیم
باشد. می ГXولت در راستاي مسیر-الکترون 2/1

رسانایی نیم  4N2C لایۀتکساختار پنج ضلعی سرانجام، 
ولت در -الکترون 1/3مستقیمی معادل با با گاف انرژي 

باشد. تغییرات گاف انرژي در ترکیبات می Mۀ نقط
جایی ترازهاي هها و جابتغییر در موقعیت اتممذکور، به

ین نوع هیبریداسیون ا تغییر دربیان دیگر بهانرژي یا به
هاي بورن و نیتروژن داراي آرایش گردد. اتممیترکیبات بر

 تی هستند در نتیجه زمانی که با اتم کربنالکترونی متفاو
 یجاد خواهند کرددهند، ترازهاي انرژي متفاوتی اپیوند می

ها با یکدیگر متفاوت خواهد بود. این که سطح انرژي آن
تغییرات گاف انرژي در ترکیبات مورد تفاوت منجر به
  یکدیگر خواهد شد.بحث نسبت به

از محاسبات نظري اي اعم جا که تاکنون هیچ مطالعهاز آن
و یا کارهاي آزمایشگاهی بر روي ترکیبات مورد بحث، 

هاي این اي بین دادهتوان مقایسهانجام نشده است نمی
تحقیق و کارهاي دیگران انجام داد اما مطابقت 

هاي ساختارهاي نوار الکترونی این ترکیبات با منحنی
تواند دلیلی بر صحت ها میهاي کلی آنچگالی حالت

   سبات انجام شده باشد.محا
هاي منظور تحلیل بهتر نحوة توزیع مشارکت اربیتالبه

مختلف در خواص الکترونی نانوساختارهاي پنج ضلعی 
هاي چگالی توان منحنیمی 4N2Cو  2B4C، 4B2Cلایۀ تک

ی را براي این ترکیبات رسم نمود ئهاي جزحالت
  ).8و  7، 6هاي (شکل

  
براي نانوساختار پنج ضلعی  یجزئ هايحالت منحنی چگالی .6شکل

  .2B4C لایۀتک

هاي اتم بورن و هم ، هم در بین اربیتال6شکلبا توجه به
هاي کربنی ساختار پنج ضلعی هاي اتمدر بین اربیتال
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سهم مشارکت بالاتري نسبت  Pz، اربیتال 2B4Cلایۀ تک
اتم بورن مشارکت  Pzها داراست. اربیتال سایر اربیتالبه

 ۀگیري در حوالی سطح فرمی داشته و بلندترین قلچشم
باشد. ولت می-الکترون 7/0آن داراي انرژي تقریبی 

نیز داراي   2Cاتم کربن در موقعیت هندسی  Pzاربیتال 
اي در نزدیکی تراز فرمی است و بلندترین مشارکت عمده

 1آن در بالاي نوار ظرفیت بوده و داراي انرژي  ۀقل
اتم کربن  Pzباشد در حالی که اربیتال ولت می-الکترون

بیشترین مشارکت را در سطوح   1Cدر موقعیت هندسی 
پایینی نوار ظرفیت و نیز سطوح بالایی نوار رسانش دارد. 

توان این چنین نتیجه گرفت که در با این توضیحات می
هاي ، براي اتم2Cاز نوع  یکربنهاي اتمپیوند بین بورن و 

د گردد که منشأ ایجاجایگزیده ایجاد میهاي کربن الکترون
  باشد.گاف انرژي نیز همین امر می

  
براي نانوساختار پنج ضلعی  جزیی هايحالت منحنی چگالی .7شکل

  .4B2C لایۀتک

 4B2Cلایۀ تکبراي ساختار پنج ضلعی  7شکلبا توجه به
است  Pzدر اتم بورن، مشارکت عمده از آن اربیتال 

ه میزان مشارکت این اربیتال نزدیک ب طوري که بیشترینبه
این  ۀباشد و بلندترین قلگاف انرژي و در نوار رسانش می

ولت -الکترون 5/3طور تقریبی در اطراف انرژي اربیتال به
مشارکت از آن  ةدهد. در اتم کربن نیز سهم عمدرخ می

است و بیشترین میزان مشارکت این  y+ P xPاربیتال 
سطح فرمی و در نوار ظرفیت رخ  اربیتال در نزدیکی

ولت -الکترون 1/1آن داراي انرژي  ۀدهد و بلندترین قلمی
توان استنباط کرد که در پیوند باشد. از این رو میمی

هاي کربنی داراي بورن این نانوساختار، اتم-کربن
 ۀهمسایگزیده هستند که امکان جهش بههاي جايالکترون

  آورند.وجود میرا به بعدي را ندارند و گاف انرژي

  
براي نانوساختار پنج ضلعی  جزیی هايحالت منحنی چگالی .8شکل

  .4N2C لایۀتک

  4N2C لایۀتکبراي ساختار پنج ضلعی  8شکلبا توجه به
است  Pzدر اتم نیتروژن، مشارکت عمده از آن اربیتال 

طوري که بیشترین میزان مشارکت این اربیتال در نوار به
طور تقریبی این اربیتال به ۀباشد و بلندترین قلظرفیت می

دهد. در اتم ولت رخ می-الکترون 5/3در اطراف انرژي 
است و  sمشارکت از آن اربیتال ةکربن نیز سهم عمد

بیشترین میزان مشارکت این اربیتال در نزدیکی گاف 
آن  ۀدهد و بلندترین قلانرژي و در نوار رسانش رخ می

باشد. بنابراین در پیوند ولت می-رونالکت 6داراي انرژي 
هاي نیتروژن داراي نیتروژن این نانوساختار، اتم-کربن

ده بوده و گاف انرژي را ایجاد گزیهاي جايالکترون
  نمایند.می
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طول پیوندهاي پس از واهلش برحسب آنگستروم براي  .1جدول
  .  4N2C و  2B4C، 4B2Cضلعی  پنج گرافینشبه نانوساختارهاي

  پیوند
  

  ساختار

-کربن
  کربن

 -کربن
  بورن

 -بورن
 بورن

-کربن
  نیتروژن

 -نیتروژن
 نیتروژن

2B4C   531/1 532/1  578/1  -  -  
4B2C    -  516/1  685/1  -  -  
4N2C    -  -  -  557/1  499/1  

ی، بررسعلاوه بر خواص الکتریکی نانوساختارهاي مورد 
هاي حقیقی و ها همچون سهمچندي از خواص اپتیکی آن

الکتریک، بازتاب پذیري اپتیکی و تابع موهومی تابع دي
  اتلاف انرژي نیز مورد مطالعه قرار گرفته است.

هاي حقیقی و موهومی تابع نمودار تغییرات سهم
 ساختارهاي پنجحسب انرژي براي نانوالکتریک بردي

، 9هايدر شکل  4N2Cو   2B4C، 4B2C لایۀتک ضلعی
میدان الکتریکی اعمالی رسم شده است. جهت  11و  10

نانوساختارها در  ۀدر دو راستاي موازي و عمود بر صفح
  نظر گرفته شده است.

  
 ساختار براي الکتریکدي تابع موهومی هاي حقیقی وسهم .9شکل

  .2B4C لایۀتک ضلعی پنج

  
 ارساخت براي الکتریک دي تابع موهومی هاي حقیقی وسهم .10شکل

  .4B2C لایۀتک ضلعی پنج

  
 ارساخت براي الکتریکدي تابع موهومی هاي حقیقی وسهم .11شکل

  .4N2C لایۀتک ضلعی پنج

ف ترتیب معرهاي بالا، خطوط آبی و قرمز رنگ بهدر شکل
باشند. ها میxها و zپذیري موازي با محور راستاي قطبش

با تغییر جهت قطبش پذیري، محل وضوح پیداست که به
و موهومی تابع دي الکتریک  هاي حقیقیهاي سهمقله

 عبارت دیگر، جهت میدان الکتریکیکند. بهتغییر پیدا می
اعمال شده روي این نانوساختارها، روي تغییرات تابع دي 

  الکتریک اثر گذار است.
الکتریک الکتریک استاتیک یعنی تابع ديمقادیر تابع دي

 ساختارهاي پنجنانوولت براي -در انرژي صفر الکترون
با در نظر داشتن   4N2Cو   2B4C، 4B2C لایۀتک یضلع
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 این نانوساختارها در ۀهاي موازي و عمود بر صفحقطبش
  گزارش شده است. 2جدول

رتیب تالکتریک بههاي حقیقی و موهومی تابع دياگر سهم
توان ضریب شکست گذاري شوند، مینام ଶߝو  ଵߝبا 

زیر  ۀرابط ها با استفاده ازحسب این سهماپتیکی را بر
  :]16[ دست آوردبه

1                    
2 2 2

1 1 2

1 ( )
2

n     
   

 2ذکر شده در جدولالکتریک ثابت ديمقادیر با توجه به
، ضریب شکست استاتیک 1ۀو با در نظر داشتن رابط

ولت) براي -(ضریب شکست در انرژي صفر الکترون
 ازيمو هايقطبش داشتن نظر در ترکیبات مورد بحث با

 2انوساختارها محاسبه و در جدولن این ۀصفح بر عمود و
  گزارش شده است.

الکتریک و ضریب شکست استاتیک براي مقادیر ثابت دي. 2جدول
  .  4N2C و  2B4C، 4B2C لایهتکضلعی  پنج نانوساختارهاي

4N2C    4B2C    2B4C    
1/60 2/20 1/80 ∈଴ೋ 
2/40 4/10 9/10 ∈଴೉ 
1/26 1/44 1/34 ݊଴ೋ 
1/48 1/97 3/01 ݊଴೉ 

  

ک بردارندة تحری جا که تابع اتلاف انرژي الکترون، دراز آن
داخل هاي ظرفیت (پلاسمون) بهدسته جمعی الکترون

توان با باشد میالات اشغال شده در نوار رسانش میح
ها دست انرژي پلاسمونجزیه و تحلیل نمودار این تابع بهت

بلندترین قله در تابع اتلاف، پیک اي که گونهیافت. به
توان انرژي پلاسمونی نام دارد. در مدل الکترون آزاد می

  :صورت زیر فرمول بندي کردپلاسمون را به

2                                       
2

0

e
p

n eE
m

   

 بار e هاي ظرفیت در واحد حجم،تعداد الکترون en که
 ħخلأ و  گذردهیثابت ଴ߝ   الکترون، جرم m الکترون،

  .است دیراك ثابت

اتلاف انرژي یک ذرة باردار که الکتریک در تابع دي
 صورتکند بهداخل یک جسم جامد نفوذ میبه

Im{ ଵ
ఌ(ఠ)

 آیددست میبه 4ۀشود و از رابطوارد می {
]17[:  

3                                            1 2ij i    

4             2
2 2

1 2

1Im ( )ij
ij

L 
   

      
   

ضلعی  ساختارهاي پنجبراي نانو طیف اتلاف انرژي
و  13، 12هاي در شکل  4N2Cو   2B4C، 4B2Cلایۀ تک
رسم شده است. جهت میدان الکتریکی اعمالی در دو  14

نانوساختارها در نظر  ۀراستاي موازي و عمود بر صفح
  گرفته شده است.

  
 پنج ارساخت براي انرژي برحسب انرژي تغییرات تابع اتلاف نمودار .12شکل
   .2B4C لایۀتک ضلعی
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 ار پنجساخت براي انرژي برحسب انرژي تغییرات تابع اتلاف نمودار .13شکل
  .4B2C لایۀتک ضلعی

  
 ار پنجساخت براي انرژي برحسب انرژي تغییرات تابع اتلاف نمودار .14شکل
  . 4N2C لایۀتک ضلعی

، اتلاف انرژي براي این 14و  13، 12هاي بر طبق شکل
شود و در ترکیبات از انتهاي گاف انرژي آغاز می

ولت میزان اتلاف انرژي -الکترون 30هاي بالاتر از انرژي
 هاي پلاسمونی براي هرکند. پیکسمت صفر میل میبه

 3در جدول zو  xسه ترکیب در دو راستاي قطبشی 
گزارش شده است و با مقادیر انرژي پلاسمون در مدل 

  الکترون آزاد مقایسه شده است.

  

  

ولت) براي -مقادیر انرژي پلاسمون (برحسب الکترون. 3جدول
  .4N2C و 2B4C، 4B2C لایۀتکضلعی  پنج نانوساختارهاي

محاسبات در 
  zراستاي 

محاسبات در 
  xراستاي 

مدل الکترون 
  آزاد

  

18 16 92/15  2B4C  

14 9 70/8 4B2C  
13  15  96/14  4N2C 

جدول فوق، محاسبات در راستاي قطبشی با توجه به
  موازي همخوانی بیشتري با مدل الکترون آزاد دارد.

ند ر فرآیهاي مؤثر شرکت کننده دتوان تعداد الکترونمی
حسب قسمت موهومی تابع (اتلاف) برانتقال بین نواري را 

  :]16[دي الکتریک محاسبه نمود 

5               
0

1( ) Im ( )eff
ij

n d   

         

، تر از گافهاي پایینازاي انرژيفوق، به ۀرابطبر طبق 
هاي مؤثر براي هر سه ترکیب صفر است و تعداد الکترون

اف عبور از گها قادر بهها، الکترونبا افزایش انرژي فوتون
حالت به eV 15انرژي خواهند بود و در انرژي حدود 

 هاي مؤثر کهرسند. همچنین تعداد الکتروناشباع خود می
یب براي ترتکنند بهفرآیند انتقال بین نواري شرکت میدر 
و   2B4C، 4B2C لایۀتکضلعی  پنج ساختارهاينانو

4N2C  مقایسه با دست آمد که در به 20و  20، 21برابر با
هاي آزاد کمتر است و این امر حاکی از الکترون تعداد

  هاست.جایگزیدگی برخی از الکترون

سب حتغییرات بازتاب پذیري اپتیکی بر در ادامه، نمودار
 ،2B4C لایۀتکضلعی  پنج ساختارهايانرژي براي نانو

4B2C   4وN2C  رسم شده  17و  16، 15هاي در شکل
میدان الکتریکی اعمالی در دو راستاي موازي  است. جهت

 نانوساختارها در نظر گرفته شده است. ۀو عمود بر صفح
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 ساختار ايبر انرژي برحسب تغییرات بازتاب پذیري اپتیکی نمودار .15شکل

  .2B4C  لایۀتک ضلعی پنج

  
اي ساختار بر انرژي برحسب تغییرات بازتاب پذیري اپتیکی نمودار .16شکل

  .4B2C لایۀتک ضلعی پنج

  
اي ساختار بر انرژي برحسب تغییرات بازتاب پذیري اپتیکی نمودار .17شکل

  . 4N2C لایۀتک ضلعی پنج

 شود کهخوبی مشخص میهاي فوق، بهبا دقت در شکل
بازتاب  4B2C و 2B4Cهاي اندك، دو ساختار در انرژي

 12هاي خوبی هستند. همچنین، در حوالی انرژي دهنده
پنج ضلعی، یک بازتاب  4N2Cولت، ساختار -الکترون

  شود.عالی محسوب می ةدهند

  گیرينتیجه
 جدیدترین اپتیکی و الکترونی محاسبۀ خواص   

و   2B4C، 4B2C شامل لایهتک ضلعی نانوساختارهاي پنج
4N2C انجام شد محاسباتی اولیۀ اصول کارگیريهب با .

ب ترتیبه بحث، مورد ساختارهاي که دادند نشان نتایج
ولت -الکترون 1/3و  2/1، 2/0گاف نواري  با رساناهایینیم
ین ا هاي کلی نیز تأیید کنندةباشند و چگالی حالتمی

ی تجربجا که هیچ کار نظري و ساختار نواري بود اما از آن
دیگري روي این ترکیبات انجام نشده است امکان مقایسۀ 

توان گفت که سازگاري با ها وجود نداشت ولی میداده
 رسم با نیز اپتیکی در محاسبات مفاهیم پایه وجود دارد.

 تلافالکتریک، تابع ادي تابع تغییراتبه مربوط نمودارهاي
شخص م انرژي،به نسبت پذیري اپتیکی بازتاب و انرژي

گاف  xراستاي شد که در قطبش میدان الکتریکی در
اپتیکی با گاف نواري مطابقت داشته و نیز انرژي 
پلاسمونی در این راستا سازگاري بیشتري با مدل الکترون 

هاي مؤثر براي این آزاد دارد. همچنین تعداد الکترون
و  20، 21ترتیب معادل با به eV 15ترکیبات در انرژي 

هاي نسبت تعداد الکتروندست آمد که بهبه الکترون 20
  .  ها کمتر استعلت جایگزیدگی برخی از الکترونآزاد به
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