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Abstract 
Using density functional theory, this study investigated the electronic and optical properties of 

bilayer h-BN under in-plane biaxial strain. The total energy calculations show that the AB 

stacking configuration is more stable than AA stacking configuration. Besides, the strain-free 

bilayer h-BN has an indirect band gap of 4/33 eV along the KM direction. By applying the 

compressive strain, the conduction band minimum at the M point moves upward, while the 

conduction band edge at the   point moves downward. The optical spectra of bilayer h-BN, 

including the dielectric function and electron energy loss spectrum, move to lower (higher) 

energies under tensile (compressive) strain. 

Keywords: Bilayer hexagonal boron nitride, Density functional theory, Dielectric function, 
Electron energy loss spectrum, Refraction index 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0تخصیص مجوز کریتیو کامنز این مقاله تحت 

و طیف اتلاف انرژي هگزاگونال  الکتریکديمحاسبۀ ساختار نواري، تابع 
  اي دو محوري بورون نیترید دو لایه تحت کرنش صفحه

  سمیه بهزاد
  ، ایرانصنعتی کرمانشاه، کرمانشاه دانشگاهگروه فیزیک مهندسی، 

 07/10/1398 پذیرش:   04/08/1398ویرایش نهائی:    20/07/1397دریافت: 

DOI: 10.22055/jrmbs.2020.15330  
  دهیچک

دو لایه تحت کرنش  (h-BN)خواص الکتریکی و اپتیکی هگزاگونال بورون نیترید  در این مطالعه، با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی
پایدارتر  ABدهد که حالت نشان می ABو  AAچینش شوند. محاسبۀ انرژي کل دو حالت برهماي دو محوري بررسی میصفحه

اعمال کرنش  است. با M-K در راستاي eV 33/4اندازة ه داراي گاف نواري غیر مستقیم بهدو لای BN-hاست.  AAاز حالت 
جا هپایین جابسمت به سمت بالا و لبۀ نوار رسانش در نقطۀ تراز فرمی بهنسبت به Mتراکمی، کمینۀ نوار رسانش در نقطۀ 

شود. با اعمال کرنش تبدیل می -Kراستاي  گاف نواري غیر مستقیم دربه کرنش تراکمی گاف نواري -6%ازاي بهشود. می
وابع ت یابد.شود و گاف نواري کاهش میجا میهسمت پایین جا بتراز فرمی بهنسبت به M و Kکششی، کمینۀ نوار رسانش در نقاط 

مت سشکست، تحت کرنش کششی (تراکمی) به، طیف اتلاف انرژي و ضریب الکتریکديشامل تابع  دو لایه، h-BNاپتیکی 
 h-BNتوان خواص الکتریکی و اپتیکی دهند که با اعمال کرنش میشوند. محاسبات نشان میجا میهاي کمتر (بیشتر) جابهانرژي

  رساناهاي جدید مورد استفاده قرار گیرد.تواند در طراحی نیمرا تغییر داد که این نتایج می دو لایه

لاف انرژي، ، طیف اتالکتریکديهگزاگونال بورون نیترید دو لایه، نظریۀ تابعی چگالی، خواص الکتریکی، تابع  :واژگاندیکل
ضریب شکست

  مقدمه
 ۀهاي کربن در یک شبکلایه از اتماي تکگرافن ماده   

هاي اخیر توجه شش گوشی دوبعدي است که در سال
خود جلب زیادي را در حوزة علوم و فناوري نانو به

رافن داراي خواص فیزیکی منحصر کرده است. گ
هاي هاي بار در آن مانند فرمیونفردي است، حاملبه

ی پذیري بالایکنند و تحركدیراك بدون جرم رفتار می

                                                        
 مسئول سندهینو: mail.comg@somayeh.behzad   

 

این خواص گرافن را به . ]1و2[ دهنداز خود نشان می
یک کاندید بسیار مناسب براي استفاده در قطعات 
فوتونیکی و الکترونیکی مانند ترانزیستورهاي اثر میدانی 

 رسانا با گاف صفرتبدیل کرده است. گرافن یک نیم
است. براي استفاده از گرافن در صنعت الکترونیک نیاز 

یرا گاف ایجاد گاف انرژي در نوار انرژي آن است، زبه
انرژي براي کنترل خواص الکتریکی در قطعات 

ی هاي مختلفالکترونیکی بسیار ضروري است. روش
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براي ایجاد گاف در گرافن وجود دارد مانند اعمال 
نش تک محوري، اضافه کردن میدان الکتریکی و کر

. ]3-7[هاي شیمیایی یا تغییر ساختار گرافن ناخالصی
یک ساختار شش (h-BN) هگزاگونال بورون نیترید 

گوشی دوبعدي است که مانند گرافن خواص قابل 
-h. خواص مناسب ]8[دهد توجهی از خود نشان می

BN  مانند رسانش حرارتی بالا، پایداري حرارتی
، مقاومت بالا در برابر خوردگی و اکسیداسیون مطلوب

اي آن موجب شده است که کاربردهاي و ساختار لایه
یک  h-BN .]9و10[زیادي در صنعت داشته باشد 

مناسب براي گرافن جهت ایجاد گاف در گرافن  ۀلایزیر
 h-BNباشد. ها میوسیلۀ شکست تقارن زیر شبکهبه

ازة اندرسانا با گاف نواري مستقیم بزرگ بهیک نیم
eV64/4 ي، نرژعلت قابل کنترل بودن گاف ااست و به
 رسانا درمناسبی براي کاربرد در قطعات نیم ۀگزین

نانوالکترونیک و اپتوالکترونیک است. محاسبات پیشین 
تک لایه  h-BNدهند که گاف نواري مستقیم نشان می

یل گاف نواري غیر مستقیم تبدها بهبا افزایش تعداد لایه
 .]11-13[کند شود و خواص اپتیکی آن نیز تغییر میمی

h-BN اناي نوع رسلایه با جانشانی اتم بریلیم به نیمتک
p هاي نیتروژن، کربن، سیلیسیم یا و با جانشانی اتم

. اعمال ]14[شود تبدیل می nرساناي نوع نیمگوگرد به
کرنش یک روش بسیار مهم براي تغییر خواص 

 .]15-17[الکتریکی و اپتیکی نانو مواد دوبعدي است 
تواند سرعت فرمی در میبراي مثال اعمال کرنش 

، همچنین خواص الکتریکی و ]15[گرافن را تغییر دهد 
اعمال کرنش قابل وسیلۀ تک لایه به h-BNمکانیکی 

 ايدر این مقاله اثر کرنش صفحه. ]18-20[کنترل است 
 h-BNدو محوري بر روي خواص الکتریکی و اپتیکی 

اده از روش تابعی چگالی بررسی را با استفدو لایه 
 کنیم.می

 

 سازيروش انجام محاسبات و شبیه
محاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهبود یافتۀ    

ی و با نظریۀ تابعی چگال ۀخطی با پتانسیل کامل، بر پای
. ]21[انجام شده است  WIEN2Kاستفاده از نرم افزار 

الی همبستگی از تقریب چگ-براي محاسبۀ انرژي تبادلی
 maxRK. پارامتر ]22[استفاده شده است  LDAموضعی 

 کندپایه را در محاسبات کنترل می ۀمجموع ةکه انداز
براي محاسبۀ ساختار نواري در  Kو تعداد نقاط  7برابر 

است. شعاع مافین تین  1500 منطقۀ اول بریلوئن برابر
اتمی و طول پیوندها انتخاب  ةها با توجه به شعاع کراتم

اند. بردار موج قطع براي بسط فوریه چگالی بار، شده
=12maxG  اختیار شده است. مقدار انرژي جداسازي

ریدبرگ  -6را  ههاي مغزهاي ظرفیت از حالتحالت
معیار همگرایی  ۀایم. در اجراي برنامدر نظر گرفته
را در نظر گرفتیم. آرایش  0001/0ۀ انرژي از مرتب

 12p22s21sصورت به الکترونی اتم بورون و نیتروژن
 هايباشد. براي اتم بورون الکترونمی 32p22s21sو 

و  2sهاي تراز هاي مغزي و الکترونالکترون 1sتراز 
2p ظرفیت هستند و براي اتم نیتروژن  هايالکترون

هاي هاي مغزي و الکترونالکترون 1sهاي تراز الکترون
 2pهاي تراز مغزي و الکترونهاي شبهالکترون 2sتراز 

 h-BNسازي براي شبیه هاي ظرفیت هستند.الکترون
 .کنیمشش گوشی استفاده می ۀدو لایه از یک سلول یک

ن عمودي بی ۀاي، فاصلکنش بین لایهبراي حذف برهم
در نظر  Å20 مجاور در دو سلول یکه h-BNدو صفحه 

 شامل BNهاي نانو صفحه ۀگرفته شده است. سلول یک
سازي مکان باشد. بهینهاتم کربن می 2اتم بورون و  2

ش وسیلۀ روو اندازة بردار شبکه به ها در سلول یکهاتم
PORT  و با استفاده از نرم افزارWIEN2K  انجام

 شود، تا جایی که نیروهاي وارد بر هر اتم کمتر ازمی

ÅeV/ 02/0 .شود 
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  نتایج و بحث

و  AAچینش دو لایه دو حالت برهم h-BNبراي    
AB  انرژي کل این در نظر گرفته شده است. محاسبۀ

پایدارتر از حالت  ABدهد که حالت ها نشان میحالت

AA  آن  ايبین لایه ۀاصلو فاستÅ 21/3 ۀو ثابت شبک 
نتایج محاسبه شده با نتایج  .باشدمی Å 49/2تعادلی آن 

ساختار  1شکل .]23و24[باشند قبلی در تطابق می
دهد. در تک لایه و دو لایه را نشان می h-BNنواري 

  همۀ موارد تراز فرمی در انرژي صفر قرار دارد.

  
  (الف) تک لایه و (ب) دو لایه بدون کرنش. h-BNساختار نواري  .1شکل

  
BN-h  اندازةداراي گاف مستقیم بهتک لایه eV60/4 

 دو لایه h-BNکه باشد، در حالیمی K-Kدر راستاي 
 در راستاي eV 33/4اندازةگاف غیر مستقیم بهداراي 
K-M  دست آمده با نتایج پیشین در است. نتایج به

 h-BNگاف انرژي بزرگ در  .]24-26[توافق است 

 B-Nعلت خاصیت یونی پیوند لایه و دو لایه به تک
-hساختار نواري  ۀبا مقایسدر این دو ساختار است. 

BN کنشکنیم که برهمتک لایه و دو لایه مشاهده می 
باعث کاهش گاف نواري و شکافتگی  هابین لایه

  شود.ترازهاي انرژي می
دو لایه  h-BNاي دو محوري در کرنش صفحه

 :]26[شود صورت زیر تعریف میبه

0 0( )/a a a                                                    1 

 BN-hترتیب ثابت شبکه به 0a و a بالا ۀکه در رابط
با اعمال  باشند.تحت کرنش و بدون کرنش میدو لایه 

نسبت  Mکرنش تراکمی، کمینۀ نوار رسانش در نقطۀ 
 سمت بالا و لبۀ نوار رسانش در نقطۀ تراز فرمی بهبه

ود در شجا میهن جابسمت پاییتراز فرمی بهنسبت به
ماند. باقی می K نوار ظرفیت در نقطۀ که بیشینه حالی

دو لایه  h-BNکرنش تراکمی گاف نواري  -6% ازايبه
تبدیل  -K گاف نواري غیر مستقیم در راستايبه

  ).2شود (شکلمی
 Kبا اعمال کرنش کششی، کمینۀ نوار رسانش در نقاط 

شود یجا مهسمت پایین جاببه تراز فرمیبه نسبت Mو 
یابد که این نتیجه با نتایج و گاف نواري کاهش می

. کاهش گاف ]26[محاسبات پیشین در توافق است 
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کاهش نواري با افزایش کرنش کششی، مربوط به
با افزایش  Nو  Bهاي اتم pهاي اوربیتال همپوشانی

 گافکرنش کششی،  +6%تحت است. B-N طول پیوند 
 eV01/4به  M -Kدو لایه در راستاي BN-hنواري 

یابد. راستا و اندازة گاف نواري محاسبه شده کاهش می
آورده  1دو لایه تحت کرنش در جدول h-BNبراي 

  شده است.
  

  

  
  کرنش. +6% :و و +4%:ه، +2، د: %-2% :، ج-4% :، ب-6% :دو لایه تحت الف h-BNساختار نواري  .2شکل

   
  دو لایه تحت کرنش. h-BNاندازه و راستاي  .1جدول

  
  
  
  
  

  

6%  4%  2%  0%  -2%  -4%  -6% 
 

4/01 
 

K-M 
 

 
4/13 

 
K-M 

 

 
4/22 

 
K-M 

 

 
4/33 

 
K-M 

 

 
4/44 

 
K-M 

 

 
4/55 

 
K-M 

 

 
4/51 

 
K- 
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اي دو محوري بر بررسی اثر کرنش صفحهدر ادامه به
پردازیم. خواص میدو لایه  h-BNروي خواص اپتیکی 

الکتریک اپتیکی با محاسبۀ تابع دي
)()()( 21  i  و طیف اتلاف انرژي

الکتریک براي تابع دي. شوندبررسی می الکترون
کار برده میدان الکترومغناطیسی بهبه مادهتوصیف پاسخ 

 نظر و مورد بودن ترکیبرسانا علت نیمبه شود.می
 ۀ، در محاسبدرون نواريکوچک بودن سهم گذارهاي 
ر نظر دنواري  بیناپتیکی این تابع تنها سهم گذارهاي 

   .شده است گرفته
 رعناص محاسبۀ با الکتریکدي تابع موهومی قسمت

 و شده اشغال موج توابع بینحرکت اندازه ماتریس
  :]27[شود می محاسبهزیر  فرمول طبق بر و نشده اشغال

  

 

2 2

2 2

3
2

3
,

4
Im ( )

2
)

2

( )

k k
i f

i f

k k
f i

e
m

dk
 f (1 - f ik P fk

E E






 





 



 

 



      2 

  
ولیه و نهایی را نشان هاي احالت fو  iبالا  ۀدر رابط

سب برح یز،ن یکالکتريتابع د یقیقسمت حقدهند. می
 ینگکرون-کرامرز ۀرابط یقآن و از طر یقسمت موهوم

  :]28[ شودیمحاسبه م

2

' '
'

' 20

Im ( )2Re ( ) 1 P d   
  

  


 

           3 

)1با استفاده از  )   2و ( )   تمام خواص نوري
ریب و ض يتابع اتلاف انرژتوان محاسبه کرد. دیگر را می

تابع  یو موهوم یقیحق يهابرحسب قسمتشکست 
 :]28[ دنشویم يبندفرمول یرصورت زبه الکتریکدي

2
2 2

1 2

( )1
( ) Im

( ) ( ) ( )
L

 


     
  


 
 
 

        4 

5   
1/2

2 2
1 2 1

1
( ) ( ) ( ) ( )

2
n          

  

 طیف، الکتریکديهاي حقیقی و موهومی تابع قسمت
دو راستاي میدان اتلاف انرژي و ضریب شکست در 

) و xدو لایه (راستاي h-BN ۀاعمالی موازي با صفح
) zدو لایه (راستاي h-BNمیدان اعمالی عمود بر صفحه 

نشان  10تا  3هاي در شکلطور که شوند. همانمحاسبه می
طیف اتلاف انرژي و الکتریک، داده شده است تابع دي

 zو  xدو لایه در دو راستاي  h-BNضریب شکست 
ستند. شدت و میزان نوسان تابع ناهمسانگرد ه

و ضریب شکست در  طیف اتلاف انرژيالکتریک، دي
  است. zبیشتر از راستاي  xراستاي 

دو لایه در راستاي  h-BNالکتریک ديقسمت موهومی تابع  .3شکل
  تحت کرنش تراکمی. z :و ب x :الف

براي بررسی  الکتریکدياز قسمت موهومی تابع 
، xشود. در راستاي گذارهاي بین نواري استفاده می
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شروع  eV33/4 گاف انرژي ةجذب اپتیکی از محدود
شود. بنابراین گاف اپتیکی و گاف الکتریکی با هم می

ماده هستند. هنگامی که موج الکترومغناطیسی بهبرابر 
 هاي با پهناي کمتر از پهنايشود براي فوتونتابیده می

ایجاد گذار شود، تواند منجر بهگاف، چون فوتون نمی
گیرد و بنابراین قسمت موهومی تابع جذبی صورت نمی

 شود. در نواحی که انرژيالکتریک برابر با صفر میدي
اختلاف انرژي یک جفت نوار رسانش و  فوتون برابر با
)2ظرفیت باشد،  )  شود. در حالت بدون بیشینه می

قرار  eV6/5، در انرژي xجذب در راستاي  ۀقلکرنش، 
در بازة انرژي بین  ،zدارد و بیشترین جذب در راستاي 

)eV9 ، 2هاي کمتر از است. در انرژي eV15 تا 9 ) 

  است. eV8/5داراي قلۀ کوچکی حول  ،zدر راستاي 
)1مقدار  )  ،ان را نش الکتریکثابت دي در انرژي صفر

دو لایه بدون کرنش  h-BN الکتریکدهد. ثابت ديمی
 93/1، برابر zو در راستاي  98/2برابر  ،xدر راستاي 

)1است. نمودار  )   محاسبه شده برايBN-h  دو لایه
و در راستاي  eV6/6تا  0/6در بازة انرژي  ،xدر راستاي 

zتا  0/14 ، در بازة انرژيeV7/14 شود.منفی می  

  

  
 الف:دو لایه در راستاي  h-BNالکتریک قسمت موهومی تابع دي .4شکل

x  ب:و z .تحت کرنش کششی  
  

 zالکتریک در راستاي با اعمال کرنش مقدار ثابت دي
 ،+6تا % -6%با اعمال کرنش  ماند.بدون تغییر می تقریباً 

 13/3 به 85/2از  xدر راستاي  الکتریکديمقدار ثابت 
 یابد.افزایش می

  

 
 
 

 
 :دو لایه در راستاي الف h-BN الکتریکديقسمت حقیقی تابع  .5شکل

x و ب: z .تحت کرنش تراکمی 

  

  

  
 :دو لایه در راستاي الف h-BNالکتریک قسمت حقیقی تابع دي .6شکل

x و ب: z .تحت کرنش کششی  
تابع اتلاف انرژي الکترون متناسب با احتمال اتلاف 
انرژي در واحد طول براي یک الکترون در حال عبور 

هایی که در نمودار تابع اتلاف دیده از ماده است. قله
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 دهند. بنابراینشوند تشدید پلاسمایی را نشان میمی
    .باشدانرژي متناظر با آنها انرژي تشدید پلاسما می

  

  

  
  

 z :و ب x :دو لایه در راستاي الف h-BNطیف اتلاف انرژي  .7شکل
  تحت کرنش تراکمی.

  
  

 
  

 z :و ب x :دو لایه در راستاي الف h-BNطیف اتلاف انرژي  .8شکل
  تحت کرنش کششی.

  
طیف اتلاف انرژي محاسبه شده براي  8و  7هاي شکل

h-BN را بدون کرنش و تحت کرنش نشان  دو لایه
طیف اتلاف انرژي  در حالت بدون کرنش، دهند.می

 eV5/7شامل یک قلۀ کوچک در ، xالکترون در راستاي 

طیف اتلاف است.  eV1/22و یک قلۀ پهن و بزرگ در 
اي در داراي بیشینه ،zانرژي الکترون در راستاي 

eV0/16  .است 
 

 
  

تحت  z :و ب x :دو لایه در راستاي الف h-BNضریب شکست . 9شکل
 کرنش تراکمی.

  

  
 

تحت  z :و ب x :دو لایه در راستاي الف h-BNضریب شکست  .10شکل
  کرنش کششی.

 
)ضریب شکست  )n   یک ثابت اپتیکی مهم در تعیین

مشاهده  10هاي نوري مواد است. از شکلویژگی
شود که ضریب شکست رفتاري مشابه با قسمت می

الکتریک دارد. مقدار ضریب شکست در حقیقی تابع دي
دهد. انرژي صفر، ضریب شکست استاتیکی را نشان می
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-hدر حالت بدون کرنش، ضریب شکست استاتیکی 

BN يراستا در دو لایه x  ي در راستاو  72/1برابرz 
 10و  9هاي طور که در شکلهمان است. 39/1برابر 

) (کششی تراکمینشان داده شده است با اعمال کرنش 
  ابد. یضریب شکست استاتیکی کاهش (افزایش) می

با  شود،مشاهده می 10تا  3هاي شکل طور که درهمان
دو  h-BNتوابع اپتیکی  (کششی) اعمال کرنش تراکمی

  شوند. جا می(کمتر) جابه هاي بیشترسمت انرژيلایه به

  گیرينتیجه
در این مقاله اثر کرنش بر روي ساختار نواري، تابع    
 h-BN، طیف اتلاف انرژي و ضریب شکست الکتریکدي

دو لایه  h-BNدو لایه بررسی شده است. گاف نواري 
ها کنش بین لایهبرهمتک لایه است و  h-BNکوچکتر از 

شود. میدو لایه  h-BNباعث شکافتگی ترازهاي انرژي در 
توان اندازه و راستاي گاف انرژي را کنترل با اعمال کرنش می

دو لایه در حالت بدون  h-BNالکتریک کرد. ثابت دي
 93/1 ، برابرzو در راستاي  98/2برابر  ،xکرنش در راستاي 

ف اتلاف ، طیالکتریکديابع اپتیکی، شامل تابع باشد تومی
، با اعمال تنش  zو xانرژي و ضریب شکست در راستاي 

جا هاي بیشتر (کمتر) جابهسمت انرژيتراکمی (کششی) به
تاي در راس الکتریکديشوند. با اعمال کرنش مقدار ثابت می
z ً6تا % -6با اعمال کرنش % ماند.بدون تغییر می تقریبا +

 13/3 به 85/2 از xدر راستاي  الکتریکديمقدار ثابت 
تواند در طراحی دست آمده مینتایج بهیابد. افزایش می

   هاي اپتو الکترونیکی جدید استفاده شود.دستگاه
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