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Abstract 
In this study, we investigate the electronic and mechanical properties of pristine and fully hydrogenated 

AlN monolayer by first principles calculations. Two different states of hydrogen adsorption on AlN 

monolayer are considered: (I) adsorption of hydrogen atoms on Aluminum and Nitrogen atoms at the same 

side of AlN sheet (AlN-2H) and (II) adsorption of hydrogen atoms on Aluminum and Nitrogen atoms at 

the two opposite sides of AlN sheet (H-AlN-H). At the first, we calculated the electronic band structure and 

density of states based on density functional theory (DFT) and using the QUANTUM ESPRESSO 

computational package. Remarkable changes are observed in the electronic structure of fully hydrogenated 

AlN. The hydrogenated AlN nanosheet is semiconductor and its energy band gap changes relative to the 

pristine AlN sheet, so that, the band gap values (indirect band) were obtained as 3 eV and 4.3 eV for H-

AlN-H and AlN-2H, respectively. Then, based on the calculated electronic properties, density functional 

calculations in the harmonic elastic deformation range are performed to obtain the mechanical elastic 

constants of pristine and fully hydrogenated AlN monolayer. It is shown that the hydrogenation has 

significant influences on the mechanical properties of AlN sheet. Energetically, Compared with the pristine 

AlN, hydrogenation AlN is more stable. Also, by calculating the formation energy of the structures AlN-

2H and H-AlN-H, the results indicate that the structure of H-AlN-H is more stable than the structure of 

AlN-2H. In particular, it is found that the in-plane stiffness of hydrogenated AlN is significantly smaller 

than that of pristine AlN, so that, the in-plane stiffness was obtained as 82 N/m for H-AlN-H. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت   باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقال

 تحت جذب هیدروژن AlNتک لایه  مکانیکی الکترونی و خواص بررسی
  با استفاده از اصول اولیه

   ،2 اود واحدي فخرآبادد، 1 مجتبی اشهدي ،1راضیه نعمتی

 ، ایرانسیستان و بلوچستان، زاهدان دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 1
  ایران ،نیشابور، نیشابور دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 2

 30/10/1399پذیرش:    02/09/1399 ویرایش نهائی:   17/03/1399دریافت: 
10.22055/jrmbs.2021.16753 Doi link: 

  دهیچک
با استفاده از محاسبات اصول اولیه، ، دار شدهخالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه  مکانیکیالکترونی و خواص در این مطالعه، 

هاي هیدروژن دو حالت مختلف براي جذب هیدروژن در نظر گرفته شده است: (الف) جذب اتم .مورد مطالعه قرار گرفته است
هاي هاي هیدروژن روي اتم) و (ب) جذب اتمAlN )AlN-2Hهاي آلومنیوم و نیتروژن در یک سمت مشابه صفحه روي اتم

بر  هاي الکترونیساختار نواري و چگالی حالتابتدا، محاسبه ). AlN )H-AlN-Hنیتروژن در دو سمت مخالف صفحه  آلومنیوم و
اي در )، انجام شده است. تغییرات قابل توجهQEاسپرسو ( -کوآنتوم) با استفاده از بسته محاسباتی DFTتابعی چگالی ( ۀپایه نظری

گاف نواري رسانا است و دار شده نیمهیدروژن AlNنانو صفحه . شودر شده مشاهده میداهیدروژنکاملاً  AlNالکترونی  ارساخت
 ترتیبهب AlN-2H و H-AlN-H براي نواريمقدار گاف که، طوريبه ،کندتغییر پیدا میخالص،  AlNنسبت به صفحه  آن انرژي

در محدوده تغییر شکل  DFTمحاسبات  اسبه شده،سپس، با استفاده از خواص الکترونی مح ند.دست آمدهالکترون ولت ب 3/4و  3
دار شده، انجام شده خالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه هاي الاستیک مکانیکی دست آوردن ثابتالاستیک هارمونیک براي به

ساختار ي، از لحاظ انرژدارد.  AlNکه هیدروژنه کردن تأثیر قابل توجهی در خواص مکانیکی صفحه دهند نتایج نشان میاست. 
AlN دار شده در مقایسه با ساختار هیدروژنAlN ساختارهاي همچنین، با محاسبه انرژي تشکیل است.  ترپایدار ،خالصAlN-

2H و H-AlN-H،  ساختارH-AlN-H  نسبت به ساختارAlN-2H .سختی ، مشخص شده است که طور خاصبه پایدارتر است
-Hکه سختی در صفحه براي طوريبهاست،  خالص AlNتر از توجهی کوچکطور قابل به دار شدههیدروژن AlNدر صفحه 

AlN-H، N/m 82 است.  
دار شدهخالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه ، هاي الاستیک مکانیکیثابتتابعی چگالی،  ۀنظری :واژگاندیکل

 مقدمه
رسانا و عایق با ساختارهاي دو بعدي و شبکه مواد نیم   

اي علت خواص ویژهاي اخیر بههشش گوشی، در سال
خود جلب که دارند، توجه زیادي از دانشمندان را به
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]. بعضی از گروه مواد دو بعدي که بر 3-1اند [کرده
روي پایداري ساختاري آنها، مطالعاتی انجام شده است، 

جدول تناوبی  III-Vهاي دو تایی عناصر گروه ترکیب
، III-Vی ]. در میان ترکیبات دوتای4[ باشندمی
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مورد توجه بیشتري قرار  AlN رساناهاي بر پایۀنیم
هاي کربن در گرافین جاي اتم]. اگر به7-5اند [گرفته

جدول  V-و گروه III -هاي دیگري از ترکیب گروهاتم
تناوبی قرار بگیرند، این گروه از مواد دو بعدي تشکیل 

هاي مواد، خاصیت گروه این از کدام هر شوند، کهمی
باشند. می گرافین مانند آنها همه ۀشبک و دارند بیجال
عایق  و رسانابعدي، نیم دو مواد گروه این بیشتر البته

 در کاربرد براي کاندیداي خوبی مواد بوده و این

خصوصیات  AlNباشند. تک لایه می رساناهانیم صنعت
آن  انبوههدهد، که با فاز اي از خود نشان میویژه

 AlNطور مثال، گاف انرژي تک لایه متفاوت هستند. به
غیر هاي متفاوت از مستقیم بهتنشتواند با انواع می

]، که این رابطه تفاوت خصوصیت 5مستقیم تغییر کند [
نسبت به فاز حجمی آن را  AlNساختاري تک لایه 

صورت تجربی اثبات کردند دهد. دانشمندان بهنشان می
]. 8ذیر است [امکان پ AlNکه ساخت نانوساختارهاي 

را  AlNدانشمندان توانستند نانو صفحه  2013در سال 
]. همچنین 9)) رشد دهند [111بر روي نقره (در جهت (

اي دیگر، اثرات نقص ذاتی بر ساختار در مطالعه
مورد  AlNالکترونی و خصوصیات مغناطیسی تک لایه 
-با نقص بررسی قرار گرفت و مشاهده شد که سیستم

آلومنیومی، خاصیت -ایسه با نقصنیتروژنی در مق
فرومغناطیسی با دماي کوري بالاتر از دماي اتاق را نشان 

]، و در این راستا در پژوهشی دیگر، انواع 6دهد [می
مورد بررسی قرار  AlNهاي بیشتري در تک لایه نقص

دهند که اصلاح ]. این نتایج نشان می7گرفته است [
اص مکانیکی، ثر براي کنترل خوؤشیمیایی، راهی م

 مغناطیسی و الکترونی است. 

دار کردن نانو صفحات، روشی کارا همچنین، هیدروژن
براي کنترل اینچنین خواص است. تحقیقات زیادي بر 

ة روي این گروه از مواد انجام شده است که نشان دهند
هاي هیدروژن ]. جذب اتم13-10باشد [ها میاهمیت آن

غییر پهناي گاف انرژي توسط مواد نانوساختار، باعث ت
علاوه پیوند شیمیایی ساختار خالص را شود، بهمی

نماید که در نهایت بر خواص مکانیکی و تضعیف می
]. بنابراین اثر 18-14الکترونی آنها اثر گذار است [

سزایی در خواص ماده داشته هتواند تأثیر بهیدروژن می
تابعی  ۀنظریباشد. از این رو در این مقاله، با استفاده از 

چگالی، خواص الکترونی و مکانیکی نانوساختارهاي 
دار شده را خالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه 

، سختی در هاي کشسانیثابت کنیم.بررسی و مقایسه می
خالص و کاملاً  AlNتک لایه  صفحه و نسبت پواسون،

ی تنشبا استفاده از محاسبات انرژي  دار شدههیدروژن
محاسبه شکل کشسانی هارمونیک  تغییر ةدر محدود

دار شده، کاملاً هیدروژن AlN انرژي تشکیل. شدند
از لحاظ  آندست آمد که نشان دهنده پایداري همنفی ب

نکته مهم این است که، با محاسبه انرژي باشد. انرژي می
، ساختار H-AlN-Hو  AlN-2H تشکیل ساختارهاي

H-AlN-H  نسبت به ساختارAlN-2H رتر است. پایدا  

 روش محاسبات
 چگالی تابعی ۀنظری اساس بر اولیه اصول محاسبات   
] 19سو [اسپر-کوآنتوم افزاري نرم ۀبست از استفاده با

خالص  AlNبراي بررسی ساختارهاي مختلف تک لایه 
دار شده مورد استفاده قرار گرفته و کاملاً هیدروژن

 قریبت از تبادلی-یهمبستگ پتانسیل تعیین براياست. 
 زانگرو  پردیو توسط که )LDA( چگالی موضعی

 و کل انرژي .است شده استفاده ،]20[ شده پارامتریزه
 روش از استفاده با آن به مربوط هايکمیت سایر

 از. است شده محاسبه تخت موج روش و پتانسیلشبه

 براي و سازگار خود روشبه محاسبات که آنجا

 انجام بریلوئن اول منطقه درون نقاط از معینی ۀمجموع

 شدیدي بستگی محاسبات سرعت و دقت لذا شود،می

 و kتعداد نقاط  نظیر پارامترهایی صحیح انتخاب به
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در  مناسب دقت به دستیابی براي. دارد قطع انرژي
 eVو انرژي قطع  پک-مونخورستت از روش محاسبا

 بریلوئن اول ۀمنطق از برداري نمونه تحت و 680
هاي ثابت شبکه و مکان. ایمکرده استفاده، 16×16×1

طور کامل واهلش کرده تا همگرایی انرژي هاتمی را ب
 eV/Å کمتر از و نیروي وارد بر هر اتم eV 5- 10حدود 

نسبت به موقعیت  انرژي کردن کمینهبراي و  شود 02/0
همچنین  .ایمکار بردهرا به فاینمن-هلمن قضیه هااتم

براي جلوگیري از  خلأ،Å 15سازي حجم،براي بهینه
استفاده شده  هاي مجاوردر یاخته هااندرکنش بین لایه

  است.

  گیريبحث و نتیجه

دانیم عملکرد شیمیایی، یک روش طور که میهمان   
هاي الکترونی و مکانیکی نانو ثر براي کنترل ویژگیؤم

کنش هیدروژن با برهم که طوريبهساختارها است، 
AlN ،قرار  زیادي مورد توجه از دیدگاه تکنولوژي

دار هیدروژنرود که انتظار می بنابراین .گرفته است
را در پی خواص مختلف قابل توجهی ، AlNکردن 

اولیه هر سه نانوساختار مورد بررسی  ۀیاختداشته باشد. 
اولیه با چهار و هشت  ۀصورت یاختدر این پژوهش به

تارهاي براي نانوساخترتیب ، بهگوشهراستاتم با تقارن 
دار شده، در خالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه 

و  AlNساختار اي از وارهطرح نظر گرفته شده است.
هیدروژن روي هاي مختلف جذب شیمیایی حالت

طور نشان داده شده است. همان 1در شکل AlNصفحه 
شود، در این مطالعه، دو حالت مختلف که مشاهده می

در نظر گرفته شده است: براي جذب شیمیایی هیدروژن 
هاي آلومنیوم و هاي هیدروژن روي اتم) جذب اتم1(

) جذب 2و ( AlNنیتروژن در یک سمت مشابه صفحه 
هاي آلومنیوم و نیتروژن در هاي هیدروژن روي اتماتم

براي بررسی امکان  .AlNدو سمت مخالف صفحه 

لازم است ، AlNهاي هیدروژن روي صفحه جذب اتم
 ۀدروژنه کردن را از رابطهی که انرژي

)2E(H1/2-AlN)(E-H)+AlN(=EBE دست به
 )2HE(و  E)H+AlN(E  ،)AlN(آوریم. در این رابطه 

دار هیدروژن AlNهاي کل ساختار ترتیب، انرژيبه
  هیدروژن است.  انرژي مولکولخالص و  AlNشده، 

  

 و (ج) AlN-2H(ب)  ،AlN(الف)  تک لایهنماي بالا و جانبی  .1شکل
.H-AlN-H 

 و H-AlN-H هاي تشکیل مربوط به ساختارهايانرژي
H2-AlNترتیب، برابر ، منفی بوده و بهeV15/1-  و

eV48/0- شیمیایی، امکان  لحاظد. بنابرین، از نباشمی
، وجود AlNصفحه هاي هیدروژن روي جذب اتم

هاي علاوه بر این، با مقایسه انرژيخواهد داشت. 
 ،H-AlN-Hو  AlN-2H ساختار تشکیل هر دو

نسبت به  H-AlN-Hشود که ساختار مشاهده می
بنابراین، در ادامه،  پایدارتر است. AlN-2Hساختار 

مورد بررسی قرار  H-AlN-Hخواص مکانیکی ساختار 
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سازي شده و هاي شبکه بهینهثابت .خواهد گرفت
و  AlN ،Å08/3=aبراي  طول خمیدگیهمچنین 

Å33/5=b ، برايH-AlN-H ،Å08/3=a ،Å33/5=b ،
Å68/0=h  و برايH2-AlN ،Å42/3=a ،Å61/5=b ،
Å27/0=h ارائه شده است.  1باشند. نتایج در جدولمی

، با مقدار صفر، براي طول خمیدگیمقادیر ثابت شبکه و 
] آمده است، توافق 4با آنچه که در مرجع [ AlNساختار 

  خوبی دارد. 

مقادیر  ،h ،خمیدگیطول شده، سازي هاي شبکه بهینهثابت .1جدول
، AlNتک لایه  براي ساختارهاي ،Al-N ،dگاف نواري و طول پیوند 

H-AlN-H  وAlN-2H  
)Å(d (eV)gap )Åh(  )Åb(  )Åa(  ساختار  

78/1  1/3 00/0 33/5  08/3  AlN 

90/1  3 68/0 33/5 08/3 H-AlN-H  

89/1  3/4  27/0  61/5  24/3  AlN-2H 

  
رونی و طیف ساختار نواري الکت 4و  3 ،2در شکل 

 -X-M-ها در طول راستاهاي تقارنی چگالی حالت
  AlN-2Hو  AlN، H-AlN-Hبراي نانوساختارهاي 
  نشان داده شده است. 

شود، مشاهده می 4و  3، 2هاي طور که از شکلهمان
دهند، رسانا از خود نشان مینانوساختار رفتار نیم سههر 

اف نواري ، گخالص AlN تک لایهکه ساختار طوريهب
، در -Xغیرمستقیم (ماکزیمم نوار ظرفیت در مسیر 

) ، و مینیمم نوار رسانش در نقطهXحوالی نقطه 
نوع و مقدار  دهد.را از خود نشان می eV 1/3میزان به

گاف نواري این ساختار با مقالات منتشر شده در مراجع 
  ] همخوانی دارد.22] و [21]، [4[

  
هاي الکترونی چپ) و چگالی حالت ساختار نواري (سمت .2شکل

 eV ، با گاف نواري غیر مستقیمخالص AlN(سمت راست) تک لایه 

 )0 ،0 ،5/0(X )  ،0 ،0 ،5/0، ( )0، 0، 0، در طول راستاهاي تقارنی، (1/3
M ) 0، 0، 0و(  رسم شده است. مقیاس انرژي بر حسب ،eV  و مبدأ

  .ظرفیت انتخاب شده است عنوان بیشینه نواربهطور دلخواه هانرژي ب

  
غیر با گاف نواري  H-AlN-Hتک لایه ولی براي  2مانند شکل .3شکل

  .eV 3 مستقیم

همانند  ،4و  3هايبا توجه به شکل ترتیب،همین به
 AlN-2Hو  H-AlN-Hساختار هر دو نانو ،2شکل

(ماکزیمم نوار ظرفیت در مسیر  مستقیمغیرگاف نواري 
-X در حوالی نقطه ،X مینیمم نوار رسانش در ، و
را نشان  eV 3/4و  eV 3ترتیب، با مقادیر ، به)نقطه
در اثر هیدروژنه  AlNهاي اتم تغییر موقعیتدهند. می

هاي تعداد و ترازهاي انرژي متفاوت اتمکردن آن، 
-AlNو  H-AlN-H هاي در نانو ساختار هیدروژن

2Hاتدر اینچنین ترکیب ، باعث تغییرات گاف نواري 
گاف نواري در اثر هیدروژنه کردن  کاهش اهد شد.خو

 ]15و [ ]14، []12جع [ادر مر ،H-AlN-H ساختار
  نشان داده شده است.
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غیر ، با گاف نواري AlN-2Hتک لایه ولی براي  2مانند شکل  .4شکل

   .eV 3/4 مستقیم

 هاي الاستیک مکانیکیثابتساختارهاي دو بعدي،  در
و نسبت  C در صفحهسختی توسط دو ثابت مستقل، 

- به سختی در صفحهشوند. ، توصیف می پواسون

 مساحتدر  تنشمشتق دوم انرژي کل نسبت به  صورت
تعریف  )=2E/2)(0A/1Y(تعادلی توسط رابطه 

تعادلی،  ترتیب مساحتبه و  0A ،Eشود که در آن می
 aو  0aکه  a0a-a=(/ (0( ورهتک مح تنشانرژي کل و 

داده شده  تنشهاي شبکه تعادلی و ترتیب، ثابتبه
صورت نسبت نسبت پواسون نیز به. باشندمی است)
       محوري توسط رابطه تنشعرضی به  تنش
یاخته اولیه مورد بررسی  شود.بیان می - =عرضی/محوري

صورت خط چین براي نانوساختارهاي در محاسبات به
ر دار شده، دخالص و کاملاً هیدروژن AlNتک لایه 

   رسم شده است. 1شکل
خواص کشسانی ساختارهاي فوق، از  ۀبراي محاسب

] استفاده 24و [ ]23روش توصیف شده در مراجع [
فشاري و کششی  تنشدو در این محاسبات هر کنیم. می

شکل تغییر  ةمورد بررسی قرار گرفته است. در محدود
به سلول واحد بین  تنش، ]23،24[ کشسانی هارمونیک

با افزایش  yو  x براي هر راستاي 20/0تا  -20/0
 (الف) 5طور که از شکلهمان شود.اعمال می 2500/0

 289که حاوي  )y; xاي (، داده شبکهشودمشاهده می
دار خالص و هیدروژن AlNنقطه است براي تک لایه 

هاي براي هر نقطه شبکه، موقعیتآیند. دست میشده به
شوند و سازي میلاً بهینهها کاماتمی متناظر با این سلول

(ب)  5گردد، نتایج در شکلها محاسبه میانرژي کل آن
با استفاده از روش کمترین  نشان داده شده است.
ها به رابطه مربعات، داده

yxyx aaaEE  3
2

2
2

10  شوند که برازش می
 yو  xانرژي ساختار در حالت تعادل،  0Eدر آن 

 باشند.می yو  x هايدر امتداد جهت تنشترتیب، به
-H براي ساختار تک لایه سه بعدي تنش-نمودار انرژي

AlN-H نمودار ده است.ب نشان داده ش5در شکل 
 دست آمد.بهخالص  AlN مشابه براي ساختار تک لایه

] 23کارگیري این رابطه و بعضی محاسبات، مرجع [هبا ب
رتصوتوان سختی در صفحه را بهدهد که مینشان می

)
2

2(1

1

2
3

1
0 a

a
a

A
C  بدون بعد را نیز پواسون و نسبت 

1

3

2a
a

 .ارائه شده است. 2نتایج در جدول نشان داد 

با آنچه که در  AlNبراي  و  Cمقادیر محاسبه شده 
] گزارش شده است، توافق قابل قبولی 25[ ] و4[ جعامر
لازم  است.د که مؤید صحت محاسبات انجام شده ندار
 eV 10-646/1 ذکر است که خطاي مطلق برازشبه

  باشد که توسط رابطه زیر محاسبه شده است:می

1           2)]3,
1

2,1([1)3,2,1( a
n

i
aaEiE

n
aaa 


  

اي ام در داده شبکهiانرژي کل مشاهده شده  iEکه در آن 
)y; x ،()3, a2, a1E(a  انرژي محاسبه شده حاصل از

  .استاي تعداد نقاط داده شبکه n=289برازش و 
 N/mمقادیر ها را با توان آن می منظور مقایسه بیشتر،به

و ن براي تک لایه شش ضلعی گراف 16/0 و 335
دست آمده براي به 07/0و  N/m 243همچنین با مقادیر 

 . ]23[ گرافان، مقایسه کرد ۀتک لای
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 AlNبراي نانوساختارهاي تک لایه هاي الاستیک مکانیکی ثابت .2جدول

  دار شدهخالص و کاملاً هیدروژن
)N/mسختی در صفحه (  نسبت پواسون 

  
  ساختار

46/0  117  AlN 

30/0 82 H-AlN-H  

شود، هیدروژنه مشاهده می 2از جدولطور که همان
تأثیر قابل توجهی در خواص  AlNکردن صفحه 

که سختی در صفحه و نسبت طوريبه مکانیکی آن دارد.
 AlNتر از کوچک H-AlN-Hپواسون در ساختار 

] نشان داده شده 23طور که در مرجع [هماناست. 
و  3spبه  2sp، تغییر نوع پیوند از علتاین امر بهاست، 

 AlN نسبت به H-AlN-Hساختار در  صفحهخمیدگی 
بعد از هیدروژنه  AlN، صفحه 1با توجه به شکل. است

هاي هیدروژن باعث ماند. اتمکردن تخت باقی نمی
شده و  AlNدر صفحه  Nو  Alهاي ایی اتمجابج

، طول 1با توجه به جدول شود.موجب خمیدگی آن می
درصد  74/6حدود  H-AlN-H در ساختار N-Alپیوند 

طول پیوند  بلندتر است.، خالص AlN ساختارنسبت به 
 تر بودن پیوند است.تر نشان دهنده ضعیفبزرگ

تر بودن باعث نرم ،Al-N ضعیف پیونداین  بنابراین،
 خالص AlNساختار به  نسبت H-AlN-Hساختار 

 30میزان به H-AlN-H، ساختار کهطوريبه شود.می
توان براي این تفاوت را مینرمتر است.  AlNدرصد از 

استفاده  دار شدهخالص و هیدروژن AlN بین تمایز
ساختار  6براي تجزیه و تحلیل بیشتر، در شکل .کرد
براي  هاي متفاوتشاري الکترونی تحت تننو

نشان داده شده است. در شکل  H-AlN-Hنانوساختار 
؛ 0در حالت بدون تنش ( H-AlN-H، ساختار نواري 6
0 (= )y; x) 02/0؛  -02/0) با دو حالت تنش فشاري-

) مقایسه شده است. 02/0؛ 02/0) و تنش کششی (

طور که از نمودارها مشخص است در اثر اعمال همان
کند نواري الکترون تغییر پیدا می تنش، ساختار

اف نواري در تنش فشاري (کششی) که گطوريبه
) نسبت به حالت بدون eV 2/0 )eV 1/0میزان تقریباً به

کند که با آنچه در مرجع کاهش (افزایش) پیدا می ،تنش
] آمده است، توافق خوبی دارد. همچنین در اثر 24[

ظرفیت انرژي  اعمال تنش ایجاد شده، تبهگنی نوارهاي
) نسبت به حالت بدون تنش، از بین X-M(در مسیر 

  رود. می

  
استفاده شده در محاسبات انرژي کل  )y; x( ايداده شبکه :الف .5شکل

منحنی سه بعدي انرژي کل براي هر یک از ساختارهاي تنش داده  :بو 
هاي اصلی هستند و سطح رنگی هاي آبی رنگ کوچک دادهشده. گلوله

  دهد.قدار برازش شده را نشان میم
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   هاي متفاوت.تحت تنش H-AlN-Hتک لایه  ساختار نواري .6شکل

تک لایه هاي جزیی چگالی حالتنمودار  الف7در شکل
H-AlN-H هاي اربیتالتمام در بین . رسم شده است

-H-AlNآلومنیوم و هیدروژن ساختار  ،نیتروژن هاياتم

H،  اربیتالzP م و اربیتال آلومنیوS بیشترین  ،هیدروژن
ها در نزدیکی تراز فرمی مشارکت نسبت به سایر اربیتال

ها قله آنکه بلندترین طوريبه .دارندو در نوار ظرفیت 
   .است eV 4/0طور مشترك داراي انرژي به

  
(ب)  .H-AlN-Hتک لایه هاي جزیی چگالی حالتنمودار  :الف .7شکل

 براي ساختارهايهاي بار الکترونی توزیع چگالی از برشیترتیب، به :جو 
  . H-AlN-Hو  AlNتک لایه 

هاي بار الکترونی براي نمودار توزیع چگالی
ترتیب، در ، بهH-AlN-Hو  AlNساختارهاي تک لایه 

رسم شده است. اضافه کردن هیدروژن  جو  ب7شکل
باعث تغییر در نوع هیبریداسیون این  AlNبه ساختار 

که در اثر جذب طوري. به)ج7(شکل شوداختار میس
توزیع بار بین  AlNهاي هیدروژن روي صفحه اتم

شود که منجر به هاي هیدروژن ظاهر میصفحه و اتم
     شود.تشکیل پیوند می

 گیرينتیجه
 مکانیکیهاي الکترونی و در این مقاله، خاصیت   

خالص و کاملاً  AlNنانوساختارهاي تک لایه 
 با استفاده از محاسبات اصول اولیه دار شده،یدروژنه

در این مطالعه، دو حالت مورد مطالعه قرار گرفتند. 
هاي هیدروژن مختلف براي بیشترین جذب شیمیایی اتم

  در نظر گرفته شده است. AlNروي صفحه 
هاي هیدروژن دهند که احتمال جذب اتمنتایج نشان می

ژن در دو سمت مخالف هاي آلومنیوم و نیتروروي اتم
سازي هاي شبکه بهینهثابتبیشتر است.  AlNصفحه 

براي  Al-Nشده، مقادیر گاف نواري و طول پیوند 
دار شده خالص و هیدروژن AlNتک لایه  ساختار

دار دهند که هیدروژن محاسبه شدند. نتایج نشان می
در شود. ها میاینچنین پارامتر تغییرباعث  AlNکردن 
دست آوردن براي به یتنشاسبات انرژي محادامه، 

تک لایه  ساختارنسبت پواسون  سختی در صفحه و
AlN دار شده، انجام شد. خالص و هیدروژن

 نسبت پواسونو  سختی در صفحهکه مقدار طوريهب
 30/0و N/m 28 ترتیب،به، H-AlN-Hساختار براي 

جذب شیمیایی  گیري شد کهنتیجه دست آمد.هب
خواص مکانیکی تواند میور قابل توجهی طهیدروژن به

     .را تضعیف کند AlN صفحه
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