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Abstract 

Here in this study, an accurate realistic tight binding model has been used to investigate the 
electronic band structure of graphene on the top of hexagonal boron nitride substrate. Based on 
the density functional theory (DFT), the possibility of graphene growth on a lattice-matched 
hexagonal boron nitride substrate has been investigated. Up to the fifth neighbor approximation, 
the electronic band structure of this lattice has been reproduced by fitting the tight binding 
hopping parameters to the DFT band structure data. Our results show that the interlayer effects 
are relatively weak and so, the electronic band structure of single-layer graphene is almost 
preserved. Due to the inequality of the carbon subsites of this system, a small gap is opened at the 
Dirac points of the graphene band-structure, which can be used to generate field effect transistors.  
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 باز نشر اين مقاله با ذكر منبع آزاد است.
 باشدمي الملليبين ٤,٠مجوز كريتيو كامنز تخصيص اين مقاله تحت 

  در چارچوب مدل تنگ بست واقعي  يدبورن نيتر گرافنساختار باندي 

  ،٢،١روح االله غلامي

   ايران ،كرمانشاه، ، دانشگاه رازيعلومگروه فيزيك، دانشكده ١
   ايران ،ايلام، ايلامانشگاه انشكده علوم، د، دگروه فيزيك٢

 ٠٢/٠٩/١٤٠٠پذيرش:    ١٧/٠٨/١٤٠٠ويرايش نهائي:    ٢٢/٠٧/١٤٠٠دريافت: 
10.22055/jrmbs.2022.17348Doi link:  

  دهيچك
يك زير رشد يافته بر بستر  گرافن ةتك لايساختار الكترونيكي و دقيق،  مدل تنگ بست واقع گرايانهيك با استفاده از  در اين مقاله

 گرافنامكان رشد  ة تابعي چگالي،براي اين منظور با انجام محاسبات مبتني بر نظري .مورد مطالعه قرار گرفته است ،بورن نيتريد ةلاي

برازش . ساختار الكترونيكي اين شبكه از منطبق بر هم، مورد بررسي قرار گرفته است ةبورن نيتريد در يك شبك ةبر زير لاي

تا  گرافندر اين شبكه ساختار الكترونيكي تابعي چگالي محاسبه شده است.  هايداده پنجم، با ةترهاي تنگ بست تا همسايپارام

الكترون  ٢/٠حدود  . يك گاف كوچكضعيف است نسبتاًاي دهد، اثرات بين لايهحدود زيادي حفظ شده است. نتايج نشان مي

با اعمال يك ولتاژ گيت از آن براي  تواني ايجاد شده است كه ميگرافنهاي كربني در ساختار در اثر معادل نبودن جايگاهولت 

   .زيستورهاي اثر ميدان استفاده كردنايجاد ترا

  بورون نيتريد، دو لايه گرافن، واقعي مدل تنگ بست واژگان:ديكل

 مقدمه

از هم زيك مواد دو بعدي في، ]١[ گرافنبا ساخت    

اي فناوري، مورد توجه ويژه هم ديدگاه نظري و ديد

، مواد گرافنساخت  دنبالبه .]٥-٢[ استقرار گرفته 

-hبعدي متنوعي از قبيل بورن نيتريد هگزاگونال  دو

BN 2سفيد)،  گرافن( لايهچند لايه و تكMoS ساير  و

 .]١٠-٥[ مواد دوبعدي با تكنيك مشابهي ساخته شدند

ي هادر اندازهي گرافنهاي سهولت ساخت ورقه

هاي پذيري بسيار زياد حاملتحركهمراه هميكرومتري ب

 لحاظ كاربرديبار باعث گرديده است كه اين ماده به

ترانزيستورهاي سيليكوني و  جايگزين مناسبي براي

با  .) باشدFETاستفاده در ترانزيستورهاي اثر ميدان (

ي با گرافن ةساخت ترانزيستورهاي پاي ،اين حال

ناشي از ساختار  نتوميآمكانيك كوهاي ذاتي دشوراي

                                                
 مسئول:  ةنويسندr.gholami@ilam.ac.ir 

دو بعدي لانه  ةشبك .]١٣-١١[ همراه استخود 

يكسان در هاي كربن گوش) از اتمزنبوري (شش

 ذراتهاي پايين، شبهدر انرژي كندايجاب مي ،گرافن

بدون جرم  هاي نسبيتيمانند فرميون گرافندرون 

مانند آنچه ه نظيربي اين ويژگي .]٢[ ديراك رفتار كنند

ذرات انرژي بالا براي ذرات بدون جرم اتفاق  در فيزيك

 پارادوكس مثل ،موجب اثرات غير معموليافتد، مي

شود كه اين اثر باعث مي. ]١٤[ گرددزني كلين، ميتونل

با هر عرض و و  هاي ديراك از هر سد پتانسيلالكترون

هاي چگالي صفر حامل عليرغم .عبور كنند كاملاً طولي

اين ساختار ديراك)  ةنقط (شش بار در سطح فرمي

ذاتي وجود  ةيك رسانندگي كمينشود كه موجب مي

قطع ولتاژ گيت، جريان عبوري با قطع  داشته باشد و لذا

زيستورهاي اثر ندر ترا براي رفع اين مشكل .گرددن
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با شكستن تقارن  كه لازم است ،يگرافن ةميدان پاي

دار جرم  ،گاف انرژي يك با ايجادذرات را شبهشبكه، 

، گرافنهاي ايجاد گاف در يكي از راه .]١٦-١٥[ نمود

برخلاف  .بورن نيترايد است ةزير لاي رويرشد آن 

يك عايق با گاف  ،بورن نيتريد هگزاگونال، گرافن

) و تطابق زيادي الكترون ولت ٦/٥مستقيم بزرگ است (

عنوان يك راين بهدارد و بناب گرافناز لحاظ شبكه با 

 گرافني استثنايي برا ةزيرلاي ،گيت دي الكتريك

   .]١٥[ شودمحسوب مي

شود كه بيني ميلايه، پيشتك گرافندر از طرفي ديگر، 

در  اثرات همبستگي الكترونيكي مانند ابررسانايي،

 نزديكي نقاط تكينگي وان هوف، قابل ملاحظه باشد

هاي اخير در ايجاد عايق مات و در . پيشرفت]١٨-١٧[

دولايه  گرافنپي آن ايجاد ابررسانايي غير معمول در 

اين مباحث باز به انگيزو هيجان نو ايدريچهچرخيده، 

كرده است و مطالعات زيادي در اين باب آغاز گرديده 

متعدد هر كدام  بررسي ساختارهاي دولاية. ]١٩[ است

ثر باشد. ؤاين پازل م ةمفقودهاي تواند در چيدن تكهمي

هاي اخير در صنعت پيشرفت مطالعات نظري در كنار

را بر روي روشني  بسيار هايساخت مواد دوبعدي، افق

اين موضوع باعث شده گشوده است. فيزيك اين مواد 

دولايه ساير ساختارهاي  گرافناست در كنار 

دولايه  مانند بورن نيتريد هگزاگونال ،دولايه يگرافنشبه

و دو لايه بر بستر بورن نيتريد لايه تك گرافنيا 

 نيز مورد توجه باشندلايه و يا چند لايه ل تكهگزاگونا

از لحاظ  معمولاً AAي دولايه گرافنساختارهاي . ]٠٢[

و  دناپايدارترن ABهاي انرژي نسبت به حالت

به بنابراين شوند و ندرت ايجاد ميطبيعي بهصورت به

اند. با اين وجود، كمتر مورد توجه بوده ،لحاظ نظري

فردي از خود ههاي منحصر باينگونه ساختارها ويژگي

 ةهاي مناسبي جهت مشاهددهند و گزينهنشان مي

. ]٢١-٢٣[ برخي رفتارهاي جمعي الكتروني هستند

اين  ةهممدل مرسوم براي بررسي خواص فيزيكي 

هاي يانرژ هاي پايين و چه درساختارها چه در انرژي

بررسي دقيق ثر است. ؤاستفاده از هاميلتوني م بالاتر،

در اين مواد از ديد مدل تنگ بست،  ساختار نواري

در نزديكي  و يا هاي كم)(انرژينزديكي نقاط ديراك 

نقاط تكينگي وان هف مستلزم يك مدل تنگ بست 

 با نگاه هاي موجود،بينانه است. بيشتر مدل واقع

در و هاي پايين ذرات در انرژياهميت رفتارهاي شبهبه

، به يك مدل تنگ بست كمينه با ديراك پيرامون نقاط

پارامترهاي جهش در تقريب نزديكترين همسايه اكتفا 

يك مدل  با معرفي در اين مقاله. ]٢٤-١٦[ اندنموده

به  تا تقريب پنجمين همسايه بينانه تنگ بست واقع

ه شده بررسي ساختار الكترونيكي اينگونه مواد پرداخت

بر  گرافندو لايه و نيز  گرافنهاي است. براي حالت

بستر بورن نيتريد، پارامترهاي تنگ بست مربوطه نيز از 

تابعي چگالي و  ةاز نظريدست آمده هاي بهبرازش داده

  مدل تنگ بست محاسبه شده است. 

 ثرمؤ هاميلتوني

در اين بخش به معرفي مدل تنگ بست واقع گرايانه    

تا  گوشاي ششبراي برخي از ساختارهاي دو لايه

  . پرداخته شده است پنجم، ةهمساي

اي كه از دو اتم يكسان تشكيل ساختارهاي دولايه

 ABو AA دولايه، در دو حالت گرافناند مانند شده

هاي غير يكسان شود. ساختارهايي كه اتمتشكيل مي

تري متنوعهاي بنديلايهدارند مانند بورون نيتريد، 

ز خواص الكترونيكي اين بسياري ا. ]٢٤[ دارند

و  ناشي از نوارهاي ساختارها   باشند. اين مي

ارامترهاي پ با يك مدل تنگ بست كه ها معمولاًنوار

يا  تجربي كه از نتايجي يهاداده از برازش با آن

دست هب تابعي چگالي ةساكن نظريمحاسبات ابتدا به

هاي جهش الكترون. ]٢٥[ اند، قابل توصيف استآمده
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بين جايگاهي رفتار پراكندگي نوارها در نزديكي نقاط 

هاي درون كه جهشكند در حاليديراك را كنترل مي

حفره -ل شكستن تقارن الكترونئوجايگاهي مس

باشند. بنابراين براي بررسي دقيق ساختار نواري مي

اين مواد لازم است تا مدل تنگ بست را تا تقريب 

  چندين همسايه گسترش داد. 

صورت كل كلي هاميلتوني بههمة اين ساختارها، شر د

4ماتريس  4 :زير است   
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هاي ماتريس فوق در واقع يهكه در آن هر يك از درا

2يك ماتريسخود  2 11هايباشند. ماتريسميH 

ي هاي هر كدام از لايهگرافنهاميلتوني شبه 22Hو 

 11Hهايشكل كلي ماتريسباشد. فوقاني و زيرين مي

  صورت زير است:به 22Hو 
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,1كه در آن  2i   شاخص لايه وi  وi  دو اتم

هاي غير يكسان ساختار شش گوش جايگاهواقع در 

در  ٢ماتريس در رابطةقطري عناصر هستند.  امi ةلاي

   اند:زير داده شده
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 باشند:صورت زير ميبه ٢عناصر غير قطري رابطة
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†هاي غير قطري درايه
12 21H H  هاميلتوني بين

ساختار  AAباشند. اين عناصر در حالتاي ميلايه

با اين تفاوت  دارند ٢مشابه رابطةي گرافنهاميلتوني شبه
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اي در حالت ي ماتريس تبادل بين لايهگرافنشكل شبه

شود در اين ساختارها در باعث مي AAبرهم چينش

اين  ،ABدر حالت ديراك گاف ايجاد نشود.  ةنقط

هرميتي نيستند و  اي،كنش بين لايهي برهمهاماتريس

 باشندشكل كلي زير ميبه
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                        ٩  

  AA و AA دولايه هايساختار

هايي چينشهم صورت طبيعي برلايه بهساختارهاي دو    

 برها عبارتند از بنديترين اين لايهمعروفمتنوعي دارند. 

ترتيب كه در آنها به ABچينشهم برو  AA هم چينش

پايين قرار  ةهاي لايبالاي اتم فوقاني دقيقاً ةهاي لاياتم

نصف آنها بر هم منطبق است و نصف ديگر گيرند و يا مي

ها واقع هستند. شش گوش در فضاي خالي بالاي مركز

ها باعث ايجاد ها از اين وضعيتچرخش اين لايه

گردد كه داراي تعداد هاي موسوم به الگوي موير ميشبكه

در . ]١٩[ خود است ةها در سلول يكبسيار زيادي از اتم

طور كه پيشتر هم بيان همان AAهاي شش گوش ساختار

 ةهاي لاياست كه اتم ايگونهبهها چينش لايهبر همشد 
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از آنجايي كه در اين  فوقاني و تحتاني انطباق كامل دارند.

 گرافنقبيل مواد تا حدود زيادي ساختار الكترونيكي شبكه 

ساختارها شود، توجه خود را روي اين تك لايه حفظ مي

ه داخل سلول يكه هاي دوگانچنانچه اتم كنيم.متمركز مي

 دولايه، گرافن، مانند با هم يكسان باشند ،هاهر كدام از لايه

در  مكان پذير است.ا AAدر آن صورت تنها يك حالت 

از دو اتم غير يكسان در ساختارهايي مانند بورن نيتريد كه 

قرار گرفتن  ةخود برخوردار هستند بسته بر نحو ةسلول يك

 AAو  AAدو حالت موسوم به  ،ها بر روي هماتم

هاي يكسان در در اولي اتم ترتيببه كه امكان پذير است

هاي بورن بر اتم ،بالاي هم قرار دارند ولي در ديگر حالت

نيتروژن قرار دارند. همچنين ممكن است در هاي بالاي اتم

 ةهاي لايها يك لايه يكسان باشند ولي اتميك ساختار اتم

ديگر يكسان نباشند. يك نمونه از اين گونه ساختارها 

گوش تك بستر بورن نيترايد ششتك لايه بر روي  گرافن

در اين بخش نگاهي به ساختار الكتروني اين  لايه است.

يعني  هر سه نمونه بيان شدهبراي  .اندازيمقبيل مواد مي

رشد يافته بر  گرافندولايه، بورن نيتريد دولايه و  گرافن

، AA در حالت برهم چينشزير لايه بورن نيتريد 

   :صورت كلي زير نوشتتوان بههاميلتوني سيستم را مي
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كه  AAدر حالت كلي براي تمام ساختارهاي دولايه 

خاطر بههاي بالا و پايين يكسان هستند. در آنها لايه

اي كه از نسبت به صفحه AAاي وجود تقارن آيينه

 ١ةگذرد معادلهاي بالا و پايين ميمركز و موازي لايه

1تحت تبديل شاخص لايه  2  ناورداست و

11بنابراين داريم  22H H  12و همچنين 21H H 

 توان تحت تبديلباشد. اين قبيل هاميلتوني را ميمي

U† يكاني HU اي زوج و به دو بخش با تقارن آينه

   :]٢٢[ بلوك قطري نمودفرد 
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 صورتاي است و بهعملگر تقارن آينه Uدر آن كه 
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هاي زوج هاميلتوني. شودتعريف مي 

كنند لايه را توصيف ميتك گرافنو فرد هر كدام يك 

زوج و فرد توصيف اي كه با شاخص تقارن آينه

ها به دو بخش تقسيم ساختار نواري اين شبكه شوند.مي

سازي رياضي دستاوردهاي زوج و فرد علاوه بر ساده

ذرات در اين ساختارها علاوه بر شبه ديگري نيز دارد.

نتومي مرتبط با تقارن آدستوارگي معروف با يك عدد كو

توصيف  )١موسوم به شاخص مخروطي (شكل ايآينه

اين ويژگي باعث ايجاد رفتارهاي  .]٢٢[ شوندمي

ها دارد و سبب چينشفردي در اين نوع برهمهمنحصر ب

ذرات در اين ساختارها رفتار جمعي گردد كه شبهمي

توان نشان ويژه اينكه ميبه متفاوتي از خود نشان دهند.

زني كلين ناوردا نتومي در حين تونلآداد كه اين عدد كو

هايي مثل تونل زني عبارتي ديگر پديدهبهماند، باقي مي

ذرات هر شدگي ابررسانايي در بين شبهكلين و جفت

صورت مجزا اتفاق هاي زوج و فرد بهكدام از اين بخش

    . ]١٢-٢٢[ افتدمي

  AA دولايه گرافن

ABو  AAخالص در دو حالت  ةدو لاي گرافن   

 ABصورت طبيعي حالت (برنالي) امكان رشد دارد. به

دارد. اما با اين حال شواهد انرژي تشكيل كمتري لازم 

نيز گزارش  AAدولايه  گرافني نيز از تشكيل تجرب

 ABشده است. بسياري از مطالعات نظري بر حالت 

خواص  AAدر حالت  گرافنتمركز دارد با اين حال 
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. در اين ]٢١-٢٣[ دهدفردي از خود نشان ميمنحصر به

توان استفاده نمود و اي ميساختار از تقارن آينه

ذيل  ةوسيله رابطزوج و فرد را بههاميلتوني بخش 

  نوشت:
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نوارهاي (طيف انرژي بالا بدين معني است كه  ةرابط

بخش زوج و فرد  به دو اين ساختار )ظريف و رسانش

صورت بهتوان آن را مي راحتيبهو  شودتقسيم مي

  :آورددست بهزير تحليلي 

١٣   

( ) ( ) ( 1) ( )l
cE k k k     

  
 

,1كه در آن  2l . طور توابع شكلي درون همين

)جايگاهي و بين جايگاهي  )c k 


)و   )k


با روابط  

  شوندزير تعريف مي
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در روابط بالا پارامترهاي جهش باز آرايي شده در واقع 

بين  هاي جهشتنگ بست، انتگرالپارامترهاي 

هاي بالا و پايين هاي پيوندي و ضد پيوندي لايهاربيتال

iiصورت هستند و به ij
n n nt t t   شوند. تعريف مي

 هاي تابعي چگاليتوان با برازش دادهاين پارامترها را مي

دست هاي زوج و فرد ساختار نواري بهبراي بخش

 ١٣ةاول رابط ةترين همسايدر تقريب نزديكآورد. 

  شودشكل زير تبديل ميبه

١٦  

  0 1( ) ( 1) ( )lE k t f k    
 

 
و فرد تابع پراكندگي  جهاي زوبالا براي بخش ةرابط

در نزديكي نقاط و الف ١دولايه، در شكل گرافنانرژي 

رسم  ب١در شكلصورت نمادين به اين رابطهديراك 

ك علاوه بر دستوارگي هاي ديراشده است. مخروط

1hنتومي ديگري آكو دمعروف خود با يك عد   

شوند كه به شاخص مخروطي موسوم توصيف مي

و پايين سطح بالا  0 ةاندازها بههستند. اين مخروط

يك فلز  AAدو لايه  گرافنفرمي قرار دارند. بنابراين 

است و شكل خاص  )self-dopedخود آلاييده (

) باعث رفتارهاي well nestedسطح فرمي آن (

 . ]٢٣[ شودفردي در آن ميهمنحصر ب

 
دولايه  گرافنقاب بالا ساختار باند بخش زوج و فرد  .١شكل

ي هاي ديراك برامخروط دهد. در قاب پايين،نشان مي را

شود. اين نواري مشاهده ميهاي زوج و فرد ساختار بخش

اي نتومي اضافه مربوط به تقارن آينهآبا يك عدد كو مخروط

1h   شوندتوصيف مي  

وجود  ABدو لايه  گرافناي در حالت تقارن آينه

راحتي نرا بهآتوان هاميلتوني و بنابراين نمي ندارد
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از چنانچه  با اين حال قطري نمود. AA گرافن

هاي متفاوت اي مربوط به جايگاههاي بين لايهجهش

1,2كنيم (نظر صرف 1,2 1,2
1 3 4 0t t t  ( عبارت به

را در نظر بگيريم، با  ٩اول ماتريس ةدرايديگر تنها 

توان مي ،AAدولايه  گرافنتبديل مشابه حالت 

قطري با عناصر قطري  صورت بلوكبهرا  آن هاميلتوني

  زير تبديل نمود

١٧                              0
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( جهش ايدرون لايه ةدر تقريب نزديكترين همساي

اما با هر تقرييب دلخواه درون  ،اي)مستقيم بين لايه

اين ساختار  فرد زوج وبخش  ترازهاياي لايه

  :يدآدست ميبهصورت زير به

١٨ 
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  بورون نيتريد دولايه

 گرافنسفيد نيز مانند  گرافنبورن نيترايد موسوم به    

با اين ، از يك ساختار لانه زنبوري تشكيل شده است

، گرافنهاي يكسان كربني در جاي اتمتفاوت كه به

سلول يكه آن از دو اتم بور و نيتروژن تشكيل شده 

است. بور يك الكترون كمتر از كربن و نيتروژن يك 

در حالت بورن واضح است كه الكترون بيشتر دارد، لذا 

خاطر اختلاف به AAانرژي حالت نيتريد دولايه، 

-٧٢[ دكمتر باش AA ها از حالتالكترو نگاتيو اتم

قرار گرفتن نوع  ةنحونيز خود بسته به ABحالت  .]٦٢

 گيرندبر بالاي هم قرار مي ي كه دقيقاًيهاآن دست اتم

Aو  AB ،ABسه حالت  B  دارد. محاسبات ابتدا

كه دهد تابعي چگالي نشان مي ةبه ساكن مبتني بر نظري

 هم نزديك هستندبه AAو  ABدو حالت  انرژي در

در اين مقاله ما  با اين وجود، .]١٥و  ١٦، ٢٦و  ٢٧[

و  AA چينشهاي با بر همدنبال بررسي حالتبه

AA .هستيم  

 AAو AA بورون نيتريد دولايه

هاي هاي بورن بر روي هم و اتماتم AAدر حالت   

لذا هاميلتوني اين  روي هم واقع هستند.بر  نيز ژننيترو

باشد. از اين مي AA دو لايه گرافنمانند  ساختار نيز

دو  گرافنهم مانند  توان هاميلتوني اين ساختار رارو مي

صورت تحليلي به دو بخش زوج و فرد تقسيم به لايه

نمود. تفاوت اساسي در اين ساختار نسبت به حالت 

هاي بر دو لايه مربوط به اختلاف انرژي گرافن

 بزرگ است كه منجر به ايجاد دو گاف نسبتاً جايگاهي

ين حالت هاميلتوني كامل سيستم در اگردد. مي

 صورت زير است:به
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 ها درجاي انديس درايهكه در آن براي ساده نويسي، به

تري اما در همان معنا از نمايش ساده ٨و  ٢هايماتريس

ن هاميلتوني را نيز مانند قبل اي استفاده شده است.

بورن نيتريد اي به دو توان با استفاده از تقارن آينهمي

زير تقسيم  شكلاي زوج و فرد بهبا تقارن آينهتك لايه 

   نمود:
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شكل زير محاسبه مقادير ماتريس بالا به سادگي بهويژه

  گردد:مي
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0با تعريف  كه در آن 1B B B       و نيز 
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AAچينش اي در حالت بر همين وجود تقارن آينهابا 

را در تقريب وجود ندارد. هاميلتوني اين حالت 

اي (وليكن هر تقريب نزديكترين همسايه بين لايه

ها جايي درايههتوان با جابمياي)، دلخواه درون لايه

 صورت زير نوشت:به AAهمانند حالت 
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 محاسبه نمود:  صورت زير توان بهويژه ماتريس بالا را مي

٢٥  
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شش  تك لايه بر بستر بورون نيتريد گرافن

  گوش

و ABو  AAحالت اين قبيل ساختارها نيز در سه    

A B در حالت  .امكان تشكيل دارندAA  يك اتم

كربن بالاي يك اتم بور و اتم كربن ديگر بر روي 

روي بر يك اتم كربن  ABنيتروژن قرار دارد. در حالت 

اتم بور و كربن ديگر در فضاي خالي بين شش گوش 

Aگيرد. ساختار قرار مي B نيز مانند حالتAB 

باشد با اين تفاوت كه اتم كربن روي نيتروژن قرار مي

ر بالاي مركز شش كه ديگر اتم كربن ددارد در حالي

(بور يك الكترون  هابا توجه به نوع اتم گوشي قرار دارد.

از  ABمشخص است كه حالت  كمتر از كربن دارد)

. با توجه ]١٦[ لحاظ انرژي كل ساختار پايدارتري باشد

 ةاي پايبه اهميت اين مواد در ساخت ترانزيستوره

ي مورد مطالعه اصورت گستردهبه ، اين ساختارهايگرافن

با توجه دولايه در اينجا نيز  گرافنهمانند اند. قرار گرفته

، بيشتر مطالعات معطوف به اين AB به پايداري حالت

و تا جايي كه نويسنده اطلاع  ]١٦ساختار بوده است [

علاوه . ندرت مورد توجه بوده استبه AAد حالت دار

نيز عليرغم مطالعات  ABبر اين، در مورد همين حالت 

تابعي چگالي، بررسي ساختار نواري  ةزياد مبتني بر نظري

اين مواد در چارچوب مدل تنگ بست به ندرت و تنها 

هاي پايين پيرامون نقاط ديراك انجام شده در انرژي

ه اين مقالات بر اثر ميدان ژدليل اين امر توجه وي است.

منظور ايجاد گاف و كاربرد آن هاي بار بهبر رفتارحامل

 بررسي دقيق ساختار ت.در ساخت ترازيستور بوده اس

آنچه كه  نواري اين مواد مستلزم مطالعاتي است مشابه

صورت گرفته دولايه  گرافنورد ] در م٢٥در مرجع [

هاي اخير در صنعت ساخت پيشرفتبا توجه به  است.

، اين امكان فراهم شده است كه تمام فازهاي مواد نانو

طور كه . همانساختاري ممكن ماده را بتوان ايجاد نمود

بحث شد، اين ساختارها  AAدولايه  گرافندر مورد 

برخي خواص مهم مانند ابررسانايي نقش  در ايجاد

مهمي دارند. در اين مقاله ما توجه خود را روي ساختار 

كارگيري هنيتريد با ب بور-گرافناز نواري اين حالت 

كنيم. ميتري معطوف مدل تنگ بست واقع گرايانه

بورن نيترايد  گرافنهاي ديگر تعميم اين روش به حالت

بورن نيتريد  گرافنهاميلتوني  نيز به آساني ممكن است.

  صورت ماتريس زير نوشت:توان بهميرا  AAدولايه 
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شوند. ميتعريف  ٧تا  ٣اي ماتريس بالا با روابط هدرايه

صورت تحليلي حل نمود. براي توان بهرا نمي ٢٦ةرابط

توان از محاسبات عددي قطري كردن اين ماتريس مي

  .كمك گرفت

  بحث و نتايج

در اين بخش با استفاده از محاسبات عددي و    

پنجم  ةت تا تقريب همسايهاي تنگ بسبرازش داده

-گرافنمحاسبات تابعي چگالي، ساختار نواري با 

تا حد زيادي باز توليد گشته است.  بورن نيتريد،

بورن نيتريد  ةبهتر و بررسي اثر زير لاي ةبراي مقايس

دو  گرافنبا تك لايه، نتايج  گرافنبر ساختار نواري 

  . مقايسه شده است AAلايه 

   نظريه تابعي چگالي محاسبات

نيتريد  بور بر بستر گرافندر اين بخش جذب    

و همچنين  )٢(شكل AAصورت برهم چينش به

سازي شده است. يهشب )٤(شكل AA ةدولاي گرافن

 ،تابعي چگالي ةدر چارچوب نظري ،براي اين منظور

محاسباتي  ةبست محاسبات ابتدا به ساكن با استفاده از

 است.  گرديدهانجام نتوم اسپرسو آكو

  
تك لايه بر بستر بورن نيترايد  گرافن اتميساختار  .٢شكل

 .AAشش گوش تك لايه 

  
تك لايه بر بستر بورن نيترايد  گرافنساختار نواري  .3شكل

 .DFTلايه با استفاده از محاسبات گوش تكشش

 

هاي لايه بالا . اتمAAلايه دو  گرافن اتميساختار  .٤شكل

 .قرار دارندپايين  هاي لايهدرست روي اتم

 

 
با استفاده از  AAدو لايه  گرافنساختار نواري  .5شكل

   .DFT ساختار نواري الكتروني محاسبات
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هاي اول تا پنجم همسايه مكاندر شكل شماتيك بالا،  .٦شكل

هاي دوگانه صفرم نشان داده شده است. جايگاه ةنسبت به داير

اند. هاي توپر و توخالي رسم شدهغير يكسان، با دايره

) و همسايه Aهاي اول، سوم و چهارم از يك نوع (همسايه

هاي پرش ) هستند. انتگرالB( صفرم، دوم و پنجم از نوع ديگر

هاي اول تا مركزي صفرم و همسايه ةاي بين دايردرون لايه

,1نشان داده شده است كه در آن  ntپنجم با  ,5n   

، AAهاست. با توجه به تقارن ساختار همسايه ةشمار

ايگاه مشابهي دارند. اين اي نيز جهاي پرش بين لايهانتگرال

  .اندگذاري شدهنام ntاي در اينجا با پارامترهاي بين لايه

هاي بسط تابع موج الكتروندر اين محاسبات، 

 ةمحاسب .باشدظرفيت بر اساس امواج تخت مي

بوده  LDAهمبستگي در تقريب -هاي تبادليتابع

كنش تصحيحات ناشي از برهم است، همچنين

اعمال  grimme-d2 گيريكار هب واندروالس با

مقدار انرژي قطع بسامد توابع موج گرديده است. 

 ١٥٠ظرفيت برابر با  ةهاي لايتخت الكترون

براي ممانعت از ريدبرگ در نظر گرفته شده است. 

ي در ئخلا ي تكرار شونده،هاكنش بين لايهبرهم

در نظر گرفته شده است. تعداد  آنگستروم ٢٠حدود 

40برابر  Kنقاط  40 1   در نظر گرفته شده

فواصل اتمي  ،است. بعد از انجام محاسبات

دولايه برابر  گرافن اي برايلايه هاي درونكربن

آمده است همچنين فاصله  دستآنگستروم به ٤٢٦/١

 ٤٦٤/٣ر مقدابرابر  در اين ساختار ايبين لايه

محاسبه شده است. براي حالت جذب آنگستروم 

-هاي كربنفواصل اتم بر بستر بورن نيتريد، گرافن

برابر هم بوده اي درون لايهنيتروژن -كربن و بورن

دست آمده است كه نگستروم بهآ ٤٢٦/١مقدار آن  و

دولايه  گرافندهد از اين لحاظ تفاوتي با نشان مي

 ١٣٨/٣اي، مقدار ندارد. اما در مورد فواصل بين لايه

 ١٣٦/٣هاي بور كربن و اتم ةآنگستروم براي فاصل

هاي كربن و نيتروژن اتم ةآنگستروم براي فاصل

 گرافندهد نسبت به مده است كه نشان ميدست آبه

بيشتر جذب هم شده و مقدار اندكي  هادولايه، لايه

ساختار نواري شود. ها اعوجاج ديده ميدر لايه

بورنيتريد  گرافندست آمده از اين محاسبات براي به

و  ٣هايترتيب در شكلدولايه، به گرافنو همچنين 

ديگر اينكه انرژي كل  ةنكت  داده شده است. ٥

 AAدولايه  گرافنبورن نيتريد از  گرافنساختار 

 گرافندهد اين ماده از تر است كه نشان ميپايين

با توجه به ساختار انتخابي دولايه پايدارتر است. 

AA  براي اين ماده و همچنين اختلاف

هاي اتمي بور و نيتروژن الكترونگاتيويتي و شعاع

قابل انتظار  كاملاً هنسبت به اتم كربن، اين نتيج

شود تقارن جايگاهي اين موضوع باعث ميهستند. 

ي، شكسته شود و اين گرافن ةلاي هاي كربن دراتم

 ٠٢/٠ة اندازموضوع منجر به يك گاف كوچك به

 ةدر نقط گرافنالكترون ولت در ساختار الكتروني 

كاملي  بحث نسبتاً ]١٥[در مرجع  شده است.ديراك 

بورنيتريد در ايجاد گاف در  ةدر مورد نقش زير لاي

انجام شده است. در اين  گرافنساختاري نواري 

اين هاي ممكن ساختار اتمي حالت ةمقاله براي هم

بين  ةحسب فاصلنوع سيستم، گاف ايجاد شده بر

از  ٤(شكل اي مورد مطالعه قرار گرفته استلايه

ة بين ازاي فاصل. نتايج اين بخش به])١٥مرجع [

 ١٤/٣( AAدست آمده براي فاز اي بهلايه
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باشد. در آنگستروم) با اين نمودار در توافق مي

طور كه انتظار ه شده در اين مرجع، همانئنمودار ارا

اي مقدار اين گاف بين لايه ةرود با افزايش فاصلمي

كاهش  براي هر سه حالت فاز ساختاري ممكن

فواصل، همواره گاف انرژي  ةازاي هميابد. بهمي

از دوحالت ممكن  ABايجاد شده فاز پايدارتر 

است. اين همواره بيشتر  AAو فاز  كمترديگر 

يك  اي ذكر شده حدوداًبين لايه ةازاي فاصلمقدار به

محاسبه شده  ةباشد. در فاصلمي AAسوم حالت 

آنگستروم) مقدار اين گاف  ٢٢/٣در اين مرجع (

دست آمده است. اين گاف هالكترون ولت ب ٥٩/٠

در صورت اعمال ولتاژ  ABدولايه  گرافنبراي 

ميلي الكترون ولت  ٢٠٠-٢٥٠گيت در حدود 

  باشد.مي

  تنگ بست  ي مدلهابرازش داده

توان از برازش پارامترهاي تنگ بست را مي   

دست آمده از محاسبات تابعي چگالي و هاي بهداده

   دست آورد.بست به مدل تنگ

صورت به ٢٦ةبراي اين منظور هاميلتوني رابط

با محاسبات آن و نتايج  گرديده است عددي قطري

، پارامترهااين . گشته استتابعي چگالي مقايسه 

بورن نيتريد -گرافنبراي ، ٦ةمطابق شكل شمار

AAهاي هاي بين جايگاهي (جايگاهازاي جهش، به

درون هاي غير يكسان) و جهش

در جدول  ترتيبهاي يكسان) بهجايگاهي(جايگاه

  داده شده است.  ٢ةشمارو جدول  ١ةشمار

  

  

  

  

  

  

 هاي پرشانتگرال) در اين جدول بورنيتريد-گرافن( .١جدول

هاي اتم صفرم و همسايهبين اي ما اي و بين لايهدرون لايه

هاي داده شده است (جهش بين جايگاه اول، سوم و چهارم

اي پارامتر جهش درون لايه B( .ntو نوع  Aغير يكسان نوع 

ntو   باشد كه در آناي ميامترهاي جهش بين لايهپارn 

شماره همسايه و 
0N باشدهمسايه ميآن  هاياتم تعداد.  

nt  nt  0N  n 
١  ٣ ٢/٩٩-  -٠٨/٠  

٣  ٣ ٠/٢٣-  ٠٠/٠  

٠٠/٠  0/05 ٦  ۴  

  

هاي پرش انتگرال) در اين جدول بورنيتريد-گرافن( .٢جدول

هايي همسايهما بين اتم صفرم و اي اي و بين لايه درون لايه

هاي يكسان دوم و پنجم داده شده است (جهش بين جايگاه

هاي پرش درون و انتگرال، ١ة). همانند جدول شمارAنوع 

ntو  nt ترتيب باهاي بهبين لايه  نشان داده شده است. 
on

 ،هاي غير در جايگاههاي كربن جايگاهي اتم انرژي بر

باشد (و همچنين بور و نيتروژن مي Bو نوع  Aنوع  يكسان

, , ,A BN B C C (   

۵  2  ٠ n 
١  ٦  ٦ 

0N 

 

 

٠٥/٠  

 

 

٢١/٠ 

on

B = ٣/٤٤  

 

nt 

 

on

N = -١/٣٤ 

A

on

C =٠ ٠٠  

B

on

C = -٠/٢٠ 

٥٠/٠ ٠٠/٠  ٠٠/٠- 
nt   

  

 ٧ساختار نواري حاصله از اين برازش در شكل 

  نشان داده شده است. 

بورن نيتريد  ةاثر زير لاي ةمشاهدبهتر و  ةبراي مقايس

 ةدولاي گرافنساختار باند  ،گرافنبر ساختار نواري 

ازاي پارامترهاي تنگ روش، بهباز توليد شده از اين 

داده شده  ٨، در شكل٤و  ٣ةبست جدول شمار

  است.
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هاي پرش انتگرال) در اين جدول AAدو لايه  گرافن( .3جدول

هاي همسايهما بين اتم صفرم و اي اي و بين لايهدرون لايه

پارامتر جهش درون  ntاول، سوم و چهارم داده شده است. 

ntاي و لايه  باشد كه در آناي ميپارامترهاي جهش بين لايه

n همسايه و  ةشمار
0N باشد.همسايه ميهاي آن تعداد اتم  

nt  nt  0N  n 
١  ٣ ٢/٩٩-  -٠٨/٠  

٣  ٣ ٠/٢٣-  ٠٠/٠  

٠٠/٠  0/05 ٦  ۴  

  

هاي پرش درون ) در اين جدول انتگرالAAدو لايه  گرافن( .٤جدول

ntايو بين لايه nt ايلايه  هاي صفرم، ما بين اتم صفرم و همسايه

 دوم و پنجم داده شده است (جايگاهاي يكسان).

nt  nt  0N  n 
١ ٠/٠٠  -٣٠/٠  0  

٦ ٠/٢١  ٠٠/٠  2  

٠٠/٠  0/05 ٦  5  

  
  
 

  
)  خطوط پر رنگ(هاي مدل تنگ بست برازش داده .٧شكل

تك  گرافنبراي ) خطوط كم رنگ( DFTبا نتايج حاصل از 

  .لايه بر بستر بورن نيتريد شش گوش

 
با ) خطوط پر رنگ(هاي مدل تنگ بست برازش داده .٨شكل

  .دولايه گرافنبراي ) رنگ خطوط كم( DFTنتايج حاصل از 

دهند و مدل تنگ بست، نشان مي DFTهاي بررسي داده

دولايه و بورن نيترايد،  گرافنكه در هر دو ساختار 

پايين  ةهر دو لاياي براي لايهپارامترهاي جهش درون 

با اين . ]٢٥لايه هستند [تك گرافنو بالا درست مانند 

هاي برجايگاهي باعث ايجاد انرژي اختلافتفاوت كه 

يك گاف انرژي يك گاف بزرگ در نوار بورن نيتريد و 

در  )ديراك ةدر نقط( الكترون ولت ٢/٠ ةاندازبه كوچك

شكسته شدن  اين گاف ناشي از .ي شده استگرافننوار 

تفاوت ديگر مختلف است.  يهاتقارن برجايگاهي كربن

ن بي بورنيترايد پارامترهاي جهش-گرافناينكه در 

ة خالص دولاي گرافنتر و دوربردتر از اي قويلايه

هاي اتمي و فواصل جذب باشد كه با توجه به شعاعمي

  رسد. نظر مياي منطقي بهبين لايه

گاف انرژي ايجاد شده، اغلب  ةبا توجه به اهميت مطالع

مطالعات انجام شده تا جايي كه نويسنده مطلع است، 

بست در نزديگي نقاط  يك مدل تنگئة بيشتر بر ارا

]. ١٥،٢٤ديراك متمركز بوده است براي نمونه مراجع [

در اين مراجع با ارايه يك مدل تنگ بست كمينه مبتني 

بر تقريب نزديكترين همسايه و پيش بيني انرژي 

نقاط ديراك، ساختار نواري بر  در نزديكيبرجايگاهي، 

محاسبات تابعي چگالي برازش شده است. در اين كار 

تر تا بست واقع گرايانهايم يك مدل تنگا تلاش كردهم

دست آمده در هه دهيم. نتايج بئپنجم ارا ةتقريب همساي
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هاي مقالات ذكر شده را تكميل و اين مقاله، دريافت

  تقويت كرده است. 

در  گرافنتخت پيرامون نقاط تكينگي  يك نوار نسبتاً

دهد اثرات وجود دارد كه نشان مي Mةنزديكي نقط

 گرافنهمبستگي الكتروني در اين ساختار نيز مانند 

يجاد برخي خواص مهم فيزيكي اممكن است به ،خالص

ساختار نواري  ةاز مقايسيانجامد. ب يلقا ابررسانمانند ا

دولايه  گرافنبا ساختارهايي مانند  ٤ي شكلگرافنبخش 

با فلزات قليايي  ها)(درج متناوب اتم اينتركليت شده

هاي رسد تشابهنظر مي، به]٢٢[ مانند ليتيم و كلسيم

جالبي ممكن است وجود داشته باشد كه نيازمند توجه 

دولايه  گرافندر ساختارهايي مانند بيشتر است. 

الكترون  تك با تزريقاين اتم  ركليت شده با ليتيم،تاين

شود و باند  يونيزه ميكاملاً ،هاي كربنيبه اربيتال خود

، بر سطح دولايه گرافنساختار نواري تخت بخش زوج 

اما از آنجا كه تقارن اجازه جفت  ،شودفرمي مماس مي

دهد، برخلاف نمي را شدگي فونوني بيرون از صفحه

 شوداينتركليت با كلسيم، خاصيت ابررسانايي القا نمي

رسد نظر مي. بهگردد)خالي مي (اربيتال فلزي كاملاً

هاي نظير ليتيم بورنيترايد با اتم گرافنكليت كردن اينتر

اي و هم از نگاه رفتار مشابهي هم از ديد ساختار شبكه

داشته باشد كه نيازمند مطالعات  ساختار الكتروني

مبتني بر محاسبات تابعي چگالي  فونوني و الكتروني

بيني درست باشد آنگاه با توجه است. چنانچه اين پيش

توان انتظار تقارن خارج از صفحه ميبه عدم وجود 

   القاي ابررسانايي در اين مواد را داشت.

 گيرينتيجه

با مرور برخي ساختارهاي دو بعدي در اين مقاله    

ثر مبتني بر مدل تنگ بست ؤمهم، يك مدل هاميلتوني م

. همچنين، امكان رشد و واقع بينانه معرفي شده است

 بر بستر زير لايه گرافن ةلايتك الكترونيساختار 

تابعي چگالي و با  ةدر چارچوب نظري، ونيترايدبر

نتوم اسپرسو، مورد مطالعه ة محاسباتي كوآاستفاده از بست

دولايه مقايسه شده  گرافنقرار گرفت و نتايج با حالت 

پنجم، از برازش  ةپارامترهاي تنگ بست تا همساياست. 

دست تابعي چگالي به هاي اين مدل و محاسباتداده

و ساختار نواري اين مواد با استفاده از اين  آمده است

و مدل  DFTهاي بررسي داده اند.مدل، باز توليد شده

 گرافندهند كه در هر دو ساختار تنگ بست، نشان مي

اي دولايه و بورن نيترايد، پارامترهاي جهش درون لايه

تك  گرافنبراي هر دو لايه پايين و بالا درست مانند 

هاي برجايگاهي باعث ايجاد اختلاف انرژي هستند.لايه 

يك گاف بزرگ در نوار بورن نيتريد و يك گاف انرژي 

ديراك) در  ة(در نقط ولتالكترون ٢/٠اندازه كوچك به

ي شده است. اين گاف ناشي از شكسته شدن گرافننوار 

هاي مختلف است. تفاوت ديگر تقارن برجايگاهي كربن

بورنيترايد پارامترهاي جهش بين -گرافناينكه در 

خالص  ةدولاي گرافنر از اي قويتر و دوربردتلايه

ها . مقدار قابل چشم پوشي اعوجاج در لايهباشدمي

شود همچنين انرژي تشكيل بورن نيتريد از ديده مي

كمتر است. با در نظر گرفتن  AAدولايه خالص  گرافن

هاي اتمي نيتروژن و بور و اختلاف شعاع

ها نسبت به كربن و فواصل الكترونگاتيويته اين اتم

  رسد. نظر مياي اين نتايج منطقي بهجذب بين لايه

  سپاسگزاري

خاطر نويسندة مقاله، مراتب قدرداني صميمانة خود به   

هاي مالي و استفاده از امكانات دانشگاه ايلام، حمايت

ها، نمايد. همچنين نويسنده، از راهنماييرا اعلام مي

هاي جناب پروفسور رستم مراديان، همفكري و كمك

  آورد.عمل مينهايت سپاس و تقدير خود را به
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