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Abstract 
 
The electronic and transport properties of the zigzag and armchair 
borophene nanoribbons β12 with different edge geometries using the 
multi-band tight-binding model and Landauer Butticker formalism 
were investigated by the mode matching model. Our results show that 
nanoribbons with different edge geometries show different electronic 
behaviors from metal phase to semiconductor according to and under 
thermal gradient or voltage poetical produce electrical current from 
nano ampere to microampere (most of them have ohmic behavior). 
Also, vacancy defects with controlling energy gaps could change the 
phase from metal to semiconductor or from semiconductor to metal in 
different edge geometries. Moreover, vacancy defects could control the 
values of electrical currents. Finally, the edge geometries; and defect 
engineering with application thermal gradient or electrostatic potential 
could control the electronic and transport properties and convert 
borophene nanoribbons into a good candidate for application in nano-
electronic devices. 
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    ينانونوارها ي و ترابرد  ي الكترون هايويژگي  يبررس
  ١٢β١ گزاگ يو ز   ريچآرم

 
  ٣* و روح اله فرقدان ٢موغاريحيدريرضامحمد 

 
  ١٤٠١/ ٠٨/٠٥تاريخ دريافت: 

  ٠٣/١٢/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ٢٦/٠١/١٤٠٢تاريخ پذيرش: 

  

 
  چكيده: 

 
هندسي مختلف،  هايبا لبه)  ١٢β(   بوروفنر  يچ زيگزاگ و آرم   يهانانونوار  يو ترابرد  ي الكترون  هايويژگي 

و انطباق مد مورد بررسي قرار گرفته   كريبوت  بندي لاندائورفرمولچند نواري و  بست  تنگ   با استفاده از الگوي

دهد كه نانونوارهاي مختلف با توجه به هندسه لبه، رفتار الكتروني متفاوتي از فاز فلزي نتايج نشان مي    .است

نيمه جريانتا  پتانسيل  اختلاف  يا  و  دما  گراديان  اثر  تحت  و  داده  نشان  نانوآرسانايي  مرتبه  از  تا  هايي  مپر 

ايجاد مي  اهمي،  رفتار  با  بيشتر  انرژي هاي تهي نقص   كنند. همچنينميكروآمپر،  اندازه شكاف  تغيير  با  جاي 

لبه نانونوار شوند.  رسانايي به فلزي بسته به نوعو يا از نيمه  رسانايي فاز از فلزي به نيمه  رييتغتوانند سبب  مي 

شكل  هاي الكتريكي را كنترل نمايند. در پايان، هندسه و  توانند مقادير جريانجاي مي هاي تهي همچنين نقص

يا گرادياننقص  ي مهندس  ،هالبه و  ولتاژ  اعمال  و  ويژگي تواني م  هاي گرمايي ،  كنترل  با  و    ي الكترون   هايد 

  .تبديل نمايد در نانو قطعات الكترونيكي منظور كاربرد ي به گزينه مناسبرا به  ي نانوارهاي بوروفنترابرد

هاي ترموالكتريكي،  ست، ترابرد الكتريكي، ويژگي بنانو نوارهاي بوروفن، الگوي تنگ  :واژگان كليدي

  جاي. تهي  نقص
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  مقدمه  .١
  كيبوروفن   .داشته استي  را در پ   ياديز  مطالعاتها  آن   هاي جالبويژگيو    ي كشف مواد دوبعد

دو  و    يمركز  چند  يهاوند يپ  جاديبور در ا  ييتوانا  ليبور است كه به دل  ي هااز اتم  ي بعدساختار دو

  ياتم بور در جدول تناوبدانيم،  همانطور كه مي  .دارد  گوناگوني  يهاو ساختار  هازوتوپ يا  ي،الكترون

رو،  . از اين الكترون كمتر از كربن است  كي  يدارا  شته واتم كربن قرار دا  يگيها در همساعنصر

تواند  يم  ي زنبوربور در شبكه لانه  ياضاف  يهاورود اتم   اگرچه،  .است   داريآن ناپا  ي زنبورساختار لانه

ا الكترونتعادل    جاد يبا  با دو  اتم بور  بين چند  پيوندهايي  ايجاد  . ]٢و١[كند  پايدار ها را  ، ساختارو 

اتم نت  ، باشند  ده يچيپ  ار يبس  وندهاي پ   شوديم  هاي بور سبب ورود    يدگي چيو پ  يتنوع ساختار  جهيدر 

  . ]٣[ كربن است  يهافراتر از اتم ييايميو ش يكيزيف

ساختار با    . اين]١[زياد است    يداريمسطح و با پاكه    β١٢بوروفن    يكي از ساختارهاي مورد توجه،

پرتو مولكول بالا رو   يروش  (  يو در حضور خلاء  نقره  ايجاد١١١بستر  تجربي  به صورت  شده    ) 

تنگ    فاز فلزي هستند. الگوي   ي اراد  ١٢βهاي بوروفن  ساختاردهد كه  ها نشان مي. بررسي]٤[است

انرژ  ، ينوارچندبست   نوار  را    يساختار  با  صفحه  هماهنگي خوبي  محاسبه  ي  چگال  يتابع  هينظربا 

  تي هدا  رب  اسيولتاژ باهاي مختلف و  ناخالصي  ،يكيالكتر  دان يم   ر يتاث. همچنين،  ]٩-٥و  ١[  كندمي

شده،  يالكترونو    يحرارت اشاره  موارد  بر  افزون  است.  شده  گر  با   بررسي  تابع  از  و    نياستفاده 

بوت  يبندفرمول ويژگي  مختلف  هايعرض  يبرا  انيجر  ،كريلاندائور  متفاوت  با  الكتروني  هاي 

و    گزاگيو ز  ريچآرم  يهالبه در نانونوار   ريتاثي و  سيمغناط  ي هاحالت.  ]١٣-١٠[  شده است  محاسبه

با   ريچآرمي  هار نوانانو دهد كه  نيز مورد بررسي قرار گرفته است. نتايج نشان ميلبه  ي سياثرات مغناط

رونيكي  تواند در قطعات اسپينتي وابسته به اسپين، اسپين قطبيده بوده و مي نوار انرژبا  مختلف  يهالبه 

  كار رود.به 

هاي الكتروني و ترابردي نانونوارهاي  بست چندنواري، ويژگيدر اين مقاله با استفاده از روش تنگ

هاي الكتروني و به  جاي، ويژگيهاي مختلف بررسي شده است. سپس با مهندسي تهيبورفن با لبه 

دهد  كنترل شده است. نتايج نشان ميهاي الكتروني  سازي جريانويژه شكاف نواري به منظور بهينه

هاي مختلف و  هاي الكتروني و ترابردي به كمك هندسهكه اين نانونوارها با توجه به كنترل ويژگي

  توانند گزينه مناسبي در قطعات الكترونيكي باشند. آرايش لبه نانونوارها مي
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  نظري محاسبات  .٢
انجام محاسبات با  براي  از    ديابتدا  استفاده  بردار   پارمترهابا  براي  β١٢ساختار  ،  شبكه  يهاو  نانو    را 

ي  سازهيشب با تشكيل هاميلتوني چندنواري  بوروفن در نرم افزار متلب    گزاگيو ز  آرمچير  يهانوار 

  ). ١(شكلشود  يمشاهده م  نوع اتم مختلف  ٥  بوروفن باسلول واحد  از نظر جايگاه هندسي،  .  شود

𝑙(  ساختار برابر  نيا  يهااتم   امتم  نيب  فاصله = 1.69 𝐴°   (برادار شبكه    و  است𝑎 = 5.068 𝐴° 

𝑏  و = 2.9236 𝐴°    و محاسبات اصول    هايشآزما.  ]١،٣،٦،١٠،١١  [است    در نظر گرفته شده

از اين رو، در اين    آيند.بدست مي  𝑝௭از مدار    يفرم  يانرژ  كينزد يكه نوارها  دهندي نشان م  هي اول

نوار    ، موجود در سلول واحد  يهانقش دارد و به تعداد اتم   يلتونيدر هام  zp  دار م  تنها   نانونوارنوع  

 :  ميدار يلتونيهام ن يا يبرا  (تنگ بست پنج نواري)، ميدار يانرژ

Ĥ଴ = ∑ 𝜀௜𝑓̂௜
ற𝑓̂௜ + ∑ 𝑡௜௝𝑓̂௜

ற𝑓̂௝ + 𝐻. 𝐶.     
〈௜⃒௝〉௜      )١                                                   (  

𝑓̂௜  ، كه در آن
ற𝑓̂௝ ي هااز اتم  كيهر    ي برا  تواند يم{𝑎ˆ، 𝑏ˆ، 𝑐ˆ، 𝑑ˆ، 𝑒ˆ}   ،در سلول واحد باشد  

𝑡௜௝  ب   ب يضر جهش  و    i ، j  ياتم  يهامكان   هيهمسا  نيتركينزد  نيانتگرال    ي انرژ  𝜀௜است 

م  يگاهيجادرون نشان  .Hحاصطلا.  ]٧،١١-١،٥[  دهديرا  c.     شده مخلوط    يهاعملگر  يكوتاه 

نوع    ن يا  يبرا  الگو  سه   ه،يرلاينقره ز  يهابور و اتم   يهااتم   ن يبرهمكنش بتوجه به  با    است.  يتيرمه

دارد  بوروفن   شامل  وجود  (الگوي    )،H(  همگنالگوي    كه  متقارن  وارون    الگويو  )  ISوارون 

  ياثرات اتم نقره منجر به شكسته شدن تقارن وارون  ،وارون نامتقارن  الگوي در    ) است.INSنامتقارن (

  انرژي را   سه نوع نوار   ،]١٣-٧،١١-١،٥  [منابع  با استفاده از    توانيم  نجا يشود. در اي ساختار شبكه م

از الگوي وارون متقارن    كار تنها   دامها  يو تمركز رو  يآسان  يهر مورد محاسبه كرد كه برا   يبرا

)IS(  بيان خواهد شد  جهيو نت استفاده.   

به    است.شده    نشان داده   گزاگيو ز  آرمچير  يهاو سلول   هانانونوار  ،١در شكل با توجه  هر سلول 

تعداد اتم در سلول    نيما بر اساس ا  يلتونيو هام  دارد اتم در خود    مشخص تعداد    ،عرض و لبه نوار

 ميرويآن م  همسايهسلول واحد    بهسلول واحد    كيكه از    ي. هنگامشده استواحد نوشته و محاسبه  

  : ميدار از اين رو،.  شوديم جادياختلاف فاز ا e(௜௞.௔)به اندازه  ي لتونيو هام يدر تابع موج كل

)٢  (𝐻(𝑘௫) =  H ଵ𝑒୧୩୶ୟ +  H଴  +  Hଵ
ற𝑒ି୧୩୶ୟ 

سلول واحد با سلول    ن يبرهمكنش ب  H ଵ و برهمكنش در سلول واحد و    ي لتونيهام  H଴ آن،  كه در    

اتصال و جا   زين  a.  است  همسايه . در  ]١١،١٢،١٤[باشد  ميدو سلول واحد    نيب  ييجابه همان بردار 

  تنها فاز تغيير  وجهش وارد شده  يهابا استفاده از انتگرال  تنها هابرهمكنش  واحددر سلول  حقيقت،
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 ي سازه ي شب  ،مختلف  يهالبه   يبررس  ي. براشودميوارد   همسايهدر محل اتصال سلول واحد با سلول  

  )b,d(و    )a,c,e(هاي مختلف  بور كه لبه بالا و پايين داراي اتماتم    ١٥  با تعداد  آرمچير  نانونوار  يبرا

اع مختلف  انوي  بررس  ي برا  ).١bشروع شده است (شكل  ، معروف است  ABمقالات به لبه  است، در  

  نمود.  يمختلف را بررسهاي  با لبه   اهنوار نانو و  واحد  ها را حذف و سلول  از اتم  ي تعداد  توانميلبه  

همچون    . مختلف)  ي ها(برش و اتمام نانونوار با اتم  وجود دارد   متفاوتي  يهاحالت   ،١  با توجه به شكل 

در اين حالت نانونوار با   ، شونديبرداشته و حذف م ABنانونوار نوع   نيي كه سه اتم از پا) a( قسمت

  شود.شناخته مي  BBبه لبه    آرمچيررسد كه اين نوع نانونوار  شروع و به پايان مي  b,dهاي نوع  اتم

  AAلبه    نانونوار جديد  و  شوندي برداشته و حذف م   ABكه دو اتم از بالا نانونوار نوع )  cقسمت (  اي

با    و پايين   كه لبه بالا  انددر حالتي بررسي شده   گزاگ يز  هاينانونوار. در ادامه  ]١٢[شود  ناميده مي

و    يهااتم شوند  يكسان شروع  كه١  همانند شكل( تمام  ا  )  ز  نجايدر  نانونوار  تعداد    گزاگيسه  با 

  ٥ش تنگ بست رو با  يانرژ ي هاو نوار   جينتا  .شودا مشاهده مياتم بور در سلول واحد ر ١١و١٥،١٣

  شود: انجام ميانطباق مد   يكه با استفاده از فرمول بند  يو به همراه ترابرد  نواري

𝑇(𝜀) = ∑  ∑ 𝜓ఈ௜
ற 𝜓ఈ௜

ே
௜ୀଵ

ெ೑

ఈୀଵ           )٣                                                                                   (  

و      iو     k ,εهر    يبرا  يلتونيتابع موج هام  ياقسمت دو مولفه   𝜓ఈ௜،   كه در آن دهنده  نشانبوده 

مجموع    𝑀௙  نجايدر ا  حقيقت،موجود در سلول واحد است. در    يها تعداد اتم  Nو  است    ياتم  گاه يجا

به عنوان  شوند  ميشمارش  كه  با سرعت گروه مثبت است    يانرژ  يهاتعداد نوار    ضريب جهش و 

اختلاف دما) و  با استفاده از اعمال    گرمايي (  انيجربراي محاسبه    دامهدر ا  .]١٤[  شود ينشان داده م

ا (با استفاده  الكتريكي  اعمال اختلاف  جريان  اتصالات) دو طرف    ) روي ولتاژز    ن ياالكترودهاي( 

  استفاده شده است:  كريلاندائور بوت ي ها از فرمول بندنانونوار 

𝐼ఙ،ఎ =
௘

௛
∫ 𝑇ఙ،ఎ 

ାஶ

ିஶ
(𝜀)[𝑓௅(𝜀،𝜇௅) − 𝑓ோ(𝜀،𝜇ோ)]𝑑𝜀      )٤                                             (  

  

 ي فرم   عيتابع توز𝑓௅(𝜀،𝜇௅)  وابرد محاسبه شده  رت   𝑇ఙ،ఎ ثابت پلانك،  hبار الكترون،    e  ، كه در آن

  . ]١١،١٢،١٤،١٥[باشند ميالكترود چپ (راست)   ييايميالكتروش ليو پتانس يفرم يبا انرژ راكيد
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(a) (b) (c) 

(d) 
(e) 

(f) 

a 

b 

c 

d 

e 

1a 
2a 

a b 

c 
d e 

2a 

1a 

 ،شبكه هستند يهاردارب 𝑎ଵ،𝑎ଶيها، بردارشكل نيدر ا .𝛽١٢و زيگزاگ بوروفن  آرمچيرنانونوارهاي  ١ شكل

 آرمچيرنانونوار )a( است.داده شدهشان در هر نانونوار ن ي لبههاو نوع اتم دهنديسلول واحد را نشان م هاليمستط

هاي نام دارد. نوع تمام اتم BBشروع و تمام شده و لبه  b,dهاي نوع اتم در سلول واحد كه با اتم ١٧با تعداد  

اتم  ١٥  با تعداد آرمچير) نانونوارb( مشخص شده است،به همراه رنگ متفاوت  آرمچيرموجود در نانونوارهاي 

 )c( ،نام دارد AB و لبه شوديتمام م b,dهاي با اتم شروع و a,c,eنوع  يهادر سلول واحد كه با اتم

 ،نام دارد AA و لبه شدهشروع و تمام  a,c,eنوع  يهااتم در سلول واحد كه با اتم ١٣با تعداد  آرمچيرنانونوار

)d(  عنو يهالبه شامل اتمو اتم در سلول واحد  ١٥تعداد نانونوار زيگزاگ با e,a  هاي موجود در است. نوع اتم

اتم در سلول  ١٣با تعداد  گزاگينوار زونان )e( اين نانونوار زيگزاگ به همراه رنگ متفاوت مشخص شده است،

 يهااتم در سلول واحد و لبه شامل اتم ١٥با تعداد  گزاگينانونوار ز )f( و  b,dنوع  يهاواحد و لبه شامل اتم

 .است  cوع ن
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  گيريبحث و نتيجه .٣
  آرمچيربست و انطباق مد نوار انرژي و ضريب عبور براي نانونوارهاي  ابتدا با استفاده از روش تنگ

، نوار انرژي  نانونوارهاي  ٢و زيگزاگ با هندسه مختلف در لبه محاسبه انجام شده است. در شكل  

هاي مختلف نشان  ، نوار انرژي نانونوارهاي زيگزاگ با لبه ٣و در شكل    مختلف  يهابا لبه   آرمچير

با    BBلبه    آرمچيردر نانونوار    يانرژ  شكافوجود   توانيم)،  a(   ٢شكل توجه بهبا   .استداده شده  

نانونوار شده  مه ين  سبب فازكه  كرد  اتم بور در سلول واحد را مشاهده    ١٧تعداد   نوع  اين  رسانايي 

و چه     آرمچير  هايها چه نانونوار و همه آن   شوديمشاهده نم  يانرژ  شكافها  نانونوار   گري. در داست

    .)) ٣(شكل  و) ٢b،c(شكل (  دارند يفلز فاز گزاگيز هاي نانونوار

يا زيگراگ    آرمچيرشود كه تعداد اتم بور بيشتري در سلول واحد  موجب مي  عرض نانونوار  شيافزا

باشند كه   افزاوجود داشته  به  ترابرد و كاهش    شيمنجر  افزايش  انرژي و سبب  نوار  احتمال  تعداد 

  شود يمختلف م  يهاالگو  يراب  𝛽١٢بوروفن   گزاگيو ز  آرمچير  يهادر نانونوار   ايجاد شكاف انرژي

K 

(a) 

(b) 

(c) 

 نانونوار يبرا ضريب انتقال (ترابرد) و يدر كل بازه انرژ ضريب انتقال (ترابرد) ،ينوار انرژ  ٢ شكل

 ريچنانونوار آرم )b( ،اتم در سلول واحد ١٧تعداد  اب BB لبه ريچنانونوار آرم )a( با لبه مختلف ريچآرم

.اتم در سلول واحد ١٣با  AAلبه  ريچنانونوار آرم )c( ،اتم در سلول واحد ١٥با  ABلبه 
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  گزاگيز  و   آرمچيرنانونوار    در   در سلول واحد   ي موجود هاتعداد اتمبه  هرچه    ،ساده   ان يبه ب.  ]١١[

  ي انرژ  شكاف  ايجاد احتمال    يافته،  شياها افزتعداد نوار   رود كهميانتظار    ،شوديساختار افزوده م  نيا

ب  آرمچير  يهانانونوار همچنين،  .  ابدي  شيافزا  دو ترابر  شودكمتر   اتم در سلول    ٢٧از    شتريبا تعداد 

 .]١٢[هستند   يفلز فاز ، همگي دارايواحد

  

پيچيده  رفتار  و  فرمي  سطح  اطراف  نوارهاي  زياد  ميتعداد  الكترون اي  انتقال  در  دراين  توانند  ها 

هاي گرمايي و اثرات آرايش اتم ها در  ساختارها ايجاد كنند. به منظور بررسي توانايي كنترل جريان

نانونوار   هاي  رفتار    آرمچيرلبه  زيگزاگ،  گراديان  انيجرو  به  توجه  با  كه  بر  هگرمايي  دما  اي 

براي محاسبه جريان گرمايي از تابع توزيع فرمي ديراك    شود، بررسي شده است.الكترودها ايجاد مي

كه صفر در نظر گرفته  يو ترابرد حول سطح فرم يدر كل بازه انرژ گزاگيترابرد نانونوار ز ،ينوار انرژ ٣شكل

اتم در  ١٥  نانو نوار با  تعداد )a(نشان داده شده است.  گزاگيمختلف نانونوار ز يهاساختار يبرا .شده است

 ١١نانونوار با تعداد  )c(، bdاتم در سلول واحد و نوع لبه  ١٣نانونوار با تعداد  )ae  ،)b سلول واحد و نوع لبه

 .cاتم در سلول واحد و نوع لبه

K

(a) 

(b) 

(c) 
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براي الكترودهاي چپ و راست استفاده شده و تنها مقادير ترابرد در نزديكي انرژي فرمي در جريان  

  گرمايي تاثير دارد.  

دهد. لازم به  تغيير جريان گرمايي بر حسب تغيير دماي اعمال شده بر الكترودها را نشان مي   ٤شكل 

ها جنس الكترودها و كانال در تمامي موارد يكسان خواهد بود. در  يادآوري است كه در اين بررسي

ت است.  درجه اختلاف بيشتر از دماي الكترود سمت راس  ٢٠اين نمودار دماي الكترود سمت چپ با  

)، وارون  Hهاي موجود در منابع در سه الگوي مختلف همگن (براي هر نانونوار با استفاده از داده 

). محدوده جريان گرمايي ٤) محاسبات انجام شده است (شكل  INS) و وارون نامتقارن (ISمتقارن (

آمپر(اندازه  نانو  محدوده  در  نانونوارها  نوع  اين  در  شده  گnAگيري  رفتار  است.  براي  )  وناگوني 

ها بستگي  شود كه به هندسه نانونوار و ضرايب جهش آنجريان گرمايي در اين نانونوارها ديده مي

به ترتيب به دليل وجود    AB,BBلبه    آرمچيردارد. در محاسبه جريان گرمايي براي نانو نوارهاي  

صفر    داشته و   يمحاسبه شده مقدار كم  انيجر  ترابرد در دو طرف سطح فرمي،  تقارنشكاف انرژي و  

در بالا و    انيجر  يهاوابسته به دما حامل  انيدر جر  دانيد،طور كه ميشده است. همان در نظر گرفته  

  . شود  جاديها اجهت  ن ياز ا يكيدر  انيتا جر كننديم  يرا خنث گريهمد يسطح فرم نييپا

اتم در سلول واحد    ١٣با تعداد    AAلبه    آرمچير، جريان گرمايي براي نانونوار  ٤) شكل  aدر قسمت (

  در محدوده و ترابرد    شودينم  ده يد  انرژي  شكاف   الگو،نانونوار در هر سه    ني در ا  محاسبه شده است.

  دليل به  )،  IS(  وارون متقارن   الگوي در    .وجود دارد  انيحامل جرمقدار دارد، از اين رو،    يسطح فرم

سطح    ريز  ي از صفر شروع و از نوارها  ز ين  انيبا شروع دما جر  ،يوجود پرش ترابرد در سطح فرم

  ي گذارريدما تاث  ش يبا افزا  اگرچه،  .ابدييم  شيافزا  يخطريبه صورت غو    جاد يبه سمت مثبت ا  يفرم

(a) (b) (c) (d) 

 AAر با لبه يچنانونوار آرم (a) هاي مختلفبررسي تغييرات جريان با تغيير دماي اعمال شده بر نانو نوار ٤شكل

نانونوار  )c(اتم در سلول واحد،  ١٥با تعداد  aeنانونوار زيگزاگ با لبه  (b) ،اتم در سلول واحد ١٣باتعداد 

 اتم در سلول واحد ١١با تعداد  ccوار زيگزاگ با لبه نانون )d(واحد، اتم در سلول  ١٣با تعداد  bdزيگزاگ با لبه 

 براي نانونوار )H( همگنالگوي و  )INS(وارون نا متقارن  )IS( هاي وارون متقارنالگوجريان براي  است.

 نشان داده شده است. متفاوتمحاسبه و با رنگ و نوع خط 
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و در    ده يرس  بيشينه به مقدار    انيرفتار ترابرد، جر  نو با برعكس شد  شده وارد    زين  شتريب  يهايانرژ

در    انيجر  ي هاحالت حامل  ني كه در ا(مقاومت منفي)    دارد   يرفتار كاهش  انيدما جر  شيادامه با افزا

نامتقارن  الگوي . در  كننديم  يرا خنث  گريهمد  يدو طرف سطح فرم در محدوده   )،INS(  وارون 

انرژ فرم  يكوچك  دو طرف سطح  در  كه    متقارن  يترابرد    ي انرژ  ياهحامل  شودي م  سبباست 

در ادامه محدوده    اگرچه،  (دماي آستانه).  در ابتدا برابر با صفر باشد   انيو جر  كرده   يرا خنث  گريهمد

  جاديا  سبب  يسطح فرم  ريدر زبيشتر    يكه وجود نوار انرژ  گذارديم  ريتاث  انيبر جر  ياز انرژ  يشتريب

  دليل   . ابدييم  شيافزا  مك   بي و ش  يخط  ريبا رفتار غ  انيجر  نيا  ي ول  شود يبه سمت مثبت م  انيجر

در دو   انيجر  يهاشدن حامل  يخنث  سبباست كه  از فرمي    تردور   يهاي آن تقارن ترابرد در انرژ

 يترابرد در دو طرف سطح فرم  ،نانونوار  ن يا  ي برا )H(  همگن   الگوي. در  شوديم  يطرف سطح فرم

 ريترابرد در ز  درشكاف    كي وجود    دليلبه    يصفر باشد ول  انيجر  رود كهميو انتظار   شتهتقارن دا

بهم    نيا  يسطح فرم  افزا  .شوديم  جاديا  اديز  اريبس  بي با ش  انيو جر  ريختهتقارن  دما    شتريب  شيبا 

ها  ( برابر بودن مقدار حامل  تقارن در ترابرد   يبرقرار  دليلو به    رسديم  بيشينهمقدار    كيبه    انيجر

و با    افتهيكاهش    انيجر،  دما  شيافزا  باو    كرده   يرا خنث  گريهمد  انيجر  يهادر دو طرف) حامل 

  (مقاومت منفي). گردديبه سمت صفر برم ميملا ب يو ش يخطريرفتار غ

 a,e، جريان گرمايي براي نانونوار زيگزاگ بوروفن با لبه داراي اتم هاي نوع ٤) شكلbدر قسمت(

با استفاده از دو الگوي وراون    ١٥با تعداد   نانونوار  اتم در سلول واحد محاسبه شده است. در اين 

يرات دمايي شود. اين نانونوار در ابتدا در برابر تغي) رفتار مشابه ديده ميINS) و نامتقارن (ISمتقارن (

و در الگوي    نيكلو  ١٠٠) تا محدوده  ISكند كه اين دماي آستانه در الگوي متقارن (مقاومت مي

است. با افزايش بيشتر دما، دامنه بيشتري از انرژي و ترابرد    نيكلو  ٢٠٠) تا محدوده  INSنامتقارن (

هاي زير سطح فرمي  لگذارند كه در هر دو الگوي بيان شده جريان به كمك حامدر جريان تاثير مي

) رفتار جالبي مشاهده Hيابد. در الگوي همگن ((به دليل جهت جريان) ايجاد شده و افزايش مي

دهد  باشد ولي با افزايش دما مقاومت منفي نشان مي شده است. در ابتدا داراي رفتار دماي آستانه مي

  كه اين رفتار به دليل ترابرد ويژه در اين نانونوار است.

  b,dنوع   يهااتم  يبوروفن با لبه دارا  گزاگينانونوار ز  يبرا  ييگرما  انيجر،  ٤) شكلcت(در قسم

تعداد   است.  ١٣با  واحد محاسبه شده  الگو   اتم در سلول  نيز  نانونوار  اين  و  در  متقارن  وارون  هاي 

دو طرف  ) رفتار مشابهي دارند. در اين دو الگو در ابتداي ايجاد جريان، ترابرد در  IS,INSنامتقارن (

به صورت كامل تقارن دارد و حامل  اثر همديگر را خنثي كرده و سطح فرمي   ان يجر  هاي جريان 
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) ترابرد در زير سطح Hصفر در نظر گرفته شده است. در الگوي همگن (كه شود مي جاديا يفيضع

قرار   ترابرد كمابيش روي سطح فرمي  پرش  ندارد.  تقارن  بالاي سطح فرمي  و  كه ميفرمي  گيرد 

هاي جريان از بالاي سطح فرمي به سمت پايين حركت كرده و شود با شروع دما حاملموجب مي

هاي دورتر از  جريان با شيب زياد و در جهت منفي ايجاد شود. با افزايش دما رفتار ترابرد در انرژي

  شود. سطح فرمي وارونه شده و شيب افزايش جريان، كمتر مي

با   cنوع    ي هااتم  يبوروفن با لبه دارا  گزاگينانونوار ز  يبرا  ييگرما  انيجر  ،٤شكل) dدر قسمت (

و    اتم در سلول واحد محاسبه شده است.  ١١تعداد   متقارن  الگوي وارون  دو  نيز   نانونوار  اين  در 

) ترابرد و رفتار جريان مشابهي دارند. در هر دو الگو، ابتدا ترابرد تقارن دارد و  IS,INSنامتقارن (

شود ولي با افزايش دما محدوده تاثيرگذاري انرژي بيشتر مي شود كه موجب  ي آستانه مشاهده ميدما

جريان ايجاد شده و در دو الگو با شيب متفاوت، جريان    نيكلو  ٥٠شود از دماي آستانه تقريبا  مي

سطح   ) تقارن ترابرد وجود ندارد و وجود يك دره در ترابرد زيرHافزايش يابد. در الگوي همگن (

هاي جريان از بالاي سطح فرمي به سمت شود حاملفرمي و پرش ترابرد در سطح فرمي موجب مي

پايين حركت كرده و جريان به سمت منفي ايجاد شود. اگرچه، با افزايش دما به دليل ثابت ماندن  

جريان  هاي دورتر شيب افزايش  ترابرد در دو طرف سطح فرمي و وارونه شدن رفتار ترابرد در انرژي 

  يابد (رفتار مقاومت منفي). كمتر شده، بعد از يك مقدار بيشينه، مقدار جريان كاهش مي

الكتريكي    راتييتغدر ادامه   الكترود   ولتاژ  رييبر اساس تغ  انيجر  ريي(تغجريان  شده   ي) بررسبر دو 

شكل    ) نانونوار الكتريكي    انيجر  راتييتغ).  ٥است  ز  آرمچير  يهادر  حد   گزاگيو  در 

ول)  Aμميكروآمپر( ز  ياست  تعداد    ياديتفاوت  به  كه  دارد  وجود  مختلف  نانونوارهاي  بين  در 

مهم همه  از  و  انرژي  نوار  شيب  انرژي،  اتم نوارهاي  قرارگيري  روش  و  نوع  در  تر  بور  هاي 

لبه    آرمچيرنانونوار    رفت،ميطور كه انتظار  همان  ،٥  شكل  يدر بررس  نانونوار(هندسه) بستگي دارد.

BB  اتم در سلول واحد به دليل وجود شكاف نواري، داراي ولتاژ آستانه  ١٧با تعداد  )v(است.  ٠.٣  

هاي  شود حاملگذارد كه موجب مي محدوده بيشتري از انرژي در جريان تاثير مي  با افزايش ولتاژ

  الگو در هر سه  ريان ايجاد شود.  جريان انرژي بيشتري داشته باشند و از شكاف انرژي عبور كرده و ج

يابد و در بيشينه ولتاژ  جريان الكتريكي در اين نوع نانونوار با رفتاري غيرخطي و نمايي افزايش مي

با توجه  رسيده است.    μA٦.٥تا    ٢.٥)، مقدار جريان در هر سه الگو به محدوده  v٠.٥بررسي شده (

است و    قابل مشاهده ها  در آن ي  فلز  فاز  شود،يمشاهده م  ٥طور كه در شكل  همان   ،هاانيجر  گر يبه د
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هاي بررسي شده به صورت  در بيشتر حالتو    جاد يا  ان يجر  الكترودها،ولتاژ بر    مقدارِ  نيبا اعمال كمتر

 يافته است.  شيافزاخطي 

  

شود كه محاسبه جريان در هر سه الگو كمي تفاوت دارد  ) ديده ميb(٥نكته جالب بعدي در شكل   

)  AAو ABبه  BBدر لبه (از رييبا تغ آرمچيردر نانو نوار و نتايج بدست آمده به هم نزديك است. 

  ١٧(از    كاهش تعداد اتم موجود در سلول واحد  ) است و سبب c) و (b) به (aاز (  ٥كه روي شكل

. در روند تغيير لبه در نانو  ))μA(  ٨٠و  ٥٠به    ٧(ازيافته است    شيافزا  انيمقدار جراست،  )  ١٣و  ١٥به  

،  d  ٥(در شكل  ccو به    bdبه    aeدهد يعني با تغيير لبه از  نوار زيگزاگ جريان رفتار وارونه نشان مي

e  ،fرفت، چرا كه در اين )، جريان نه تنها افزايش نيافته بلكه كاهش نيز دارد. اين رفتار  انتظار مي

شود. نكته  هاي جريان كم ميهاي موجود در سلول واحد كمتر شده و مقدار حاملروند تعداد اتم 

(a) (b) (c) 

(d) (e) (f) 

با  BBر با لبه يچنانونوار آرم (a)هاي مختلفبررسي تغييرات جريان با تغيير ولتاژ اعمال شده بر نانو نوار ٥شكل 

ر با لبه يچنانونوارآرم (c) ،اتم در سلول واحد ١٥با تعداد  ABر با لبه يچنانونوار آرم (b) ،اتم در سلول واحد ١٧تعداد 

AA اتم در سلول واحد ١٣تعداد  با، (d) زيگزاگ با لبه  وارنانونae  اتم در سلول واحد ١٥با تعداد، (e) نانونوار 

در  ،اتم در سلول واحد ١١با تعداد  ccنانو نوار زيگزاگ با لبه  (f) ،اتم در سلول واحد ١٣با تعداد  bdزيگزاگ با لبه 

الگوي )، ISهاي وارون متقارن (الگوهاي مختلف و نوع خط مختلف جريان را براي همه نمودارها با استفاده از رنگ

براي نانو نوار استفاده، محاسبه و با رنگ و نوع خط مختلف نشان داده  )Hو الگوي همگن () INSوارون نامتقارن (

 شده است.
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هاي محاسبه در سه الگو  افتد، جايي كه تفاوت زيادي بين جريان) اتفاق ميf(  ٥جالب ديگر در شكل

    ت.شود كه دليل آن تفاوت در نوار انرژي و ترابرد اسمختلف مشاهده مي

است.  بررسي شده  ها  نانونوار   ني اجريان الكتريكي  نقص تك اتم بر    قسمت آخر تاثير مهندسي در  

نانونوارها براي هر اتم يك سطر و ستون در ماتريس هاميلتوني در نظر گرفته شد و براي   در اين 

شود  حذف آن اتم، آن سطر و ستون را از ماتريس هاميلتوني حذف شده كه يك نوار انرژي كم مي

كه در    يينانونوارها  نمونه،  يبراشود.  و سبب  تغيير فاز الكتروني آن نانو نوار به صورت كامل مي

  شكافبا    ييهاداشتند با اعمال نقص به نانو نوار  شكاف بدون    يو ساختار انرژ   زيفل  فاز   ي حالت عاد

هدايت  مختلف    يهاآن را با حذف اتم   شكاف مقدار  توان  مي و    شوندمي   ليتبد  رسانامهين  فازو    يانرژ

   كرد.

  

اتم    ١٧با    BBلبه    آرمچيرنوار  در نانو مهندسي نقص تك اتم بر جريان الكتريكي    ر يتاث  ،٦در شكل

براي بررسي آسان حذف،    نشان داده شده است.اتم در سلول واحد    ١٥با  ABدر سلول واحد و لبه 

(a) (b) (c) 

(d) (e) (f) 

 (a)هاي مختلف با حضور نقص در نانونوار بررسي تغييرات جريان با تغيير ولتاژ اعمال شده بر نانونوار ٦شكل 

با  BBر لبه يچ) نانونوار آرمb، (١٠اتم در سلول واحد و نقص اتم شماره  ١٧ با تعداد BBر لبه يچنانونوار آرم

اتم در سلول واحد و  ١٧ با تعداد BBر لبه يچرمنانونوار آ   (c)،١اتم در سلول واحد و نقص اتم شماره ١٧تعداد

نانونوار  )e، (١٣اتم در سلول واحد و نقص اتم شماره ١٥ با تعداد ABر لبه يچنانونوار آرم )d، (٣نقص اتم شماره

اتم  ١٥ با تعداد ABر لبه يچ) نانونوار آرمf، (١اتم در سلول واحد و نقص اتم شماره ١٥ با تعداد ABر لبه يچآرم

 .٣سلول واحد و نقص اتم شمارهدر 
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ها  شوند و حذف آن گذاري مياز پايين نانونوار به سمت بالا شماره   e,d,c,b,aها به ترتيب  نوع  اتم

  آرمچيراتم از نانونوار يك حذف ) c) تا (a( بالا  فيرد يهادر نمودارشود. با شماره اتم كنترل مي 

نانونوار بدون حذف    ن يا  قرار داده شده است.  يبررسمورد  اتم در سلول واحد را    ١٧با تعداد      BBلبه  

با حذف    يول)).  a(٥(شكلبود    ٠.٣)(vي با ولتاژ آستانه  فلزمه ين  و فاز  شكاف انرژي  ياتم از ابتدا دارا 

تا  مختلف    ي هااتم نانونوار،  آن  در  آستانه  افزايش،a(٦در    ٠.٣٥)(vولتاژ  تا  b(٦در    )   (v)(٠.١٥  

). نتيجه جالب ديگر در قسمت  ٦c(شكل  دهديهم نشان م  ييرسانا  فاز  يدر حالت  يو حت  كاهش يافته

)bدر  هاي مختلف رفتار متفاوت دارد.  شود، در اين نمودار نيز جريان در الگو مشاهده مي  ٦) شكل

  مختلف از نانونوار   يهادر جايگاه   اتميك  حذف  )  نييپا  يهانمودار)، ( e) تا (dقسمت (  ٦شكل  

  شكاف   ينانونوار در ابتدا دارا  ن ي. اشده است  ياتم در سلول واحد بررس  ١٥با تعداد    ABلبه    آرمچير

نانونوار در صورت   ن يا است. ٤٠)μAتا (صفر   در حد   ييرسانا فاز )،b( ٥و در شكل   ست ين  يانرژ

  )). d(٦شود (شكل  مي  ٣٥)μA( تا    ٣٠تر در حد  ضعيف  ييرسانا  داراي ويژگيها  اتم   برخي ازحذف  

  ٣.٥)(vتا    ١.٥با ولتاژ آستانه    ييرسانامه ين   حذف اتم ممكن است در اين نانونوار سبب ايجاد فازي  حت

 اهكه در آن  شده است  يبوروفن بررس  يهانانونوار  گريدر ادامه اعمال نقص بر د  .)e،f  ٦شود (شكل

ها تغيير فاز ايجاد نشده  آنالبته در بيشتر    . مشاهده شد  انيو ترابرد و جر  انرژي  در نوار   يراتييتغ  زين

كند كه به دليل  ولي به دليل وجود نقص مقدار فاز فلزي و مقدار جريان عبوري از نانونوار تغيير مي 

 تاثير كم اعمال نقص به نتايج بهتر بسنده شده است.

  

  گيرينتيجه .۴
فرمول  با و  مد  انطباق  روش  بست،  تنگ  مدل  از  بوتيكر  استفاده  لاندائور  نانونوارهاي  بندي  براي 

بوروفن  آرمچير لبه   و زيگزاگ  ترابرد و جريانبا  انرژي،  نوار  باياس  هاي مختلف،  و  هاي گرمايي 

دهد كه تفاوت هندسه، نوع لبه و تعداد اتم در نانونوارها سبب  محاسبه شد. نتايج محاسبات نشان مي

ولتاژ آستانه متفاوت مشاهده شد و    رسانايي بارفتار متنوع شده است. براي نمونه، رفتار فلزي و نيمه

يا در جريان گرمايي تاثير ترابرد حول سطح فرمي بر جريان به خوبي قابل مشاهده است و حتي در  

هاي مختلف نتايج متفاوت بدست آمد. در انتها تاثير حذف يك اتم از  يك نانونوار با بررسي هندسه 

ا به صورت كامل تغيير دهد يا مقدار آن را بهينه  توانست رفتار نانونوار رنانونوار بررسي شد كه مي

 سازد. 
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 . تقدير و تشكر ٥

  سندگانيارشد مصوب و دفاع شده در دانشگاه كاشان استخراج شده است. نو  نامهان يمقاله از پا  نيا

داوران مقاله و    ئتيه نامه،اني داوران پا  ئت يخود را از ه  مانه يمراتب تشكر صم  دانند يبر خود لازم م

  دادند، اعلام كنند.  ي اريپژوهش  نيا يفيك  يمقاله كه ما را در انجام و ارتقا ريسردب
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