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 (11/16/1411 :يينها نسخة افتيدر ؛ 11/14/1411 :مقاله افتي)در

 دهیچک
ت ابعي   ةنظري   ةپاي  يه و نانونوارهای آن را بر لاحاضر ساختار تك ةپروژساختارهای دو بعدی است که در  بزرگي ازآرسنين يکي از اعضای گروه 

 ةپدي د  ةزاوي  اثر عرض را بر ساختار نواری نانونواره ا از   ،يهلاساختار نواری تك ةمحاسبايم. در اين بررسي پس از قرار دادهچگالي مورد بررسي 
محدود شدگي کوانتمي بر نقاط مختلف ه ر ن وار در س اختار ن واری را      ةپديدايم. نتايج اثر متفاوت محدود شدگي کوانتمي مورد بحث قرار داده

عامل گذار گاف غير مستقيم به مستقيم در اثر کاهش عرض نانونوارهای آرمچير است. همچن ين خ وار رس انندگي الکتريک ي      دهد کهنشان مي
دست آمده و اثر کرنش تك محوری ساختار بلوری بر آنه ا بررس ي ش ده اس ت.     ه های بار بپذيری حاملتحرک ةمحاسبآرسنين از طريق  ةيلاتك

تاکاگي مد نظر قرار گرفت ه اس ت.    ةرابطهای ساختار بلوری صرف نظر شده و تنها پراکندگي فونوني بر مبنای صاز نق ،پذيریبرای بررسي تحرک
پ ذيری در دو  های بار نبوده و ناهمسانگردی موجود ب ين تح رک  پذيری حاملدر اين روند تمرکز بر دقت کمّي مقادير به دست آمده برای تحرک

پذيری در دو ث را به خود اختصار داده است. نتايج محاسبات حاکي از ناهمسانگردی قابل توجه تحرکراستای آرمچير و زيگراگ محوريت بح
ها پذيری الکترونراستای آرمچير و زيگزاگ و تاثير بسزای کرنش تك محوری ساختار بلوری بر آن است. همچنين تفاوت چشمگيری بين تحرک

 .دی قابل اشاره استها در راستای آرمچير از جمله نتايج کليو حفره
 
 

 پذيری، ناهمسانگردیيه، نانونوار، ساختار نواری، آرسنين، تحرکلاتك :یدیكل یهاهواژ
 

 مقدمه .1
 ،داردزنب وری   هلان  مس ط  و   ةلاي  ، که ساختار اتمي تك گرافين

م اده از   ني  ا. ]2و1[ ترين مواد عصر حاضر اس ت يکي از جذاب

 نيو همچن   ييگرم ا  تيا، ه د ادي  ب ار ز  یهاحامل یريپذتحرک

ح ا  ب ه ط ور     نيبرخوردار است اما با ا ييبالا يکيمقاومت مکان

 یاس  ت، ک  ه اس  تفاده آن در ابزاره  ا  یفاق  د گ  اف ان  رژ يذات  

اي ن   .کنديمواجه م ييهایها و دشوارتيرا با محدود يکيالکترون

ای برای ي افتن س اختارهای   موضوع باعث آغاز تحقيقات گسترده

. در اي ن مس ير   دارن د ک ه گ اف ان رژی ذات ي      شد اتمي ةلايتك 

ک ربن مانن د سيليس ين،     ةخانوادلانه زنبوری  ةلايساختارهای تك 

. ]۳[ژرمانين و استانين توج ه زي ادی را ب ه خ ود جل ن کردن د       

و  2sp ایه   اربيت ا  1ساختار اتمي اين مواد به دليل ترکي ن ش دن  
۳sp ی آنه ا ب ا   است و در نتيجه گ اف ان رژ   2خميده و به صورت

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Hybridization 

.2  buckled 
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. هرچن د  ]۵ و 4[اعما  ميدان الکتريکي عمودی قابل کنتر  است 

که اين ساختارها به کمك زيرلايه به ط ور موفقي ت آمي ز س اخته     

، ساخت اين ساختارها به صورت آزاد چن دان  ]۷ و 6[شده است 

مورد توجه ک ه خ وار    یالوصو  نيست. از ديگر ساختارهاسهل

است که با توجه به خ وار وي ژه   فسفرين  داردمنحصر به فردی 

مناسبي برای استفاده در ترانزيستورهای اثر مي دان اس ت    ةگزينآن 

. آرسنين از لحاظ ساختار اتمي و خوار ش باهت زي ادی ب ه    ]۸[

م ورد توج ه ق رار گ رفتن آن      فسفرين داشته و اين يکي از دلايل

 اس  ت. همچن  ين تحقيق  ات ص  ورت گرفت  ه ب  ر روی س  اختار  

ناهمسانگردی در خوار رسانش  ةدهندماده نشان  اين 1چروکيده

ه ای  . هم ين موض وع يک ي از انگي زه    ]۹[گرمايي آن بوده اس ت  

پژوهش حاضر است. در اين بررسي ع ووه ب ر بررس ي س اختار     

برخي خوار اين ماده در  ،نواری تك لايه و نانونوارهای آرسنين

را ه ای موج ود   دو جهت اصلي را محاسبه کرده و ناهمسانگردی

ايم. در ابتدا خوار مکانيکي مانند ض رين  مورد بررسي قرار داده

الاستيك دو بعدی و پتانسيل تغيير شکل را در دو راس تا محاس به   

 م ثثر دست آمده برای ج ر   ه کرده و در نهايت به کمك مقادير ب

های بار در دو راستا محاسبه پذيری حاملتحرک ،الکترون و حفره

کرنش ساختار در دو راستای اص لي را ب ر    شده است. در ادامه اثر

 .ايمخوار ذکر شده مورد بررسي قرار داده

 

 نتایج. 1
 محاس باتي  ةبس ت در اين پروژه برای محاسبات ابتدا به ساکن از 

اي م. اي ن بس ته محاس بات را ب ر      استفاده کرده 2کوانتو  اسپرسوا

ه ای  تابعي چگالي انجا  داده اما ب ر خ وف بس ته    ةنظرياساس 

ظرفي ت   ةلاي  ترازه ای   ةمحاسبالکتروني، تنها به محاسباتي تما 

هس ته(   ةناحي  های )پردازد و پتانسيل نواحي نزديك به هستهمي

ان د  هايي که از پيش برای هر اتم محاسبه شدهاتمي را با پتانسيل

شوند و ناميده مي ۳ها، شبه پتانسيلکند. اين پتانسيلجايگزين مي

هس ته اس تفاده    ةناحي  ای تقرين پتانسيل بر اساس روشي که بر

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  puckered 

 .2 Pseudopotential 

 .۳ Quantum espresso 

ه ا  اند، انواع مختلفي دارند. يکي از انواع اين ش به پتانس يل  کرده

 است.   PAWپتانسيل که در اين پروژه از آن استفاده شده، شبه

که بر اساس نوعي از  PBEهمچنين در اين تحقيق از تابعي 

ه ای  کنشبرهم ةمحاسب( )برای GGAتقرين شين تعميم يافته )

اي م. در  همبستگي( طراحي ش ده اس ت، اس تفاده ک رده    -تبادلي

مقادير پارامترهای انرژی جنبش ي قط ب ب رای     ،ابتدای محاسبات

(، انرژی جنبشي قطب برای چگ الي ب ار و   ecut wfcتوابب موج )

او  بريلوئن  ةناحي( و تراکم نمونه برداری از ecut rhoپتانسيل )

(grid mesh-k را بهين  ه ک  رده )   اي  م. از آنج  ايي ک  ه ان  رژی

ترين و اولين متغيری است که از لحاظ دقت معمو  4چسبندگي

همگرايي بررسي شده و )ح داقل در ش روع محاس بات( معي ار     

گي رد، م ا ني ز ب ه منظ ور      انتخاب پارامترهای محاسباتي قرار مي

مق ادير   eV۳-11 همگرايي انرژی چسبندگي ب ا دقت ي از مرتب ه   

و Ry40 ،Ry400ک  ر ش  ده را ب  ه ترتي  ن بهين  ه پارامتره  ای ذ

 10 10 انتخاب کرديم )معمولا مق دار ان رژی جنبش ي قط ب      1

برابر ان رژی جنبش ي    11تا  ۸برای چگالي بار و پتانسيل را بين 

رون د  گيرند(. ب ا اي ن ح ا  در    قطب برای توابب موج در نظر مي

محاسبات دقت همگراي ي برخ ي متغييره ای م ورد نظ ر را در      

 ايم.موارد لزو  به صورت جداگانه بررسي کرده
 

 . ساختار اتمی1.1

آرسنيك که موضوع بررسي اين پژوهش است دو س اختار اتم ي   

. در دو س اختار اتم ي   دارد ای تشکيل شده از صفحات اتم ي کپه

ش وند، ب ر خ وف    نامي ده م ي   پاکرد و باکل د  اين ماده که ساختار

ترين ساختار دو بعدی يعني گرافين، کامو در يك ص فحه  معروف

 اند.نشان داده شده 1در شکل اند. اين سه نوع ساختار قرار نگرفته

آرسنين  پاکرد حاضر قصد بررسي خوار ساختار ةپروژدر 

ن کمت ر ب ه آ   باکل د  را داريم که ت اکنون در مقايس ه ب ا س اختار    

پرداخته شده است )در ادامه جز در مواردی که خ وف آن ذک ر   

محاس باتي   ةبستاست(. از آنجايي که  پاکرد شود، منظور ساختار

ب رای س اختارهای تک رار     محاس بات را ص رفا    کوانتو  اسپرسوا

ده د، ب رای ش بيه س ازی ش راي       شونده و تن اوبي انج ا  م ي   

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.4  Cohesive energy 
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 .کردباکلد، مسط  و پا سه نوع ساختار بلوری)رنگي در نسخة الکترونيکي(  .1شکل 

 

 
آرس نين از   پاکرد ةلايب( تصاوير بخشي از ساختار تك ) و آرسنين پاکرد ةساختار تك لاي ةابرياختالف( ) )رنگي در نسخة الکترونيکي( .1شکل 

  .نماسه 

 

 ایش امل ناحي ه  ای های مجاور، ابرياخت ه لايه از لايهانزوای تك

ب ه وج ود    ةفاص ل ای که به عل ت  گيريم به گونهتهي در نظر مي

ک نش ب ين   مجاور، بتوان از برهم ةشوندهای تکرار آمده بين لايه

آنگس ترو    11نظر کرد. معم ولا در فواص ل ب يش از    صرفا نهآ

نظ ر در  های بين اتمي را ناچيز و قابل ص رف کنشتوان برهممي

طرف ي ب ه جه ت حص و      نظر گرفت ولي ما در محاس بات از  

که  اينا و از طرف ديگر به دليل هاطمينان از کيفيت انزوای لايه

، که پتانسيل آن به عن وان  خلأ ةميانای در در روند پروژه به نقطه

 خ لأ  ةناحي  داريم طو   نياز مرجب ثابت پتانسيل قابل اتکا باشد،

اي  م )ب  ا توج  ه ب  ه آنگس  ترو  در نظ  ر گرفت  ه 21را در ح  دود 

ارتف اع ابرياخت ه    ةانداز ،آنگسترومي تك لايه 2تقريبي  ضخامت

ايم(. تصوير سه بعدی به هم راه  آنگسترو  انتخاب کرده 4/22را 

اتم آرسنيك اس ت(   4تصوير مقطب افقي اين ابرياخته )که شامل 

 .  ستاشدهنشان داده  الف .2شکل در 

همانطور که در شکل مشخص ش ده اس ت مق ادير ط و  و     

 6۷۸/۳ و ۷۵2/4پ  س از واهل  ش س  اختار    ع  رض ابرياخت  ه 

آنگسترو  ب ه دس ت آم ده اس ت. ب ا تک رار اي ن ابرياخت ه در         

 ةلاي  ت ك بل ور   y )و  xه ای  ای )جهتهای درون صفحهجهت

لايه از شود. تصاوير بخشي از اين ساختار تكآرسنين ساخته مي

 قابل مشاهده است. ب .2در شکل  zو  x ،yسه نمای 

آرس نين، ابرياخت ه را    1مورد نانونوارهای به همين ترتين در

، zتهي در راس تای   ةناحيای در نظر گرفتيم که عووه بر به گونه

 ةفاصلباشد تا با ايجاد  داشته تهي در دو طرف نانونوار ةناحيدو 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Nanoribbon 
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ش راي  ي ك ن انونوار     ،عرضي ک افي ب ين نانونواره ای مج اور    

ت وان بخ ش   منزوی به خوبي شبيه سازی شود. نانونوارها را مي

ای از يك ساختار تك لايه دانست. با توجه به جه ت  بريده شده

آي د ک ه ب ر    لايه، دو نوع نانونوار به وجود م ي برش ساختار تك

شوند. اساس شکل لبه، نانونوارهای آرمچير و زيگراگ ناميده مي

ن وار ق رار    ةلب  هايي ک ه در  بايد به اين نکته توجه داشت که اتم

که به سه اتم آرسنيك متصل هستند،  ها،ر اتمدارند برخوف ديگ

ش ود  باع ث م ي  ه ئلمستنها با دو اتم آرسنيك پيوند دارند و اين 

 1يك پيوند آزاد داشته باشند که ب ه پيون د آوي زان    هاکه اين اتم

نانونواره ا باع ث    ةلبمعروف است. وجود پيوندهای آويزان در 

شود. برای غلبه بر اين ها ميپذيری بالای لبهناپايداری و واکنش

 ةوس  يلمش  کل و اف  زايش پاي  داری نانونواره  ا، معم  ولا ب  ه    

هايي از ديگر عناصر را ب ه  های آزمايشگاهي متفاوتي، اتمتکنيك

و  2ه ا کنند. اين عمل را خنثي سازی لب ه نانونوارها متصل مي ةلب

نامن د.  مي ۳های خنثي کنندهها را اتمهای متصل شونده به لبهاتم

توانند کننده ميهای خنثي  به ذکر است که در حالت کلي اتملاز

نانونوارهای قرار بگيرن د ک ه    ةلبهای متفاوتي نسبت به در مکان

منجر به تغييراتي در ميزان پايداری و خ وار ن انونوار حاص له    

حاضر تمرک ز   ةپروژشود. اما با توجه به اين که از طرفي هدف 

ي سازی نانونواره ا نيس ت و از   بر جزيياتي از اين دست در خنث

ه ای خنث ي   طرف ديگر تغييرات ناشي از محل قرار گي ری ات م  

ت رين و  کننده معمولا چندان قابل توجه و اساسي نيست، معمو 

ه ای خنث ي کنن ده    ترين مک ان را ب رای قرارگي ری ات م    محتمل

خنث ي کنن ده    ترين محل قرارگيری ات م ايم. محتملانتخاب کرده

اتمي است که در ساختار ت ك لاي ه ب ه ات م لب ه       در محل همان

 نانونوار خالي است.  ةلبمتصل بوده است و جای آن در 

را آنه ا  های متفاوتي داش ته باش ند و   توانند عرضنانونوارها مي

لايه که در عرض خود دارند نامگ ذاری  تكابرياختة بر اساس تعداد 

nايم. در ادامه از اس امي  کرده AsxPANR4  وn AsxPZNR۵ 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Dangling bond 

.2  Edge passivation 

.۳  Passivating atom 

.4  Arsenene x Passivated Armchair NanoRibbon  

.۵  Arsenene x Passivated Zigzag NanoRibbon 

گذاری نانونوارهای آرمچي ر و زيگ زاگ آرس نين    به ترتين برای نا 

لاي ه در  ت ك ابرياخت ة  تع داد   nکنيم. در اين نامگ ذاری  استفاده مي

 نوع اتم خنثي کننده است. xعرض نانونوار و 

 

 . ساختار الکترونی1 .1

ب ترازه ای ان رژی بل وری ب رای نق اط      ساختار ن واری در واق   

او  بريلوئن در فضای وارون است. اما مسيرهای  ةمنطقمختلف 

 ةمنطق  خاصي در فضای وارون وجود دارد که از نقاط پرتق ارن  

بخ ش مهم ي از اطوع ات     کنند و معمولا او  بريلوئن عبور مي

ساختار نواری را در بر دارند. از اين رو اغلن ساختار ن واری را  

کنن د. مس ير پرتق ارن    در طو  اين مسيرها محاسبه و رس م م ي  

ک ه در مق الات ب رای رس م      ط ور همانآرسنين،  پاکرد ةابرياخت

ساختار نواری اين ماده و مواد مشابه استفاده شده است، از نقاط 

 ،Y ،S ،X ،  وS ف(. بنابراين ساختار ال. ۳شکل گذرد )مي

نواری تك لايه آرسنين را در طو  اين مسير محاسبه کرديم ک ه  

 ب قابل رويت است.. ۳ در شکل

شود ساختار نواری آرس نين  طور که در شکل ديده ميهمان

ت رين  . پ ايين دارد eV ۷۹2/1 ةان داز  گاف نواری غيرمستقيم ب ه 

 ةنقط  فض ای وارون و ب الاترين    Γ ةقط  ننوار رسانش در  ةنقط

افتد ک ه  ای از مسير فضای وارون اتفاق مينوار ظرفيت در نقطه

با توجه به اين که ساختار نواری تنها در ايم. ناميده Rة نقطآن را 

راستاهايي از بلور که تکرار شونده هستند قابل رس م اس ت، در   

مسير در فضای وارون برای رس م س اختار   هر نانونوار تنها يك 

نواری وجود دارد. بنابراين ساختار نواری را ب رای نانونواره ای   

ه ای  )جه ت  xو  yه ای  آرمچير و زيگزاگ به ترتين در جهت

 ،۵و ش کل   4ش کل  ايم. طو  هر نانونوار( محاسبه و رسم کرده

 به ترتين ساختار نواری نانونوارهای آرسنين آرمچير و زيگراگِ

)ب ر حس ن   های مختلف خنثي شده با هيدروژن را برای عرض

دهد. در اين نشان ميلايه در عرض نانونوار( تك ةابرياختتعداد 

مش خص   پيک ان تصاوير گ اف ن واری س اختارهای ن واری ب ا      

به ترتين به معني مس تقيم و  ها پيکاناند )رنگ آبي و قرمز شده

و ن وع )از لح اظ   غيرمستقيم بودن گاف ن واری اس ت(. ان دازه    

مس   تقيم ي   ا غي   ر مس   تقيم ب   ودن( گ   اف ن   واری اي   ن   
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 .نيآرسن يةلاتك  یب( ساختار نوار) و وارون یفضا لوئنياو  بر ةمنطقانتخاب شده در  ريالف( مس) )رنگي در نسخة الکترونيکي( .۳شکل 

 

 

مچي ر آرس نينِ خنث ي ش ده ب ا هي دروژن )در جه ت ط و          ساختار نواری برای عرض مختلف نانونوار آر)رنگي در نسخة الکترونيکي(  .7شکل 

 .نانونوار(
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   .ساختار نواری برای عرض مختلف نانونوار زيگزاگ آرسنينِ خنثي شده با هيدروژن )در جهت طو  نانونوار()رنگي در نسخة الکترونيکي(  .7شکل 

 

 .خنثي شده با هيدروژن بر حسن عرضاندازه و نوع گاف نواری نانونوارهای آرمچير و زيگزاگ آرسنين  .1جدول 

 
 

 آورده شده است. 1جدو  ساختارهای نواری در 

گاف نواری ه ر دو ن وع ن انونوار ب ا ک اهش ع رض        ةانداز

اث رات مح دوديت    هب  ياب د و اي ن اتف اق ب ا توج ه      افزايش مي

 ۵و  4ه ای  اما با توجه به شکل .کوانتمي کامو قابل انتظار است
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 اني  در م يکي یشامل نامگذار دروژن،يشده با ه يخنث ۸عرض  رينانونوار آرمچ ةاختيابر يالف( مقطب افق)نسخة الکترونيکي( )رنگي در  .7شکل 

ش ده )در نق اط مختل ف س اختار      ینامگ ذار  فيحالات پنج رد يبه مجموع چگال ياتم فيحالات هر رد يب( نسبت چگال) و ياتم یهافيرد

 .نانونوار )الف(( ینوار

 

ديد که ساختارنواری نانونوارها در مقايسه ب ا بخ ش ه م    ان تومي

Γلاي ه )مس ير   مسير خود در ساختار نواری تك X  وΓ Y )

دچار تغييرات ديگری نيز شده است. در مقايسه با ساختار ن واری  

نوار انرژی در تعداد بيشتری  ،لايه در ساختار نواری نانونوارهاتك

ت ر ش دن نانونواره ا    انرژی يکسان وجود دارد که با ع ري   ةباز

توان در وج ود  يابد. علت اين موضوع را ميتعداد آنها افزايش مي

های قرار گرفته در هر ردي ف از ع رض   شراي  متفاوت برای اتم

ک رد.  و تججس که از لبه دارند( متفاوتي ةفاصلنانونوار )با توجه به 

ها ش رايطي مش ابه دارن د ک ه باع ث      لايه تما  اتمتار تكدر ساخ

شود. اما در نانونوارها وجود ش راي   تبهگن شدن نوارهای آنها مي

ه ا باع ث ب ر ه م خ وردن      های مختلف ات م متفاوت برای رديف

آن حض ور   ةنتيج  ش ود ک ه   های مربوطه م ي تبهگني نوارهای اتم

ن واری نانونواره ا   نوارهای انرژی متعدد غير ت بهگن در س اختار   

توان ب ه ط ور کيف ي ب ا بررس ي      است. صحت اين موضوع را مي

 نانونوارها تحقيق کرد. 1چگالي حالات وابسته به بردار موج

ب )ک ه ب ه عن وان مث ا  ب ه يک ي از       . 6ب ه ش کل   با نگ اه  

توان دريافت که با وجودی که ه ر  نانونوارها پرداخته است( مي

ك رديف اتمي متعل ق نيس ت، ام ا    نوار انرژی به طور کامل به ي

در هر نوار انرژی يك رديف اتمي سهم بيش تری را نس بت ب ه    

 ها به خود اختصار داده است.ساير رديف

ت رين ن وار   توان ديد ک ه ب الاترين ن وار ظرفي ت و پ ايين     مي

رسانش ساختار نواری نانونوارها شباهت زيادی به ب الاترين ن وار   

لاي ه دارن د.   نش ساختار نواری ت ك ترين نوار رساظرفيت و پايين

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. K resolved DOS 
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های چگالي حالات وابسته به ب ردار  نتايج به دست آمده از بررسي

توانن د ت ا ح دودی مفي د واق ب      موج در توجيه اين پديده نيز مي

ت وان ب ه س هم نس بي     شوند به شکلي که علت اين شباهت را مي

 های مرکزی نانونوارها در اين نوارهای ان رژی م ورد  بالای رديف

نانونواره ا   های اتمي مرکزیبحث نسبت داد. از آنجايي که رديف

ه ای  تر به شراي  اتمها( شرايطي شبيهبيشتر از لبهفاصلة )به علت 

شود انتظار داش ت ک ه   کنند ميلايه را تجربه ميقرار گرفته در تك

ها تا حدودی به نوارهای ان رژی  نوارهای انرژی وابسته به اين اتم

لايه شبيه باشند. از ط رف ديگ ر ب ا توج ه ب ه      ی تكساختار نوار

شود که اين شباهت ب ا ک اهش ع رض    ديده مي ۵و  4های شکل

شود به گونه ای ک ه تغيي ر ش کل ب الاترين     تر مينانوارها کمرنگ

نوار ظرفيت باعث گذار گاف نواری غير مستقيم به مستقيم ب رای  

م ب  رای نانونواره  ای آرمچي  ر و گ  ذار مس  تقيم ب  ه غي  ر مس  تقي 

 نانونوارهای زيگزاگ در اثر کاهش عرض شده است.  

چند که اثر گ ذاری عوام ل متع ددی در اي ن تغيي ر ش کل        هر

محتمل است، اما برای مثا  با دقت در روند تغييرات ب الاترين ن وار   

ت وان ح دس زد ک ه اث ر مح دوديت      ظرفيت نانونوار آرمچي ر م ي  

ات باشد. در اکثر مواق ب  در اين تغيير مثثرکوانتمي عمده ترين عامل 

از محدود شدگي کوانتمي ب ه عن وان عام ل اف زايش دهن ده گ اف       

پ روژة  ک ه در   ط ور هم ان ش ود ) نواری در اثر کاهش اندازه ياد مي

حاضر چنين است(. اما افزايش گاف نواری تنه ا پيام د مح دوديت    

توان د ب ه درک و   ت ر آن م ي  کوانتمي نبوده و گ اهي بررس ي دقي ق   

پدي دة  ها کمك کند. با توجه به مب اني  ديگر از پديده توضي  برخي

)چاه پتانسيل آرماني محدوديت کوانتمي، چه در چاه کوانتمي کامو 

نهايت( و چه در چاه کوانتمي اصوح شده )چاه پتانس يل  با عمق بي

)دس ت   مثثربا عمق محدود( انرژی ترازهای گسسته با عکس جر  

تناس ن اس ت. همچن ين هم ين     ( مم ثثر کم با عکس تواني از جر  

)ب ا توج ه ب ه ت اثير      م ثثر شکل از وابستگي انرژی ترازها به ج ر   

 آن نقط ه(  م ثثر جهت تقعر هر نقطه از نوار انرژی در عومت جر  

نوار رسانش و پ ايين آم دن قل ه ن وار     درة به عنوان عامل بالا رفتن 

ری( ماده )و در نتيجه افزايش گ اف ن وا  اندازة ظرفيت در اثر کاهش 

ثر در نق اط  ثاست. اما مد نظر قرار دادن مقادير ج ر  م   شده مطرح 

ديگر س اختار ن واری )از جمل ه در نق اط مختل ف ب الاترين ن وار        

ت رين ن وار رس انش(، در کن ار اث رات مح دوديت       ظرفيت و پايين

کوانتمي، گاهي توضي  خوبي برای تغيير شکل نوارهای ان رژی ني ز   

روش بررسي را در م ورد ب الاترين ن وار     اينادامة دهد. در ارائه مي

 ايم.ظرفيت نانونوارهای آرمچير به کار گرفته

نسبت داده شده به هر نقطه  مثثردانيم جر  که مي طورهمان

از ساختار نواری با مش تق دو  آن نقط ه از س اختار ن واری ب ر      

عک س   ةرابط  در جهت م ورد نظ ر    بردار موج حسن تغييرات

 آيد:دست ميه ر بزي ةرابطداشته و از 

(1) * ,
/

m
E k


 

2
2 2 

ب ه   xدر جه ت  ثر ثم  فوق ب رای ب ه دس ت آوردن ج ر       ةرابطاز 

*صورت 

/ x
xm

E k


 

2
2 در ثر ثم  و برای به دست آوردن جر   2

*به صورت  yجهت 

/ y
ym

E k


 

2
2 اس تفاده خواه د ش د. از     2

اثرگذار در ان رژی ترازه ای چ اه    ثر ثمدانيم که جر  طرف ديگر مي

محاسبه شده در جهت مح دود ش دگي اس ت.    ثر ثمکوانتمي، جر  

ای به ساختار نواری، عرض محدود نانونواره ا  در گذار ساختار لايه

عامل محصور ش دگي ب وده و بن ابراين جه ت ع رض نانونواره ا       

ک ه س اختار   ايي آنج   آيد. اما ازجهت محدود شدگي به حساب مي

مرسو ( قاب ل   جهت عرض نانونوارها )دست کم به شکل نواری در

ب ا تقري ن مرس و  باي د از     ثر ثمجر   ةمحاسبمحاسبه نيست، برای 

 لايه در مسير و جهت معاد  استفاده کرد.ساختار نواری تك

 ةان داز اين تقرين همان تقريبي مرسومي است ک ه اف زايش   

وج ه ب ه   دهد. با اين ح ا  ت گاف نواری را به خوبي توضي  مي

نتايج بررسي چگالي حالات وابس ته ب ه ب ردار م وج ک ه نش ان       

های مرکزی نانونواره ا )يعن ي   های رديفاتم ةعمدسهم  ةدهند

ه ای س اختار   هايي که ش راي  نس بتا مش ابهي ب ا ات م     همان اتم

لايه دارند( در نوارهای انرژی مورد بحث اس ت، منج ر ب ه    تك

ه ای  )دست کم در تحليل قابل اتکاتر به نظر رسيدن اين تقرين

 ةمشخص  ترين شود. در مورد نانونوارهای آرمچير مهمکيفي( مي

در م ورد نانونواره ای آرمچي ر    تغييرات بالاترين ن وار ظرفي ت   

تغيي رات ب الاترين ن وار ظرفي ت ک اهش       ی مشخصهمهمترين 

در اث ر ک اهش    Γدر مقايس ه ب ا نقط ه     Rنقطه  ترانرژی سريب

است. اين موضوع منجر به مس تقيم ش دن گ اف     عرض نانونوار
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در  تي  ن وار ظرف  نيب( نمودار ب الاتر ) ووارون است  یاز فضا يمنظم یدر مش بند نيآرسن ةيلاتك  تينوار ظرف نيبالاتر ةيروالف( ) .4شکل 

 .سبز و زرد رنگ ريامتداد دو مس

 

 .نواری در ساختار نواری نانونوارهای با عرض کمتر شده است

توان ديد که در راستای مح ور  مي ۷شکل شماره با توجه به 

x  )ةنقط)در امتداد خطوط رنگي R  در مقايس ه ب ا   تقعر بيشتری

در  R ةنقط  تقع ر بيش تر    ،1 ةرابط  . ب ا توج ه ب ه    دارد Γ ةنقط

تر اين نقطه در اي ن راس تا   کوچك مثثربه معني جر   xراستای 

ک ه ح دس زده ب وديم اث ر متف اوت       ط ور هم ان است. بنابراين 

عل ت   ،محصور شدگي کوانتمي بر نقاط مختلف ساختار ن واری 

گذار گاف نواری غير مستفيم به مستقيم در اثر کاهش عرض در 

نانونوارهای آرمچير است. اين روش برای تحليل و پ يش بين ي   

ه ای ديگ ر س اختار    کيفي پيامدهای کاهش ع رض ب ر قس مت   

نواری نانونوارهای آرمچير و زيگزاگ نيز قابل استفاده است ک ه  

 م.کنيدر اين بخش به همين مقدار بسنده مي

 آرسنینلایۀ های بار تک پذیری حاملتحرک ۳.1
 ةلاي  ت ك های ب ار  پذيری حاملدر اين بخش قصد داريم تحرک

( yو  xه ای  )جهت های آرمچير و زيگزاگآرسنين را در جهت

 ةمحاس ب ه ای  مورد بررسي قرار دهيم. يکي از معتبرترين روش

ه  ای ب  ار )ب  دون در نظ  ر گ  رفتن ت  اثير پ  ذيری حام  لتح  رک

. اي ن  ]11و11[تاکاگي است  ةرابطهای بلوری( استفاده از قصن

 رابطه به صورت زير است:

(2) 
*

,
( )

D
D

B d l

e C

k Tm m E
 

3
2

2 2 

پتانس يل   lEض رين کشس اني دو بع دی،     DC2در اين رابطه 

در جهت حرکت ثر ثمبه ترتين جر   dmو  m*تغيير شکل و 

پ ذيری  تح رک مي انگين هس تند.   ثر ثم  ه ای ب ار و ج ر     حامل

ها بسته به اين که در چه انرژی ق رار داش ته و چ ه ب ردار    حامل
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حسن کرنش ساختار بلوری آرسنين بر  ةلايتكساختار نواری  CBMو  VBMنمودار تغييرات انرژی نقاط رنگي در نسخة الکترونيکي( ). 7شکل 

 .y.و  x در دو راستای

 

توان به نقاط ای که ميبه گونه ،باشند متفاوت استداشته موجي 

پ  ذيری متف  اوتي نس  بت داد. مختل  ف س  اختار ن  واری تح  رک

ها در هر ن وار ان رژی تماي ل ب ه ق رار گ رفتن در ک م        الکترون

ر نيم ه  ترين حالات ممکن آن نوار را دارن د. در نتيج ه د  انرژی

ت رين  های انتقا  يافته به نوار رسانش در پ ايين رساناها الکترون

های به وج ود آم ده در ن وار ظرفي ت در     نقاط اين نوار و حفره

 يابن  د. بن  ابراين در ادام  هب  الاترين نق  اط اي  ن ن  وار تجم  ب م  ي

را ب ه ص ورت جداگان ه بررس ي ک رده و       پارامترهای اين رابطه

ه ن وار  ةری را برای ب الاترين نقط   پذيتحرکا نهآسپس به کمك 

( CBMن  وار رس  انش ) ةنقط  ت  رين ( و پ  ايينVBMظرفي  ت )

 کنيم.محاسبه و بررسي مي

معي  اری از وابس  تگي ان  رژی نق  اط  lEپتانس  يل تغيي  ر ش  کل 

مختلف ساختار نواری به تغيير شکل ساختار بلوری اس ت و ب رای   

 زير قابل محاسبه است.   رابطةبه کمك هر نقطه از ساختار نواری 

(۳)  / / ,i
l iE V l l   0 

 ةياخت  به ترتين طو  اوليه و تغيير ط و    l و l0در اين رابطه

مشخصي از  ةنقطتغيير انرژی  V ،واحد در راستای مورد نظر

iو  ( iة نقطنواری ) ساختار 
lE      پتانس يل تغيي ر ش کل آن نقط ه

آرسنين را ي ك ب ار در    ةلايتك  ةابرياختبرای اين منظور  است.

)جهت زيگ زاگ در س اختار بل وری( و ب ار ديگ ر در       xجهت 

نيم و ي ك   ةانداز)جهت آرمچير در ساختار بلوری( به  yجهت 

و با آزاد گذاشتن پارامتر ش بکه در  درصد کشيده و فشرده کرده 

 pw.xجهت عمود بر جهت کشيدگي و فشردگي به کمك اب زار  

 ةمحاس ب واهلش شد. س پس ب ا    ،1رلکس -وی سي و محاسبات

تغيي رات ان رژی    ،های واهلش يافتهساختار نواری برای ابرياخته

بر حسن کرنش در دو راستا قابل محاسبه  VBMو  CBMنقاط 

 قابل مشاهده است. ۸شکلاست که نتايج در 

ش ين   ةمحاس ب های تغيير شکل ب ا  برای هر جهت، پتانسيل

دس ت  ه بهترين خ  گذرنده از نقاط مربوطه در نمودار ف وق ب   

 ۳2/۳به ترتين برابر با  VBMو  CBMآيد و مقادير آن برای مي

در ثر ثم  الکت  رون ول  ت اس  ت. ديگ  ر پارامتره  ای     6۸/۷و 

در جه ت حرک ت   ثر ثم    ه ای ب ار، ج ر   پذيری حام ل تحرک

هس تند ک ه مق ادير ب ه      dmمي انگين  ثر ثمو جر   m*ها حامل

 قابل مشاهده است. 2جدو  دست آمده در 

پ ذيری م ورد ني از    تح رک محاسبة آخرين پارامتری که برای 

آرس نين در دو  لاية تك( DC2است ضرين کشساني دو بعدی )

م ورد  نقط ة  است که بر خوف دو پارامتر قبلي ب ه   yو  xراستای 

ضرين ب ر   محاسبةبررسي در ساختار نواری وابسته نيست. روش 

مبنای بررسي تغييرات انرژی کل ماده در اثر کشيدگي و فش ردگي  

درج ه دو  معادل ة  ساختار بلوری اس توار اس ت. ب ا ب رازش دادن     

E a b 2   ت وان  بر تغييرات انرژی کل بر حسن ک رنش م ي

 زير به دست آورد:رابطة ضرين کشساني دو بعدی را از 

(4)  
,D

a
C

S
2

0

2 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  vc-relax 
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 . yو  x آرسنين در دو راستای ةلايتكساختار نواری  CBMو  VBMنقاط  مثثرمقادير جر   .1جدول 

 
 

 ةي  لات ك   یساختار ن وار  CBMو  VBMنقاط  یريپذشکل و تحرک رييتغ لي، پتانسثرثمجر   ريبه همراه مقاد يکشسان نيضر ريمقاد. ۳جدول 

 .yو  x یدر دو راستا نيآرسن

 
 

لاي ه در  ت ك  ةابرياختمساحت سط  مقطب افقي  S0در اين رابطه 

 yحالت بدون کرنش است. ب ا اس تفاده از اي ن روش، در جه ت     

و در  N/m ۸۵/11 آرس نين  ةلاي  ت ك ضرين کشساني دو بع دی  

و ب رای   N/m ۳4/۳۳برای کرنش مثبت )کرنش کششي(  xجهت 

 آيد.دست ميه ب N/m ۹4/۵۷ کرنش منفي )کرنش فشاری(

ها )ک ه  پذيری الکترونبه کمك پارامترهای محاسبه شده، تحرک

 VBMها )ک ه ب ه خ وار    وابسته است( و حفره CBMبه خوار 

آرس نين در دم ای ات اق قاب ل محاس به      لاية تكبسته است( برای وا

 م ثثر پذيری و پارامتره ای  دست آمده برای تحرکه است. مقادير ب

 خوصه شده است. ۳جدو  در آن، که در بالا محاسبه شد، در 

با نگاهي به اين جدو  ناهمسانگردی قابل ت وجهي را ب ين   

توان دي د. يک ي   مي y و xمقادير برخي پارامترها در دو راستای 

 ةلايها در مورد رفتار کشساني متفاوت تك از اين ناهمسانگردی

آرسنين در مقابل کشش و فشار در دو راستای متعامد اس ت ب ه   

ای که نيروی لاز  ب رای ايج اد تغيي ر ط و  مشخص ي در      گونه

برابر نيروی لاز  برای ايجاد هم ين تغيي ر    ۵/4حدودا  x راستای

در ساختار نواری  CBM ةنقطاست. همچنين  yطو  در راستای 

واکنش بسيار متفاوتي در مقاب ل کش يدگي و فش ردگي س اختار     

ده د ک ه باع ث    بلوری در دو راستای مختلف از خود نشان مي

تفاوت چند برابری پتانسيل تغيير شکل اين نقطه در دو راس تای  

x  وy  مورد بررسي ساختار نواری ج ر    ةنقطشده است. در دو

از ج ر   ر ت  گب زر براب ر   ۵ال ي   4حدودا  xنيز در راستای ثر ثم

همه اين پارامترهای ناهمسانگرد يند ابراست.  yدر راستای ثر ثم

پذيری ش ده ک ه مق دار    در نهايت منجر به ناهمسانگردی تحرک

اين ناهمسانگردی برای نوار ظرفيت بس يار قاب ل توج ه اس ت.     

 ةرابط  يير ش کل در  واض  است که به علت توان دو پتانسيل تغ

پارامترها نق ش تعي ين    پذيری، اين پارامتر نسبت به ديگرتحرک

های بار )چه از لحاظ ان دازه و  پذيری حاملتری در تحرککننده

 چه از لحاظ ناهمسانگردی( دارد. 

 

پاذیری  اثر كرنش بر سااختار الکترونای و تحارک    .7 .1

 آرسنینلایۀ های بار تک حامل
های شناخته شده برای ايج اد تغيي ر   روش اعما  کرنش يکي از

شود. با اين ح ا   در خوار ساختارهای دو بعدی محسوب مي
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 )الف(

 

 )ب(

ت ك   ینقاط مختلف س اختار ن وار   یبرا yو  x یشکل در دو راستا رييتغ ليپتانس نيب( به ترت) ( والف))رنگي در نسخة الکترونيکي(  .9شکل 

 کنار هر نمودار مشخص شده است( . يهر رنگ در ستون رنگ مربوط به ري. )مقادنيآرسن ةيلا

 

مواد يکسان نبوده و گاهي  ةهمبر خوار  چگونگي تاثير کرنش

بسيار منحصر به فردی در برخي از ساختارهای ثيرات أتمنجر به 

 شود.بلوری مي

با توجه به نتايج بخ ش قب ل و ناهمس انگردی قاب ل توج ه      

آرس نين، پاس      ةلاي  ت ك ای مشاهده ش ده در م ورد پارامتره    

ناهمسانگرد و جالن توجه خوار اين ساختار ب ه کش يدگي و   

فشردگي در راستاهای مختل ف دور از ذه ن نيس ت. در بخ ش     

را ب ه منظ ور    CBM و VBMقبل پتانس يل تغيي ر ش کل نق اط     

بار ق رار گرفت ه در اي ن نق اط     ای هلحامپذيری تحرک ةمحاسب

توجه ب ه تعري ف پتانس يل تغيي ر      مورد بررسي قرار داديم. اما با

توان د دي د خ وبي از چگ ونگي     شکل، اين پارامتر همچنين م ي 

دس ت داده و  ه واکنش ساختار نواری به کرنش ساختار بلوری ب

بيني تغييرات آن کمك کند. بنابراين پتانسيل تغيير ش کل  به پيش

را برای تما  نقاط نوارهای بالايي نوار ظرفيت و نوارهای پاييني 

اب ل  ق ۹ش کل  آن در  ةنتيج  وار رس انش محاس به ک رديم ک ه     ن

 مشاهده است.

انرژی نقاط با پتانسيل تغيير شکل مثبت  ،4 ةرابطبا توجه به 

فش  ردگي  در اث  ر کش  يدگي س  اختار بل  وری اف  زايش و در اث  ر

ياب د و اي ن رون د در م ورد نق اط ب ا       ساختار بلوری کاهش مي

ز اين رو با نگاهي ب ه  پتانسيل تغيير شکل منفي برعکس است. ا

بيني کرد که در اثر مي زان ک افي کش يدگي    توان پيشمي ۹شکل 

به علت پتانسيل تغيير ش کل منف ي    xساختار بلوری در راستای 

و پتانس يل تغيي ر    Rنوار رس انش در ب ردار م وج     xدر راستای 

 ةکمين   ، ب ردار م وج  Γدر بردار موج  xشکل مثبت در راستای 

تغيي ر ياب د. هرچن د ک ه پتانس يل       Rبه  Γ( از CBMاين نوار )

اين نقاط هم عومت هس تند ام ا ب ه عل ت      yتغيير شکل جهت 

، هم ين اتف اق ب رای    Rبودن مقدار آن در ب ردار م وج   ر تگبزر

نيز محتمل است. به همين  yفشردگي ساختار بلوری در راستای 

بردار م وج بيش ينه اي ن    جايي بهجاورد نوار ظرفيت ترتين در م

و  xبرای فش ردگي س اختار بل وری در جه ت      Γبه  Rنوار از 

)هر دو به علت اختوف در  yکشيدگي ساختار بلوری در جهت 

 ةمحاس ب  ةنتيجبيني است. بزرگي پتانسيل تغيير شکل( قابل پيش

 4تا  1ش يافته آرسنين تحت مقادير کرن ةلايساختار نواری تك 

 xدرصدی کرنش کششي و فشاری تك محوری در دو راس تای  
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ب( س اختار  ) و xآرسنين برای مقادير منفي کرنش )فشردگي( در راستای  ةلاي( ساختار نواری تك الف) )رنگي در نسخة الکترونيکي( .18شکل 

  .xگي( در راستای آرسنين برای مقادير مثبت کرنش )کشيد ةلاينواری تك 

 

 
ب( س اختار  ) و yآرسنين برای مقادير منفي کرنش )فشردگي( در راستای  ةلايالف( ساختار نواری تك ) )رنگي در نسخة الکترونيکي( .11شکل 

 .y برای مقادير مثبت کرنش )کشيدگي( در راستایآرسنين ة لاينواری تك 

 

 آمده است. نمايش در به 11و  11های شکلبه ترتين در  yو 

س  اختار ن  واری ب  رای  ةمحاس  بمط  ابق ب  ا انتظ  ار، نت  ايج  

آرس نين س ازگاری    ةلاي  ساختارهای بلوری ک رنش يافت ه ت ك    

های متکي بر پتانس يل تغيي ر ش کل نش ان     بينيخوبي را با پيش

جالن ت وجهي از نقط ه نظ ر بررس ي      ةنکتدهد. بحث اخير مي

ر ب ردار م وج   پذيری در خود دارد. اگر علت تغييخوار تحرک

نوار رسانش )ي ا بيش نه ن وار ظرفي ت( تف اوت       ةکمينمربوط به 

( جدي د و س ابق اس ت، ب ا     ةبيشين)يا  ةکمينپتانسيل تغيير شکل 

بار به پتانس يل تغيي ر   ای هلحامپذيری توجه به وابستگي تحرک

توان د عام ل تغيي رات قاب ل     شکل، همين تفاوت )احتمالا( م ي 

پذيری بته در بررسي تغييرات تحرکپذيری باشد. التوجه تحرک

نيز دقت ش ود. هرچن د در   ثر ثمدر اثر کرنش بايد به نقش جر  

نق اط  ثر ثم  اثر اعما  کرنش به س اختار بل وری معم ولا ج ر      

ش وند ام ا در   مختلف ساختار نواری دچار تغييرات مويمي م ي 

ن وار   ةبيش ين ن وار رس انش و    ةکمينتغيير بردار موج نقاط  ،واقب

ثر ثم  و ناگه اني ج ر    ير مگچشتواند عامل تغييرات مي ظرفيت

پ ذيری باش د. ب رای مش خص     تح رک  ةمحاسبمورد استفاده در 

، پتانس يل تغيي ر   ثرثم  شدن چگونگي اين تغييرات مقادير ج ر   

مورد بررسي قرار  yو  xپذيری را در دو راستای شکل و تحرک

ي  ن ا ةش  دمق  ادير محاس  به  1۳و  12ه  ای ش  کلاي  م. در داده

درصدی قابل مش اهده اس ت. در    4تا  -4پارامترها برای کرنش 

مق ادير  ثر ثم  نموارهای مربوط به پتانسيل تغيير ش کل و ج ر    

ه ای مختل ف( ب ه    )در ک رنش  Γو  Rمربوط ب ه ب ردار م وج    

ص  ورت جداگان  ه و ب  ه ترتي  ن ب  ا نش  انگرهای مرب  ب و داي  ره 

دير مختلف کرنش، بردار م وج نق اط   اند. برای مقامشخص شده

پ ذيری  نوار رسانش ) که در تحرک ةکميننوار ظرفيت و  ةبيشين

های بار حائز اهميت هستند( تغيير کرده و ب ين برداره ای   حامل

 و VBMشوند. بردار م وج مرب وط ب ه    جا ميهجاب Γو  Rموج 

CBM در نموداره ا   چ ين  در هر کرنش با دنبا  کردن مسير خ

 قابل تشخيص است. توجه به تغيير ناگهاني بردار موج مربوط به
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 xهای بار در راستاهای پذيری حاملو مقاديرتحرک yو  xپتانسيل تغيير شکل راستاهای  ،yو  xراستاهای ثر ثمنمودارهای مقادير جر   .11شکل 

ها( بر حسن مقادر مختلف کرنش س اختار بل وری در   نوار ظرفيت )الکترون ةنقط نو بالاتري( هانوار رسانش )حفره ةنقطترين پايين به مربوط yو 

 .xراستای 
 

VBM  وCBM  انتقا  از(R  بهΓ   برای درک دلي ل )و برعکس

، پتانس يل تغيي ر ش کل و در    ثرثم  تغييرات ناگهاني مقادير جر  

ده د ک ه در   تايج نشان م ي پذيری سودمند است. ننهايت تحرک

 اثر اعما  کرنش به س اختار بل وری، تح رک پ ذيری تغيي رات     

CBM کند. در مواردی مانن د تغيي رات  زيادی را تجربه مي
x  در

(% %x  0 %و ) 1(1 %x    3  ( که شاهد تغيير4
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 از صفر به يك درصد x تغيير کرنش راستای. 1
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 xهای بار در راس تاهای  پذيری حاملو مقاديرتحرک yو  xپتانسيل تغيير شکل راستاهای  ،yو  xراستاهای  مثثر  نمودارهای مقادير جر .1۳شکل 

ها( بر حسن مقادر مختلف کرنش س اختار بل وری در   نوار ظرفيت )الکترون ةنقط نو بالاتريها( نوار رسانش )حفره ةنقطترين پايين به مربوط yو 

 .  yراستای 

 

پ ذيری هس تيم، تغيي ر ب ردار م وج      ابل توجه تحرکناگهاني و ق

مسئوليت اصلي را ب ه عه ده دارد. در    CBMو  VBMمربوط به 

CBM برخي از موارد نيز مانن د تغيي رات  
y ،CBM

x ،vBM
y ،

vBM
x در (%x  با وجودی ک ه تغيي ری در ب ردار م وج     ،(0

ثير أت  رخ نداده، تغيي رات موي م ام ا     CBMو  VBMمربوط به 

ير مگچشمنجر به افزايش ثر ثمگذار پتانسيل تغيير شکل و جر  

*است. کاهش قابل توجه  پذيری شدهتحرک
ym   برای ب الاترين

ب ر اث ر    Rنوار رسانش در بردار م وج  ترين نوار ظرفيت و پايين
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ال ف مش هود    11در ش کل   ،xکشش ساختار بلوری در راستای 

است )به تيز شدگي تدريجي نوارهای ذکر شده در ب ردار م وج   

R  با افزايش کشش ساختار بلوری در راستایx .)دقت کنيد 

دقيق رسانايي الکتريکي امری بسيار پيچيده  ةمحاسبدر واقب 

 ةرابط  الي است که محاسبات فوق که بر اساس است. اين در ح

-ای از جف ت ش دگي الکت رون   تاکاگي انجا  شده ش کل س اده  

فونون را در نظر گرفته اس ت و بن ابراين تنه ا تخمين ي از ح د      

دهد. در شراي  واقع ي عوام ل   دست ميه پذيری ببالای تحرک

خارجي بسياری وجود دارد که باعث کاهش اين مقادير بيش از 

دس ت آم ده از   ه شود. با اين وجود نت ايج ب   شده ميورد ابرحد 

پذيری نسبي راس تاهای  تحرک ةمقايسنظر  هنقطتاکاگي از  ةرابط

 ةان داز ه ای موج ود ب ه    مختلف به منظور بررسي ناهمساگردی

. ب  ه جه  ت درک بهت  ر از   ]12[ک  افي قاب  ل اعتم  اد اس  ت   

 و xآرسنين در دو راستای  ةلايپذيری تك ناهمسانگردی تحرک

y پ ذيری در  و اثرات کرنش ساختار بلوری بر آن، نسبت تحرک

دو راستا را برای مقادير مختلف کرنش محاسبه کرديم که نت ايج  

نتايج، وابستگي ناهمس انگردی   .قابل مشاهده است 14در شکل 

های ب ار ب ه ک رنش ت ك مح وری س اختار       پذيری حاملتحرک

ه ا  الکت رون  ده د ک ه اي ن وابس تگي ب رای     بلوری را نشان م ي 

(CBMبسيار شديد و قابل توجه است ). 

 

 نتیجه گیری. ۳
آرس نين   ةلاي  دهد که اگرچ ه س اختار ت ك    محاسبات نشان مي

درص دی در   2، در اثر فشردگي ب يش از  داردگاف غير مستقيم 

ش اهد   yدرص دی در راس تای    ۳و کشيدگي بيش از  xراستای 

ه ای  اتص ا  ات م   گذار گاف غير مستقيم به مستقيم خواهيم بود.

کنن د ب ه   نانونوارها به خوبي اثر لبه را خنثي م ي  ةلبهيدورژن به 

ای ه  مات  هيدروژن و ای هماتشکلي که در نزديکي سط  فرمي 

ش ود ک ه   آرسنيك لبه سهم ناچيزی دارند. اين موضوع باعث مي

در ساختار نواری، نوارهای نزديك به سط  فرمي در نانونواره ا  

ای داش ته باش ند. ب ه عن وان     قاب ل مش اهده  و تك لايه ش باهت  

ای شناخته شده، اث رات مح دود ش دگي ک وانتمي باع ث      پديده

شود. ام ا  ميا نهآافزايش گاف نواری نانونوارها با کاهش عرض 

نش ان داد ک ه کيفي ت متف اوت اث رات مح دود       ر تقدقيبررسي 

های مختلف ساختار ن واری منج ر ب ه    شدگي کوانتمي بر بخش

غير مستقيم ب ه مس تقيم در نانونواره ای آرمچي ر ب ا      گذار گاف 

پ ذيری،  . همچن ين محاس بات تح رک   دشويمکاهش عرض نيز 

ن وار   ةنقط  ها در پايين ت رين  پذيری بسيار بالای الکترونتحرک

ت رين عام ل آن را   دهد که مهمرا نشان مي yرسانش در راستای 

ه ت وان مق دار بس يار کوچ ك پتانس يل تغيي ر ش کل مربوط         مي

و  xها در دو راس تای  پذيری حفرهدانست. با وجودی که تحرک

y   تقريب   ا براب   ر اس   ت، ناهمس   انگردی قاب   ل ت   وجهي در

ها در اين دو راستا وج ود دارد. از ط رف   پذيری الکترونتحرک

ه ا و  پ ذيری الکت رون  ديگر تفاوت بس يار زي ادی ب ين تح رک    

ب رای   وج ود دارد ک ه ش راي  خ وبي را     yها در راس تای  حفره

آورد. الکترون و حفره در موارد لزو  فراهم م ي  مثثرجداسازی 

دهد که دست آمده از ساختارهای کرنش يافته نشان ميه نتايج ب

کرنش ساختار بلوری با ايجاد تغيير در انحنای نواره ای ان رژی   

ش ود. از  پذيری ميو در نتيجه تحرکثر ثمموجن تغييرات جر  

نه ان رژی  يردار موج مربوط ب ه بيش   های بجاييهجاب طرف ديگر

 تغيي رات  ،نوار ظرفيت و کمينه انرژی نوار رسانش در اثر کرنش

های بار موج ن  قابل توجه و ناگهاني را در تحرک پذيری حامل

ترين نتايج اعم ا  ک رنش ب ر س اختار بل وری      . از مهمندشومي

ه ا  پذيری الکترونتوان به کاهش شديد ناهمسانگردی تحرکمي

و اف  زايش ش  ديد اي  ن  xدرص  دی در راس  تای  -4رنش ک   در

   .اشاره کرد yدرصدی در راستای  -4ناهمسانگردی در کرنش 
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