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 nAsmP2MoSiخواص ساختاری و الکترونیکی مواد دو بعدی نامتقارن  به بررسی اين مقاله

. در ابتدا، پايداری ساختارها پردازدمیبا استفاده از نظريه تابع چگالی  nSbmAs2MoSiو 

توسط پراکندگی فونون اثبات شده است. در ادامه، ساختار نوارهای انرژی مواد به دست 

ماهیت ، بقیه ساختارها Sb3As2MoSiبه جز ساختار  دهدنشان میآمده است که 

ايت نوار هد دهد کهنشان میمبتنی بر اوربیتال های چگالی حالت همچنین. دارندهادی نیمه

به منظور  اتم مولیبدن تشکیل شده است.  dساختارها عمدتا از اوربیتال  و ظرفیت همه

توزيع پتانسیل، توزيع بار و  ،در اين مواد عمودی ذاتیمیدان الکتريکی  کياثبات وجود 

محاسبه و مورد تجزيه و تحلیل قرار  هاابع کار در دو صفحه اتمی بالا و پايین ساختاروت

ادامه برای تنظیم خواص الکتريکی ساختارها، کرنش دومحوره داخل  در گرفته است.

به مقدار ماکزيمم خود  یای اعمال شده است. شکاف انرژی مواد در کرنش کوچکصفحه

های بزرگتر کاهش يافته و در کرنش فشاری و کششی مشخصی کرنشدر رسد، سپس می

ين ای در ا. در انتها، ترابرد بین لايهدهدهادی به فلز روی میرسد و گذار از نیمهبه صفر می

ای به دست آمده است. نتايج به مواد مورد مطالعه قرار گرفته است و جريان بین صفحه

ای و در نتیجه میزان جريان عمودی به دهد که ترابرد بین لايهدست آمده نشان می

آيد. ست میبیشترين جريان به د Y3Xباشد و در ساختار وابسته می پیکربندی ساختار

جريان مثبت و منفی ادير عدم تقارن ناشی از میدان داخلی در مقنتايج به دست آمده و 

 به در ادوات نانوالکترونیک و مناسبی برای استفاده  هایگزينهکه اين مواد  کنداثبات می

 .باشنديکسوسازها می ويژه
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  مواد دو بعدی،

 مواد نامتقارن،

 ای،صفحهکرنش دومحوره 

 ای،جريان بین لايه

 .نظريه تابع چگالی

 

 

 1مقدمه-1
 مواد دو بعدی به علت  2004پس از کشف گرافن در سال 

نظیر الکترونیکی، مکانیکی و نوری بسیار مورد بی خواص

[. بنابراين کشف و 7-1قرار گرفتند ] دانشمندانتوجه 

 ها وچالشساخت مواد دوبعدی جديد به يکی از مهمترين 

با وجود خصوصیات . تبديل شد یهای تحقیقاتزمینه

استفاده   در آن، ی گرافن، عدم وجود شکاف انرژیالعادهفوق

های نوری و الکترونیکی و به عنوان دده را در کاربرما از اين

کانال ترانزيستور محدود کرده است. اين مشکل باعث شده 

                                                 
  n.ghobadi@znu.ac.ir :* پست الکترونیک نويسنده مسئول

 زنجان، دانشگاه هندسی برق، دانشکده مياراستاد. 1

است که محققان مواد دوبعدی ديگری را جستجو و بررسی 

توان به کالکوژنايدهای فلزات کنند که از آن جمله می

اينديم  ،[10آنتیمونن ] ،[9[، فسفرين ]8] (TMD) واسطه

و نیتريد کربید  [13] ژرمانن [،12]سیلیسن  ،[11]سلنايد 

(Mxene )[14.اشاره کرد ] 

، فلز واسطه 2MoS ماننددر کالکوژنايدهای فلزات واسطه 

(Mo( بین دو اتم کالکوژن )S در يک شبکه شش ضلعی )

یار کی بسیقرار گرفته است. اين ماده دارای خصوصیات مکان

 کرنشتراپاسکال و  2/0ر خوب شامل ماجول يانگ براب
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 2MoS[. 15باشد ]گیگاپاسکال می 10شکست بیش از 

ولت الکترون 2/1 دارای شکاف انرژی غیرمستقیم برابر 1توده

به  2MoS ،2برداری مکانیکیلايه روشبا . [16می باشد ]

با شکاف  هادیآيد که يک نیمهصورت تک لايه به دست می

[. 17باشد]ولت میالکترون  8/1 اندازه هب ،مستقیم انرژی

2MoS يی های بالات حرکت حاملیلايه دارای قابلتک

باشد و به همین دلیل ماده مناسبی برای ساخت می

 باشد.ترانزيستورهای اثر میدانی توان پايین می

دارای جريان روشن و  2MoSترانزيستورهای مبتنی بر 

 [.21-18باشند ]نسبت جريان روشن به خاموش بالايی می

وری ثابت شده است که ايجاد يک ئتحقیقات عملی و تدر 

يک روش مؤثر برای بهبود  3)جانوس( ساختار نامتقارن

و  22] باشدخواص فیزيکی و شیمیايی مواد دوبعدی می

 MoSSe. اولین کالکوژنايد فلز واسطه نامتقارن به نام [23

در سال  2MoSبا شکستن تقارن عمود بر صفحه در ساختار 

 24] ساخته شد 4نشانی بخار شیمیايیش لايهبا رو 2017

 2MoSطرف  يکهای سولفور در . در اين ساختار اتم[25و 

اند. اين ساختار علاوه بر های سلنیم جايگزين شدهبا اتم

گشتاور دوقطبی يک ، 2MoSمطلوب  الکترونیکی خواص

ثر ا رد که منجر به بهبودذاتی عمود بر صفحه داالکتريکی 

توانند اين ساختارها می. [27و  26شود ]یمپیزوالکتريک 

های آب به عنوان يک کاتالیست نوری برای جداسازی اتم

میدان الکتريکی [. همچنین وجود يک 28استفاده شوند ]

با ايجاد اثر راشبا اين  در جهت عمود بر صفحه داخلی 

 کندمناسب برای کاربردهای اسپینترونیکی میرا ساختارها 

نامتقارن،  کالکوژنايدهای فلزات واسطه . علاوه بر[29]

که  3ساختارهای نامتقارن کالکوژنايدهای عناصر گروه 

 دهنده آب هستندهای تشکیلبسیار مناسب جداسازی اتم

هم مورد  5و  4 عناصر گروهنامتقارن و ترکیبات  [30]

 اند و خواص الکترونیکی و پیزوالکتريکیبررسی قرار گرفته

 .[31مطالعه شده است ]ها آن منحصربه فرد

هسروش تولید مواد دوبعدی بدون داشتن معادل  کاخیراً ي

عناصر مناسبی مانند  برای اين کاره شده است. ئبعدی ارا

سازی نیتريد فلزات واسطه که نمیسیلیکون برای غیرفعال

مستقیم به صورت دوبعدی  ورقه کردن د با تکنیک ورقهنتوان

اند. به اين شدهبه کار بسته  ،دنبا مساحت بزرگ به دست آي

                                                 
1 Bulk 
2 Exfoliation 
3 Janus Structures 

متر میلی 15در  15 مساحتبا  4N2MoSiترتیب تک لايه 

[. برای ساخت 32] شده استتولید  CVD شبه رو

4N2MoSi 3، گازNH  به عنوان منبع نیتروژن، دو لايه

Cu/Mo  به عنوان بستر و عنصرSi  با ضخامت يکنواخت

هادی يک نیمه 4N2MoSi [.32] استشده استفاده

باشد. اين می ولتالکترون 94/1 غیرمستقیم با شکاف انرژی

-32پايدارتر است ] 2MoSاز اکثر مواد دوبعدی حتی  ماده

35].  

 با پیکربندیبا هفت لايه اتمی  4N2MoSiبا تحلیل ساختار 

N-Si-N-Mo-N-Si-N، اين  رسیم کهبه اين نتیجه می

نوع  2MoSبا ساختاری شبیه به  2MoNاز قرار دادن  ماده

2H  2لايه اتمی در میان  سهباN2Si  با ساختاری شبیه به

InSe  است. اين روش لايه اتمی ساخته شده 4نوع آلفا با

سازی لايه وسط قرار دادن يک لايه بین دو لايه و غیرفعال

جديدی برای ساخت و توسعه مواد دو بعدی ايجاد  روش

دو ساختار  2MoSدانیم می. همانگونه که استهکرد

 1Tو ساختار  P6m2 5با گروه فضايی 2Hی مشاهده شده

دو  InSe دارد. همچنین برای P3m1با گروه فضايی 

و بتا با گروه فضايی  P6m1ساختار آلفا با گروه فضايی 

P3m1 های فضايی گروه[. با توجه به 36] استگزارش شده

به  4Z2MA خانواده پايدار برای دو پیکربندی، ذکر شده

ه منجر ک 2Z2A-αو   2MZ-2H( ترکیب 1آيد: )دست می

و   2MZ-1T( ترکیب 2و ) شودمی 4Z2MA-αبه ايجاد  

2Z2A-β 4 که نتیجه آنZ2MA-β با  .[33] باشدمی

عناصر واسطه(،  6تا  4استفاده از ديگر فلزات واسطه )گروه 

 ,N, P)و عناصر گروه پنج  (Si, Ge)عناصر گروه چهار 

As, Sb)4خانواده  ی ازاختارهای ديگر، سZ2MA  نوع آلفا

شوند که خواص الکتريکی و مکانیکی متفاوتی ساخته می

میتوان به ترکیب بتا  4Z2MA یاز جمله ساختارها .دارند

و يا عناصر گروه دو  (Mg, Ca, Sr) عناصر قلیايی خاکی

مثل  3، عناصر گروه Mبه عنوان  (Zn, Cd, Hg)ه واسط

Al  وGa  به عنوانAهای کالکوژنايد، و اتم (S, Se, Te) 

[. بسته به ساختار مورد بررسی، 33اشاره کرد ] Zبه عنوان 

خواص الکترونیکی متفاوتی از فلز  4Z2MAخانواده مواد 

یسی تا نیمه فلز، عايق توپولوژيکی و نیمهطآنتی فرومغنا

رون الکت 6/2تا  3/0از  هادی با رنج گسترده شکاف انرژی

4 Chemical Vapor Deposition (CVD)  
5 Space group 
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ی تابع چگال نظريهدهند. برای مثال نشان می از خود ولت

(DFT) 4کند که ثابت میN2WSi  شکاف انرژی بزرگتری

شکاف  4As2MoSiو  4P2MoSiدارد.  4N2MoSi نسبت به

يه ماده مغناطیسی است  4N2VSiانرژی مستقیم دارند و 

ساختارهای علاوه بر شکاف انرژی مستقیم،  [.33-35]

4P2MoSi  4وAs2MoSi  های حامل حرکتدارای قابلیت

. ادوات نوری هستندبالا و ضريب جذب نوری قابل توجهی 

مبتنی بر اين ساختارها پاسخ دهی فوتونی و بازده کوانتومی 

دارند و برای کاربردهای الکترونیک نوری  يیخارجی بالا

، 4N2MoSi ساختارهای [.37باشند ]بسیار مناسب می

4N2WSi  4وN2WGe انرژی  با های نوارداشتن لبه با

های عالی و جذب مناسب نور حامل قابلیت حرکتمناسب، 

عنوان کاتالیست نوری برای  هی، برای استفاده بئمر

 .[38باشند ]آب بسیار مناسب می هایاتم جداسازی

 4N2MoSi  4وN2WSi  دارای رسانايی گرمايی عالی برابر

 500و ماجول يانگ حدود  وات بر کلوين متر 500تا  440

[. اين ماجول يانگ حدود نصف 38باشند ]گیگا پاسکال می

دهد ها نشان میبررسی باشد.می 2MoSگرافن و دو برابر 

4N2MoSi  گیگا پاسکال و کرنش  50قابلیت تحمل فشار تا

 محورهتک کرنش و درصد 20ای تا حدود دو محوره صفحه

درصد در  18 حدود و زيگزاگ جهت در درصد 27 حدود تا

باشد که بسیار نزديک به مقادير رمچر را دارا میآجهت 

بررسی خواص  [.39باشد ]می 2MoSگزارش شده برای 

دهد که نشان می 4Z2MAپیزوالکتريکی ساختارهای 

4N2MoSi  11دارای ضريبd پیکومتر بر ولت  15/1 برابر

به مقدار  4As2MoSiباشد و مقدار اين ضريب در می

رسد. همچنین با اعمال پیکومتر بر ولت می 23/6 ماکزيمم

کرنش دو محوره اين ضرايب به طور چشمگیری افزايش می

  [.40يابند ]

ای و عمودی تأثیر بسزايی در تغییر خواص کرنش صفحه

[ 41ه شده در ]ئد. نتايج ارانالکتريکی مواد دو بعدی دار

میدان الکتريکی کرنش دو محوره و  که دهدنشان می

دو لايه را  4N2WSiو  4N2MoSiخارجی شکاف انرژی 

دهند و حتی کرنش فشاری قادر است شکاف تغییر می

 به مستقیم تبديل کند. همچنین تغییر اانرژی غیرمستقیم ر

توزيع بار ايجاد شده توسط میدان الکتريکی خارجی هم 

يه هادی به فلز را در ساختارهای دو لاامکان تبديل نیمه

کند. علاوه بر کرنش صفحه ای،  نتايج کارهای فراهم می

تک  4N2MoSiدهد خصوصیات الکتريکی گذشته نشان می

دو لايه از جمله شکاف انرژی آن به شدت با کرنش لايه و 

نیمه از آن ماهیتتغییر منجر به کند و می عمودی تغییر

 [. 42و  34]شودمیهادی به فلز 

به علت خصوصیات منحصر به فرد خود برای  مواداين 

باشند. استفاده به عنوان کانال ترانزيستور بسیار مناسب می

به عنوان کانال يک  4N2WSiو  4N2MoSiاستفاده از 

ترانزيستور دوگیتی منجر به دستیابی به نسبت جريان 

شده است. همچنین  610تر از روشن به خاموش بزرگ

جريان روشن و میزان ثری ؤکرنش دو محوری به طور م

نسبت جريان روشن به خاموش اين ترانزيستور را افزايش 

با نیمه  4N2MoSi[ اتصال الکتريکی 44در ] [.43] دهدمی

قرار گرفته مورد بررسی 2NbSفلز گرافن و فلز دو بعدی 

دهد که اتصال الکتريکی اين نیمه است که نتايج نشان می

اشد بشاتکی می از نوع اتصال کفلزات ذکر شده ي باهادی 

جاد شده قابلیت کنترل با میدان الکتريکی يسد شاتکی ا و

. بنابراين باشدرا دارا میای و تغییر فاصله بین لايه

قابلیت  4Z2MAساختارهای نامتجانس مبتنی بر خانواده 

زيادی برای استفاده به عنوان ادوات گوناگون الکترونیکی 

 دارند.

نامتقارن يا تر ذکر شد، ساختارهای گونه که پیشهمان

العاده خود از جمله وجود میدان جانوس به علت خواص فوق

[ 45الکتريکی ذاتی به شدت مود توجه قرار گرفته اند. در ]

مورد  4WSiGeNو  4MoSiGeNجانوس  هایساختار

در اين  ، 1ایعدم تقارن آينه دلیل اند. بهبررسی قرار گرفته

 ای غیر صفر وساختارها ضريب پیزو الکتريک خارج صفحه

همچنین اين ساختارها  شکاف اسپینی راشبا ديده شد.

انرژی مناسب، ضريب جذب نوری بالا  نوار با هایدارای لبه

 باشند که برای کاربردمی يیبالا هایقابلیت حرک حاملو 

آب بسیار  هایاتمکاتالیست نوری برای جداسازی  به عنوان

اين مواد جداسازی  ذاتید. میدان داخلی نباشمناسب می

نور را تسهیل  توسطشده  تولیدهای ها و حفرهالکترون

 دیعلاوه براين با ايجاد ساختار نامتجانس عمو .[46کند]می

 nتوان اتصالات شاتکی نوع گرافن می بااين مواد نامتقارن 

 مادهSrAlGaSe [.47بسته به جهت اتصال ايجاد کرد ] pيا 

باشدمیبا ساختار بتا  4Z2MAخانواده  ديگری از جانوس

                                                 
1 Mirror Symmetry 
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XYXY 3XY Y3X 2Y2X 

. اتم مولیبدن با رنگ بنفش، اتم سیلیکون nYmX2MoSi اتمیساختارهای نمای از بالا )رديف بالا( و نمای از کنار )رديف پايین(  -1شکل 

 با رنگ نارنجی مشخص شده است. (Y)با رنگ زرد و اتم گروه پنج بزرگتر  (X)گروه پنج کوچکتر با رنگ آبی، اتم 

 

تواند به عنوان عايق توپولوژيکی مورد استفاده قرار میکه 

های نیتروژن با کربن جايگزينی تعدادی از اتم [.48گیرد ]

ا بنامتقارنی  هاینیز منجر به ايجاد ساختار 4N2MoSiدر 

یمخواص مغناطیسی  با نیمه فلز، فلز يا نیمه هادی ماهیت

 .[49شود ]

و  nAsmP2MoSi ساختارهای نامتقارنبا اين وجود، 

nSbmAs2MoSi  4خانواده  ازZ2MA ساختاری  و خواص

مورد بررسی قرار نگرفته است. هنوز  هاآنالکتريکی  و

بنابراين در اين مقاله به بررسی خواص ساختاری و الکتريکی 

، Moساختارهای نامتقارن اين خانواده شامل فلز واسطه 

 Sbو  P ،Asو عناصر گروه پنج  Siعنصر گروه چهار 

افزار در نرم 1ايم. برای اين منظور نظريه تابع چگالیپرداخته

است. پايداری، خواص ساختاری و  به کار رفته 2سیستا

و  nAsmP2MoSiساختار نامتقارن  8الکتريکی 

nSbmAs2MoSi (m  وn  باشند به اين می 3يا  2، 1برابر

بررسی باشد( می 4در هر ماده برابر  nو  mترتیب که جمع 

تواند به طور میای صفحهتنش  با توجه به اينکهشده است. 

 را تغییر دهداين خانواده مؤثر خصوصیات مواد دوبعدی 

 خواص الکتريکی تنظیمبنابراين در ادامه برای  [،43و  41]

ها اعمال شده ای به آناين ساختارها تنش دومحوره صفحه

ايجاد شده مورد بررسی قرار گرفتهشکاف انرژی و تغییرات 

                                                 
1 DFT 
2 SIESTA 

ای در اين همچنین در انتها ترابرد الکترونی بین لايهاند. 

از نرم افزار سیستا  3اده از ماجول ترنسیستاساختارها با استف

مورد بررسی قرار گرفته است. نتايج به دست آمده نشان می

ای و در نتیجه میزان جريان عمودی دهد که ترابرد بین لايه

وابسته می 5های گروه به نوع ماده و ترتیب قرارگیری اتم

می PAsبیشتر از  AsSbباشد و جريان در ساختارهای 

، پیکربندی PAsهمچنین بین ساختارهای مختلف  باشد.

As3P  انتقال الکترون بیشتری دارد. به علت ساختار

نامتقارن و میدان الکتريکی ذاتی اين مواد، با اعمال 

ولتاژهای مثبت و منفی برابر، مقادير جريان متفاوتی از اين 

کند. در حالیکه در ساختارهای متقارن ساختارها عبور می

باشد. ای به ازای ولتاژ مثبت و منفی برابر میلايه جريان بین

شود. بیشترين عدم تقارن ديده می 2Sb2Asدر ساختار 

-و اين مشخصه جريانتحقیقات انجام شده در اين مقاله 

کند که ساختارهای نامتقارن مبتنی ثابت میولتاژ نامتقارن 

های بسیار مناسبی برای کابرد گزينه  4Z2MAبر خانواده 

 باشند.میدر مدارات الکترونیکی و به ويژه يکسوسازها 

 سازیسازی و شبیهروش مدل-2
 برای محاسبه مشخصات الکتريکی ساختارهای نامتقارن 

nYmX2MoSi ، محاسبات نظريه تابع چگالی با استفاده از

. تقريب شیب تعمیم [50] انجام شده است سیستا افزارنرم

3 TRANSIESTA 
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به عنوان انرژی تبادلی و  2ارنزرهوف-بورگ-پردو 1يافته

. برای توصیف ناحیه اول [51] همبستگی به کار رفته است

بر پايه روش  15×15×1برابر  kن تعداد نقاط وئبريل

پک در نظر گرفته شده است. انرژی قطع برای -مونخورست

ريدبرگ در نظر  200گیری در فضای حقیقی برابر انتگرال

تفاده اس قطبشدوگانه با زتا گرفته شده است و تابع پايه 

 .شده است

در نظر گرفته  10-5خطای قابل تحمل برای همگرايی انرژی 

شده و سیستم به طور کامل ريلکس شده تا نیروی وارد بر 

ک . يباشد الکترون ولت بر آنگستروم 02/0 هم اتم کمتر از

آنگستروم در جهت عمود بین لايه 30فضای خالی به اندازه 

ها کنش لايهها در نظر گرفته شده است که از برهم

همچینین تحلیل انتقال بار بین اتم ها با جلوگیری کند. 

 دومحوره ایصفحه کرنش .[52] انجام شده است 3روش بدر

 ( تعريف شده است.1به صورت رابطه )

(1) 𝜀 =
𝑎 − 𝑎0
𝑎0

 

ثابت شبکه  aثابت شبکه در حالت تعادل و  0aدر اين رابطه 

بعد از اعمال هر کرنش، سیستم دوباره  باشد.تحت تنش می

 .به طور کامل ريلکس شده است

 

Y-Mo -Mo(d، طول پیوند X-Mo )X-Mo(d طول پیوند ،(a)در حالت تعادل. ثابت شبکه  nYmX2MoSiپارامترهای ساختاری  -1جدول 

)Y ، طول پیوندX-Si )X-Si(d ، طول پیوندY-Si )Y-Si(d،  فاصله عمودی بینSi  وX )X-Si(∆،  فاصله عمودی بینSi  وY )Y-Si(∆،  

 .cohEو انرژی تشکیل  (t)ضخامت ساختار 

 a نام ماده

(Å) 

dMo-X 

(Å) 

dMo-Y 

(Å) 

dSi-X 

(Å) 

dSi-Y 

(Å) 

∆Si-X 

(Å) 

∆Si-Y 

(Å) 

t 

(Å) 

Ecoh 

(eV/atom) 

2As2P2MoSi 566/3 502/2 578/2 252/2 362/2 009/1 16/1 757/9 493/6- 
As3P2MoSi 541/3 499/2 - 255/2 - 021/1 17/1 572/9 636/6- 

3PAs2MoSi 593/3 - 583/2 - 365/2 003/1 148/1 961/9 352/6- 
PAsPAs2MoSi 567/3 504/2 578/2 247/2 367/2 012/1 157/1 758/9 492/6- 

2Sb2As2MoSi 78/3 626/2 769/2 372/2 579/2 076/1 334/1 524/10 927/5- 
Sb3As2MoSi 731/3 619/2 - 372/2 - 096/1 357/1 169/10 046/6- 

3AsSb2MoSi 822/3 - 77/2 - 586/2 073/1 315/1 912/10 814/5- 
AsSbAsSb2MoSi 779/3 628/2 766/2 367/2 591/2 088/1 331/1 543/10 923/5- 

 

بیالکترونی با ماجول ترنسیستا و تیسازی ترابرد شبیه

افزار سیستا انجام شده است. برای محاسبه ترنس از نرم

و  nAsmP2MoSiساختارهای  الکترونی ترابرد

2Sb2As2MoSi الکترودهای چپ و نداگرفته شده در نظر .

مستطیلی متشکل از يک لايه واحد  سلولراست از 

nYmX2MoSi وسط نیز از  . ناحیه ديوايساندتشکیل شده

 nYmX2MoSiمستطیلی متشکل از يک لايه  سلول واحد

سه لايه به ساختار های اين تشکیل شده است. مکان اتم

افزار سیستا ريلکس شده است و اين طور کامل توسط نرم

های اتمی ريلکس شده برای شبیه سازی ترابرد توسط مکان

سه  رترنسیستا به کار رفته است. شرايط مرزی متناوب در ه

ن در وئبه کار رفته است. ناحیه اول بريل zو  x ،y جهت

 در ناحیه ديوايس به اندازه و 9×15×3 الکترودها به اندازه

                                                 
1 GGA 
2 PBE 
3 Bader Charge Analysis 

یبا ت ترابردگريدبندی شده است. برای محاسبه  9×15×1

گريدبندی شده  18×30×1ازه ترنس ناحیه ديوايس به اندبی

برای  4گريمهای ترابرد روش است. همچنین در شبیه سازی

ها استفاده شده بین لايه 5دروالسکنش وانکردن برهممدل

 .[53] است

 نتایج و بحث -3

نشان داده  (1)در شکل  nYmX2MoSi اتمیساختارهای 

 هس تا برای تشکیل اين ساختارهای نامتقارن، يک ند.اشده

با آرسنیک، و يک تا سه اتم  4P2MoSiدر فسفر اتم 

و  اندبا آنتیموان جايگزين شده 4As2MoSiآرسنیک در 

و  2Y2X2MoSi ،Y3X2MoSi ،3XY2MoSiساختارهای 

XYXY2MoSi  را با حفظ ساختار شش وجهی تشکیل

اتمی  یلايهزير هفتاين ساختارها از در واقع  اند.داده

4 Grimme (DFT-D2) 
5 Van der Waals interaction 
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اين  3PAs2MoSiاند. برای مثال در ساختار تشکیل شده

 رسنیک،آ ،سیلیکون فسفر، با: ندهفت لايه به ترتیب برابر

آرسنیک. در اين مواد علاوه سیلیکون و  ، آرسنیک،مولیبدن

ای هم از بین میبر عدم وجود تقارن وارونگی، تقارن آينه

رود که سبب ايجاد يک میدان الکتريکی داخلی و خواص 

الکترونیکی، اسپینترونیکی و پیزوالکتريکی منحصر به فردی 

ا و انرژی تشکیل طول پیونده ثابت شبکه،شود. می

. اندمقايسه شده 1در جدول  nYmX2MoSiساختارهای 

به  4As2MoSiو  4P2MoSiثوابت شبکه ساختارهای 

اند آنگستروم گزارش شده 621/3و  471/3ترتیب برابر 

ثابت شبکه در  ،شودمی گونه که ديدههمان [.34]

بین ثابت شبکه  nAsmP2MoSiساختارهای نامتقارن 

 اند.قرار گرفته 4As2MoSiو  4P2MoSi هایساختار

و کمترين را  3PAs2MoSiبیشترين ثابت شبکه را ساختار 

با  ،رودگونه که انتظار میهمان دارد. As3P2MoSiر ساختا

ثابت  ،ترهای سنگینافزايش عدد اتمی و به کارگیری اتم

همچنین انرژی  .ابديشبکه و طول پیوندها افزايش می

 .مختلف در جدول نشان داده شده استتشکیل ساختارهای 

برای بررسی پايدار بودن ساختارهای مورد بررسی، انرژی 

تشکیل ساختارها با واحد الکترون ولت بر اتم از رابطه زير 

 [:32آيد ]به دست می

(2) 𝐸𝑐𝑜ℎ

=
𝐸𝑡𝑜𝑡 − 𝐸𝑀𝑜 − 2 × 𝐸𝑆𝑖 −𝑚 × 𝐸𝑋 − 𝑛 × 𝐸𝑌

𝑛𝑡𝑜𝑡
 

به ترتیب انرژی کل  YEو  totE ،MoE ،SiE ،XEدر اين رابطه 

باشند. می Yو  Mo ،Si ،Xهای مجزای ساختار و انرژی اتم

totn ساختار باشد. ها در يک سلول واحد میهم تعداد اتم

Y3X2MoSi پايدارترين و تشکیل انرژی کمترين دارای 

برای بررسی پايداری ساختارها، همچنین  باشد.می ساختار

نقاط با تقارن بالا در  امتدادمحاسبات پراکندگی فونون در 

نشان داده شده  (2)ن انجام شده و در شکل ئناحیه بريلو

 5×5متشکل از  محاسبات فوفون در يک سوپرسل .است

 ،شودهمانگونه که ديده می .انجام شده استسلول واحد 

هیچ فرکانس موهومی اطراف مورد بررسی ساختار  هشت

 .باشندپايدار می و به صورت دينامیکی ندارند Γنقطه 

    

    
 nYmX2MoSiپراکندگی فونون در ساختارهای  -2شکل 
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 nYmX2MoSiساختار نوارهای انرژی ترکیبات  -3شکل 

)CE-از سطح فرمی  CEفاصله ، (VBM)، محل ماکزيمم نوار ظرفیت (CBM)محل مینیمم نوار هدايت  ،g(E(شکاف انرژی  -2جدول 

)FE فاصله ،VE  از سطح فرمی)FE-V(E  و گشتاور دوقطبی الکتريکی(μ) . 

 Eg نام ماده

(eV) 
CBM VBM F_ECE 

(eV) 
F_EVE 

(eV) 
µ 

(Debye) 
2As2P2MoSi 715/0 K K 358/0 357/0- 174/0 

As3P2MoSi 698/0 K K 34/0 358/0- 0634/0 

3PAs2MoSi 728/0 K K 379/0 349/0- 0603/0 
PAsPAs2MoSi 715/0 K K 358/0 357/0- 0498/0 

2Sb2As2MoSi 51/0 K Γ 259/0 251/0- 1769/0 
Sb3As2MoSi 004/0 K Γ 009/0 005/0 0465/0 

3AsSb2MoSi 503/0 M-K K 268/0 234/0- 0173/0 
AsSbAsSb2MoSi 166/0 K Γ 091/0 075/0- 1206/0 

 

 (3)در شکل ترکیبات مورد بررسی ساختار نوارهای انرژی 

ل محبوط به شکاف انرژی، رنشان داده شده است و مقادير م

فاصله نوار هدايت و ظرفیت از سطح  نوار هدايت و ظرفیت،

لیست شده 2در جدول  و گشتاور دوقطبی الکتريکی فرمی

، بقیه ساختارها Sb3As2MoSiبه جز ساختار . ندا

نیمه هادی با  nAsmP2MoSiهادی هستند. ترکیبات نیمه

ی مستقیم هستند که ماکزيمم نوار ظرفیت و شکاف انرژ

اند. قرار گرفته Kمینیمم نوار هدايت هر دو در نقطه 

شکاف انرژی  AsSb، ساختارهای PAsبرخلاف ترکیبات 

غیرمستقیم دارند و ماکزيمم نوار ظرفیت و مینیمم نوار 

و در  Kبه ترتیب در نقاط  3AsSbهدايت برای ساختار 

به  AsSbو برای بقیه ترکیبات ، Kدر نزديکی  M-Kمسیر 

برای درک بهتر اند. قرارگرفته Kو  Γترتیب در نقاط 

های مؤثر در نوار هدايت و ها و قلهنوارهای انرژی و دره
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نوارهای هدايت و ظرفیت  1ظرفیت، خطوط انرژی يکسان

 (4)ساختار مورد بررسی در شکل  8برای  2در ناحیه بريلوئن

قله انرژی  ،شودرسم شده است. همانگونه که ديده می (4)

Γ  2در نوار ظرفیت ساختارهایAs2P ، As3P  وPAsPAs 

در نوار هدايت ساختارهای  Mدره  انرژی و، VBMبه انرژی 

3PAs، PAsPAs  3وAsSb به انرژی CBM  در نزديک و

انرژی  2Sb2Asهمچنین در ساختار هدايت مؤثر هستند. 

از نوار  M، و انرژی دره  Γاز نوار ظرفیت به نقطه  Kنقطه 

بسیار نزديک است و در هدايت نقش  Kهدايت به نقطه 

، بیشترين شکاف انرژی مربوط به 2دارد. با توجه به جدول 

، و کمترين شکاف انرژی مربوط به 3XYساختارهای 

باشد که اين میزان کمینه شکاف می Y3Xساختارهای 

 رسد.به نزديکی صفر می Sb3Asانرژی در ساختار 

های اتمی مختلف در نوارهای بررسی نقش اوربیتالبرای 

هر يک از  3مبتنی بر اوربیتال هایچگالی حالت انرژی،

. شکاف انرژی در اندنشان داده شده (5)شکل ساختارها در 

ز ا .باشدکاملاً منطبق بر نوارهای انرژی میها چگالی حالت

توان به اين نتیجه رسید که می هاچگالی حالت منحنی

های موثر در ماکزيمم نوار ظرفیت و مینیمم نوار اوربیتال

باشد. های مولیبدن میاتم dهای هدايت اوربیتال

 pهای ، به خصوص اوربیتالYو  Xهای اتم pهای اوربیتال

 ، هم در لبه نوار هدايت3XYدر ساختارهای  Yهای از اتم

 dها کمتر از اوربیتال و ظرفیت موثر هستند، ولی نقش آن

 باشد.اتم مولیبدن می

 
)FE-CAs (E3P2MoSi )FE-VAs (E3P2MoSi )FE-C(E 2As2P2MoSi )FE-V(E 2As2P2MoSi 

 
)FE-CPAsPAs (E2MoSi )FE-VPAsPAs (E2MoSi )FE-C(E 3PAs2MoSi )FE-V(E 3PAs2MoSi 

 
)FE-CSb (E3As2MoSi )FE-VSb (E3As2MoSi )FE-C(E 2Sb2As2MoSi )FE-V(E 2Sb2As2MoSi 

 
)FE-CAsSbAsSb (E2MoSi )FE-VAsSbAsSb (E2MoSi )FE-C(E 3AsSb2MoSi )FE-V(E 3AsSb2MoSi 

در شکل اول با  ناحیه بريلوئن) nYmX2MoSiی ساختارها برای در ناحیه بريلوئننوارهای هدايت و ظرفیت خطوط انرژی يکسان  -4شکل 

   خط چین مشخص شده است(.

 

                                                 
1 Equi-energy contours 
2 Brillouin Zone 

3 PDOS 
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 nYmX2MoSiی ساختارها مبتنی بر اوربیتال هایچگالی حالت -5شکل 

های دو طرف نامتقارن اتم هایاز آنجايیکه در ساختار

الکتريکی در دوقطبی  گشتاورساختار متفاوت هستند، 

دوقطبی  گشتاورشود. میايجاد جهت عمود بر صفحه 

ی در جدول سالکتريکی ايجاد شده در ساختارهای مورد برر

 گشتاور شودو همانگونه که ديده می ندنشان داده شده ا 2

وجود يک میدان  الکتريکی عمودی غیرصفر، دوقطبی

کند. رفتار الکتريکی داخلی عمود بر صفحه را تأيید می

الکتريکی در يک ماده به نحوه قرارگیری دوقطبی  گشتاور

وابسته می( XYXY3Y,XY3, X2Y2X,) 5های گروه اتم

شود، ديده می 2باشد. برای مثال همانگونه که در جدول 

تر مینسبت به ساير ساختارها قطبی 2Y2Xساختارهای 

 ستند.هالکتريکی دوقطبی  گشتاوربیشترين باشند و دارای 

به منظور درک بهتر وجود میدان الکتريکی عمودی داخلی،  

ای پتانسیل الکتروستاتیکی نسبت به ارتفاع متوسط صفحه

رسم شده است. مطابق  (6)نسبی در سلول واحد در شکل 

انتظار توزيع پتانسیل الکتروستاتیکی نامتقارن در همه 

هتقارن آينين به دلیل از بین رفتن ساختارها ديده شود. ا

 Xهای ی متفاوت اتمدر اين ترکیبات و الکترونگاتیويتهای 

يک اختلاف پتانسیل عمود بر باشد و منجر به می Yو 

میدان داخلی  شود.میو در نتیجه میدان الکتريکی  صفحه

ی کمتر به سمت ماده ايجاد شده از ماده با الکترونگاتیويته

ی بیشتر است. اين جهت میدان به دلیل الکترونگاتیويتهبا 

ها اطراف ماده با الکترونگاتیويته بیشتر تجمع بیشتر الکترون

شود میدان از اتم با تجمع الکترون کمتر است که سبب می

تر )الکترونگاتیويته کمتر( به اتم و در نتیجه بار خالص مثبت
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تر خالص منفیبا تجمع الکترون بیشتر و در نتیجه بار 

ی تجمع )الکترونگاتیويته بیشتر( باشد. برای اثبات اين نحوه

ها در تحلیل بار بدر برای بررسی انتقال بار بین اتمبار، 

است. نتايج به دست ساختارهای مورد بررسی انجام شده

مقادير منفی  شوند که در آنديده می 3آمده در جدول 

ت ير مثبت بیانگر دريافبیانگر از دست دادن الکترون و مقاد

ها بستگی د. میزان بار منتقل شده بین اتمنالکترون می باش

 ها دارد.ی دو اتم و عدد اتمی اتمبه اختلاف الکترونگاتیويته

سیلیکون و  هایاتم PAsبرای مثال در ساختارهای 

دهند و فسفر و آرسنیک الکترون از دست می مولیبدن

های متفاوت اتم وجود علتآورند. به الکترون به دست می

م اتمجموع بار الکتريکی در دو سمت  ،دو سمت ساختاردر 

باشد که اين منجر به ايجاد متفاوت می Moمرکزی يعنی 

های اتم های با مجموع الکترون کمتر به سمت اتم میدان از

ار ساخت درشود و برای مثال با مجموع الکترون بیشتر می

2As2P  اين میدان از سمتAs  بهP باشد.می
 

    

    
متغیر مختصات در  zضخامت سلول واحد و  nYmX2MoSi .0zای پتانسیل الکترواستاتیکی برای ساختارهای متوسط صفحه -6شکل 

 ارتفاع نسبی در سلول واحد است. 0z/zجهت عمودی است. بنابراين 

 

شود، برخلاف همانگونه که در شکل توزيع پتانسیل ديده می

سطح خلاء در دو طرف  موادساختارهای متقارن، در اين 

متفاوت در دو  1ساختار متفاوت است که منجر به توابع کار

ها منجر واقع تجمع بیشتر الکترونشود. درسمت ساختار می

به جز  [ و در نتیجه55 و 54شود ]کار می به افزايش تابع

و  Xهای که در هر دو طرف ساختار اتم XYXYساختار 

                                                 
1 Work Function 

Y ،تر در سمت اتم با تابع کار بزرگ وجود دارند

شود. همانطور که در ی بیشتر ديده میالکترونگاتیويته

، تابع 2As2Pشود برای مثال در ساختار ديده می 4جدول 

 اتم سمت و ولتالکترون 42/4کار سمت اتم فسفر برابر 

 .باشد می ولتالکترون 82/3 برابر آرسنیک
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ها را های از دست داده يا دريافت شده توسط اتمها به روش بدر. اعداد ذکر شده تعداد الکتروننتايج تحلیل انتقال بار بین اتم -3جدول 

 5های گروه اتم  باشد.معنای از دست دادن الکترون و علامت مثبت به معنی به دست آوردن الکترون میدهند. علامت منفی به نشان می

 اند.مشخص شده X4تا  X1به ترتیب از پايین به بالا با 

 X1 (e) Si1 (e) X2 (e) Mo (e) X3 (e) Si2 (e) X4 (e) 

2As2P2MoSi 791/2 799/3- 597/1 988/0- 412/1 79/3- 776/2 
As3P2MoSi 768/2 797/3- 59/1 093/1- 563/1 791/3- 76/2 

3PAs2MoSi 811/2 797/3- 403/1 824/0- 395/1 791/3- 802/2 
PAsPAs2MoSi 807/2 794/3- 401/1 989/0- 599/1 791/3- 767/2 

2Sb2As2MoSi 758/2 77/3- 46/1 592/0- 979/0- 285/4 162/3- 
Sb3As2MoSi 775/2 781/3- 448/1 853/0- 392/1 21/2 19/3- 

3AsSb2MoSi 029/2 896/0- 995/0- 264/0- 007/1- 329/4 196/3- 
AsSbAsSb2MoSi 09/2 01/1- 935/0- 59/0- 435/1 219/2 208/3- 

 

 Yو  Xهای توابع کار مواد مورد بررسی در دو سمت مختلف ساختار و مربوط به صفحات اتم -4جدول 

 (eV)XWF (eV)YWF  (eV)XWF (eV)YWF 

2As2P2MoSi 42/4 82/3 2Sb2As2MoSi 13/4 6/3 
As3P2MoSi 38/4 16/4 Sb3As2MoSi 81/3 66/3 

3PAs2MoSi 06/4 86/3 3AsSb2MoSi 78/3 73/3 
PAsPAs2MoSi 02/4 19/4 AsSbAsSb2MoSi 48/3 85/3 

 

ای يک روش معمول و مؤثر برای تغییر اعمال کرنش صفحه

[. ما 43و  41و  31و  28باشد ]خواص الکترونیکی مواد می

به ساختارهای مورد  10تا % -10در اين مقاله کرنش بین %

ايم و تغییرات شکاف انرژی ساختارها بررسی اعمال کرده

گزارش شده است.  (7)نسبت به کرنش اعمالی در شکل 

ها در باعث تغییر ثابت شبکه و طول پیوند بین اتم کرنش

شود. همچنین کرنش کششی ساختارهای مورد بررسی می

ای باعث ايجاد کرنش فشاری )فشاری( درون صفحه

شود و همه اين موارد سبب )کششی( در جهت عمود می

شود. روند ای در شکاف انرژی میايجاد تغییرات قابل توجه

خلاصه شده است. شکاف  5در جدول تغییرات شکاف انرژی 

رسد. اين انرژی ساختارها در کرنش خاصی به ماکزيمم می

به دست  gmax(E(و شکاف انرژی ماکزيمم  )maxε(کرنش 

اند. شکاف انرژی ساختارهای لیست شده 5آمده در جدول 

PAs رسند و های فشاری کوچک به ماکزيمم میدر کرنش

يابند. ششی کاهش میبا کرنش فشاری بیشتر يا کرنش ک

شکاف انرژی همه ساختارها در کرنش فشاری 

)trans(Compressive)ε(  و کرنش کششی)trans(Tensile)ε(  خاصی

شوند. مقادير رسد و ساختارها تبديل به فلز میبه صفر می

آمده  5های گذار از نیمه هادی به فلز در جدول اين کرنش

کرنش فشاری گذار بین  PAsبرای ساختارهای  است.

 9تا % 5/5و کرنش کششی گذار بین % -5/7و % -%5/6

است که بیشترين کرنش کششی گذار مربوط به ساختار 

3PAs باشد. در ساختارهای میAsSb 2، به جزSb2As که

رسد، بقیه به ماکزيمم شکاف انرژی می -5/0در کرنش %

برای رسند. های کششی به ماکزيمم میساختارها در کرنش

کرنش فشاری گذار بین منفی نیم  AsSbساختارهای 

درصد و منفی دو درصد و کرنش کششی گذار بین پنج تا 

آمده است. نکته قابل  3نه و نیم درصد است که در جدول 

که در حالت تعادل  Sb3Asتوجه اين است که ساختار 

دارای شکاف انرژی صفر و رفتار فلزی است، با اعمال تنش 

شود و بنابراين الکترون ولت می 16/0انرژی تا  دارای شکاف

اعمال تنش يک روش موثر برای ايجاد شکاف انرژی در مواد 

اين تغییر شکاف انرژی با تنش در ترانزيستورها میباشد. می

تواند باعث افزايش نسبت جريان روشن به خاموش 

ترانزيستور شود و بنابراين کنترل بسیار مؤثر خواص 

ساختارها با کرنش، اين مواد را برای کاربردهای  الکتريکی اين

 کند.پیزوالکتريکی و الکترومکانیکی بسیار مناسب می
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 با اعمال کرنش nYmX2MoSiتغییرات شکاف انرژی ساختارهای  -7شکل 

کرنش متناظر با ماکزيمم  ،gmax(E(ماکزيمم شکاف انرژی به دست آمده با اعمال کرنش  ،E)g(شکاف انرژی در حالت تعادل  -5جدول 

هادی به فلز و کرنش کششی انتقال از نیمه )transε (Compressive)(هادی به فلز ، کرنش فشاری انتقال از نیمه )maxε(شکاف انرژی 
)trans(Tensile)ε(. 

 Eg 

(eV) 
Egmax 

(eV) 
(%)max ε εtrans (%) 

 )فشاری(
εtrans(%) 

 )کششی(

2As2P2MoSi 715/0 802/0 5/1- 7- 5/6 
As3P2MoSi 698/0 698/0 5/0- 5/6- 5/5 

3PAs2MoSi 728/0 742/0 5/0- 5/7- 9 
PAsPAs2MoSi 715/0 771/0 1- 5/6- 5/6 

2Sb2As2MoSi 51/0 532/0 5/0- 5/3- 5 
Sb3As2MoSi 004/0 159/0 5/2 5/0- 5 

3AsSb2MoSi 503/0 513/0 1 4- 5/9 
AsSbAsSb2MoSi 166/0 32/0 5/2 2- 5/6 

 

دو دهد که اعمال کرنش ها نشان میسازینتايج شبیه

ثری محل ماکزيمم نوار ظرفیت و مینیمم ؤمحوره به طور م

تواند نوع نیمه هادی را از دهد و مینوار هدايت را تغییر می

مستقیم به غیرمستقیم يا برعکس تغییر دهد. تغییرات 

نوار هدايت و ظرفیت از  Kو  M ،Γ هایها و قلهانرژی دره

ده است. نشان داده ش (8)در شکل نسبت به کرنش اعمالی 

و  VBMدر هر مقدار کرنش، قله با بالاترين انرژی محل 

باشند. ساختار می CBMترين انرژی محل دره با پايین

در حالت تعادل شکاف انرژی مستقیم  PAsساختارهای 

 VBM ،شودگونه که در شکل ديده میولی همان ،دارند

به  PAsPAsو  2As2P ،As3P ،3PAsهای پیکربندی

در و درصد،  -1و  -5، -1، -4 های فشاریکرنشترتیب در 

به نقطه  Kدرصد از نقطه  1و  2، 1، 1 های کششیکرنش

Γ شود. ی غیرمستقیم میژکند و شکاف انرتغییر می

، As3Pو  2As2P های کرنش کوچکی درهمچنیین در بازه

 کند. ساختارهایتغییر می Mبه  Kنقطه  از CBM محل

AsSb  درانرژی غیرمستقیم دارنددر حالت تعادل شکاف . 

 VBMو  CBMمحل  3AsSbو  2Sb2Asهای پیکربندی

 -3در بازه  3AsSbکند و در ساختار در اثر کرنش تغییر می

از نوارظرفیت و هدايت  Kدرصد شکاف انرژی بین نقاط  4تا 

برای درک بهتر تغییر  شود.گیرد و مستقیم میقرار می

ش،  خطوط انرژی يکسان ساختار نوارهای انرژی در اثر کرن

، بدون کرنش در سه حالت 2As2Pدر ناحیه بريلوئن ساختار 

ر د درصد مثبت پنجکرنش و  درصد با کرنش منفی پنج

می در شکل ديده که گونههمان. اندمقايسه شده (9)شکل 

 مثبت و پنج منفی کرنش در ظرفیت نوار ماکزيمم شود،

منتقل  Γبه قله  K نقطه يعنی تعادل محل از پنج درصد

قرار  Kکه در حالت تعادل در دره  CBMشود. همچنین می

 M نقطه نزديکی به درصد منفی پنج کرنشبا اعمال  ،دارد

 کند.تغییر می



 55                                                                                                                                                       قبادی     

 

 (60-43، )1401، زمستان 71، شماره بیستمسال                                     مجله مدل سازی در مهندسی                                  

    

    
 نسبت به کرنش اعمالی از نوار هدايت و ظرفیت Kو  M ،Γ هایها و قلهتغییرات انرژی دره -8شکل 

5% 0% 5%- 

 

 
حالت در  2As2P2MoSiدر ناحیه بريلوئن ساختار نوار ظرفیت )رديف اول( و نوارهدايت )رديف دوم( خطوط انرژی يکسان  -9شکل 

 های منفی پنج و مثبت پنج درصدتعادل و تحت کرنش
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اين کار ترابرد الکترونی در ساختارهای ادامه در 

nYmX2MoSi .برای اين  مورد بررسی قرار گرفته است

 2Sb2Asو  2As2Pمنظور جريان عمودی در ساختارهای 

ای در چهار ساختار اند. سپس جريان بین لايهمقايسه شده

nAsmP سازی شده برای اند. ساختار شبیهباهم مقايسه شده

نشان داده شده است. در اين  (10)ترابرد الکترونی در شکل 

های گروه اند و اتمها دقیقا رو هم قرار گرفتهساختار لايه

له فاصپنج نزديک به هم بین دو لايه غیر هم نام هستند. 

 866/3برابر با  2Sb2Asدر ساختار  ای ريلکس شدهبین لايه

ای در ساختارهای ی بین لايهباشد. فاصلهآنگستروم می

nAsmP  آنگستروم می 67/3تا  66/3تقريبا باهم برابر و بین

ای برای پنج ساختار مورد بررسی در باشد. جريان بین لايه

 .اندمقايسه شده (11)شکل 

ای در ساختار شود جريان بین لايهگونه که ديده میهمان

AsSb  نسبت بهPAs  بزرگتر است. اين به دلیل شکاف

های بزرگتر است که و اتم AsSbانرژی کوچکتر ساختار 

شود. ای میزنی بین لايهمنجر به افزايش جريان تونل

 As3P، ساختار nAsmPهمچنین بین ساختارهای مختلف 

به دلیل شکاف انرژی کمتر رسانايی و جريان بیشتری دارد. 

 2Sb2Asولت در ساختار  4/0ماکزيمم جريان به ازای ولتاژ 

و  2As2P ،As3P ،3PAsو در ساختارهای  1/848برابر 

PAsPAs  و  1/39، 6/263، 8/63به ترتیب برابر است با

باشد. نکته قابل توجه میکروآمپر بر میکرومترمربع می 1/46

در اين ساختارها اين است که به دلیل وجود میدان داخلی 

مقدار جريان به ازای ولتاژهای ناشی از عدم تقارن ماده، 

بنابراين استفاده از اين مواد باشد. مثبت و منفی متفاوت می

مواد متقارن ضريب  با هدر مقايسيکسوسازها  جانوس در

نسبت ماکزيمم جريان کند. يکسوسازی بالاتری ايجاد می

به ازای اعمال ولتاژ مثبت، به اندازه ماکزيمم جريان در ولتاژ 

محاسبه  11های رسم شده در شکل شخصهمنفی برای م

و در  084/2برابر  2Sb2Asشده است که برای ساختار 

به ترتیب  PAsPAsو  2As2P ،As3P ،3PAsساختارهای 

باشد. بنابراين می 15/1و  102/1، 169/1، 566/1برابر با 

ترين که قطبی 2Y2Xرود، ساختار همانطور که انتظار می

ی را شتاور دوقطبی الکتريکپیکربندی است و بیشترين گ

دارد، بهترين ساختار از  نظر عدم تقارن جريان مثبت و 

 باشد.منفی برای کاربرد در يکسوسازها می

يا دو ماده  1ساختارهای عمودی تشکیل شده از يک ماده

ترين و بهترين ( مهم2نامتجانس هایمختلف )ساختار

دوبعدی انتخاب برای ادوات الکترونیکی بر پايه مواد 

و برهم 3[. به علت عدم وجود باندهای رها56باشند ]می

سازی مواد امکان پشته ،دروالسای وانکنش بین لايه

مختلف بدون محدوديت ثابت شبکه وجود دارد. برای 

توان از پشتهساخت يکسوساز با استفاده از اين مواد می

سازی چند لايه از يک نوع از اين مواد جانوس ولی با 

[ ثابت شده است 57های مختلف استفاده کرد. در ]ینگدوپ

که  اعمال ناخالصی جانشینی از نوع فلز واسطه تابع کار 

4N2MoSi ی مثال رادهد. بثری تغییر میؤرا به طور م

را از يک  4N2MoSiتوانند می Ruو  Mn ،Tc هایناخالصی

توان از . همچنین میدهندتغییر  nنوع ماده به  pماده نوع 

شکاف انرژی  سازی دو نوع مختلف از اين مواد باتهپش

( و يا از 4توابع کار مختلف )جدول  (، و2متفاوت )جدول 

 2MoSسازی اين مواد با مواد دوبعدی ديگر مانند پشته

 يکسوسازهايی با ضريب يکسوسازی بالا ساخت. 

 
 نشان داده شده است(  2Y2Xای )در شکل ساختار سازی شده برای به دست آوردن جريان بین لايهساختار شبیه -10شکل 

                                                 
1 Homostructure 
2 Heterostructure 

3 Dangling-bonds 
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 )الف(

 
 )ب(

 .         nAsmP)ب(  2Sb2Asو  2As2Pولتاژ در ساختارهای )الف( -مقايسه منحنی جريان -11شکل 

 نتیجه گیری-4
، خواص ساختاری و الکترونیکی مواد دو بعدی در اين مقاله

با استفاده از  nSbmAs2MoSiو  nAsmP2MoSiنامتقارن 

 است. برای هر ماده چهارنظريه تابع چگالی مطالعه شده

در نظر  XYXY، و  2Y2X،Y3X ،3XYپیکربندی عمودی 

است. با استفاده از پراکندگی فوفون ثابت گرفته شده

ساختارها از پايدار دينامیکی خوبی شود که همه می

، بقیه Sb3sA2MoSiبه جز ساختار برخوردار هستند. 

، PAsترکیبات و همچنین  هادی هستندساختارها نیمه

شکاف انرژی  AsSbشکاف انرژی مستقیم و ترکیبات 

های مبتنی بر اوربیتال چگالی حالتغیرمستقیم دارند. 

ثر در ماکزيمم نوار ؤدهد که اوربیتال مساختارها نشان می

مولیبدن  اتم dظرفیت و مینیمم نوار هدايت اوربیتال 

ر ای دبه علت ساختار نامتقارن و عدم تقارن آينهباشد. می

یدان و يک مگشتاور دوقطبی الکتريکی غیرصفر  ،اين مواد

شود. در جهت عمود بر صفحه ايجاد میالکتريکی ذاتی 

تر نسبت به ساير ساختارها قطبی 2Y2Xساختارهای 

باشند و دارای بیشترين گشتاور دوقطبی الکتريکی می

همچنین توزيع پتانسیل، تحلیل توزيع بار و تابع   هستند.

د وجو ،کار متفاوت در دو صفحه اتمی بالا و پايین ساختار

کند. اين میدان الکتريکی داخلی در اين مواد را اثبات می

در ادامه برای تنظیم خواص الکتريکی ساختارها، کرنش 

آن  در اثرای اعمال شده است که دومحوره داخل صفحه

به ماکزيمم انرژی ساختارها در کرنش خاصی شکاف 

های کوچک فشاری به در کرنش PAsرسد. ساختارهای می

رسند و با کرنش فشاری بیشتر يا شکاف انرژی ماکزيمم می

بقیه در ،  2Sb2Asيابند. به جز کرنش کششی کاهش می

های کششی به در کرنش شکاف انرژی AsSbی ساختارها

د. شکاف انرژی همه ساختارها رسمیمقدار خود  ماکزيمم

سد ردر کرنش فشاری و کرنش کششی خاصی به صفر می

که در  Sb3Asشوند. ساختار و ساختارها تبديل به فلز می

و رفتار فلزی است حالت تعادل دارای شکاف انرژی صفر 

الکترون  16/0تا ، با اعمال تنش دارای شکاف انرژی دارد

ای در اين مواد مطالعه ن لايهشود. در انتها، ترابرد بیمی ولت

ای به دست آمده است. نتايج شده است و جريان بین صفحه

ای و در دهد که ترابرد بین لايهبه دست آمده نشان می

ته ماده وابسو پیکربندی نتیجه میزان جريان عمودی به نوع 

 PAsبیشتر از  AsSb هایاست و جريان در ساختار

، PAsمختلف  هایپیکربندیباشد. همچنین بین می

عدم تقارن در انتقال الکترون بیشتری دارد.  As3Pساختار 

دهد که اين ساختارها مقدار جريان مثبت و منفی نشان می

باشند. برای استفاده در يکسوسازها بسیار مناسب می

کند که تحقیقات انجام شده در اين مقاله ثابت می

 nSbmAs2MoSiو  nAsmP2MoSiساختارهای نامتقارن 

اربردهای الکترونیکی و ک برای یمناسب هایگزينه

   باشند.الکترومکانیکی می
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