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نانوساختار دوبعدی سیلیاین    چکیده: فسفیدسمقاله  ژرمانیم  پنج  (4SiGeP)  یم  فاز  در  از محاسبهرا  استفاده  با  به ساکن گوشی  ابتدا  های 

یابی نموده و خواص الکتریکی آن یو پیشدافزارهای وین و کوانتوم اسپرسو و متریالز استو از نرم   گیریبهره ی تابعی چگالی و با  نظریه  مبتنی بر

میرا   قرار  بررسی  نانومورد  این  گرمایی  و  دینامیکی  ترمودینامیکی،  پایداری  محاسبهدهد.  با  ترتیب  به  ساختار، ساختار  همبستگی  انرژی  ی 

شبیه و  فونونی  پاشندگی  شدهنمودار  تأیید  و  ارزیابی  مولکولی  دینامیک  نتیجهستا  سازی  محاسبه.  میهای  نشان  لایه   دهدها  تک  ی که 

انرژی حدود  رسانای غیریم فسفید یک نیمیم ژرمانسسیلی با گاف  با اعمال کشش و کرنش دوبعدی قابل تنظیم است    Ve  95/1مستقیم  که 

الکترونیکی در مقیاس نانو و به طور خاص در حسگرهای  فرد این نانو های منحصربهاست. ویژگی ابزارهای  ساختار امکان استفاده از آن را در 
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Abstract: Since the discovery of graphene in 2004, two-dimensional (2D) materials have attracted 

broad interest due to their outstanding electronic and optical properties. In 2014, a new carbon allotrope 

named penta-graphene ids theoretically was predicted. The advent of penta-graphene inspired various 

explorations for new pentagonal 2D nanostructures. In this paper, by using the first- principles 

calculations based on the density functional theory as implemented in Wien2K, Quantum Espresso, and 

Material Studio codes, a new two- dimensional pentagonal SiGeP2 monolayer is predicted. The 

structural, kinetic, and thermal stabilities of the newly found monolayer are evaluated and confirmed by 

cohesive energy computation, phonon dispersion calculation, and first- principles molecular dynamics 

simulations, respectively. The electronic properties investigations reveal that the predicted monolayer has 

a strain tunable indirect bandgap of 2.95 calculated by the GGA-PBE level of theory. Through, the 

presence of a narrow phonon bandgap between acoustic and optical modes suggests its application in 

electro-mechanical resonators. 
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 مقدمه  .1

از     های یتخاص ،  [1]  2004فراوری تجربی گرافن در سال  بعد 

های  ی آن سبب شده است که مطالعهالکتریکی و مکانیکی ویژه

حوزه در  گرافن  با  مورد مرتبط  آزمایشگاهی  و  نظری   های 

پژوهش از  بسیاری  سالاقبال  در  گیرد.  قرار  اخیر  گران   های 

نانومطالعه با های وسیعی برای پیدا کردن  ساختارهای دوبعدی 

یابی  انجام شده است که منجر به پیشهای مشابه گرافن  ویژگی

تجربی فرآوری  شبه  و  استساختارهای  شده  متعددی   گرافنی 

[2-15]  . 

نانو  بین  نیمدر  مطالعه، خواص  مورد  و  ساختارهای  رسانایی 

گسترده تناوبی  کاربردهای  جدول  چهارم  گروه  عنصرهای  ی 

  تری قرار سبب شده است که این گروه از مواد مورد اقبال بیش

وگی این نانو   رند  از  متشکل  متعددی  عنصری  تک  ساختارهای 

پنتاگرافن مانند  سیلیسین [2]  عنصرها  ژرمانن [3]  1،  و  [  3]  2، 

 . شودیابی و فراوری پیش [ 4] 3فسفرین

پنتاگرافن یک آلوتروپ دوبعدی جدید و پایدار از کربن در  

پنج که درحالت  است  .  [5] بینی شد  پیش  2014سال    گوشی 

نشانمطالعه ماده  این  الکتریکی  خواص  این  ی  که  است  داده 

نیم یک  حدود  ماده  انرژی  گاف  با  مستقیم    Ve  5 /3رسانای 

اتم کربن وجود دارد، دو اتم   6  است. در سلول واحد پنتاگرافن

هیبریداسیون با  هیبریداسیون    3sp  کربن  با  کربن  اتم  چهار   و 
2sp    ی مشخصی از هم قرار  فاصلهی مجزا با  که در سه صفحه

اتمگرفته به سه    2sp  های کربن دارای هیبریداند.  که هر کدام 

صفحه در  هستند  متصل  خود  مجاور  کربن  و  اتم  میانی   ی 

  که هر کدام به چهار اتم کربن مجاور  3sp  های با هیبریدکربن

 . ]2]های بالایی و پایینی قرار دارند متصل هستند در صفحه

از   لایه ی  ارایهپس  پنتاتک  دوبعدی  ی  ساختارهای  گرافن 

  ی ، تک لایه 2CN  ی تک لایه  ،Si2C  ی تک لایهمشابهی مانند  

2SiN  لایه  و لایهC2Bی  تک  تک  لایه   C2Asی  ،  تک   ی  و 

2CdS  [9-15 ]  پنج فاز  پیشدر  است.گوشی  شده     بینی 

مقاله محاسبهدر  از  استفاده  با  حاضر  ساکن  ی  به  ابتدا  های 

سیلی دوبعدی  فسفید  سنانوساختار  ژرمانیم  حالت یم   در 

پیشپنج مورد گوشی  آن  الکتریکی  و  ساختاری  و خواص  بینی 

 گیرد.بررسی قرار می

 
1. Silicene   

2. Germanene   

3. Phosphorene   

 . روش محاسبه2

شبیه موجدر  روش  از  حاضر  یافت  های سازی  بهبود   ی هتخت 

با پتانسیل کامل ) ی  چوب نظریه  ، در چار(FP-LAPWخطی 

، استفاده  k2توسط کد محاسباتی وین    ( وDFTتابعی چگالی )

هم[16]  شد تبادلی.  پتانسیل  بسط  برای  همبستگی    -چنین 

( یافته  تعمیم  شیب  تقریب  بهGGA-PBEسیستم،  برده  (  کار 

و انرژی    7برابر    ،maxKMT=RKmaxR پارامتر همگرایی  .[17]شد  

درنظر  انتخاب شد. هم  Ry  8جداسازی   با  گرفتن روش چنین 

محاسب[  18[  پک  -مونخورست به   های هدر  نوری  و  الکترونی 

ی اول  در منطقه  10×10×1ای  بندی ساختار شبکهترتیب مش 

محاسبه دقیق  انجام  برای  شد.  گرفته  نظر  در  در  بریلوئن  ها 

بازه برنامه،  )اجرای  با  برابر  بار  همگرایی  نظر  e)0001 /0ی  در 

 گرفته شد. 

ی نمودار  پایداری دینامیکی ساختار و محاسبه برای بررسی  

نرم از  فونونی  اسپرسو پاشندگی  کوانتوم  شد   4افزار    استفاده 

کار  به  [20]این محاسبه شبه پتانسیل مارتین ترولیر    در  ؛[19]

که   موضوع  این  به  عنایت  با  که  است  ذکر  به  لازم  شد.  گرفته 

محاسبه  در  نرمتنها  از  فونونی  پاشندگی  نمودار  کوانتوم  ی  افزار 

استفاده   محاسبه  شده اسپرسو  و  با  است  الکتریکی  خواص  ی 

روش   از  یافتهاستفاده  بهبود  تخت  پتانسیل  امواج  با  خطی  ی 

افزار وین انجام شده است، برای سازگاری ی نرمبه وسیله   کامل

کوانتوم اسپرسو که مبتنی    افزارافزار، یعنی نرمهای دو نرمنتیجه

ازبر   و  استفاده  است  پتانسیل  بر  نرم  شبه  مبتنی  که  وین  افزار 

 مارتین ترولیر استفاده از پتانسیل کامل است، از شبه پتانسیل  

 است استفاده شد.  امواج تختکه پتانسیلی کارامد در روش 

از  هم ساختار  گرمایی  پایداری  ارزیابی  برای   چنین 

بستهشبیه  از  استفاده  با  مولکولی  دینامیک   افزار نرم  سازی 

3Dmol  [21  ]استفاده شد.  5افزار متریالز استودیو در قالب نرم ،

این شبیه  اعمال دمای  در  برابر  پایداری ساختار در     500سازی 

زمان    K  1000و   مدت  گامps  10تا  با  زمانی  ،     fs  2های 

  نظر   ها با درسازی و مورد ارزیابی قرار گرفت. این محاسبهشبیه 

همگرفتن   )هم  -دماهنگرد  در NVTفشار  که  گرفت  صورت   )

نوز  روش  از  اعمال  6هوفر  -آن  دمای  کنترل  استفاده  در  شده 

 . [ 22]   شده است

 
4. Quantum espresso  

5. Materials studio   
6. Nose-Hoover   
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 ها . نتیجه3

 ساختاری و پایداری   هاییتخاص 3.1

ابتدایی  برای دست به شکل  یم  سنانوساختار دوبعدی سیلییابی 

فسفید پنتاژرمانیم  واحد  سلول  یک  در  کربن   ،گرافن ،  اتم  دو 

هیبرید صفحه  2sp  دارای  اتمدر  با  میانی  و ی  سیلیکون  های 

اتم و  کربنژرمانیم،  هیبرید  های  با  صفحه  3spهای  های در 

اتم با  پایینی  و  جای بالایی  فسفر  پیکربندی  های  شدند.  گزین 

رو و  از نمای روبهاین نانوساختار دوبعدی    ی بلوری ی شبکهاولیه

 نشان داده شده است.    1در شکل  نمای کناری 

بهینه واحد  سلول  آوردن  به دست  نانوساختار،  برای  این  ی 

همبهینه شد.   سازی  انجام  یاخته  ابعاد  و  اتمی  مختصات  زمان 

بهینه  از  پس  منظور  این  برای  برای  اتمی،  مختصات  سازی 

بهینه  ساختار  به  از  شدهرسیدن  استفاده  با  واحد،  سلول  ی 

تررابطه حالت  تغییرات   [23] قان  انمور  -بریجمودینامیکی  ی 

انرژی سلول واحد برحسب حجم سلول واحد و با استفاده از آن 

)ثابت   واحد  سلول  ابعاد  برحسب  واحد  سلول  انرژی  تغییرات 

 :الف( 1 شبکه( محاسبه شد )شکل

 

/

( )
B V V

E V E B
V

    
= + −   

     

32 3
9

1
16

 

(1)           
/ /

.
B V V V

V V

        
+ − −       

           

22 3 2 3
9

1 6 4
16

 

 

از این روش، مقدار   ی سلولبرای ثابت شبکه  A92/4°  با استفاده 

بهینه  شبکهشده واحد  شکل  شد.  محاسبه  نانوساختار  این  ی  ی 

نانو این  بهینهبلوری  بسیط  سلول  و  نانوساختار شده ساختار    ی 

روبه  یم ژرمانیم فسفیدسدوبعدی سیلی نماهای  و کنار در  از  رو 

این شکل  ب نشان داده شده است. همان  1  شکل گونه که در 

می سلدیده  بهینهشود،  بسیط  نانوساختارشدهول  دوبعدی    ی 

از چهار اتم فسفر، یک اتم سیلیکون و    یم ژرمانیم فسفیدسسیلی

های سیلیکون و ژرمانیم  یک اتم ژرمانیم تشکیل شده است. اتم

صفحه یک  اتمدر  و  میانی(  )صفحه  واحد  دو ی  در  فسفر   های 

)صفحه  ی صفحه قرار  مجزا  پایینی(  و  بالایی  اند؛  گرفتههای 

 محاسبه شد.  A82 /2°دیگر ی این دو صفحه از یکفاصله

 

 
 )الف( 

 
 )ب( 

ب  . 1شکل   واحد  سلول  انرژی  تغییرات  نمودار  و    ا)الف(  شبکه   ثابت 

از   ژرمانیم سیلیکون دی فسفیدبلوری نانوساختار دوبعدی  ی )ب( ساختار شبکه

 ر. رو و مجاوهدو نمای روب

 

محاسبه از  پیش  این اینک  نوری  و  الکتریکی  خواص  ی 

انرژی   آن  ساختاری  پایداری  از  اطمینان  برای  نانوساختار 

می  محاسبه  را  آن  انرژی  همبستگی  تعریف،  مطابق  کنیم. 

 [: 24] آیدی زیر به دست میهمبستگی یک ساختار از رابطه
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i  ام در حالت منفرد، و𝑛  های موجود در سلول واحد تعداد اتم

نظر  در  با  محاسبه  است.  مقدارهای  انرژی گرفتن  برای  شده 

نیز انرژی اتم های منفرد و استفاده از این رابطه سلول واحد و 
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دست    atom Ve  82 /4-1  مقدار به  همبستگی  انرژی   برای 

نسبتاً خوب این تک لایه  گر پایداری ساختاری  آید که بیانمی

 است. 

در ادامه برای بررسی پایداری موضعی دینامیکی نانوساختار  

از  استفاده  با  آن  فونونی  پاشندگی  نمودار  پتانسیل،  سطح  در 

گونه  (. همانالف  2  افزار کوانتوم اسپرسو محاسبه شد )شکل نرم

شکل   در  می   2که  هیچمشاهده  نمودار  این  در  مد  شود  گونه 

یا   نمیمنفی  دیده  در  موهومی  منفی  مدهای  وجود  عدم  شود؛ 

نشان فونونی  پاشندگی  نانونمودار  این  دینامیکی  پایداری    -گر 

 ساختار است. 

پیش  گرمایی  پایداری  ارزیابی  برای  ادامه  شدهدر  ی  بینی 

 K  1000تا    500ی دمایی  ساختار رفتار این ماده در گسترهنانو

بسته از  استفاده  دینبا  محاسباتی  مولکولیی    3Dmol  امیک 

نرم قالب  شبیه در  استودیو  متریالز  این  افزار  در  شد.   سازی 

مدت  شبیه  به  لایه  تک  دماهای    ps  10سازی،   و   500تحت 

K  1000  محاسبه این  گرفت.  درنظر قرار  با  هنگرد    ها  گرفتن 

 -( صورت گرفت که در آن از روش نوزNVTفشار )هم  -دماهم

دمای   کنترل  در  شداعمالهوفر  استفاده  این [22]  شده  در   .

اولیه دماهای  اعمال  با  ساختار    K  1000و    500ی  روش  به 

انرژی  بررسی  کاتورهمورد  توسط  های  دماها  این  با  متناسب  ای 

مینرم گرفته  درنظر  سیستم  برای  سیستم  افزار  حالت  و  شود 

زمان   از  گرفتن    ps  10پس  نظر  در  با  )با    5000و  زمانی  گام 

میfs  2زمانی  های  گام بررسی  نتیجه(  شبیه شود.  سازی های 

پیش ساختار  برای  مولکولی  میدینامیک  نشان  شده  دهد  یابی 

کمیت زمان  که  گذشت  از  پس  نانوساختار  این  فیزیکی  های 

نوسان میسازی پیش شبیه  ثابتی  و  گفته حول مقدارهای  کنند 

نانو پیکراین  خوبی  به  حفظ ساختار  را  خود  فیزیکی   بندی 

نانوساختار در دماهای  می این  بنابراین،   K  1000و    500کند. 

 پایداری بسیار خوبی دارد.

توان نتیجه گرفت که نانوساختار دوبعدی  به طور خلاصه می

فسفیدسسیلی ژرمانیم  ساختاری خوبی   نه  یم  پایداری  دارای    تنها 

ار پایدار است که  است بلکه از نظر دینامیکی و گرمایی نیز بسی

 کند. یید میأاین امر قابلیت فراوری تجربی آن را ت

 

 

 
 )الف( 

 
 ( ب)

 

نمودارالف)  . 2  شکل دوبعدی   (  ساختار  فونونی  طیف  سیلیسیم    پاشندگی 

فسفید  روبب )   ؛ژرمانیم  نمای  دوبعدی  ه(  نانوساختار  مجاور  و  سیلیسیم  رو 

 . K 1000،  ps 10در دمای   ژرمانیم فسفید

 

 الکتریکی  هاییتخاص 3.2

لایه  تک  نواری  ساختار  فسفیدس سیلیی  نمودار  ژرمانیم  در    یم 

نشان  3  شکل همان)چپ(  است.  شده  دیده  داده  که   گونه 

نیمها نشان میشود، محاسبه می رسانای دهد که این ماده یک 

حدود  غیر نواری  گاف  با  و    Ve  90 /1مستقیم  حالت بوده 

نقطه  ی بیشینه نوار   ی کمینهحالت  و    Xی  نوار ظرفیت آن در 

ی اول  در منطقه  Гو    Mهای  ای بین نقطه رسانش آن در نقطه

 اند.  بریلوئن قرار گرفته
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 . ژرمانیم فسفیدسیلیسیم  نانوساختار دوبعدی های الکترونی جزیی نمودار ساختار نواری و چگالی حالت .3 شکل

 

بیش درک  چگالی  برای  ساختار،  این  الکتریکی  خواص  تر 

اتمحالت جزیی  سیلیهای  محاسبه  سهای  فسفر  و  ژرمانیم  یم، 

چگالی    شد. اتمحالتنمودار  این  جزیی  درهای    3  شکل  ها 

همان است.  شده  داده  نشان  نمودار  )راست(  این  در  که  گونه 

هر سه اتم نه تنها در تشکیل    pهای تراز  شود الکتروندیده می

تر و گیری تراز رسانش نیز نقش بیشنوار ظرفیت بلکه در شکل

فسفر  اتم p های ترازنسبتاً یکسانی دارند. هر چند سهم الکترون

 تر از دو اتم دیگر است. در این امر اندکی بیش

بیش ویژه  تربرای درک  و  پایداری  الکتریکی گیمیزان  های 

مشخصه  رفتار  نانوساختار،  آن این  مکانیکی  و  الکتریکی  های 

درون همسانگرد  کرنش  اعمال  شد. صفحه  -تحت  بررسی    ای 

  کرنش   ی تغییرات گاف انرژی سیستم را در بازه  نمودار  4  شکل

گونه که  دهد. همان+ نشان می6%تا    -6ی همسانگرد  شدهاعمال

شکل   می  4در  در دیده  همسانگرد  کرنش  اعمال  با   شود، 

لایهصفحه تک  کاهش  ی  سیستم  انرژی  گاف  بررسی،  مورد  ی 

نانومی این  که  است  حالی  در  این  تنش  یابد.  برابر  در  ساختار 

ای  دهد، به گونهنشان میای رفتار متفاوتی از خود  درون صفحه

بیشینه مقدار  تا  صفحه  4%  ی که  درون  انرژی تنش  گاف  ای، 

و دارد  اندکی  بسیار  تغییرات  می  سیستم  خوبی  تقریب  توان با 

شده،  تر مقدار تنش اعمالآن را ثابت فرض کرد. با افزایش بیش

ی مورد بررسی با آهنگ تندتری شروع به گاف انرژی تک لایه

 کند.  کاهش می

)وقتی ساختار    شود که اعمال تنشمشاهده می   4در شکل  

می  کشیدهمتراکم  ساختار  )وقتی  کرنش  و  شود(، می   شود(، 

کاهش  یک  درون   سبب  حالت  دو  هر  در  همسانگرد،  صفحه 

چند که گاف نواری این    شود. هرمقدار گاف انرژی سیستم می

صفحه درون  کرنش  و  تنش  اعمال  برابر  در  لایه  ای  تک 

نشان 4%تا    -4از    همسانگرد خود  از  اندکی  بسیار  تغییرات   +

ی دهد اما در برابر اعمال کرنش همسانگرد تا مقدار بیشینهمی

هم%6 تغییرات  تنش+  اعمال  با  ولی  است،  اندک  با  چنان  های 
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کند.  گاف نواری به شدت کاهش پیدا می   4%  تر از بزرگی بیش

تر  ای بیشاز طرف دیگر با اعمال تنش همسانگرد درون صفحه

  X  ی ی ترازهای ظرفیت از نقطهرسانا بیشینهبه این نیم  2ز %ا

شود. این در حالی است که تغییر خاصی در  جا میجابه  M  به

بیشینه کرنش  مکان  اعمال  هنگام  در  آن  ظرفیت  ترازهای  ی 

چنین با دقت در شود. همای دیده نمیهمسانگرد درون صفحه

شود که اعمال تنش و متراکم  مشاهده می شکل ساختار نواری  

شود که شیب نمودار ساختار کردن ساختار تک لایه سبب می

به   یابد،  افزایش  فرمی  انرژی  به  نزدیک  ترازهای  در  نواری 

ثر ؤعبارتی اعمال تنش تراکمی به ساختار سبب کاهش جرم م

شود که این امر ها میتر آنپذیری بیشهای بار و تحرکحامل

نانوامکان   این  از  حسگرهایاستفاده  ساخت  در  را    ساختار 

 کند. الکترومکانیکی فراهم می

 

 
 

 +. 6تا % -6 همسانگرد ی شدهگاف نواری  برحسب کرنش اعمال  ی تغییرات اندازه  نمودار. 4شکل 
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 گیری . نتیجه 4

ی  های ابتدا به ساکن و در چارچوب نظریه با استفاده از محاسبه

پنج  ترکیبتابعی چگالی یک ساختار  از    گوشی دوبعدی جدید 

4SiGeP   پایداری گرفت.  قرار  بررسی  و  محاسبه   مورد 

و دینامیکی  نانو  ساختاری،  این  محاسبهگرمایی  با  ی  ساختار 

شبیه  و  فونونی  پاشندگی  نمودار  هبستگی،   سازیانرژی 

چنین در بررسی  دینامیک مولکولی مورد ارزیابی قرار گرفت. هم

موج  های یتخاص روش  از  تقویتالکتریکی  تخت  ی  شدههای 

نظریه   LAPW)-(FL  خطی چارچوب  چگالی در  تابعی    ی 

(DFT)  تقری یافته  با  تعمیم  شیب  شد.    (GGA)ب  استفاده 

 ها نشان داد که:های محاسبهنتیجه

پنج 4SiGePی  ترکیب تک لایه  • فاز  پایداری   گوشیدر  از 

برخوردار ساختاری  خوبی  بسیار  گرمایی  و  دینامیکی   ،

 است؛  

لایه  • پنج 4SiGePی  تک  فاز  نیم گوشی در  رسانای  یک 

 است؛ Ve 95 /1مستقیم با گاف نواری حدود  غیر

گاف نواری این نانوساختار و متعاقب آن خواص الکتریکی  •

صفحه درون  کرنش  و  تنش  اعمال  با  تنظیم  آن  قابل  ای 

 است؛ 

کرنش   • دروناعمال  ترکیب  صفحه  -همسانگرد  این  به  ای 

آهنگ با  آن  انرژی  گاف  کاهش  در سبب  متفاوتی   های 

شدهبازه گرفته  درنظر  فشاری  های  و  کششی  تنش   ی 

 ؛ شودمی

درون • تنش  کردن صفحه  -اعمال  متراکم  و  همسانگرد  ای 

لایه تک  پیشساختار  جابهی  موجب  شده  جایی بینی 

فضای تکانه و افزایش شیب  ی ترازهای ظرفیت در  بیشینه

فرمی   انرژی  به  نزدیک  ترازهای  در  نواری  ساختار  نمودار 

های بار و  ثر حامل ؤشود که این امر سبب کاهش جرم ممی

شود. این امر، استفاده از این  ها میتر آنپذیری بیشتحرک

فراهم نانو الکترومکانیکی  در ساخت حسگرهای  را  ساختار 

 .  کندیم
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