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با  کاربید قلعو  ژرمانیمکاربید ، کاربید سیلیکونهای ورقهالکترونی نانو ویژگیمطالعه 

 TB-mBJو  GGA ,LDA   ی تابعی چگالی و تقریب هایاستفاده از نظریه

  2، زهرا برمکی ارجستان2، محمدرضا بنامو*1جواد باعدی

 دانشکده فیزیک، دانشگاه حکیم سبزواری، سبزوار -۱

 دانشگاه پیام نور، مشهد، خراسان رضوی گروه فیزیک، -2

 

    مقدمه-۱

خصاو  سااختارهای شابیه    سااختارهای دو بدادی، باه   به تازگی 
 ویژگای گرافن، به دلیل ساخت تجربای و ززمایشاگاهی گارافن و    

نظری و تجربای رارار    پژوهشگرانمنحصر به فرد زن، مورد توجه 
ه عناوان  های مهم گرافن با [. یکی از محدودیت۱-2گرفته است ]

در سااخت رعدااا الکترونای،     سایییکون جایگزین  انتخابی ماده
[. در وارع وجود گاف انارژی در  3عدم وجود گاف انرژی زن است ]

الکتروناای مزم اسات. یکاای از   ویژگای الکترونیاک بارای تنتاارل   
راههای ایجاد گاف انرژی جایگزینی یکی از عناصر گاروه  ههاارم   

به جای تربن و ایجااد   ریع و رمانیمژ ،سیییکون جدول تناوبی یدنی
، تاربید سیییکونهای وررهنوساختارهای دو بددی شبیه گرافن در نا

جای یکای از   است. در این ساختارها به تاربید ریعو  ژرمانیمتاربید 
و ریع ررار گرفته اسات   ژرمانیمهای تربن به ترتیب سیییکون، اتم

ریع و هر  و ژرمانیمون، ته به ترتیب هر اتم تربن با سه اتم سیییک
 ریع با سه اتم تربن پیوند برررار ترده  و ژرمانیماتم سیییکون، 

j.baedi@hsu.ac.ir 

 

 وجود دارد. پیوندهای و پیوند  است. در این ساختارها پیوند
spهای هیبریدی بین اوربیتال spاست، سه پیوناد  2 وجاود دارد،   2

,با سه اوربیتال sدر وارع یک اوربیتال ,x y zp p p شوند و هیبرید می

دهناد تاه در صا حه    سه اوربیتال یکسان هیبریدی را تشکیل می
spدرجه است. هر ۱20 هاررار دارند و زوایای پیوند بین زن یاک   2

spاتم با دهاد. در  تشکیل مای  اتم دیگر در ص حه یک پیوند 2
spداریم ته بین ص حه پیوندهای تووامنسی روی  یک اتم  2

spبا شود. یک اوربیتالاتم دیگر تشکیل می 2
zp    از هر اتام بااری

ی بیور هستند و از تناار باا هام پیوناد     ماند ته عمود بر ص حهمی
های است. این اوربیتال دهند و نوع پیوندتووامنسی تشکیل می

p  هماین دلیال در   ، به هستندالکتریکی در گرافن مسئول هدایت
امتداد موازی با ص حه هدایت وجود دارد ولی در امتاداد عماود بار    
ص حه هدایت وجود ندارد. باا اسات اده از محاساباا اصاول اولیاه      

و  تاربیاد ژرماانیم  ، تاربید سایییکون های وررهاند ته نانونشان داده
هماین  [. باه 4-6] ار هساتند در ساختار شبیه گرافن پاید تاربید ریع

، تاربید ژرمانیم و تاربید ریع مورد بررسی ررارگرفته است. محاسباا این سیییکون ی شبه گرافنی تاربیدهاوررهلکترونی نانوا ویژگی ،مقالهدر این هکیده: 

یری سه تقریب تارگ بهو   (FP-LAPW)ی خعی با پتانسیل تامل شده با است اده از روش امواج تخت تقویت  DFTی تابدی هگالیبر اساس نظریه ،پژوهش
GGA ,LDA و TB-mBJ  های  دهد ته اوربیتالها نشان میحالتهگالیشده است. بررسی   انجام  روش خودسازگاربه p و ظرفیت  هدایتتربن در نوار

 ،تاربید سیییکون ها وررهدهد ته نوع گاف انرژی در نانودر هر سه تقریب نشان میساختار نواری دارند. محاسباا ترین سهم را در هر سه نانو ورره بیش
 ، 3۱/3برابر  ترتیببهبرای این نانو  TB-mBJمقدار گاف در تقریب  ،و غیر مستقیم است. همچنین مستقیم، ترتیب مستقیمبهریع  تاربید و  متاربید ژرمانی

 ، تاربید ژرمانیمتاربید سیییکون یهاورره، نانوی بیشتر است. بنابرایناتوجهطور رابل ولت برزورد شد ته نسبت به دو تقریب دیگر بهالکترون 38/۱و  93/2

ی توانند در صندت الکترواپتیک مورد توجه وارع شوند. درصد یونی بودن پیوندها با است اده از رابعهبزرگ می به نسبتدارا بودن گاف انرژی مستقیم و دلیلبه
در تووامنسی و درصد یونی پیوندها  بحث موردهای وررهنودهد ته نوع پیوند در ناپائولی و محاسباا هگالی الکترونی بررسی شد. نتایج نشان می

 .درصد است 8و  7، ۱0ترتیب به  ریعتاربید و  ژرمانیم تاربید ،تاربید سیییکون های نانوورره

 الکترونی ویژگیگرافنی؛ های شبهورره؛ نانو TB-mBJتقریب  تابدی هگالی؛ی نظریه :واژگان تییدی
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ها باا اسات اده از   در این مقاله به بررسی ساختار الکترونی زن ،دلیل
۱های تار بردن تقریبو به تابدی هگالی نظریه محاسباا

GGA
2, 

LDA  و TB-
3
mBJ  پردازیم. می 

  روش انجام محاسباا -2

 DFTهگالی تابدی ینظریه بر اساس ،پژوهش این محاسباا   

 با پتانسیل خعی ی شده  تقویت تخت امواج روش از است اده [ با7]
 WIEN2Kبه تار برده شده در تد محاسباتی  (FP-LAPW)تامل

-ی پتانسیل تبادلیبرا است. شده  انجام خودسازگار روشبه [8]
 TB-mBJ[ و  ۱0] GGA  [9، ] LDAتقریب همبستگی از سه

و   GGAستگیهمب -های تبادلیپتانسیل .[ است اده شده است۱۱]

LDA  در محاسبااDFT تر از مقدار تجربی زن گاف انرژی را تم
و دیگر  تر گاف انرژیمنظور برزورد دریقتنند. بهبرزورد می

 نته در ز است اده شده است TB-mBJ ازروش ها مورد نظرتمیت
صورا ته به  4بک جانسوننخست از پتانسیل تبادلی پیشنهادی 

 [: ۱2] است اده شده است گاف انرژیی زیر است در محاسبه

 (۱   )           1 5 2t(r)
( ) ,

12 ( )

BJ BR

X X r
r

 
 

   

تاااااااااه در زن
2

i=1

(r)
N

   هگاااااااااالی الکترونااااااااای
N

*

i=1

1
( ) ( ). ( )

2
i it r r r     هاا اسات.   جنبشی الکترون انرژی

[. ۱3] است 5ی بک روسیپتانسیل تبادل جمیه اول، ۱ی در مدادله
مدموم برای برزوردتردن پتانسیل  بک جانسونادلی از پتانسیل تب
[ از ایان  ۱4] شهمکاران 6ترنشود. و ها است اده میتبادلی در اتم

جامداا است اده تردند ته منجر  گاف انرژیپتاسیل برای محاسبه 
تارن   .شدجامداا  گاف انرژیتر به بهبود نسبی در محاسبه دریق

تغییار   (2صورا رابعه)را به بک جانسونپتانسیل تبادلی  7و بلاها
 [.۱۱گویند ] TB-mBJدادند ته به زن تقریب 

 

                                                 
1
 Local Density Approximation 

2
 Generalized Gradient Approximation 

3
 Tran–Blaha modified Becke–Johnson 

4
 Becke-Johnson 

5
 Becke-Roussel 

6
 Tran 

7
 Blaha 
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               (2)       

  
cپارامتر  دران A B g   مقادیرA   وB   از برا زش با داده

 gشاود و تدیاین مای    023/۱و  -0۱2/0ترتیب های تجربی به
مقدار میانگین 



  در سیول واحد به حجم
cellV است :  

   
3

( ) ( )1 1
( )

2 ( ) ( )cell cell

r r
g d r

V r r

 

 

 

 

 
 

            (3)  

 باا ایان تقریاب منجار باه نتاایجی        جامداا گاف انرژیمحاسبه 
تاه  شود ته در تعابق خوبی با نتایج تجربی اسات. هار هناد    می

 یاسات تاه بارا    بییروش تقر)این  GW0های محاسباتی روش
الکترونای باه    یا -با  رره  یهاا ستمیس یخودانرژ یمحاسبه 

 ،یموضادی خاودانرژ  ریروش عمیگار غ  نیشود. در اتارگرفته می
هاای تباادلی   و پتانسیل (است ازیمورد ن نیمحاسبه تابع گر یبرا
س با نتایج تجربی رابل ریا  گاف انرژیریدی منجر به برزورد هیب
 TB-mBJتار از روش  ها بسیار پر از هزیناه اما این روش شوند.یم

 هستند.
 

 نتایج و بحث -3
 تدیین ساختار بیوری  -3-۱

 ژرمانیمتین برای اتم تربن، اتم سیییسیم، اتم ی مافین شداع تره
بوهر و مقدار  22/2و  9۱/۱، 64/۱، 72/۱ترتیب برابر و اتم ریع به 

ریادبرگ در نظار    -6دایی بین نوارهای مغزه و ظرفیات  انرژی ج
 شده است. گرفته 

     
 )الف(                   )ب(                    )ج(

( در فضای حقیقی۱۱۱) یراستاها در . ساختار نانو ورره۱شکل   
. ید ریعتارب. )ج( ژرمانیمتاربید . )ب( تاربید سیییکون)الف(     

هاا  ی زنها، فاصیهوررههای نانوتنش میهبرای جیوگیری از برهم
طور تاه در  زنگستروم انتخاب شد. همان z  ،۱5در راستای محور 

، تاربیاد سایییکون  هاای  ورراه ، نانوشده است نشان داده  ۱شکل 
وجهای  شاش ی یاا  زنبور  منهساختار  تاربید ریعو  ژرمانیمتاربید 

 سیول واحد دو اتم وجود دارد.دارند و در هر 
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 شده از تمینه تاردن انارژی تال باه دسات       ینه بهی ثابت شبکه
 2ثابت شبکه در شکل  زید. نمودار تغییراا انرژی تل برحسبمی

 رسم شده است.

)الف(   

 )ب(

 )ج(
تاربید های الف( ی تدادلی در نانوورره. انرژی تل برحسب ثابت شبکه2شکل

.   تاربید ریع. ج( ژرمانیمد تاربی. ب( سیییکون  

گزارش و با نتایج دیگران  ۱های شبکه تدادلی در جدولثابت
به نسبت این نتایج سازگاری  ،شودمی شاهدهمقایسه شده است. م

 خوبی با نتایج دیگران دارد.

 
 زنگستروم برحسب  یتدادلی : ثابت شبکه۱جدول

[4] گرانیدی محاسبه ورقهنانو محاسبه کنونی   
07/3  10/3  SiC 

22/3  21/3  GeC 

55/3  60/3  SnC 

 ی انرژی همدوسیمحاسبه 3-2

     محاسبهی زیر ها را از رابعهانرژی همدوسی هر یک از نانو ورره   
 .[4] است هدش

(4                )E (E )AB NS AB NS A B

coh tot tot totE E    

ABته در زن NS

totE  ید سایییکون تاربهای انرژی تل نانو ورره ،
هاای ناانو   تل ج ت اتم . انرژیاست تاربید ریعو  ژرمانیمتاربید 

ترتیاب  ته به تاربید ریعو  ژرمانیمتاربید ، تاربید سیییکونی ورره
ولاات الکتاارون  -24/۱69۱06و  -82/58۱30، -72/8924براباار 
A.است

totE  وB

totE    هاای ززاد تاربن، سیییسایم،    اتام انارژی تال
، -32/7883، -۱9/۱027ترتیاب برابار   و ریع است ته  به ژرمانیم

دست زمد. انارژی  ولت به الکترون -26/۱68068و  -53/57090
( بارای  4همدوسی به ازای هر ج ت اتام باا اسات اده از فرماول )    

 بارای و -33/۱2 ژرماانیم تاربید برای  ،-2۱/۱4 تاربید سیییکون
 2زید ته در جادول  ولت به دست میالکترون -77/۱0 ریع تاربید

 ،دهاد نشان مای  2گونه ته اعداد جدول گزارش شده است. همان
رابال    پژوهشگراندر این مقاله با نتایج دیگر  زمده  دست بهنتایج 

 .[4] مقایسه است
تارین  تم تاربید ریع انرژی همبستگی ترتیب 2با توجه به جدول 
 ترین مقدار را داردبیش تاربید سیییکون بستگیمقدار و انرژی هم

تواند بدین دلیال باشاد تاه در یاک ساتون در      یاین موضوع م و
شااداع اتمهااا افاازایش و عاادد  از بااام بااه پااایینجاادول عناصاار

رادرا همبساتگی    ،این. بناابر یز تاهش می یابدنگاتیویته نالکترو
 . یابدتاهش میپیوند

 
EABها،انو وررههای نتل ج ت اتم . انرژی2جدول NS

tot

 انرژی هر اتم ززاد ،EA

tot  و

هاانرژی همدوسی ج ت اتم
cEبازای واحد شبکه. 

SnC GeC SiC 

تل  انرژی
های ج ت اتم

هاوررهنانو  
24/16910-  82/58130-  72/8924-  EAB NS

tot

  

26/168068-  53/57090-  32/7883-  EA

tot
 

19/1027-  19/1027-  19/1027-  EB

tot
 

77/10-  

[4]63/11 -  

33/12-  

[4]33/13-  

21/14-  

[4]25/15-  cE  
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 هاتعیین نوع پیوند بین اتم-3-3

تاوان اسات اده   از هندین روش میبرای تدیین نوع پیوند این مواد 
 ترد:

الف( اختلاف الکترونگاتیویته ب( مقایسه طاول پیوناد باا پیوناد      
 یونی. ج( هگالی بار الکترونی در فضای سه بددی.

 
 الف( اختلاف الکترونگاتیویته

 محاسابه با است اده از فرمول پائولینگ زیر درصد یونی ترتیبااا  
 :شده است 

 (5            )                    
21

41 100%
A B

N NE E
P e

  
   
  

 

 ته در زن
A

NE   سایییکون هاای   الکترونگاتیویه هر یاک از اتام, 
Bو ریااع ژرمااانیم

NE  مقاادار  .اسااتالکترونگاااتیوی اتاام تااربن
هاا در  الکترونگاتیویته هر اتم در هر سه ترتیب و درصد یاونی زن 

درصد  ،شودته مشاهده می طور هماناست؛  شده  گزارش 3جدول 
 مقدارهون  ترین مقدار است.بیش تاربید سیییکون پیوند یونی در

ناوع پیوناد    ،بنابراین .نیست توجه  رابل درصد یونی بودن پیوندها
 بیشتر تووامنسی است.ورره وهر سه نان

 
 .درصد یونی بودن پیوندها م دار: 3جدول 

SnC GeC SiC 
درصد یونی 
 بودن پیوندها

96/1  01/2  90/1  A

NE  

55/2  55/2  55/2  B

NE  
8%  7%  10%  P 

 
 ب( مقایسه طول پیوند با پیوند یونی

زورد   دست بهتوان می 6طول پیوند یونی را با است اده از فرمول    
[۱5:] 

(6                  )ion ion ion

A B ABr r N r   
ionته در زن 

ABr  طول پیوند یونی وN  تصحیح وابسته به عدد
های شبه گرافنی باا عادد هماارایی    وررهیی است. برای نانوزرا هم

 اگر طول پیوند محاسابه شاده   برابر ص ر است. Nشش، مقدار
ion اشی ازطول پیوند یناونی ن

ABrشابکه   محاساباا نظاری  مقداربا
تووامنسای در نظار    ناوع پیوناد   ،اختلاف داشته باشد (d) واردی

ها، تصاحیح  شداع یونی با پیکربندی گاز بی اثراتم. شودگرفته می

یی و  طاول پیوناد ترتیبااا ماورد نظار در      زرا هموابسته به عدد 
ش و با مقادیر محاسابه شاده دیگار مقایساه شاده      گزار 4جدول 
 است. 

 
 حسبپیوند بر طول  و زرایی هم عدد به وابسته تصحیح ها،اتم یونی . شداع4جدول

.زنگستروم  

SnC GeC SiC  

71/0  53./  41/0  ion

Ar  

15/0  15/0  15/0  ion

Br  

0 0 0 N  

86./  68./  56/0  ion

ABr  
09/2  

[4]05/2  

85/1  

[4]86/1  

78/1  

[4]77/1  d  

 
 ج( هگالی ابر الکترونی

نوع پیوند  ،های الکترونی جامدها و همچنین برای تدیین ویژگی   
ی در های موجود در سه ترتیب، بررسی هگالی ابر الکترونبین اتم

اشتراک ابر الکترونای باین    م دارفضای سه بددی ضروری است. 
هاا را مشاخ    نوع پیوندهای شیمیایی بین اتام  مت اوای ها اتم
ها به هم راه داشته باشاند، ناوع   بندهای اطراف اتمتند. اگر پرمی

 ،ها تووامنسی است؛ اگر پربندها اتصالی نداشاته باشاند  پیوند اتم
هم راه دارناد،  پربندها به 3با توجه به شکل  نوع پیوند یونی است.

هاا از ناوع تووامنسای هسات.     ورراه ، نوع پیوند ایان نانو بنابراین
 دسات  ازها حالت تقاارن خاود را   پربندهای اطراف اتم ،همچنین

ی وجاود دارد تاه تووامنسای باودن     ابر الکترونو تشیدگی   داده 
 تند.یید میتأپیوند را 
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ب(  تاربید سیییکونالف( های  وررهها در نانوبر الکترونی اطراف اتم. هگالی ا3شکل

.در فضای حقیقی تاربید ریعج(  ژرمانیمتاربید   

  رونیتالک هایحالت چگالی -3-4

هاا    ی هگاالی حالات   ییهوسا  بهها در طیف انرژی توزیع الکترون   
گیاری   های جذب نور اندازه تواند در ززمایششود و می توصیف می

های الکترونی جامادها، بررسای هگاالی     شود. برای تدیین ویژگی
ت. باا مقایساه   های تیی اطاراف تاراز فرمای ضاروری اسا      حالت

هاا در   یک از اتام  های تیی هر  های تیی ترتیب با هگالی هگالی
 مؤثرهایی ته در رسانش الکتریکی  توان در مورد حالت ترتیب می
 ترد. توان بحث هستند می
 ,GGAبا سه تقریب  تاربید سیییکونگالی حالت ه ،4در شکل 

LDA و TB-mBJ       نشان داده شاده اسات. بار روی هار شاکل
فرمای دارناد    یی ته بیشاترین هگاالی را نزدیاک تاراز    هااربیتال

هاا نشاان داده شاده    طور ته در شاکل مشخ  شده است. همان
و در ناوار ظرفیات   Si-3p هاای  اوربیتاال  در ناوار هادایت  است؛ 
گاذار از   ،بناابراین  .بیشترین مشارتت را دارناد  C-2pهای اربیتال

  نااوار هاادایت Si-3p نااوار ظرفیاات بااه   C-2pهااای اربیتااال
 ترین است.محتمل

 
 )الف( 

   
 )ب(   

 
 )ج( 

 GGAبا سه تقریب الف(  تاربید سیییکون. هگالی حالت تیی و جزئی 4شکل
 TB-mBJج(   LDAب(
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باا ساه    ژرماانیم تاربیاد  ئای  هگالی حالت تیی و جز ،5در شکل 
در ناوار   .شاده اسات   رسام   TB-mBJو  GGA ,LDA تقریاب 
و در نوار  Ge-4pهای و در مجاورا سعح فرمی اوربیتال هدایت

ترین بیشترین هگالی را دارند. محتمل C-2pهای ظرفیت اوربیتال
 Ge-4pهاای  نوار ظرفیت به اوربیتالC-2p های گذار از اوربیتال

 .ستا نوار هدایت

 
 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج(

 GGAبا سه تقریب الف(  ژرمانیمتاربید . هگالی حالت تیی و جزئی 5شکل
 TB-mBJج(  LDAب(

 دادهرا نشان  تاربید ریعهگالی حالت تیی و جزئی  ،6در شکل 
-Snهای . نزدیک سعح فرمی در نوار ظرفیت اوربیتالاستشده 

5s  و در نوار ظرفیتC-2p د؛ بنابراینهگالی بیشتری دارن، 
 نوار ظرفیت به  C-2pهای  ترین گذار از اوربیتالمحتمل
 .است نوار هدایت Sn-5sهای اوربیتال

 
 )الف(            

 
 )ب(

 
 )ج(

 GGAبا سه تقریب الف(  تاربید ریع. هگالی حالت تیی و جزئی 6شکل
 TB-mBJج(  LDAب(
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 نواری ساختار -3-5

 درM,L,K,تقارن پر اطنق وررهنانو سه هر برای ابتدا،
 امتداد در نواری ساختار ،سپ  و انتخاب برییوئن نخست یمنعقه

 .است شده رسم  7 شکل در شده مشخ  مسیرهای

 
-ی اول برییوئن برای رسم ساختار نواری نانو ورره: مسیر انتخابی در منعقه7شکل 

تاربید ریعو  مانیمژرتاربید ، تاربید سیییکونگرافنی های شبه  
. 

و  ژرمانیمتاربید ، تاربید سیییکونهای وررهساختار نواری نانو   
محاسبه و  TB-mBJو  GGA ,LDAبا سه تقریب  تاربید ریع

نوع  ،الف-8توجه به شکل  . باشده است  دادهنشان  8شکل در 
مستقیم و مقدار زن با تقریب  تاربید سیییکونی وررهگاف نانو

GGA  با تقریب ولت الکترون 56/2برابر ،LDA  52/2برابر 
ولت الکترون 3۱/3برابر  TB-mBJولت و با تقریب الکترون

این اعدد با مقدار گاف به دست زمده از نمودار  زمده  دست به
مقدار گاف  ،شودمی شاهدهیکسان است. مها تقریبا هگالی حالت

ر ت )در مقایسه با(دو روش دیگر بیش TB-mBJ در تقریب
علاوه به. )انرژی( تغییر نکرده است است ولی نوع گاف شده

ی نوار ظرفیت و تف نوار هدایت به بیشترین مشارتت در ریه
 ،است. بنابراین Si-3pو  C-2pی ها تالیاوربترتیب  مربوط به 

ترین محتمل Si-3pبه اربیتال  C-2p تالیاوربها از گذار الکترون
با  ژرمانیمتاربید گرافنی ی شبهوررهساختار نواری نانو خواهد بود.
ب نشان -8محاسبه و در شکل  GGA, LDA, TB-mBJسه روش

 داده شده است. 

 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج(

. ج( ژرمانیمتاربید . ب( تاربید سیییکونهای الف( . ساختار نواری نانو ورره8شکل
.تاربید ریع  

 

ای گاف مستقیم دار ژرمانیمتاربید ی وررهشود ته نانومی شاهدهم
، ولت کترونال ۱7/2برابر  GGA  بیتقرو مقدار این گاف با  است

  TB-mBJولت و با تقریبالکترون 23/2برابر   LDA با تقریب
 ولت است. گاف گزارش شده با روشالکترون 93/2برابر 

TB- mBJ  تر از مقدار گاف با روش  بیش GGA و LDA 
ودار ساختارنواری و هگالی . پهنای نوارها و مقدار گاف نماست

-Geو  C-2pی ها تالیاوربدر تعابق تامل هستند.  هم باحالت 

4p دایت بیبشترین ی نوار ظرفیت و تف نوار هبه ترتیب در ریه
به  C-2p تالیاوربها از گذار الکترون ،بنابراینمشارتت را دارند. 

 ریعتاربید ترین خواهد بود. ساختار نواری محتمل Ge-4Pاربیتال 
ج -8در شکل  TB-mBJو  GGA ,LDAنیز با سه تقریب 

ی . با توجه به این نمودار نوع گاف نانو وررهاستنشان داده شده
 67/0مقدار  GGA مقدار زن با تقریب غیرمستقیم و  تاربید ریع

ᴦ 
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 و با تقریب ولت الکترون 72/0برابر  LDA، با تقریب ولت الکترون

TB-mBJ مشاهده ،. همچنیناست ولتالکترون 38/۱برابر  
از دو   TB-mBJشود ته مقدار گاف محاسبه شده با تقریبمی

-ی نوار ظرفیت و تف نوار هدایت بهریهروش دیگر بیشتر است. 

است. بنابراین در  Sn-5pو  C-2pی ها تالیاوربترتیب  مربوط به 
 Sn-5pبه اربیتال  C-2p تالیاوربگذارهای الکترونی گذار از 

  الکترونی مقادیر و نوع گاف ،5خواهد بود. در جدول  ترینمحتمل
 و ژرمانیمتاربید  ،تاربید سیییکون شبه گرافنی هاینانوورره

شاهده گزارش و با نتایج دیگران مقایسه شده است، م تاربید ریع
ت اوا  GGAو  LDAشود ته گاف انرژی در دو تقریب می

 یبمحسوسی ندارد و مقدار گاف محاسبه شده با  تقر
  TB-mBJ ترین مقدار گاف بیش همچنین،است. افزایش یافته

تاربید ترین مقدار گاف مربوط به و تم تاربید سیییکونمربوط به 
 . است ریع

 
تاربید ، تاربید سیییکونگرافنی های شبهانرژی الکترونی نانو ورره گاف :5جدول 

.تاربید ریعو  ژرمانیم  
 GE eV

  GE eV
 

اهوررهنانو  
[16]تجربی  GGA-LDA-TB-mBJ 

 
LDA-GW0 [4] 

 3/23-7
 هگزاگونال

KK 31/3-54/2-

52/2 

52/2  - 19/4          

KM 
SiC 

وردسایت5/2  
KK 93/2-23/2-

17/2 
09/2  - 83/3              

KK 
GeC 

حدود5/1  38/1-72/0-67/0     

Kᴦ 

18/1  - 18/6         

ᴦK 
SnC 

 

 گیری نتیجه -4

تاربید گرافنی های شبهوررهان داده شد ته نانونش پژوهش،در این 
رسانا هستند و هار ساه   نیم تاربید ریعو  ژرمانیمتاربید ، سیییکون

 باودن  یوندرصد ی م دارورره دارای پیوند تووامنسی هستند؛ نانو
تاربیاد  گرافنای  ی شابه ورراه ها بسیار نااهیز اسات. نانو  پیوند زن

از پایداری بامتری نسابت دو ترتیاب دیگار برخاوردار      کونسییی
 تاربید ریعدارای گاف مستقیم و  ژرمانیمو  تاربید سیییکوناست. 

ی گاف انرژی محاسبه شده . اندازههستنددارای گاف غیرمستقیم 
نسبت به دو تقریب دیگر بیشتر است ته باا   TB-mBJدر تقریب 

. LDAو  GGAدو تقریاب  توجه به برزورد پایین گاف انرژی باا  

 نسبت به مقادیر تجربی، گاف انرژی محاسبه شده با ایان تقریاب  
باید به مقادیر تجربی نزدیکتر باشد. نماودار سااختار ناواری و     ها

 C-2pهاای  ها محاسبه و مشاهده شاد تاه اربیتاال   هگالی حالت
نقش عمده را در نوار ظرفیت هر سه ترتیب دارد. این ترتیباا به 

ا بودن گاف پهن رابییت است اده در صندت نانوالکترونیک دلیل دار
 .هستندو اپتوالکترونیک را دارا 
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Abstract:  In this paper, electronic properties of nano-sheets of silicon carbide, germanium carbide and tin carbide 

have been investigated. The calculations were performed based on the density functional theory (DFT) using full 

potential augmented plane wave (FP-LAPW) method. In our calculation we used GGA, LDA and TB-mBJ 

approximations for the exchange-correlation potential. Density of states calculations shows that the carbon p-orbitals 

have the highest contribution to the conduction and valance bands in the three nano-sheets. The band structure 

calculations show that the band gap in SiC, GeC and SnC nano-sheets is direct, direct and indirect, respectively. The 

band gaps calculated by the TB-mBJ approximation for these nano-sheets were obtained about 3.31, 2.93 and 1.38 

eV, respectivly, which are significantly higher than the band gap calculated by the two other approximations. 

Therefore, due to the direct and relatively large energy bands, SiC and GeC nano-sheets can be considered in the 

nano electro-optic devices. The percentage of ionization of the bonds was investigated using Pauli's relation and 

electron density calculations. The results show that the type of the bonds is covalent and the percentage of ionization 

of the bonds in the SiC, GeC and SnC are 10, 7 and 8 percent, respectively. 
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