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پذیری بالای این ترکیب منجر به بررسی امکان  و تحرک است
 ،بر آن افزوناست.  شدهکاربرد آن در تجهیزات الکترونیک نوری 

منجر به  متفاوتهای  ونجذب گازها و یدر Si2BNتوانایی 
سازی  بینی کاربردهایی برای این ترکیب در زمینۀ ذخیره پیش

های لیتیومی و حسگرهای گازی  هیدروژن، افزایش ظرفیت باتری

 ویژگیکه   شدمشاهده  ،2020در سال  .[2] شده است.

، گرمایی، مکانیکی، الکتریکی زمینهدر چند  Si2BNفرد  منحصربه
دن رسانندگی الکتریکی بیشتر و هدایت و دارا بو جذب گازها

گرمایی کمتر آن نسبت به گرافن، این ترکیب را به رقیبی جدی 
یکی از  ءو جز کند میهای مذکور تبدیل زمینهبرای گرافن در 

. [3،4] یدآ بعدی به شمار می مواد دو ۀترین بازیگران عرص دار ندهآی

ان به تومی ،2017در سال از دیگر مطالعات صورت گرفته 

-دی تابع موهومی و حقیقی )بخش GeSe2As ترکیب (6،6) صندلی دسته نانولوله و نانوورقه نوری ویژگی مقاله این در چکیده:

 پتانسیل-شبه  روش و چگالی تابعی نظریۀ از استفاده با جذب( ضریب و بازتاب ضریب شکست، ضریب انرژی، اتلاف تابع الکتریک،
 در خصوص به را ترکیب این ناهمسانگردی نانوصفحه، ینور ویژگی از آمده دست به نتایج است. گـرفته قرار بررسی مورد

 موهومی قسمت های قله بیشتر است. رسانانیم مواد مانند ماده این الکتریک دی تابع رفتار دهد. می نشان میانی و پایین های انرژی
 .شودمی شروع ولتالکترون 6 حدود تا پایین های انرژی از نانولوله رشد و نانوورقه ای صفحه درون راستاهای برای الکتریکدی تابع

 های اتم p های اوربیتال به فرمی تراز بالای در و Sو As، Ge های اتم برای p های اوربیتال به فرمی تراز زیر در ینور های انتقال
Se و As 66/5 انرژی در ای صفحه درون راستای در نانوورقه، برای بازتاب بیشترین که دهد می نشان ما نتایج هستند. مربوط 

 است. %46 با برابر ولتالکترون
 

 چگالی تابعی نظریۀ ،GeSe2As ترکیب نانولوله، نانوورقه، ،نوری خواص :کلیدی واژگان 
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اشاره کرد که با  Si2BNساختار بلوری نانوصفحه  بررسی
ترکیبات جدیدی VI و  IV ،Vهای گروه  جانشانی متفاوت از اتم

 1بینی کرده اند. پایداری این ترکیبات توسط کینگ زینگرا پیش
با استفاده از نظریه تابعی چگالی مورد بررسی قرار  ،و همکارانش

توانند  رسانا معرفی شده اند که مینیمو به عنوان ترکیباتی  گرفته
[. 5ی باشند ]نورکاربردهای الکترونیکی و کاندیدای مناسبی 

ی و نورخصوصیات الکترونی،  ،2019در سال گروهی دیگر 
را با استفاده از  As2GeSو  P2GeS  های فونونی نانوورقه

 ، HSE06اند. طبق محاسبهمحاسبات اصول اولیه بررسی کرده
 89/1یک گاف نواری مستقیم با مقدار انرژی  As2GeS نانوورقه
گاف   P2GeS نانوورقه ،دهد در حالی که را نشان میولت الکترون

% به یک 3تواند با اعمال فشار  نواری غیر مستقیم دارد که می
جذب و  ،رسانا با گاف نواری مستقیم تبدیل شود همچنیننیم

مطالعه و نشان داده  ها های آب را روی این نانورقه تجزیه مولکول
های مورد نظر دارای پتانسیل زیادی برای  شده است که نانوورقه

 نانوصفحه لیتبد ،از طرفی [.6تجزیه آب فتوکاتالیستی هستند ]
 ویژگی یریپذ میتنظ یبرا یبعد کی نانولوله کی به یدوبعد

ساختاری و  ویژگیدر مطالعه پیشین خود،  .است یالکترون
را  As2GeSe( 6,6)صندلی  قه و نانولوله دستهالکترونی نانوور

 [.7ایم ]بررسی کرده

ی نور ویژگی تابعی چگالی نظریه بر تکیه با ،مقاله این در
را در سامانه  As2GeSeساختارهای نانوورقه و نانولوله 

تا کنون مورد بحث قرار که  شدصندلی محاسبه و بررسی  دسته
 ای داشته باشیم. یسهو با نتایج پیشین خود مقا نگرفته است

 روش محاسبه
روش شبه تابعی چگالی و با استفاده از ۀاساس نظری محاسبات بر

کوانتوم اسپرسو  افـزار های موج تخت توسط نرم پایه پتانسیل
های  پتانسیل در این محاسبات از شبه .[8] انـجام گـرفته است

 مای استفاده کرده PBEبا تقریب  نرمبقای ساخته شده به روش 
به ترتیب  k،تعداد نقاط بهینه   GGAمحاسبات با تقریب .[9]

، 1×1×8 و 8×8×1برابر (6,6)صندلی  برای نانوورقه و نانولوله دسته
برای جلوگیری از برهم کنش با ساختار و  Ry 70انرژی قطع 

مورد برای هر دو سامانه  Å 15مجاور یک لایه خلأ به اندازۀ 
ی از تقریب فاز تصادفی نورت استفاده قرار گرفت. در محاسبا

 استفاده شده است.

 بحث و نتایج

دسته  نانولوله و  ی نانوورقه و واهلش یافته  ساختار بهینه شده
( نشان داده شده است. 1در شکل ) As2GeSe( 6,6) صندلی

الکتریک که پاسخ ماده  ی مواد، تابع دینور ویژگیبرای بررسی 
گیرد. تابع  بررسی قرار می به امواج الکترومغناطیس است، مورد

صورت زیر تعریف الکتریک یک تابع مختلط است که به دی
 شود: می

 (1)                               )()()( 21  i  که
)(1  ای که  الکتریک است. در ناحیه قسمت حقیقی تابع دی
)(1  شود و فرایندهای جذب و  منفی است، امواج منتشر نمی

الکتریک مستقیماً  ع دیاتلاف غالب هستند. قسمت موهومی تاب
 کرونیگ-کرامرز روابط ناشی از گذارهای بین نواری است.

الکتریک را به هم مرتبط  های حقیقی و موهومی تابع دی قسمت
دست ها به توان از این داده ی را مینورهای  کند و تمام ثابت می

 [. 10آورد ]
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صورت زیر داده  الکتریک به یکه در آن قسمت موهومی تابع د

 شود: می
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 های اولیه و نهایی حالت jو  iماتریس دو قطبی،  M(، 2) در رابطه
 انرژی الکترون در iEو ام  iتابع توزیع فرمی برای حالت  ifو 

 است. حالتآن 

 

  )پ(                           )الف(                            )ب(        

 الف( طولی،  (،6،6) دسته صندلی As2GeSeساختار نانولوله : 1شکل 
 As2GeSe، پ( نانوورقه ب( عرضی
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 As2GeSeالکتریک تک لایه  دیتابع موهومی حقیقی و قسمت 
)درون  xفرودی در دو راستای  -بر حسب انرژی فوتون

در دو  )عمود بر صفحه( و برای نانولوله zای(، راستای  صفحه
در موازی محور نانولوله(،  (z وله( ولبر محور نانو عمود  (xراستای

بیشینۀ قسمت اند.  نشان داده شده و مقایسه شده 3و  2های  شکل
 eV 5/1الکتریک هر دو ساختار در حدود انرژی  حقیقی تابع دی

الکتریک به سرعت  قرار دارد و با افزایش انرژی فوتون، تابع دی
مقدار تابع  رسد. میکند و به مقادیر صفر و منفی  افت می

 الکتریک یپایین، تابع د بسیار یها یدر انرژ الکتریک ید
. این کمیت در محاسبه کند ی( را مشخص میاستاتیک )الکترون

. دارد مهم دیگر مانند ثابت استتار بار اهمیت یها کمیت یبرخ
برای هر دو سامانه و جهت مقایسه با  استاتیک الکتریک یتابع د

اند. مشاهده  خلاصه شده 1جدول در As2GeTeساختار مشابه 
 یراستاها یمشابه به ازا یباتکه این مقادیر در ترک شود یم

در  یجنتا یبهر ترک یبرا یهستند ول یکنزد یکدیگرمتفاوت به 
توان  بنابراین می [.11و 12متفاوت هستند ] متفاوت یراستاها

نظر  الکتریک در ساختار نانوصفحه موردگفت که رفتار تابع دی
ناهمسانگرد است. این رفتار ناهمسانگردی برای راستاهای )درون 

 از  است و eV6 های بسیار پایین تا حدود  ای( از انرژی صفحه

eV6  .در انرژی به بعد در هر دو راستا کامل بر هم منطبق هستند
 الکتریک، جایی که مقدار  دی تابع حقیقیهای قسمت  بین ریشه

)(1 یک به صفر است، موج منفی است یا خیلی نزد
اتلاف  فرایندهای جذب وشود و  الکترومغناطیسی منتشر نمی

الکتریک  دی تابع حقیقیهای قسمت  ریشهگیرد.  صورت می
در  As2GeTeو ساختار مشابه  As2GeSe نانوورقه و نانولوله

دهند که بیشترین  نتایج نشان می .اند ( گزارش شده1جدول )
نانوورقه  درواج الکترومغناطیسی انرژی برای میرایی ام پهنای

As2GeSe  در راستایx فوتون  با افزایش انرژی شود دیده می
در هر دو هر دو سامانه الکتریک  فرودی، قسمت حقیقی تابع دی

رسند که  یابد و به اولین بیشینه خود می به آرامی افزایش می راستا
ار قسمت همان طور که از نمود ست.ارسانا این از رفتار مواد نیم

در انرژی برای هر دو سامانه  ،شود ( مشاهده می2حقیقی شکل )
eV 7 کنش با فوتون ندارند، زیرا نمودار زودتر تمایلی به برهم

با توجه به قسمت موهومی تابع  .شود چون ارتعاشی ندارد میرا می
مشخص است  ل، کام3شکل  الکتریک برای هر دو سامانه در دی

مقدار قسمت موهومی تابع  eV 5/1از   پیشکه تا حدود 
الکتریک بسیار کم است. این مقدار از انرژی قابل مقایسه با  دی

دو سامانه است  هر گاف انرژی محاسبه شده در ساختار نواری
[10.] 
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   نانولولهنانوورقه و الکتریک  تابع دی قسمت حقیقی :2شکل 

  z و xدر راستای  As2GeSe (6،6صندلی ) دسته
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 نانولولهنانوورقه و الکتریک  تابع دیموهومی قسمت  :3شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe( 6،6صندلی ) دسته 
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 ضریب اتلاف
ی دیگر می توان به محاسبه  ضریب اتلاف اشاره نور ویژگیاز 

کرد. این تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژی در واحد طول برای 
. وجود قله در نمودار ضریب الکترون در حال عبور از محیط است

 نشان دهندهشود که  ی پلاسمونی شناخته می عنوان قلهاتلاف به
های عبوری است. در  های حجمی چگالی بار الکترون برانگیختگی

ی پلاسمونی است. بلندترین قله  یک بلور امکان وجود چند قله
متناظر با پلاسمون حجمی و بسامد متناظر با آن بسامد پلاسما 

 شود.  گذاری مینام
 الکتریک رابطه دارد: تابع اتلاف انرژی به صورت زیر با تابع دی
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 الکتریک دی تابع با انرژی اتلاف تابع که دهد می نشان رابطه این 

 تابع که هایی بازه در که معناست بدین که دارد معکوس رابطه
 الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی قسمت است قله دارای اتلاف
 .دارند کوچکی بسیار مقادیر
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  نانولولهپراکندگی اتلاف نانوورقه و  :4شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe( 6،6صندلی ) دسته

 

  xدر دو راستای  As2GeSe انرژی نانوورقه و نانولوله تابع اتلاف
 انرژی های تیز قله مقدار .ارائه شده است (4) در شکل  zو

 به ترتیب در As2GeSe رهای نانوورقهساختابرای  پلاسمون
در مورد  محاسبه شده است و eV 73/6و  z ،eV 75/6 و x جهت

 z و x جهت در ( به ترتیب6, 6ساختار نانولوله دسته صندلی )

،eV 17/5 وeV 50/5 است.  

 eV5/1 از حدود  پس ،(3با توجه به قسمت موهومی نمودار )
ی نورهای  مربوط به انتقالشوند که  هایی در نمودار دیده می قله

تابع  یقسمت موهومبین نواری در هر دو سامانه است. 
 مربوط یاپتیک یها جذب و انتقال یبه فرایندها الکتریک ید
توان تعیین  ، مینواریها و ساختار  حالتچگالی بر اساس  .شود یم

لکتریک ا دیقسمت موهومی تابع های  کرد که قله  2 
  در ساختارها هستند.ی نورهای  وط به کدام انتقالمرب
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  As2GeSeهای جزیی نانوورقه  حالت : چگالی 5شکل
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 As2GeSe( 6،6صندلی ) های جزیی نانولوله دسته حالت  : چگالی6شکل

 

در نانوورقه شود که  مشاهده می( 6و 5، 3های ) شکلبا توجه به 
As2GeSe های برجسته در راستای قله z  های بالاتری  انرژیدر

صندلی  اند و در مورد نانولوله دسته واقع شده xنسبت به راستای 
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در  (z)ها در راستای رشد لوله  ( ساختار ذکر شده این قله6, 6)
ها  این قله بیشترکه  قرار دارند xانرژی کمتری نسبت به راستای 

، Geهای  اتم pهای  ی اوربیتالنورهای  در هر دو سامانه به انتقال
As و Se های  و به اوربیتال در زیر تراز فرمیp های  اتمAs و 
Se .دامنۀ مهم انرژی برای  در بالای تراز فرمی مربوط هستند

 است.ولت  الکترون 6تا  1های ی بین انرژینورانتقال 
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 نانولوله: ضریب خاموش نانوورقه و 7شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe (6،6صندلی ) دسته
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  نانولوله: ضریب شکست نانوورقه و 8شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe( 6،6صندلی ) دسته

 ضریب شکست
بخش حقیقی ضریب شکست، میزان انتشار موج و بخش 

دهد و معیاری از جذب  موهومی آن پاشندگی امواج را نشان می
امواج الکترومغناطیس است. ضریب خاموشی معیاری از میزان 

آن ماده است. ضریب  با استفاده ازطیسی جذب پرتو الکترومغنا
خاموشی کوچک به معنای عبور آسان امواج الکترومغناطیسی از 

درون محیط و ضریب خاموشی بزرگ به معنای نفوذ سخت امواج 
 به درون محیط است.

الکتریک در انرژی صفر و با  حقیقی تابع دی قسمتبا محاسبه 

  ۀ رابط استفاده از    nضریب شکست  توان می
دست آورد. ضریب خاموش و ضریب شکست  را بهاستاتیک 

نشان  8و  7های   درشکل zو   xجهت دو در As2GeSe  ورقهنانو
 k(( و ضریب خاموش  )n(   ضریب شکستاند.  داده شده

 با استفاده از 1 و  های زیر محاسبه  از رابطه 2
 [.10شدند]

 

 (5      )2 2
1 1 2

1
( ) ( ) ( ) ( ) .

2
k           

 

 (6        )2 2
1 1 2

1
( ) ( ) ( ) ( ) .

2
n          

و 7/1و  As2GeSe  ،09/2ضریب شکست استاتیک تک لایه
 z و x در امتداد محور  60/1و  40/1به ترتیب  برای نانولوله

دهد که بیشینگی ضریب  نشان می 8مقایسه نتایج شکل  .هستند
 و در جهت As2GeSeای ساختار نانوورقه برx شکست در جهت 

z اختار نانولوله برای سAs2GeSe فوتون  -به ترتیب در انرژی
 دهد. رخ میولت الکترون 62/1و  65/1

ی ضریب شکست هر دو ساختار در محدودۀ انرژی  بیشینه
 بیضرمقدار بزرگ  .، طیف الکترومغناطیسی هستند فروسرخ
، این مواد را به عنوان کاندیدای بالقوه برای استفاده در شکست
 .کند تبدیل می ینورهای  دستگاه

)در جهت  As2GeSe رای ساختار نانوورقهبمقدار ضریب شکست 
x( و نانولوله دسته صندلی )6, 6 )As2GeSe  جهت(در (z   برای

است و بنابراین  1کمتر از  eV  5/3تقریباًفوتون بالاتر از  -انرژی
سرعت  ،به عبارت دیگر .شود مشاهده می سوپرلومینالپدیده 

در رعت فاز( در آن بیشتر از سرعت نور است. )انتقال فوتون )س
، سرعت فاز نور در محیط بیشتر از خلأ است سوپرلومینالپدیده 

 [.11( ]ضریب شکست محیط کمتر از یک است ،بنابراین

برای تک لایه  z در جهتسوپرلومینال پدیدۀ آستانۀ ظهور 
As2GeTe فوتون  -در انرژیeV 1/6 شود دیده می  eV 1/2 

سوپرلومینال پدیده آستانه ظهور  ،همچنین .است  xاز جهتبالاتر 
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 eV27/4 فوتون -در انرژی As2GeSeبرای نانولوله  x در جهت
 است.  zبالاتر از جهت eV 0/1شود که  دیده می

 

 ضریب بازتاب

ی ضریب بازتابندگی است که نوریکی دیگر از پارامترهای مهم 
انرژی بازتاب شده از قسمت فصل مشترک ماده را توصیف 

کند. محاسبه ضریب بازتابندگی نور، تحت تابش عمودی بر  می
روی یک ساختار بلوری اطلاعات جامعی را در مورد سامانه در 

دهد. ضریب بازتابندگی، تابعی مختلط است که در  اختیار قرار می
رت نسبت میدان الکتریکی بازتابیده به میدان سطح بلور به صو

شود: ضریب خاموشی و ضریب  الکتریکی فرودی تعریف می
شکست با رابطه زیر به ضریب بازتابندگی تحت تابش عمودی 

 شوند: مربوط می

 (7                                        )
22

22

)1(

)1(
)(
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 
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  نانولوله: ضریب بازتاب نانوورقه و 9شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe (6،6صندلی ) دسته

به منظور مقایسه ضریب بازتاب هر دو ساختار نانورقه و نانولوله در 
نشان  آورده شده است. نتایج 9در شکل  x و z جهت های

 As2GeSeبرای تک لایۀ x دهد که بیشترین بازتاب در جهت می

به طور  .است صددر 46 و برابر eV 66/5فوتون  -انرژیدر  
برابر  z این مقدار در جهت As2GeSe مشابه، در مورد نانولولۀ 

است. برای انرژی بیشتر از  eV 3/3فوتون  -با انرژیدرصد  23
eV 7 ، بازتاب به طور قابل توجهی کاهش یافته و هر دو سامانه

 بازتابو حداکثر ضریب  R0ضریب بازتاب ثابت  .شفاف است

Rmax نانولوله و به منظور مقایسه با نانورقهانه برای هر دو سام ،
هر دو  .گزارش شده است 1در جدول  As2GeTeساختار مشابه 

( در ~ 05/0ی بسیار کم )نورسامانه مورد مطالعه، دارای بازتاب 
ها را به یک کاندید  ، که آندارند فرابنفشاز های بالاتر  بسامد

 .کندجالب برای کاربرد بازتابندگی تبدیل  می

 

 ضریب جذب
های جذب شده بر  ضریب جذب یک ماده برابر با تعداد فوتون

های نواز ظرفیت  واحد طول است. در اثر جذب فوتون، الکترون
روند. به جذب فوتون توسط  برانگیخته شده و به نوار رسانش می

طیف جذب بیانگر گویند.  ها، جذب بین نواری می الکترون
 نوارهای اشغال شده  بین حالتمجاز الکترون ی نورهای  انتقال

ضریب جذب . رسانش استنوار های اشغال نشده  ظرفیت و حالت
های حقیقی و موهومی تابع  از طریق رابطه زیر به قسمت

 باشد. سرعت نور در خلاء می cشود؛ که  الکتریک مربوط می دی

 (8      )        
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نیاز ها  مندی موثر از انرژی خورشیدی به فوتوکاتالیستبرای بهره

برای نانوورقه و  zو xاست. از این رو، طیف جذب دردو راستای 
بالاترین ضریب جذب  .بررسی شده است 10را در شکل  نانولوله

 x در جهت eV 29/4و   z در جهت eV 27/3فوتون  -در انرژی

 As2GeSeبرای نانوورقۀ  .باشد می  As2GeSe برای نانولولۀ
و  z در جهت eV 36/6 فوتون -بیشترین ضریب جذب در انرژی

eV 90/3 در جهت x .برای هر دو ی نورضریب جذب  است
، نانولوله و جهت مقایسه با ساختار مشابه نانوورقهسامانه 

As2GeTe  گزارش شده است 1در جدول.  
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  نانولوله: ضریب جذب نانوورقه و 10شکل

  z و xدر راستای  As2GeSe (6،6صندلی ) دسته

های مذکور از  شود ضرایب جذب سامانه یمشاهده م ،10در شکل
cmمرتبۀ 

های  که با ضریب جذب بلور سیلیکون در سلول 105 1-
[. همچنین این ساختارها دارای 12خورشیدی قابل مقایسه است ]

فرو سرخ  های مرئی تا موج محدود طولی بالایی در نورجذب 
nm200-800 .هستند 

 

  گیری نتیجه

 صندلی  ی نانوورقه و نانولوله دستهرنو ویژگیدر این مقاله،     
(6 ،6 ) As2GeSe با رهیافت نظریه تابعی چگالی بررسی گردیده

 الکتریک رفتار تابع دیکه دهد  دست آمده نشان می است. نتایج به
این رفتار ناهمسانگرد برای ناهمسانگرد است.  برای هر دو سامانه

های  وله از انرژیای در نانوورقه و رشد نانول راستاهای درون صفحه
د در هر دو راستا به بع eV6 است. از eV6 بسیار پایین تا حدود 

قسمت موهومی تابع بر هم منطبق هستند.  ها کامل سامانه
ی نورهای  مهم برای فرایند انتقال ۀنشان داد که باز الکتریک دی

 As2GeSeدر نانوورقه  .است eV 6 تا eV 0/1 بین اُحدود
های بالاتری نسبت به  در انرژیz  راستایهای برجسته در  قله

 (6، 6)اند و در مورد نانولوله دسته صندلی  واقع شده xراستای 
( در انرژی zها در راستای رشد لوله ) ساختار ذکر شده این قله
ها در هر  که عمدۀ این قله قرار دارند xکمتری نسبت به راستای 

 و Ge ،Asهای  اتم pهای  ی اوربیتالنورهای  دو سامانه به انتقال
Se های  و به اوربیتال در زیر تراز فرمیp های اتمAs  و Se  در

ی نشان نوربررسی بازتابش  بالای تراز فرمی مربوط هستند.

 As2GeSe برای تک لایه  x بیشترین بازتاب در جهت ،دهد می

است. که البته در  درصد 46 و برابر eV 66/5    فوتون -انرژیدر 
بازتابنده بهتری  As2GeTeاختار مشابه، نانوورقه مقایسه با س

به بعد بازتابندگی  eV5/6 از است. و برای هر دو سامانه ذکر شده 
علاوه بر این شوند.  میشفاف ها  سامانهبه شدت کاهش یافته و 

ساختار نانوورقۀ  برایx بیشینگی ضریب شکست در جهت 
As2GeSe گزارش شد که در مقایسه با ساختارمشابه 
As2GeTe  تقریبا ضریب شکست یکسانی دارند. حداکثر ضریب

مادون قرمز،  -ی انرژی نزدیک در محدوده 91/2شکست حدود 
، شکست بیضر این مقدار بزرگ .طیف الکترومغناطیسی هستند

ها را به عنوان کاندیدای بالقوه برای استفاده در این سامانه
های  مانهضرایب جذب سا .کند ی معرفی مینورهای  دستگاه

cmی   مذکور از مرتبه
که با ضریب جذب بلور سیلیکون  105 1-

باشد و همچنین مشاهده  های خورشیدی قابل مقایسه می در سلول
ی بالایی در محدود طول نورشد که این ساختارها دارای جذب 

بر  پایان،هستند. در  nm200-800  فرو سرخ های مرئی تا موج
واد را برای طراحی وسایل طبق این پژوهش می توان این م

 فتوولتاییک و اپتوالکترونیک با کارایی بالا پیشنهاد کرد.

 

 مراجع

[1] A.K.Geim, K.S.Novoselov, “The rise of 

graphene,”Nature materials,6,183-191, 2007. 

[2] A. N. Andriotis, E. Richter, and M. Menon, 

“Prediction of a new graphenelike Si2BN solid,” 

Phys. Rev. B 93(8), 81413-81424, 2016. 

[3] H. Salehi, Z. Javdani, P. Amiri, “Electrical and 

mechanical properties and thermoelectric 

efficiency enhancement of monolayer and bilayer 

Si2BN: A first-principle study” Chemical Physics, 

538, 110908, 2020.  

[4] Z. Javdani, H. Salehi, P. Amiri, “Effects of the 

HCN adsorption on the structural and electronic 

parameters of the Si2BN: Density functional theory 

studies” Applied Surface Science, 527, 146941, 

2020.  

[5] Q. Xie, J. Yuan, N. Yu, L. Wang,“ Prediction 

of new group IV-V-VI nanosheet semiconductors 



   

 18  پاییز 1401| شماره 3 |سال نهم  

 

based on first principle Calculation,” Comput 

Mater Sci, 135, 160e4. 2017.  

[6] Y.L. Zhu, J. H. Yuan, Y. Q. Song, K. H. Xue, 

S. Wang, and X. S. Miao, “Promising 

photocatalysts with high carrier mobility for water 

splitting in monolayer Ge2P4S2 and Ge2As4S2,” 

International Journal of Hydrogen Energy, 44, 

21536-21545, 2019.  

 ویژگی بررسی “امیری پیمان کتابی؛ احمد سید بهزادی؛ پروین [7]
 محاسبات اساس بر ،GeSe2As (6 ، 6) صندلی دسته لوله نانو الکترونی

 تهران، دانشگاه نانو، فناوری و علوم المللی بین همایش ومیند ،”اولیه اصول
 .1400 مرداد

[8] P. Giannozzi, et al, “QUANTUM ESPRESSO: 

a modular and open source software project for 

quantum simulations of materials,” J. Phys. 

Condens Matter, 21, 395502, 2009.  

[9] J. P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, 

“Generalized gradient approximation made 

simple,” Phys. Rev. Lett. 77, 3865, 1996.  

[10] J. H. Yuan, B. Gao, W. Wang, ”First principle 

calculations of the electronic structure and optical 

properties of Y-Cu Co-doped ZnO Acta,” 

Physico-Chimica Sinca, 31, 1302e8, 2015.  

[11] P. Behzadi, S. A. Ketabi, P. Amiri, ”Eectronic 

and Optical properties of two-dimensional 

As2GeTe and P2SiS monolayers: Density 

functional study, “Chemical Physics, 111215, No 

547, 2021.  

[12] P. Behzadi, S. A. Ketabi, P. Amiri, “First-

principles investigation of the electronic and 

optical properties of As2GeTe nanotubes,”Solid 

State Communications, 114421, No336,2021.  

 [13] H. Ding-An, Z. Ya-Guang, C. Wei-Cheng, D. 

Shao-Guang, ”Super-Luminal Phenomena in a 

Doubly Driven Four-Level Syste,” Commun. 

Theor. Phys, 55, 671–675, 2011.  

[14] M. A. Green, M. J. Keevers,”Optical 

properties of intrinsic silicon at 300 K,” Prog 

Photovoltaics Res Appl, 3, 189e92, 1995. 



   

 19  پاییز 1401| شماره 3 |سال نهم  

 

 n0، ثابت  Egap (eV)ینور، گاف نواری  Δ (eV)، پهنای بازه انرژی ممنوعه  roots (eV) الکتریکیقی تابع دی، ریشه های قسمت حق Ɛ1 (0) الکتریک استاتیک: تابع دی1 جدول
برای هر دو  Eph (eV) در انرژی فوتونی مربوطه  αmax (105cm-1) ینور، ماکزیمم  ضریب جذب  Rmaxو ماکزیمم ضریب بازتاب  R0، ثابت nmaxو ماکزیمم ضریب شکست  

 .zو  xدر جهت  As2GeTeو جهت مقایسه با ساختار مشابه   As2GeSeصندلی، نانوورقه ولوله دستهسامانه نان

 

 

index 
 As2GeSe (6، 6صندلی) نانولوله دسته As2GeSe نانوورقه

x-dir z-dir x-dir z-dir 

Ɛ1(0) 
 کارحاضر

کارتئوری 
[11] 

 کارحاضر
کارتئوری 

[11] 
 کارحاضر

کارتئوری 
[12] 

 کارحاضر
ئوری کارت
[12] 

37/4 48/4 38/1 40/1 95/1 65/1 57/2 24/2 

First roots (eV) 27/3 ،12/3 30/3  ،94/2 64/6 ،06/6 60/6  ،06/6 - - 54/3 ،24/3 88/2  ،33/3 

Δ1(eV) 15/0 36/0 58/0 54/0 - - 30/0 45/0 

Second roots(eV) 51/6  ،29/3 00/6  ،24/3 - - - - - - 

Δ2 (eV) 22/3 76/2 - - - - - - 

Egap 05/1 10/1 00/2 80/1 20/1 23/1 17/1 12/1 

n(0) 09/2 11/2 17/1 18/1 40/1 28/1 60/1 50/1 

nmax 93/2 91/2 35/1 49/1 66/1 48/1 09/2 87/1 

R0 % 12 21 6 7 3 5/1 5 4 

Rmax % 
 

46 51 32 40 8 6 23 20 

αmax : Eph 90/3  :62/3 35/4  :70/3 36/6  :89/3 12/6  :30/4 29/4  :36/1 94/2  :9/0 27/3  :12/2 69/1  :85/2 
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Abstract: In this paper, the optical properties of nanosheet and (6,6) armchair nanotube of As2GeSe 

compound (the real and imaginary part of dielectric function, spectrum of energy loss, refractive index, 

extinction coefficient, and absorption coefficient) are investigated based on the density functional theory 

and pseudo-potential technique. The results obtained from the optical properties of the nanosheet show the 

anisotropy of this compound, especially at low and middle energies. The behavior of the dielectric function 

of this material is like a semiconductor material. The main peaks of the imaginary part of dielectric 

function for in-plane and nanotube growth directions start from low energies up to about 6 eV. The optical 

transmissions below the Fermi level are associated with the p-orbitals for the As, Ge, and S atoms and 

above the Fermi level to the p-orbitals of the Se and As atoms. Our results show that the highest 

reflectance for both in-plane direction at the energy of 5.66 eV is 46%. 
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