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  BN2Siساختاری و الکترونی های چینش اتمی و ویژگی

 با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی
 

 ، زهره جاودانی، پیمان امیری+حمداله صالحی
 ایران اهواز، دانشگاه شهیدچمران اهواز، دانشکده علوم، گروه فیزیک،

 
نیز وجود دارد که  Nو  Si  ،Bشامل عناصر  2spی گرافن گونۀ هگزاگونالی با پیوند هاشبکهی از نوینگونۀ  چکیده:

ای هستند. در این پژوهش سه چینش اتمی ممکن یهلاای و پیوند واندروالسی میان یهلای درون کووالانسدارای پیوند 
ساختاری و الکترونی  هایویژگیدر حالت انبوهه مورد مطالعه قرار گرفته است و سپس  BN2Siبرای ترکیب 

،  PBE  ،LDA مانندهای گوناگون نظریه تابعی چگالی با تقریب در چارچوب BN2Siپایدارترین حالت ترکیب 
PBEsol  ،Vdw  وHSE وانتوم ک افزارنرمبا یافته و بهبودا توسط روش امواج تخت ههمورد بررسی قرار گرفت. محاسب

 انرژی همدوسی،  محاسبه منحنی انرژی بر حسب حجم، با BN2Siپایدارترین ساختاربلوری اسپرسو انجام شد.
 .برای فشارهای گوناگون نشان داده شد BN2Siانرژی تشکیل، طول پیوندوآنتالپی ساختارهای گوناگون بلور

 هر اتم  هایاربیتالباشد. با در نظر گرفتن سهم می Siاین ساختار در حالت انبوهه فلز است که عامل آن حضور اتم 
ترین سهم را در توزیع در انرژی فرمی به ترتیب بیش 1Siو  Bهای اتم p اربیتالشد که  دیدهدر ایجاد چگالی حالت کل 

 ها برای همۀ تقریب أبهینه ایجاد ساختارتک لایه مقدارخل چگالی نوار ظرفیت و نوار رسانش داشتند. در
 فلزی نشان داد هایویژگیتک لایه نیز BN2Siیاههذکراست محاسب شایانآنگستروم درنظرگرفته شده است  ۱۲ برابر با

ب ساختار جذ ای بهینه و انرژییهلاای نیز فاصلۀ میان طول پیوندها دچارتغییرشده است. در ایجاد ساختار دو لایه ولی
 .مورد بررسی قرار گرفت

 

 .سهیبرید، تقریب واندروال هایی، انرژی همبستگی، تابعدوبعدنظریۀ تابعی چگالی، مواد  کلمات کلیدی:
 
KEYWORDS: Density Functional Theory, 2D materials, Cohesive Energy, van der Waals approximation, 

Hybrid function. 
 

 مقدمه
بررسی نانو مواد دو بعدی به دلیل جزئیات ساختاری و  در دهۀ اخیر

، بسیار مورد توجه پژوهشگران فیزیک مادۀ هاآن یگانه هایویژگی
چگال، مهندسی مواد و شیمی قرار گرفته است. در این میان از همه 

، [1]1الکترونیک نوری این مواد در الکترونیک، ترکاربردهای فراوانمهم
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(۱)  Optoelectronics 

 یستز های[، پژوهش4،3ی]انرژ یلو تبد یرهذخ، [2ها]کاتالیست
در دهۀ اخیر به مرکز  [ است که این مواد را6] ها[ و حسگر5ی ]پزشک

ا را ه توجه پژوهشگران تبدیل ساخته است. شاید نقطۀ اوج این توجه
ام ن به کربن هایاتمو ساخت یک لایه از میلادی  2004 بتوان به سال
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خاص گرافن های [، ویژگی7داد]نسبت  3گیمو  2نواسلوتوسط  1گرافن
ها ینهزمکاربرد آن در بسیاری از  [ و8،7] 4از جمله رسانندگی، شفافیت

ای انگیزه [9ها]ی خورشیدی و باتریهاسلول، از جمله فوتوولتائیک
  .شدآن  همانندروی گرافن و مواد دو بعدی  مناسب برای پژوهش بر

 دعایق نیز موجو هایویژگی یی بااهدر میان این مواد دو بعدی، ترکیب
 [10] (h-BN)هگزاگونالی ساختار با نیتراید برمتوان به ترکیب هستند که می

 گروه به متعلق هایعنصر با  BNترکیبساختارهایی که از  نمود.اشاره 
  ساختاردارای  ،آیندمیدستبه Si و  Cمانند تناوبی جدول چهارم

   BNبا C نمودن ترکیب روی بر پژوهشبا گرافن هستند  همانند

های این ترکیب دارای چینش [.11شد] آغازمیلادی  1989 سال از
 هایویژگیکه در هر یک از حالت ها دارای  [12است] گوناگونی ساختاری

وی این ر بسیارینظری و تجربی  یاههمطالع بنابراینو متفاوتی است 
ساخت  هاه[ یکی از موفق ترین نتیج13-15گرفته است]انجام  هاویژگی
 میلادی 2001در فاز مکعبی به صورت تجربی در سال  N2BCترکیب 

د این ترکیب شآنگستروم گزارش  64/3و مقدار ثابت شبکه  آمددستبه
و مدول  Gpa 76برابر یا  5دارای ساختار الماس گونه بوده و با سختی

 سخت  بسیاراز الماس یکی از بلورهای  پس Gpa282حجمی برابر با 
  Siدرحالی که بررسی ترکیب نمودن  ولی[. 16،17به حساب می آید]

  .[18]شدآغاز میلادی 2016از سال  BN2Siفرمول عمومی  با BNبا 

 هایهدر دو سال اخیر، تعداد مقال BN2Siبه امکان بررسی نظری  توجهبا 
کار  هگونچیهبسیار محدودی پیرامون آن به چاپ رسیده است. در ایران 

پژوهشی بر روی این ترکیب گزارش نشده و در خارج از کشور نیز 
است. اولین بار در سال  منتشر شدهمحدودی پیرامون آن  یاههمقال

اقدام به بررسی  [18]همکارانو  6آنتونیس ان اندریوتیس ،میلادی 2016
 گوناگون از این ترکیب در حالت تک لایه 7نظری سه چینش اتمی

 نمودند در این کار Vasp [19] افزارنرمبا استفاده از نظریۀ تابعی چگالی و 
برای  )GGA( افتهی میتعمو تقریب شیب  8[20])HSE(از تقریب هیبریدی

تخمین توابع تبادلی همبستگی بلور استفاده نمودند و به بررسی 
ختند و اهای الکترونی و فونونی سه حالت گوناگون ترکیب پردویژگی

 لتخواص فونونی تنها امکان تشکیل یک حا هایهیجسرانجام با استناد به نت
 مربوط  1شکل ی )ج(، )ه( و )ز( از هابخشبینی نمودند که را پیش

ساخت که  این باوجود .باشدیمها توسط آن شده شنهادیپ هایحالتبه 

                                                                                                                                                                                                   

1Gheraphene 

2 Novoselove 

3 Geim 

4Transparency 

5 Hardness 

6 Antonis N. Andriotis 

ز چاپ ا ولی پس شده استناین ترکیب به صورت تجربی هنوز انجام 
 هایویژگیو  ، رفتار فلزیبه دلیل پایداری دینامیک یادشدهمقالۀ 
که  مورد توجه پژوهشگران قرار گرفت به طوریبا گرافن  همانند
 مؤثر  هایاملاز جمله تحرک پذیری آن و یا ع گوناگون هایویژگی

. دشبسیار سریع شناسایی  [21گاف نواری این ترکیب] بر باز شدن
میلادی با استفاده از نظریۀ  2017در سال دومین کار بر روی این ترکیب 

 هایابعبرای ت PBE9 [22]یب با تقر VASP افزارنرمتابعی چگالی و 
انجام  همکارانو  10دی ساندوالارنستو تبادلی همبستگی توسط 

تری از ساختارهای در پژوهش خود پایداری تعداد بیش هاآن [23]گرفت
را مورد بررسی قرار دادند.  BNبا بلور Siممکن برای ترکیب شدن اتم 

 میلادی  2017در سال  همکارانو  11شی جیا یوآنبر این  افزون
 Castep [24] افزارنرمبا استفاده از نظریۀ تابعی چگالی وابسته به زمان و 

بررسی قرار  را مورد BN2Siترکیب  12پلاسمون سطحی موضعیتشدید 
 بازۀهمه تقریب در بهاین بود که  یادشده نتیجۀ پژوهش [25دادند]
( برای این ترکیب جذب اتفاق ولت الکترون 4های پایین )صفر تا انرژی

 افزون ود.شی را شامل میترگستردهکه در مقایسه با گرافن بازۀ  افتدیم
دیگر به بررسی کاربردهای  هایپژوهشاین ترکیب، در  هایویژگیبر 

نظری  ۀمطالع نمونهبه عنوان  .احتمالی )بالقوه( آن پرداخته شده است
برای ذخیره سازی هیدروژن  monoBN2Siکه  دادنشان  همکارانو  سینگ

هیدروژن در شرایط دلخواه  ذخیره سازی که کردکارآیی دارد و پیشنهاد 
 [ امکان استفاده از این ترکیب 26] پذیر استمحیطی امکان

 [ و یا 27] 3NHو  2No ،NOجذب گازهای  حسگر برایبه عنوان 
 های اخیر در پژوهش[ 28] های لیتیمی نیزبه عنوان آند در باتری

ن ترکیب ای هایویژگیاز بررسی  ولی پیشمورد بررسی قرار گرفته است. 
حالت انبوهۀ آن مورد بررسی  هایویژگیدر حالت تک لایه و دو لایه، 

 هاییویژگبه بررسی  در نظر استدر این پژوهش گیرد بنابراین قرار می
ایجاد  در حالت انبوهه و شرایط لازم برای BN2Siی ترکیب الکترون ی،ساختار

 .ودشا استفاده از نظریۀ تابعی چگالی پرداختهساختارتک لایه و دو لایۀ آن ب
 

 بخش نظری
 اههمحاسب شرح

 یتابعۀ نظری چارچوب دریه اول هایمومفه از استفاده با پژوهش این 

7 Atomic arrangement 

8 Heyd-Scuseria-Ernzerhof 

9 Perdew-Burke-Ernzerhof 

10 Ernesto D. Sandoval 

11 Shi-Jia Yuan 

12 The Localized Surface Plasmon Resonances 

(۱)  Gheraphene       (۲)  Novoselove 

(3)  Geim        (4)  Transparency 

(5)  Hardness       (6)  Antonis N. Andriotis 

(7)  Atomic arrangement      (8)  Heyd-Scuseria-Ernzerhof 

(9)  Perdew-Burke-Ernzerhof     (۱0)  Ernesto D. Sandoval 

(۱۱)  Shi-Jia Yuan       (۱۲)  The Localized Surface Plasmon Resonances 
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 )ب(                                )الف(

       
 )د(                                  )ج(

       
 )و(                                 )ه(

       
 )ح(                                   )ز(

 ، BN 2×2.، )ب( ابرسلول BNترکيب  : ساختاربلوری )الف(1 شکل
 1حالت  ، )د(سازی ساختاریينهبهقبل از  BN2Siترکيب  1)ج( حالت 

 BN2Siترکيب  2حالت سازی ساختاری، )ه( ينهبهبعد از  BN2Siترکيب 
بعد از  BN2Siترکيب  2حالت  ، )و(سازی ساختاریقبل از بهينه

سازی از بهينه پيش BN2Siترکيب  3حالت سازی ساختاری، )ز( بهينه
 سازی ساختاری.بعد از بهينه BN2Siترکيب  3حالت  ساختاری و )ح(

 

 هایتقریباستفاده از  و 2با روش شبه پتانسیل (DFT)1چگالی
و تقریب چگالی  [22](GGA)3یافتهتعمیمیب شیب تقر مانند گوناگون
ا کد ی بهمبستگی ـ تبادلیل پتانسبرای تخمین  LDA(4(موضعی

و  Si ،N. از ترکیب عناصر دشومی انجاممحاسباتی کوانتوم اسپرسو 
B توانها میکه از میان آن آیدمیدستبههای گوناگونی ترکیب  

 اشاره نمود که  BN2Si [23]و  12BN)2(Si، 2BN)2(Si، 3BN)2(Siبه 
 گیردموردبررسی قرار می BN2Siترکیب  ویژه صورتبهدر این پژوهش 

  BNسازی ساختاری ترکیب از آن به ساخت و بهینه ولی پیش

                                                                                                                                                                                                   

1Density Functional Theory 

2Pseudo Potentials 

3Generalized Gradient Approximation 

 روش استفاده از بهينه پارامترهای محاسباتي در هایرامقد: 1 جدول

 PBEبا تقريب  BN2Si و BN سازی ترکيبپتانسيل برای شبيهشبه  

BN BN 2Si پارامتر
(I) 

BN 2Si
(II) 

BN 2Si
(III) 

Kpoint 4×10×10 4×12×12 4×12×12 6×8×8 

(Ry)cutwfcE 40 50 40 60 

 

          
 )ب(                                  )الف(

     
 )د(                                    )ج(

 BN2Siترکيب  1ب: حالت  BNبعدی بلور الف: ترکيب : ساختار سه2 شکل
 سازیاز بهينه پس BN2Siترکيب  3د: حالت  BN2Siترکيب  2حالت ج: 

 
برای  .شودپرداخته می PBE هایتقریبدر حالت بلوری با استفاده از 

ای ساختاری هگزاگونالی که دار BNساختاری ترکیب  یاههمشخص
 همکارانو  5نیان یانگ یو ایکسپژوهش  هایهیجاست از نت

(a.u.)4/71)=o(A2/49a=  2/67وc/a= [29]استفاده شده است  .
 1های گوناگون مطابق با شکل یگاهجادر  Siسپس با قرار دادن اتم

د که در هر حالت با استفاده از شوایجاد می BN2Siسه حالت ترکیب 
 یافت. ی ترکیب دستهاشبکهتوان به ثابت سازی ساختاری میبهینه

 BN2Siالکترونی و ساختاری، ترکیب  هایویژگیدر بررسی 
 هایتکه دارای کمی شدیل را برای محاسبات استفاده پتانسشبهش رو

و انرژی قطع تابع موج،  6شبکه هایهتعداد نقط مانند مؤثرورودی 
بهینه درج شده  ارهایمقد 1باشد و در جدول میسازی بهینه برای

4 Local Density Approximation 

5Xu, Yong-Nian 

6Kpoint 

(۱)  Density Functional Theory     (۲)  Pseudo Potentials 

(3)  Generalized Gradient Approximation    (4)  Local Density Approximation 

(5)  Xu, Yong-Nian      (6)  Kpoint 
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ز اپس  اههسازی این کمیت در همۀ محاسبیکسان برایاست. که 
ا مورد استفاده قرار ههرا در محاسب 60سازی انرژی قطع انجام بهینه

 شودده مینامیضمنی تعداد نقاط شبکه  صورتبه. کمیتی که گرفت
است که باید حل شود تا  ییاههدر اصل بیانگر مفهوم تعداد معادل

 ذکر است که هر چه یک ساختار شایان. به دست آیدسرانجام تابع موج 
تری مهای کتر باشد برای تعریف سلول واحد آن به تعداد اتممتقارن

 الف 1شکل  صورتبهدر اصل  BNسلول واحد ساختار  بنابرایننیاز است. 
 یاههاین پژوهش و یا مقال یاههی که در محاسباشبکهاست و ثابت 

 بنابراینباشد. می یادشدهد مربوط به شکل شوبیان می هاپژوهشسایر 
 .آیدیم درب  1دو برابر و به شکل  yو  xهای را در جهت BNساختار  برای

 

 و بحث هاهیجنت
 پارامترهای ساختاری

ها چینش اتم چگونگی BN2Siدر ایجاد ترکیبی با فرمول شیمیایی 
درکدام بخش بلور قرار بگیرد  Siاتم  کهاین برحسببسیار اهمیت دارد 

سه حالت ممکن برای  1وجود دارد که در شکل  BN2Siسه مدل بلور 
 سلول ساختارسازی ساختاری به همراه از بهینه پسو  پیشاین ترکیب 

نمایش داده شده است. در حالت نوع  BNترکیب  2×2واحد و ابرسلول 
پیوند  Si-Bو  Si-Nیگزاکی ز)ج( و )د((، میان دو چینش  1شکل )اول 

یک ( )ه( و )و( 1شکل )در حالت نوع دوم کهدرحالیبرقرار شده است 
 پیوند ایجاد B-Nیگزاکی از زبا یک چینش  Siاز اتم  یگزاکیزچینش 

)ز( و )ح( نشان  1شکل که در  BN2Siدر حالت نوع سوم بلور . کندمی
 و میان دو چینش زیگزاکی شوددیده میداده شده است تقارن وارونی 

N-Si-B.  وB-Si-N  شده است. لازم است پایدارترین حالت  برقرارپیوند
ترین و کم هااتمنیروی وارد بر  ترین مقداربرمبنای کم BN2Siترکیب 

سازی ینهبه ازد که این امر با استفاده شومقدار انرژی بلور تعیین 
نمایی  2شکل یابد. در تحقق می های اتمیپارامترهای شبکه و موقعیت

سازی از بهینه پس BN2Siو هر سه حالت  BNبعدی از ترکیب سه
قرار گرفتن چگونگی نمایش داده شده است تا  PBEساختاری با روش 

 تابعیۀ نظری روش به اههمحاسب درد. شویه ساختار مشخص لا دوهر 
 ایی تجرب هایهیجنت بر است ممکن ورودی اطلاعات کهاین باوجود  چگالی
 گوناگون هایحجم به بوطرم انرژیۀ مقایس با ولی باشند، استوار نظری
  و ییشناسا را انرژی ترینکمت با حال پایدارترین توانمی واحد، سلول

 نیترمهم از یکی. یافت دست بهینه ساختاری پارامترهای به آن دنبال به

                                                                                                                                                                                                   

مدول حجمی معیاری از سختی بلور یا انرژی لازم برای ایجاد یک تغییر شکل ( ۱)

 هد شد.تر خوامعیین است، به طوریکه هر چه مدول حجمی بزرگتر باشد، بلور سخت

 حجم برحسب انرژی یاهتغییراست.  شبکه ثابت ساختاری، پارامترهای
 :آیدمی دست به زیر شکل به [30]مورناگونۀ معادل با

(1) 
E(V) = E0 +

B0V0
𝐵0
′ [

V

V0
+
(
V
V0
)
1−𝐵0

′

− 𝐵0
′

𝐵0
′ − 1

] 
 

ی دردما پایه حالت انرژی 0E اولیه، سلول حجم 0V رابطه این در که
 مشتق B' و 1حجمی مدول 0B پاسکال، یگاگ صفر فشار وصفرکلوین 

 یابد فزایشا dpمقدار  به حجم واحد در فشار اگر. است مدول حجمی
 عبارت دو این نسبت از .یافت خواهد اهشک dv-مقدار  به نظر مورد حجم

 :شودمی فیتعر ریز صورتبه که آیدمیدستبه حجمیمدول 
 

(2) B = −V
dP

dV
 

 

گیرد ا در دمای صفر کلوین صورت میههکه محاسببا توجه به این
انرژی  یاهیجه رابطۀ تغییرنت درو  (dS=0) آنتروپی ثابت است بنابراین

dU = TdS − PdV شکل بهdU = −PdV یابد که در آن تقلیل می
dU :تغییرانرژی ناشی از تغییر حجم است و سرانجام خواهیم داشت 

(3) B = −V
𝑑2𝑈

𝑑𝑉2
 

 

آن  تراکمتر و خاصیت تر باشد بلور سختهر چه این کمیت بیش
  BNاز پارامترهای ساختاری برای  آمدهدستبه هایهیج. نتتر استکم

نشان داده شده  2جدول در  PBEبا تقریب  BN2Siو هر سه حالت ترکیب 
داگانه صورت جهای شبکه بهکه ثابتذکر است با توجه به این شایان .است
ازی سبهتر، بهینه هایهیجشوند برای به دست آوردن نتمی سازیبهینه

 دگیری برای هر یک از ساختارها در سه مرحله انجام میساختارپارامترهای 
گوناگون  aمرحلۀ اول: بررسی انرژی ساختار به ازای ثابت شبکۀ 

 تجربی c/aو نسبت 
 c/aهای مرحلۀ دوم: بررسی انرژی ساختار به ازای نسبت

 شده در مرحلۀ اولبهینه aگوناگون و ثابت شبکۀ 
 aۀ ثابت شبک یساختار به ازا یانرژ یبررسمرحلۀ سوم: 

 شده در مرحلۀ دومینهبه c/aو نسبت  )بهینۀ مرحله اول( گوناگون
 BN2Siکه نتیجۀ تجربی برای ثابت شبکۀ ترکیب با توجه به این

ه بر ی بهینه را با تکیهاشبکهثابت  بنابراینباشد، در دست نمی
  می رفت که انتظار گونههمانو  شدانرژی محاسبه  ترینکمدستیابی به 

 BNنسبت به  BN2Siترکیب  ثابت شبکۀ  Siتوجه به حضور اتمبا 
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هر  و BN برای ترکيب cohE و ساختاری پارامترهای: نمايش 2 جدول
 PBEبا تقريب  BN2Si سه حالت ترکيب

Si2BN 
(III) 

Si2BN 
(II) 

Si2BN (I) BN پارامتر 

وم
 س

لۀ
رح

 م

24/1301 33/2015 02/2012 23/305 V0(a.u.)3 

40/12 18/12 17/12 74/4 a0(a.u.) 

30/154 10/79 90/87 80/188 B(Gpa) 

00/1 00/1 00/1 67/3 B’ 

95/4 37/3 14/2 23/5 Ecoh(eV/N) 

26/79- 85/53- 31/34- 65/83- EFormation (eV) 

 

ها هذکر است که مقایسۀ میان ثابت شبک شایانپیدا کرد. البته افزایش 
 انجام بگیرد. BNثابت شبکۀ  دو برابربا  BN2Siباید میان ثابت شبکۀ ترکیب 
عنوان ابزاری برای شناسایی آن بهتوان از کمیت دیگری که می

[ که بیانگر 31است] 1ساختارهای پایدارتر استفاده نمود انرژی همدوسی
 ۀدهند لیهای تشکاتمانرژی است که باید به یک ساختار بلوری داده شود تا 

 آید:های آزاد تبدیل شوند و رابطۀ آن به شکل زیر به دست میبه اتمبلور 
 

(4) Ecoh = −
1

N
(Esolid −∑EA

isolated

A

) 

 

 Esolidبیانگر انرژی همدوسی،  𝐸𝑐𝑜ℎها، تعداد اتم Nدر این رابطه 
𝐸𝐴بلوری و  ساختارانرژی یک 

𝑖𝑠𝑜𝑙𝑎𝑡𝑒𝑑 های تشکیل دهندۀ نیز انرژی اتم
 نشان داده شده است. 2در جدول  𝐸𝑐𝑜ℎبلور در حالت آزاد است که

 تهتوان به سه دسرا مینیروهایی که در انسجام مواد جامد سهیم هستند 
نیروی کولنی، مغناطیس و گرانش تقسیم نمود که نیروی مغناطیس و 
گرانشی سهم بسیار ناچیزی در انرژی همبستگی دارند و سهم عمدۀ آن 

 -(N/1)ناشی از نیروی کولنی است. ممکن است در برخی منابع عبارت 
ۀ وم مشابدر فرمول قرار نگرفته باشد که در این صورت اشاره به مفه

دارد. دلیل حضور این جمله در رابطۀانرژی  2دیگری با نام انرژی تشکیل
همبستگی این است که این انرژی را به کمیتی قابل مقایسۀ برای 

 های گوناگون تبدیل سازد. ساختارها در فازهای گوناگون و تعداد اتم
اتم  دولت بر تعدااین کمیت را در ساختارهای گوناگون با واحد الکترون

(eV/N) که  که انرژی تشکیلکنند. درحالیصورت مثبت گزارش میو به
برابر است با مقدار انرژی که لازم است تا یک ساختار از عناصر سازندۀ 

و  کنندولت بیان میصورت منفی، با واحد الکتروند را بهشوآن تشکیل 

 به شکل زیر است: BN2Siرابطه آن برای ترکیب 
 

(5) Eformation = (E𝑆𝑖2𝐵𝑁 − 𝑛𝑆𝑖E𝑆𝑖
iso − 𝑛𝐵E𝐵

iso − 𝑛𝑁E𝑁
iso) 

 

                                                                                                                                                                                                   

1Cohesive Energy 

 
  BN2Siهر سه حالت ترکيب : نمودار انرژی بر حسب حجم 3 شکل

 PBEبا تقريب 

 
هر یک  انرژی isoEانرژی ساختار بلوری،  Si2BNEدر این رابطه 

 ذکر است شایانهای تشکیل دهندۀ بلور در حالت آزاد است اتماز 
برابر  4باشد که اتم می 16که این ساختار در حالت انبوهه دارای 

اختار های ستعداد اتم بنابراینآید میفرمول شیمیایی آن به حساب 
 4و  4، 8شود به ترتیب برابر با نشان داده می Nnو  Sin ،Bnکه با 

شود با مقایسۀ انرژی مشاهده می 2جدول  هایهیجتوجه به نتاست. با 
 BN2Siگانۀ های سهو انرژی تشکیل هر یک از حالت همدوسی

ین اختلاف تربزرگدارای  BN2Siمشخص است که حالت سوم 
انرژی میان حالت بلوری و آزاد و در نتیجه پایدارترین حالت است 

های بر آن با مقایسۀ نمودارهای انرژی بر حسب حجم حالت افزون
 د.شوید میأیتیجه نتاین نمایش داده شده است،  3شکل که در  گانهسه

راه دیگری که برای تشخیص پایدارترین حالت در شرایط فشار 
آنتالپی مقدار .توان از آن بهره برد، آنتالپی ساختار استمیصفر 
دست به H=E+PVۀ در فشار ثابت است و از رابطی یک ساختارگرما

است. ی ساختاردرون یانرژ Eآنتالپی و Hرابطه  ینکه در ا آیدیم
ییر تغ ین،براد. بناشوگیری اندازهیم صورت مستقبهتواند یآنتالپی نم

 آنتالپی مجموعییرتغگردد. بیان می H=∆E+∆P∆V∆با رابطه آنتالپی
ع حالت تاب آنتالپی .باشدیو کار انجام شده م یداخل یدر انرژ ییرتغ

، یعنی یانیپاو  یهحالت اول ینب یاهییرمقدار وابسته به تغ ینبوده و ا
 باشد،یم یمیایی،در مورد واکنش ش هافراوردهها و دهندهواکنش

 .آنتالپی مهم استییر تغ ین،بنابرا
 و  یابدمییش فشار آنتالپی افزا یشبا افزا BN 2Siیبدر ترک

دارای  BN(III)2Siدر فشار صفر ترکیب در حالت  4شکل به با توجه 
 :ترین مقدار آنتالپی استکم

2Formation energy (۱)  Cohesive Energy      (۲)  Formation energy 

2000             1800             1600            1400              1200 

162.4- 

162.6- 

162.8- 

163.0- 

163.2- 
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 PBEبا تقريب  BN 2Siهر سه حالت ترکيب: نمايش آنتالپي 4 شکل

 
 آن  بقطول پیوند یک ساختار کمیت دیگری است که از تطا

 .تر بهره بردتوان برای دستیابی به ساختار مناسبتجربی می هایهیجنت با
 یاههبا استفاده از مقال BNدر حالت انبوهه تنها طول پیوند ترکیب 

تنها طول پیوندها  BN2Siدر دسترس است و برای سه حالت ترکیب 
[ 18]همکارانو  آنتونیس ان اندریوتیس در حالت تک لایه در مقالۀ

 بنابراین. به آن اشاره شده است 3جدول باشد که در در دسترس می
 شداقدام به ایجاد ساختار تک لایه  BN2Siبرای هر سه ساختار ترکیب 

ه است و با استفاده از طول پیوند شدکه جزئیات آن در آخر مقاله ذکر 
 شود که طول پیوند ساختار تک لایۀمی دیده در حالت تک لایه

BN(III)2Si. باشدها در توافق میبا سایر پژوهش. 

ز حالت تجربی ا هایهیجکه نتذکر است با توجه به این سرانجام شایان
در دسترس نبود با تکیه بر انرژی کل، انرژی  BN2Siانبوهۀ ساختار 

همدوسی، آنتالپی و طول پیوند ساختارهای بهینه، اقدام به شناسایی 
ظری ن یاههی که بر مبنای محاسبهایهیجبر نت افزون .شدپایدارترین حالت 

شد را  BN2Siچه باعث ناپایداری دو حالت دیگر ترکیب به دست آمدند آن
دلیل ناپایداری،  BN(I)2Siتوان به این صورت توجیه نمود که در ساختار می

سو در بالا با دو اتم از یک Siاتم  کهطوریبهچینش نامساعد ساختار است 
B  پیوند دارد و در پایین با دو اتمN  ها باعث کاهش طول پیوند تفاوتو

شود که در مقایسه با شود و همین امر باعث میتقارن ساختار می
BN(III)2Si تری باشد. در ساختار دارای انرژی بیشBN(II)2Si  طول پیوند

Si-Si  تر از طول پیوند آنگستروم بیش 0/4در حدودB-N یجه گردد در نتمی
نیست که بتوانند روی هم  B-Nمقایسه با  قابل Si-Siساختار زیگزاکی 

)بخش و، ه (  1شکل که در  گونههمانمنطبق شدن  برایمنطبق شوند و 
د و شوزیادی می یاهای ساختار دستخوش تغییرههیو، زاشوددیده می

 یابد.میتقارن ساختار کاهش 

                                                                                                                                                                                                   

1Short Range 

 هر سه حالت ترکيب طول پيوند وحالت انبوهه درBNترکيب: طول پيوند 3 جدول
BN2Si  با تقريبPBE  اههمقال يرسادر حالت انبوهۀ کار حاضر و تک لايۀ. 

Si2BN 
(III) 

Si2BN 
(II) 

Si2BN (I) BN پارامتر  

50/1 71/1 50/1 45/1 B-N 

ضر
حا

ار 
 Si-N - 83/1 72/1 78/1 ک

95/1 90/1 90/1 - Si-B 

23/2 13/2 20/2 - Si-Si 
)c(47/1 )b(47/1 - (a)44/1 B-N 

ت
الا

مق
ایر

 س

- - - - Si-N 

- - - - Si-B 
)c(24/2 )b(13/2 - - Si-Si 

  (c): [23]  (b): [18]  (a): [29]   
 

  BN(III)2Si ترکيب ،cohEساختاری،  پارامترهای :4 جدول
 PBEsol, HSE, LDA, Vdwبا تقريب 

Vdw HSE PBEsol LDA PBE پارامتر  
12/17 15/12 26/12 23/12 40/12 a(a.u.) 

وم
 س

لۀ
رح

م
 

137/60 00/280 40/158 10/156 30/154 B(Gpa) 

57/2 00/1 80/2 36/2 00/1 ’B 

93/4 03/5 31/4 01/3 95/4 Ecoh(eV/N) 

84/78- 55/80- 94/68- 17/48- 26/79- EFormation (eV) 

 

نکتۀ دیگری که باید بدان اشاره نمود این است که همین  ولی
گیرد تغییر در تقارن، در ساختارهای متشکل از دو لایه نیز صورت می

اساسی  یاهنیز دچار تغییر z، در راستای yو  xبر راستای افزون یعنی 
، ثابت BN(II)2Siو  BN(I)2Siکه در دو حالت  طوریشود به می

 .یابدافزایش می BN(III)2Siپس از واهلش نسبت به حالت  cشبکۀ 

عنوان پایدارترین حالت انتخاب به BN(III) 2Siکهبا توجه به این
اگون های گوندر ادامه تنها برای این حالت تقریب بنابراینشده است 

 سازی ساختاری مورد استفاده بهینه برای PBEsolو  LDA مانند
ذکر  4جدول در  PBEتقریب  هایهیجمقایسۀ نت برای. گیردقرار می

تاری ساخ هایویژگیکه نتیجۀ تجربی از . با توجه به اینشده است
نرژی ا را بر مبنای هایهیجنت بنابراینباشد در دسترس نمی ترکیب

  PBEکه بر طبق آن تقریب  گیردهمدوسی مورد ارزیابی قرار می
. دهدترکیب را در اختیار قرار میاز لحاظ انرژی توصیف پایدارتری از 

 نابراینبدانیم که این مورد را برای انتخاب تقریب کافی نمیجااز آن ولی
  .گیردهای گوناگون انجام میها را با تقریبدر ادامه سایر بررسی

در این  است. یبریدتوان از آن بهره برد روش هکه می یگریروش د
 2(LRو بلند برد ) 1(SRۀ کوتاه برد )مؤلفروش جملۀ انرژی تبادلی به دو 

2Long Range 

25          20          15            10            5             0             5- 

161.0- 

161.5 

162.0- 

162.5- 

163.0- 

163.5- 

(۱)  Short Range        (۲)  Long Range 



 1400، 3، شماره 40دوره  . . . BN2Siساختاری و الکتروني  هایويژگيچينش اتمي و  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران
 

 135                                                                         علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 PBEشود و بخش بلند برد آن با جملۀ بلند برد روش تقسیم می
 برد هیبریدی، اثر تبادلی کوتاه هایبه بیان دیگر تابع [32د]شومیجایگزین 

ه وسیلینبدگیرند و ی جملۀ تبادلی دقیق به کار میجابههارتری فوک را 
ول های معمدر همگرا شدن و کوتاه شدن زمان محاسباتی که با تقریب

 یانرژ سرانجامو  [33سزایی دارند]شوند، نقش بهی همگرا میسختبه
 :آیدیمدر یربه شکل ز یهمبستگ یتبادل

 
 

(6) 𝐸𝑥𝑐
𝐻𝑆𝐸 = a𝐸𝑥

𝐻𝐹,𝑆𝑅(𝜔)(𝜔) + (1 − 𝑎)𝐸𝑥
𝑃𝐵𝐸,𝑆𝑅(𝜔)

+ 𝐸𝑥
𝑃𝐵𝐸,𝐿𝑅(𝜔) + 𝐸𝑐

𝑃𝐵𝐸 
 

𝐸𝑥در این روش 
𝐻𝐹,𝑆𝑅(𝜔) ،جملۀ تبادلی کوتاه برد هارتری فوک 

𝐸𝑥
𝑃𝐵𝐸,𝑆𝑅  و𝐸𝑥

𝑃𝐵𝐸,𝐿𝑅  روش بلندبردجملات تبادلی کوتاه برد وPBE 
𝐸𝑐و 

𝑃𝐵𝐸  جملۀ همبستگی روشPBE  هستند که جزئیات مربوط به
[ 35] و [34] هایدر مرجع توانرا میاین رابطه  هاهپارامترها و جمل

 تر قرار داد. استفاده از روش هیبرید ترکیب را مورد بررسی بیش
تری نسبت به روش ی کوچکهاشبکهساختاری با ثابت  نظراز 

PBE نمایدتوصیف می 
لازم است تقریب واندروالس  ،ای ترکیببا توجه به ماهیت لایه

 نیز مورد استفاده قرار گیرد. دلیل استفاده از تقریب واندروالس 
 در فصل مشترکگاه مواد در این امر نهفته است که هردر این دسته از 
ته باشند، داش پوشانی ضعیفیتوابع موج الکترونی هم ،دو یا چند ماده

ع چگالی تاب زتوزیعبادافعۀ کولنی به علاوۀ اصل طرد پائولی سبب 
 -های معمول برای تابعی تبادلیاین وضعیت، تقریبدر  خواهند شد
های دوربرد پراکندگیممکن است توصیف مناسبی از  همبستگی

 ندهند. در روش واندروالس بخش انرژی تبادلی همبستگی  یهارا
 [:36به شکل رابطۀ زیر است]

 

(7) 𝐸𝑥𝑐 = 𝐸𝑥
𝐺𝐺𝐴 + 𝐸𝑐

𝐿𝐷𝐴 + 𝐸𝑐
𝑛𝑙 

 

𝐸𝑥در این رابطه 
𝐺𝐺𝐴 ه یافته است کبیانگر تقریب شیب تعمیم 

ی های گوناگونهای واندروالس گوناگون این جمله با تقریبدر روش
 یافتهاز تقریب شیب تعمیم DF-vdW1در روش  شودجایگزین می

revPBE2 [37] در روش ،DF2-vdW3  از تقریبPW864 [9،383] 
-optPBEهای واندروالس نیز از تقریب و در دو روش دیگر از روش

vdW  وoptB88-vdW [40،41 ]د. عبارت شواستفاده می𝐸𝑐
𝐿𝐷𝐴 

𝐸𝑐و جملۀ LDAبیانگر تقریب چگالی موضعی 
𝑛𝑙 صورت تقریبی به

ابعی های غیرموضعی است و شامل تبیانگر تأثیر همبستگی الکترون
 های دور والس در فاصلهکنش واندراین تابع تأثیر برهم است که،

                                                                                                                                                                                                   

1Van der Waals-Density Functional 1 

2Revised Perdew–Burke–Ernzerhof 

 در این گیرد.را در نظر می های نزدیکفاصله به همراه میرایی در
استفاده شده است. در روش واندروالس  vdW-DFپژوهش از روش 

 کهبا توجه به این شود وتری میهای دوربرد توجه بیشبه اندرکنش
انی پوشهای موجود در دو لایۀ ساختار همهای الکترونبین تابع موج

 cشبکۀ  بترا با ثا ساختار بنابراینشود ضعیفی در نظر گرفته می
 دنکراظ نماید تا تأثیر لحیها توصیف متری نسبت به سایر تقریببزرگ

عیت ای و تغییر موقپوشانی باعث از بین رفتن ساختار لایهاین هم
 شود بینی میو پیش نگردد cمحور های هر لایه در راستای اتم

 صورت تجربی باید ثابت شبکۀدر صورت ساخت این ترکیب به
 تر باشد.به روش واندروالس نزدیک آمدهدستبه

صورت خلاصه توضیحی برای مدول حجمی اگر بخواهیم به
 دهیم تا بتوان در ذهن به معیاری از بزرگ یا کوچک بودن  یهارا

 مدول یدارا یاماده نمود کهفرض توان این کمیت دست یافت می
 برابر با یپاسکال است. در صورت اعمال فشار یگاگ 88ی حجم

یافت درصد کاهش خواهد  1اندازۀ پاسکال، حجم ماده به یگاگ88/0
شود که سه تقریب می دیده 4جدول  هایهیجپس با توجه به نت

PBE ،LDA  وPBEsol  ی برای امرتبههمیب تقربه مدول حجمی
 کنند و با اعمال تأثیر نیروی واندروالس میانبینی میترکیب پیش

 دیابار در برابر فشار افزایش میهای ساختار انعطاف ساختلایه
توان تری میکه در روش واندروالس با اعمال فشار کمطوریبه

حجم ساختار را کاهش داد. در روش هیبرید تأثیر در نظر گرفتن 
جملۀ کوتاه برد هارتری فوک منجر به ساختاری با ثابت 

ر ساختار در برابر تغیی مقاومتد و همین امر نیز شتر شبکۀکوچک
 دهد.اعمال فشار را به طرز چشمگیری افزایش می واسطهبهحجم 

 

 چگالی حالت الکترونی

 فیها توصحالتی توسط چگال یانرژ یفالکترون در ط یعتوز
و  PBEبا تقریب  BNچگالی حالت کل ترکیب  5. در شکل شودیم

 .های گوناگون نمایش داده شده استبا تقریب BN(III)2Siترکیب 
ی های گوناگون، انرژسازی و امکان مقایسه میان تقریبیکسان برای

 ها به نقطۀ صفر انتقال داده شده است. فرمی در تمام چگالی حالت
وار ترین نگاف نواری اختلاف انرژی بالاترین نوار ظرفیت و پایین

الف و هم  5شکل که در  گونهرسانش است و بر همین مبنا نیز همان
 BNباشد ترکیب می دیدندر بخش بعد و نمودار ساختار نواری قابل 

  ،باشدولت است و عایق میالکترون 7/4دارای گاف نواری در حدود 

3Van der Waals-Density Functional 2 

4Perdew-Wang 96 

(۱)  Van der Waals-Density Functional 1    (۲)  Revised Perdew–Burke–Ernzerhof 

(3)  Van der Waals-Density Functional 2    (4)  Perdew-Wang 96 
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و  PBEبا تقريب  BNترکيب  های الف:چگالي حالت : نمايش5شکل 

 ، PBEsolو د:  LDA، ج:  PBEب: با تقريب  BN(III)2Siترکيب 
 HSE ، و: Vdw ه:
 

رسانایی  ویژگیساختار  Nو  Bدر کنار  Siکه بر اثر حضور اتم درحالی
 های ترکیبطور که در چگالی حالت همۀ تقریبکند و همانپیدا می

BN(III)2Si هانیز مشخص است گاف انرژی صفر است و در همۀ تقریب 
نقش عمده را در بسته شدن گاف  Bو  2Siو  1Si هایاتم pاربیتال 

های گوناگون اتمp و  sهای برای بیان سهم اربیتال انرژی به عهده دارند
 6شکل های ساختار مطابق ساختار واقع در بالای لازم است اتم نخست
ن های گوناگوهای اتمد. با مقایسۀ میان چگالی حالتشوگذاری شماره

های معادل را شناسایی و در نمایش چگالی حالت جزئی توان اتممی
، ادشدهیهای معادل اکتفا نمود. بر طبق روش تنها به نمایش یکی از اتم

 Si2, Si4=Si1, Si2=B1, B2=N1N=3های معادل به شرح زیر است: اتم
های غیر معادل نشان های جزئی اتمچگالی حالت 6شکل در  بنابراین

 داده شده است
ۀ پایین، بازهای )ب(، )د( و )و( در بخش 6شکل که بر طبق 

میانه و بالای نوار ظرفیت مشارکت عمده در تشکیل چگالی حالت 
باشد می Bو  N ،1Siهای اتم pکل به ترتیب مربوط به اربیتال 

پایین  هایهاحی)و( و )ح( نهای بخش 6شکل که بر طبق درحالی
ایجاد  2Siو  1Siهای اتم pصورت عمده توسط اربیتال نوار رسانش به

بخش  6شکل ها در سهم اربیتال دیدندر  برای سادگیشده است. 
های گوناگون )ت( نمایشی یکپارچه از چگالی حالت جزئی اتم

 ترکیب رسم شده است.
 

 چگالی ابر الکترونی

ای دو نوع پیوند و برهمکنش مورد توجه است. های لایهدر ساختار
 های یک لایه برقرار استکه میان اتم 1ایدرون لایه کنشبرهمسواز یک

                                                                                                                                                                                                   

1Intra-layer interactions 

 
 

 

 PBE با تقريب BN(III)2Siهای جزئي چگالي حالتنمايش  :6 شکل
 

های گوناگون که در بین لایه 2ایکنش میان لایهو دیگری برهم
ی خوببهطور معمول بهای پیوندهای درون لایه ترکیب برقرار است.

وند که پیدرحالیمشخص و تحت تأثیر پیوند کووالانسی هستند 
های پراکندگی، ای حاصل تعامل میان سه عامل نیرولایهمیان

های الکترواستاتیک و دافعۀ پائولی است و این سه عامل برهمکنش
ک شوند و تعیین نقش نسبی هر یای میباعث تشکیل ساختارهای لایه

مشخص کردن  یبراای لایهدر ایجاد پیوند میان شدهیاد هایاز عامل
مواد  یطراح ها وآنیکی و الکترومکان یکیالکترون یکی،مکان هایژگیوی

های پیوند میان اتم .[42،43]است یبا عملکرد مورد نظر ضرور نوین
تقسیم کرد. در گرافن  و . . . σ ،π ،δتوان به چندین نوع یک لایه را می
تار این ساخ بنابراینهای کربن برقرار است میان اتم 2spهیبریداسیون 

های است و با توجه به یکسان بودن اتم πو یک پیوند  σدارای سه پیوند 
یۀ باشد و لایۀ دوم نسبت به لاتشکیل دهندۀ تک لایۀ آن، قطبی نمی

یک اتم از لایۀ دوم  نمونهعنوان که بهطوریجا شده بهاول کمی جابه
 BNترکیب  در ولیگیرد وجهی لایۀ اول قرار میدر بالای مرکز شش 

های که در الکترون Nو  Bبا توجه به اختلاف الکترونگاتیوی میان 
تم یابی در اطراف اتری به موضعکنند تمایل بیششرکت می πپیوند 

N های انرژی در ساختار نواری این دارند و همین امر باز شدن تراز
د شود و همچنین باعث میشوعایق در آن می ویژگیترکیب و پیدایش 

های ایجاد برهمکنشسبب  هالعام یناطور جزئی قطبی شود ترکیب به
 شود یبور م یتریدن نانوساختارهایدر  یههمسا هاییهلا ینب لببهلب

 . گیرندجایی روی هم قرار میگونه جابههای آن بدون هیچو لایه

2Inter-layer interactions 
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(001) (100) (110) 

 )ج( )ب( )الف(
 تقريببا استفاده از  BN2Si: نمايش چگالي ابر الکتروني ترکيب 7 شکل

P BE )(110)و )ج( صفحۀ  (100)، )ب( صفحۀ (001)صفحۀ  )الف 

 
های آن روی هم است و لایه BNبا ساختار  همانندنیز  BN2Siساختار 

 ،ساختارگیرند و در این ترکیب با توجه به کاهش تقارن قرار می
 که  گونهند همانشومی 1در نقاط تقارنی دچار تبهگنی πپیوندهای 

از  یهدر هر لا ،BN-hو  گرافننشان داده شده است همانند 7شکل  در
BN2Si که لیاند، درحاشدهها با پیوند کووالانسی به هم متصل نیز اتم

س . نیروی واندروالدارد ها وجودیهلا یندر ب یواندروالس یفضع یروهاین
 دوقطبی القایی و دوقطبی ـ دوقطبی، دوقطبیـ  دوقطبیبه سه نوع 

 گردد.دوقطبی القایی تقسیم می ـ القایی
 که ساختار دارای قطبش دائمی نیستبا توجه به این BN2Siدر ترکیب 

 راینبنابکند ای ایجاد میای بار در آن قطبش لحظهلحظه یاهو تغییر
ار نتیجۀ آثدوقطبی است که  ـ پیوند واندروالس آن از نوع دوقطبی

 ی ندارند.مبار دو ساختاری است که دوقطبی دایهمبستگی بین توزیع 

 

 ساختار نواری الکترونی

 و بلور ماهیت به توانمی ترکیب هر نواری ساختارۀ محاسب با
 ودنرسانا بیمنتوان به ماهیت عایق یا . از جمله میبرد پی آن هایویژگی

ه با توجه ب نخست ترکیب نیز دست یافت. در هر ساختار لازم است
تشابه  اوجودبساختار منطقه بریلوئن، نقاط با تقارن بالا را انتخاب نماییم. 

 که تقارن با توجه به این ولیو گرافن  BN2Si ،BNساختاری میان 
 نقاط تقارنی آن متفاوت بنابراینکاهش یافته است  BN2Siدر ترکیب 

 M-Γ-1Aاست. مسیر تقارنی این ساختار را با نقاط  یادشدهو ترکیب از د
 . 1A):-(0/5,0,0/5برابر است با:  1Aمختصۀ نقطۀ  شدانتخاب 

با توجه به اختلاف  شودمیدیدهالف  ـ 8شکل که در  گونههمان
، BNب ترین نوار رسانش ترکیانرژی میان بالاترین نوار ظرفیت و پایین

که نوارهای ظرفیت و آید درحالیاین ترکیب عایق به حساب می
رسانایی در این  ویژگیدر هم فرو رفته و باعث  BN2Siرسانش ترکیب 

 کر شدذچه در بخش چگالی ابر الکترونی ترکیب هستند در ادامه آن

                                                                                                                                                                                                   
1Degeneracy 

 
با تقريب  BNترکيب  : نمايش ساختار نواری الکتروني الف:8 شکل
PBE و ترکيب BN(III)2Si های ب:تقريب با PBE :ج ، PBEsol  و

  HSE ، و:Vdw  ، ه:LDA  د:

 
که چینش اتمی بر این افزون Nو  B هایدر کنار اتم Siحضور اتم 

کند، تا حدود زیادی کشش موضعی ساختار را دستخوش تغییر می
ساختار  بنابراینرا کاهش داده و  Nبه سمت اتم  πهای پیوند الکترون

 انایی در ترکیبرس ویژگیالکترونی ترکیب نیز تغییر کرده و منجر به ایجاد 
 گرافن است. همانند ویژگید که این شومی

 
 BN2Siلایۀ ساختار تک

و  BNگرافن،  مانندچه در ابتدا باعث اهمیت ساختارهایی آن
BN2Si  ی وبعددهای ای و امکان تشکیل تک لایهلایه ویژگیشده بود

ای ههای پایدارتر این ساختارها بوده است. در سایر پژوهشو یا چندلایه
مورد بررسی  Si2BNانجام شده در حالت تک لایه نیز هر سه ساختار 

، BN2Siبرای بررسی پایدارترین حالت ترکیب [. 23،18قرار گرفته است]
 9ل شکاز نمودار مدهای فونونی بهره گرفته شده است همان گونه که در 

منفی برای  هایرادارای مقد BN (I) & (II)2Siترکیب  شودمیدیده
 باشد که این امر بیانگر ناپایداری  این دو ساختار است.بسامد مدها می

ان مناسب می خلألازم است که به هنگام تشکیل ساختار تک لایه،
نمایش داده شده است  10شکل ها را تعیین نماییم که این امر در یهلا

آنگستروم انرژی  12ها با انتخاب خلأ در حدود و برای همۀ تقریب
 که افزایش خلأ تأثیری طوریساختاربه پایداری لازم رسیده است به

  یمحسوس ییرتغ یچو بعد از واهلش ساختار هبر انرژی ساختار ندارد 
امر اطلاق  یننشده است که ا یجادا zی ها در راستااتم یتدر موقع

با توجه با پایدار بودن سومین  دهدیقرار م یدرا مورد تائ یعنوان دو بعد
  هاۀ میان لایهسازی فاصلتنها برای این حالت به بهینه بنابراینحالت ترکیب 
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  BN(II)2Si، )ب(: BN(I)2Si: ساختار نواری فونوني ترکيب )الف(: 9 شکل

  BN(III)2Si)ج(: و 

 
 پرداخته شد. این ترکیب 10شکل های گوناگون مطابق با استفاده از تقریب

 فلزی است و طول پیوندهای ویژگیدر حالت تک لایه همچنان دارای 
 هایهیجه و نتیافت به حالت انبوهۀ تغییرصورت بسیار جزئی نسبت آن به

برای حالت تک لایه برابر است با:  PBEطول پیوند با تقریب  حاصل از
)oN:1/47(A-B،)oN:1/77(A-Si،)oSi:1/96(A-B  و)oSi:1/47(A-Si 

ربوط به ترین تغییر مکه در مقایسه با طول پیوند در حالت انبوهه بیش
آنگستروم کاهش یافته است.  3/0است که در حدود  B-Nپیوند 
آنگستروم  1/0طور میانگین به Siکه پیوندهای منتهی به اتم درحالی

افزایش یافته است. در حالت تک لایه همچنان پیوند کووالانسی میان 
 ای وجود دارد و تنها پیوند ضعیف واندروالس با های درون لایهاتم

فقدان  ولین رفته است در نظر گرفتن خلأ و مجزا کردن یک لایه از بی
 همین نیروی ضعیف منجر به تغییراتی در طول پیوند ساختار شده است.

 
 تشکیل ساختارهای دو لایه

 نسبت به گرافن از یک ویژگی انباشتگی خاص BN2Siو  BNترکیب 
برخوردارند که امکان تشکیل تک لایه را برای این ساختارها دشوار 

 هایقطبی بودن جزئی وایجاد برهمکنش ویژگیبر آن افزون سازد. می
د که تشکیل شوهای مجاور باعث میهای همسایهلب بین لایهبهلب

ه تک تری نسبت بصورت چندلایه از پایداری بیشبه یادشدههای ترکیب
 خلأ با توجه به این امرکهلایه برخوردار باشند. در تشکیل ساختار دو لایه 

 ی دارد ساز بهینه شده است پارامتر دیگری که نیاز به بهینه ترپیش
  )هر اتم است. برای تشکیل ساختارهای دو لایه 1ایلایهفاصلۀ میان

                                                                                                                                                                                                   
1Interlayer separation 

 یهابيتقری فاصلۀ ميان دو لايه و انرژی جذب در سازنهيبه :5 جدول
 دو لايه BN(III)2Si ترکيب گوناگون

PBEsol LDA Vdw PBE تقریب تبادلی همبستگی 
 (.a.uفاصلۀ میان دو لایه) 60/5 90/5 90/5 10/5
 (eV/atom)انرژی جذب 60/0 47/0 14/1 04/1

 

 
با  BN(III)2Si هایميان تک لايه خلأسازی : بهينه10 شکل

  HSE ، ه: Vdw ، د:PBEsol ج: ، LDA، ب: PBE الف:های تقريب

 
لایۀ دوم دقیقاً در بالای اتم متناظر خود در لایۀ اول قرار می گیرد( در 

از اهمیت زیادی  2(IEنام انرژی برهمکنش )محاسبۀ پارامتری با 
هایی که دارای ساختارهای ترکیب همهبرخوردار است. این کمیت برای 

ی که ارابطه[ 44]شدباچند لایه هستند از جمله گرافن قابل تعریف می
 معادلۀ زیر است: صورتبهشود انرژی برهمکنش با آن تعریف می

 

(8) 𝐸𝐼 =
1
𝑁⁄ (𝐸2𝑙 − 2𝐸𝑙) 

 

 lEکنش کننده و انرژی ساختار با دو لایه برهم 2lEدر این رابطه 
ها است. از مقدار تعداد اتم Nانرژی ساختاردر حالت تک لایه است و 

تشخیص فیزیکی یا شیمیایی بودن جذب میان  برایانرژی برهمکنش 
ولت باشد الکترون 5/0تر از گیرند. اگر این انرژی کمها بهره میلایه

 5ل جدوجذب از نوع فیزیکی است و تقریب واندروالس مناسب است. در 
بیان  گونهای گوناای بهینه و انرژی جذب با تقریبفاصلۀ میان لایه

نها شود تمی دیدهانرژی برهمکنش،  هایهیجشده است. با توجه به نت
صورت یعنی به درستصورت ها را بهتقریب واندروالس جذب میان لایه

 ه برای ساختارهای چند لای بنابراینکند. جذب فیزیکی توصیف می
 دارد. برتریها این تقریب نسبت به سایر تقریب
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 گیرییجهنت
و   Si،Nدر این پژوهش سه چینش اتمی گوناگون از ترکیب عناصر 

B  با فرمول شیمیاییBN2Si با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی و ،
کوانتوم اسپرسو، در حالت انبوهه، تک لایه و دو لایه مورد  افزارنرم

همبستگی  ـ تخمین پتانسیل تبادلی برایبررسی قرار گرفته است و 
 HSEو  PBE،LDA ،PBEsol ،Vdw مانندهای گوناگون از روش

استفاده شده است. پایدارترین چینش اتمی که همان ساختار 
BN(III)2Si همدوسی، انرژی تشکیل،  است بر مبنای مقایسۀانرژی

 آمدهتدسبهد. این حالت شطول پیوندها و آنتالپی ساختارها انتخاب 
ای است و دار N-Si-Bو  B-Si-Nیگزاگی زاز پیوند میان دو چینش 

ساختار نواری این ترکیب  هایهیجتقارن وارونی است و بر طبق نت
  1Siو  Bاتم  pباشد. در حالت انبوهه اربیتال فلزی میویژگی  دارای

ترین سهم را در تشکیل چگالی حالت های نوار به ترتیب بیش
ظرفیت و نوار رسانش در نواحی اطراف سطح فرمی دارند و 

یجاد ساختار در ااست.  2spبا گرافن از نوع  همانندهیبریداسیون آن 
 آنگستروم انتخاب شده است و در هنگام 12بهینه  خلأتک لایه مقدار 

ناگون وهای گیبتقرای برای یهلاایجاد ساختار دو لایه فاصلۀ میان 
 از انرژی جذب ساختار آمدهدستبه هایهیجه و طبق نتشدبهینه 

 ولتالکترون 48/0ای، تنها تقریب واندروالس با انرژی جذب دو لایه 
 باشد.ها مییهلاقادر به توصیف جذب فیزیکی میان 
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