
 

  اولیه اصول محاسبات با سیلیکن و ژرمانن وگرمایی فونونی ی،الکترون خواص بررسی
  تکتم ،مرشدلو محسن، سید ،سریزدي مدرسی ،، محمودرضایی رکن آبادي، سمانه ،پورزاوه جمعه

  ، مشهدمشهد فردوسی دانشگاهگروه فیزیک دانشکده علوم پایه، 
  چکیده

 است. نمودارهاي گرفته قرار بررسی  مورد هماهنگ شبه تقریب و چگالی تابعی ي نظریه مبناي برسیلیکن و ژرمانن  گرمایی  و فونونی ،الکترونی خواص، مقاله دراین
ست. ا شده نالیزآ  و رسم  بریلوین يمنطقه در تقارن بیشترین راستاي در ساختار دو هر براي فونونی پاشندگی و کلی و یئجز يها حالت چگالی ،الکترونی نواري ساختار

 هماهنگ شبه تقریب کاربرد با و فونونی  نتایج از استفاده با براي هر دو ساختار ابتثگرماي ویژه در حجم  .باشد می سایرین نتایج با خوبی توافق در مدهآ بدست نتایج
 فونونی فرکانس فونونی، پراکندگی در طیفباشند.  می صفر انرژي گاف با فلزي شبه خاصیت داراي دو هر سیلیکن و ژرمانن آمده بدست نتایج طبق گردید. بر محاسبه

در  .مشاهده می شود 37 و  51 برابر باژرمانن و سیلیکن گاف فرکانسی نمودار پراکندگی فونونی  در ي ناپایداري این سیستم ها باشد مشاهده نشد.منفی که نشان دهنده
   .آمد بدست ژرمانن از کمتر سیلیکن ثابت حجم در ویژه نهایت گرماي
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Abstract  
In this paper, electron, phonon and thermal properties of Silicene and Germanene have been investigated based on 
density functional theory (DFT) and quasi harmonic approximation (QHA).  The curves of electronic band 
structure, total and partial density of states (PDOS and DOS) and phonon dispersion are plotted and analyzed 
along high symmetry directions in the Brillouin zone for two structures. The obtained results are in a good 
agreement with other's results. constant-volume specific heats of two structures were calculated by using phonon 
results and applying QHA.  Based on calculated results, Silicene and Germanene are semi-metals with zero energy 
band gaps.  Any negative phonon frequencies, which indicate systems are not stable, were not appeared in phonon 
dispersions. Phonon frequency gap can be seen in the phonon  dispersions Curve of Silicene and Germanene,  
 equal to 51 and 37.  Finally, constant-volume specific heat of Silicene got less than Germanene. 
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  مقدمه

به  گرافندر شباهت با  سیلیسیوملایه هاي دو بعدي ژرمانیوم و 
 سیلیکننام گذاري شده اند. ژرمانن و سیلیکنصورت ژرمانن و

. با استفاده از [9]داراي شبکه هاي هگزاگونال دو بعدي هستند
روش هاي اصول اولیه و به روش مینمم کردن انرژي پیش بینی 

ده است، که این مواد به صورت شبکه هاي لانه زنبوري خمیده ش
اولیه از . اگرچه بر اساس محاسبات اصول ,[14]تشکیل شوند

جمله بهینه سازي ساختاري، طیف پاشندگی فونونی و محاسبات 
دینامیک مولکولی در دماي محدود، ساختار هاي مسطح و یا بسیار 

ساختار هایی با خمیدگی کم ي این مواد پایدار نیستند، اما خمیده
 ,[11]آنگستروم می توانند پایدار بمانند 0/7تا   0/4در حدود 

این گونه از مواد عایق هاي توپولوژیکی می باشند، که اثر  ,[13]
  .[15]کوانتوم اسپینی هال در آن ها میتواند بوجود آید

  محاسباتی روش 
 با چگالی، تابعی ينظریه چارچوب در اولیه اصول محاسبات     

 بدست جهت .[4]است شده انجام اسپرسو محاسباتی کد از استفاده

 پارامترهاي مبناي بر سیستم انرژي همگرایی دقیق، نتایج آوردن

 و تخت-امواج قطع انرژي جمله از خودسازگار، محاسبات در موثر
ژرمانن و  براي بهینه قطع شد. انرژي نظرگرفته در Kنقاط تعداد

ژرمانن  براي بهینه يK نقاط تعداد همچنین و ریدبرگ 55سیلیکن 
25x25x1  ، 21 سیلیکنو برايx21x1  ،روند درشد. محاسبه 

 تعمیم شیب تقریب  با نرم فوق هاي پتانسیل شبه از محاسبات،



 

 شبیه در است. شده استفاده ،تبادلی-همبستگی تابعی براي یافته

 برهمکنش از استانن، به منظور جلوگیري و ژرمانن بعدي دو سازي

 و آنگستروم 20 ژرمانن در اي لایه بین يفاصله یکدیگر، با ها لایه
 با شبکه است. پارامتر شده گرفته نظر در آنگستروم 19 سیلیکن در

 به و سازي بهینه 6-10 يمرتبه تا فشارها و نیروها کردن کمینه

 آنگستروم 3/87 و  آنگستروم 4/06استانن  و ژرمانن براي  ترتیب،

 باشند می خوبی توافق در دیگران نتایج با که گردید اسبهمح

میزان خمیدگی این ساختار ها نیز با کمینه کردن  .[12,13,9,14]
به ترتیب براي ژرمانن و  6-10ي نیرو و تنش هاي سیستم تا مرتبه

        آنگستروم محاسبه گردید.     0.44 و  0.67، سیلیکن

 يشبکه از مواد این براي فونون پاشندگی طیف يمحاسبه منظور به
 براي این بر علاوه .است شده استفاده 1×5×5 فونونی موج بردار

 تقریب مبناي بر QHA محاسباتی کد از گرمایی خواص يمحاسبه

 حجم در ویژه گرماي و  .[2] است شده استفاده هماهنگ شبه

   ساختار محاسبه شد. دو هرو  ثابت
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چگـالی حالـت هـاي     ɷ(g( ثابت بـولتزمن و  Bk ، در این رابطه

 براي می باشد. بیشترین فرکانس مربوط به فونون ها Mɷفونونی و 

[10],[11].  
  بحث و نتایج

 یالکترون خواص
ساختار نواري و نمودار چگالی حالت هاي این دو  يبا محاسبه

 1 اص الکترونی آنها می پردازیم. بر طبق شکلماده، به بررسی خو
و نمودار چگالی حالت هاي  ساختار نواري  که به ترتیب 2و 

 سیلیکنژرمانن و هايهیتک لا د،نرا نشان می ده سیلیکن و ژرمانن
در ، و صفر بوده يبا گاف انرژ يمرساناین ایبه صورت شبه فلز 

اشند، و در ب یم تینوار رسانش و ظرف یکه محل تلاق Kنقاط 
واقع شده اند،  لوئنیاول بر يمنطقه یشش ضلع يگوشه ها

 راكیصفر بوده و مخروط د يانرژ افدرست مانند گرافن، گ

را به عنوان  سیلیکنژرمانن و  دهیپد نیشود. هم یم لیتشک
 یم یبدون جرم، معرف راكید يها ونیاز فرم يدو بعد یدستگاه

 ینیمانند اثر کوانتوم اسپ آن ها يعاد ریغ اتیکند و در فهم خصوص
  ].8,9باشد[ یمهم م اریهال، بس
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 Band Stracture of Germanene
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 Band Structure of Silicene
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  و سیلیکن ژرمانن نواري ساختار نمودار :1شکل   
  فونونی خواص

   راستاي در ساختار دو هر براي فونونی پراکندکی نمودار    

 در ها است. فونون دهش داده نشان ٣ شکل در تقارن بیشترین

 در .شوند می تقسیم اپتیکی و اکوستیکی يدسته دو به کلی حالت

  .[3]باشد می صفر اکوستیکی هاي شاخه فرکانس )ᴦ( گاما ينقطه
 اتم دو وجود علت به ،هر دو ساختار فونونی پراکندگی نمودار در

 3 شودکه می مشاهده ارتعاشی ي شاخه 6 تعداد واحد سلول در
در بین فرکانس  باشد می اپتیکی نیز شاخه 3 و ستیکیاکو شاخه

هاي بدست آمده براي هر دو ساختار هیچ فرکانس منفی که نشان 
بیشترین  شود.یداري سیستم ها باشد، مشاهده نمیناپا يدهنده



 

و در   (cm-1)286فرکانس هاي فونونی در ژرمانن تقریبا برابر با 
  است. (cm-1)550سیلیکن برابر با 
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  سیلیکن ژرمانن و هاي حالت چگالی نمودار : 2شکل

به علت  ژرمانننسبت به  سیلیکنبیشتر بودن فرکانس هاي فونونی 
این مواد در می باشد.  Geنسبت به   Siکم تر بودن جرم اتمی 

ي گاف فرکانسی براي محدوده گاف فرکانسی دیده می شود.
بین  سیلیکنو براي (cm-1)146 تا  (cm-1)95 ژرمانن بین 

408(cm-1)  445تا(cm-1) .این بدان معنا است، که  می باشد
ي فرکانسی در این مواد نمی توانند ارتعاش هایی در این محدوده

ي فرکانسی انتشار یابند. از این رو این مواد نسبت به این محدوده
  یق گرمایی می باشند.عا

  دینامیکی ترمو خواص
 نمودن طرف بر و هماهنگی غیر آثار گرفتن نظر در براي    

 می گرمایی خواص محاسبه در هماهنگ تقریب به مربوط نواقص

 وارد محاسبات در را حجم پارامتر به فرکانس وابستگی بایست

 ود براي ثابت حجم در ویژه گرماي نمودار ۵ شکل در [2]. نمود
 در انتظار، طبق بر که است شده آوردهسیلیکن  و ژرمانن ساختار

 می ثابت مقدار به پتی دولون قانون با در تشابه بالا دماهاي حد

  .[1] رسد
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  ژرمانن و سیلیکن فونونی پراکندگی نمودار :3 شکل

 در ویژه گرماي دمایی، يبازه دراین که شود می مشاهده همچنین

 و همچنین 1ي رابطه با توجه به باشد. می ژرمانن از کمتر سیلیکن
 فونونی هاي حالت چگالی سطح زیر نمودار که آنجا از 4 شکل

می  5.883و  6.183ژرمانن و سیلیکن به ترتیب برابر با  براي
توجیه  باشد، می توان تفاوت در نمودار تغییرات گرماي ویژه را

  .نمود

  گیري نتیجه
 کوانتوم محاسباتی يبسته از استفاده با مقاله این در     

  هر دو ساختار گرمایی و فونونی ،الکترونی خواص ،[4]اسپرسو
  محاسبات گرفت. نتایج قرار بررسی موردو ژرمانن سیلیکن 
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  ن و سیلیکننمودار چگالی حالت هاي فونونی ژرمان :4شکل
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 بر به ازاي واحد جرم اتمی، ثابت حجم در ویژه گرماي تغییرات نمودار :5شکل

  ژرمانن و سیلیکن براي دما حسب
  

 هر سیلیکن و ژرمانن که دهد می نشان ،الکترونی نواري ساختار

 لیبه دل .باشند می صفر انرژي گاف با فلزي شبه خاصیت داراي دو
 یهمانند ذرات ب ،رسانش يالکترون ها ي دیراكها وجود مخروط

 کینزد یدهد تا با سرعت یکنند که به آنها اجازه م یجرم رفتار م
تا  .است يدیمف اریبس یژگیو نیبه سرعت  نور حرکت کنند. ا

 پراکندگی نمودار .میها را ارتقا بخش ستوریترانز يتکنولوژ میبتوان

ژرمانن و سیلیکن گاف فرکانسی به در   که دهد می نشان  فونونی
 توافق در دیگران نتایج با که شود می مشاهده 37 و  51 ياندازه

 گرافاین آلفا در فونونی طیف بودن هموار .[1] دباش می خوبی

 می آن در گرما انتقال سرعت بودن پایین از حاکی گرافن به نسبت

 باشد ها ستمسی ناپایداري يدهنده نشان که منفی فرکانس باشد. 

 دماهاي ازاي به ثابت حجم در ویژه گرماي شود. نمی مشاهده

 .[2]شد بررسی هماهنگ شبه تقریب تحت مواد این  مختلف
 باشد می ژرمانن از کمتر سیلیکن براي ثابت حجم در ویژه گرماي

 قابل ژرمانن فونونی هاي حالت چگالی  بودن بیشتر به توجه با که

عتقدیم که نتایج محاسبات ما براي گزینش ما م .[7]باشد می توجیه
در نانو الکترونیک، و مزایا و نواقص  سیلیکنموارد کاربرد ژرمانن و

       هرکدام از آن ها می تواند مفید باشد.    
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