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  )19/06/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 01/03/1396 :افت مقالهی(در
  دهیچک

تقل کشســانی، تــنش و کــرنش پیزوالکتریــک در دو ضرایب مس ،چگالی تابعی نظریۀ چارچوب تخت در امواج در این پژوهش، با استفاده از روش
 یگوشــشش بــا ســاختار XY (X:B,Al,Ga,In ; Y:N,P,As,Sb)پایــدار  دوبعــديحالت یون منجمد و یون واهلش، براي هفــت مــورد از ترکیبــات 

بسیار خوب صــورت گرفتــه  ) با توافقFD( ضل محدودفاتو  )DFPT(ی اختلال یچگال یتابع ۀینظرهاي محاسبه شدند. محاسبات ضرایب از روش
و قطبیده دارند و ایــن دســته  زنبوريلانهساختاري  InNو  BN ،BP ،BAs ،BSb ،AlN ،GaNهفت ترکیب  که است. در نتایج نشان داده شده است

از میــان هفــت از مواد به دلیل تقارن سه گانه فقط داراي دو ضریب مستقل کشسانی و یک ضریب مستقل تنش یــا کــرنش پیزوالکتریــک هســتند. 
/با ضریب  AlNترکیب، بیشترین ضرایب کرنش پیزوالکتریک در حالت یون واهلش براي ترکیب    pm / Vd 

11 3 بــا ضــریب  InNو ترکیب  05
/   pm / Vd 

11 7 زوالکتریکی هســتند، برآورد شده است. این گروه از مواد دوبعدي قطبیده که به طور همزمان داراي خاصیت نیمرسانایی و پی 01
  .به نام نانوپیزوترونیک هستند فناوريجدید نانو ۀکاربرد در شاخ جهتبسیار خوبی  گزینۀ

  
  

  یاختلال یچگال یتابع یۀنظر - III–V ییدوتا ترکیبات ي،مواد دوبعد یزوالکتریسیته،پ :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
 بــه مندي، علاقهفناوري در حوزة نانو ۀبا توجه به رشد و توسع اخیراً

ســرعت گرفتــه اســت.  نانوپیزوالکتریــک مــواد مــورد در تحقیقــات
 بــالا، بــازدة ي،پــذیرانعطافترین مزیت مــواد نانوپیزوالکتریــک، مهم

هاي نانوالکترومکانیک دستگاهنرم و همچنین تولید  قطعات در کاربرد
)NEMSبه تازگی نشان داده شــده اســت کــه ایــن  .) ذکر شده است

هاي مکانیکی مدارهاي اي براي تولید تشدیدکنندهتانسیل بالقوهمواد پ

هــا و قطعــات مولــدگرهاي زیســتی، نانومنطقی کم قدرت، نانوحس
  . ]2 ،1[کرنش دارند  - الکترونی گیت

پــذیري نقــش مهمــی در براي مواد پیزوالکتریــک، انعطــاف
 کــه بــالا کند، چراهاي نرم در مقیاس نانو ایفا میدستگاه ۀتوسع

ه رفــتن تحمــل کــرنش بیشــتر، ســبب افــزایش بــازدة بــالاتر، بــ
خصوص در قطعات تولید انرژي الکتریکی از انرژي مکانیکی و 

ي به طور معکــوس پذیرانعطافشود. از آنجایی که می برعکس
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مندي بــه مطالعــۀ خــواص با ضخامت ماده متناسب است، علاقه
. همچنین ]3[پیزوالکتریکی مواد دوبعدي قطبیده زیاد شده است 

براي بالا بــردن خاصــیت پیزوالکتریســیته، کــاهش انــدازة مــواد 
حجیم، پیشنهاد شده اســت کــه ممکــن اســت اصــول مکانیــک 
کوانتومی، خواص حــالات الکترونــی را تغییــر دهــد. از طرفــی 

لایــه بــه برخی ساختارهاي بلوري پیزوالکتریک در حالــت تــک
ی، ناپایــدار علت افــزایش انــرژي ســطحی از نظــر ترمودینــامیک

خودي و اند. به عنوان مثال قطبش الکتریکی خودبهگزارش شده
و  3BaTioهــاي نــازك در نتیجــه خاصــیت پیزوالکتریســیته فیلم

3PbZrTio  ایــن ]5و  4[در دماي اتاق کاهش پیدا کــرده اســت .
دســتگاهتحقیقــات در مــورد  ةچالش باعث شده است که انگیز

 6[ها افزایش یابد ها و نانوتیوبلایهتکبعد جدید نظیر هاي کم
اثــرات پیزوالکتریکــی  ایــن کــهها در عین  PZT. از طرفی ]7و 

بالایی دارنــد، امــا عــایق هســتند و کــاربرد چنــدانی در صــنایع 
  الکترونیکی ندارند. 

رســانایی و نانوموادي که به طور همزمان داراي خاصیت نیم
بــه نــام  وريفنــاپیزوالکتریکــی هســتند، حــوزة جدیــدي از نانو

اند. ایــن فوتوترونیک را ایجاد کرده -نانوپیزوترونیک و نانو پیزو
مواد، خواص ممتاز و منحصر به فردي براي گســتره وســیعی از 
ـــک،  ـــک، نانوالکترواپتی ـــک، نانواپتی کاربردهـــا در نانوالکترونی

ها و علوم زیستی کــه در نانوموتورها، نانوحسگرها، تشدیدکننده
  . ]10-8[مهم هستند، را دارا هستند  کیفیت زندگی بسیار

مــیلادي  2004گــرافن در ســال  يهــالایهتک یداز زمان تول
در مورد خــواص  ياگسترده یاربس یقاتها و تحق]، پژوهش11[
 ســاختار انجام شده اســت. گــرافنگرافن  يو کاربردها یزیکیف

ایــن  .اســت کربنی يزنبورلانه شبکۀ منفرد لایۀ یک از دوبعدي
 رســانندگی و منحصر به فردي در العادهفوق خواص داراي ماده

 مکــانیکی خــواص و بــالا چگــالی گرمایی، الکتریکی، اپتیکی و
ویژه است. اما به دلیل داشتن تقارن مرکز وارون، داراي خاصیت 

دیگري  دوبعديپیزوالکتریک نیست. اما در عوض، ساختارهاي 
هــاي ســاختار ن اتم) به دلیل متفاوت بودBNنظیر بورن نیتراید (

  آن، داراي خاصیت پیزوالکتریک است.
ــگ و همکــارانش در ســال  چــان ــا تان ــیلادي،  2014جی م

عناصر دوتــایی گــروه  زنبوريلانه دوبعديپایداري ساختارهاي 
III-V  را با استفاده از محاسبات اصول اولیــه، تحــت چــارچوب

. در ]12[انــد مورد بررســی قــرار داده DFTنظریۀ تابعی چگالی 
در نظر گرفتــه شــده و  Vو  IIIاین مقاله چهار عنصر اول گروه 

   مــورد هفــتحالــت مختلــف،  16اثبات شده است کــه از بــین 
BN ،BP ،BAs ،BSb ،AlN ،GaN  وInN  داراي ســــــــاختار
و از نظر ترمودینامیکی پایــدار هســتند. همچنــین بــا  زنبوريلانه

که تمــامی ایــن  اندمحاسبۀ گاف نواري ترکیبات، مشخص کرده
رسانا هستند. از آنجایی که این مواد بر خلاف گرافن، ترکیبات نیم

داراي دو اتــم متفـــاوت در ســاختار هســـتند، داراي خاصـــیت 
پیزوالکتریسیته نیز هستند. بنــابراین ایــن مــواد بــا داشــتن هــر دو 

اي در حــوزة رسانایی و پیزوالکتریکی، پتانسیل بــالقوهخاصیت نیم
یک دارند. تنها گزارشی که تا کنون در مــورد ضــرایب نانوپیزوترون

پیزوالکتریک این دسته از مواد منتشر شده است، پژوهش میکائیل 
مــیلادي اســت کــه تنهــا ضــرایب  2015و همکاران وي در سال 

 1پیزوالکتریک و کشسانی این ترکیبات را در حالت یــون واهلــش
زة ضرایب در . اگر چه اندا]13[ اندمحاسبه نموده DFPTاز روش 

امــا  تر است،حالت یون واهلش به واقعیت تجربی ضرایب نزدیک
بــراي  2هاي اخیر، تخمین ضرایب در حالت یــون منجمــددر سال

. در ]14[مورد توجــه قــرار گرفتــه اســت  پردازپژوهشگران نظریه
ضرایب مستقل کشسانی، تنش و کــرنش  ۀپژوهش حاضر، محاسب

 دوبعــدي تریکــی هفــت ترکیــبپیزوالکتریک به همراه قطبش الک
و  DFPTهــاي ی از روشگوشــشش ساختار با III-Vعناصرگروه 

در دو حالت یــون منجمــد و یــون واهلــش  (FD) تفاضل محدود
انجام گرفته است. نتایج محاسبات انجام شده در این اثــر، تطــابق 

  خوبی با نتایج دیگران در موارد مشابه دارد.
  
  . مبانی نظري2
ۀ تانسورهاي کشسانی و پیزوالکتریکــی . روش محاسب1. 2

  با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی اختلالی 
ــد ــون منجم ــانی ی ــورهاي کشس ــنش  )C( تانس ــور ت و تانس

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Relaxed-ion 

 .2 Clamped-ion 
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دوم انــرژي  هايمشتقبر حسب  )e(پیزوالکتریک یون منجمد 
میدان الکتریکی همگن و )، نسبت به کرنش Eشبکه ( یاختۀکل 

شوند. تانســور کشســانی و بسیار کوچک اعمال شده تعریف می
کــه در حــین اخــتلال،  تنش پیزوالکتریک در حالت یون منجمد

بــه صــورت زیــر تعریــف ها اجازه واهلش یافتن را ندارند، یون
  ]:14[شوند می
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  به ترتیب تنش و کــرنش شــبکۀ بلــور kو  jدر این روابط 
  1) بـــا نمادگـــذاري ویـــتj ,k= 1و ... و k )6و  jدر جهـــت 

)xy=6, xz=5, yz=4, zz=3, yy=2 ,xx=1(  هستند. همچنینP 
به ترتیب قطبش الکتریکی بلور و میدان الکتریکی بســیار  و 

,کوچک اعمــال شــده در ســه راســتاي ( ,x y z  هســتند و (
هــا در حــین اشاره به ثابت بودن مکان نســبی یــون uزیرنویس 

، ضرایب تــنش پیزوالکتریــک و DFPTتغییرات دارد. در روش 
هــا خــتلال، یــونکشسانی در حالت یون واهلش کــه در حــین ا

دســت  از روابــط زیــر بــه کننــد،واهلش یافتن را پیدا می ةاجاز
   :]14[آیند می
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بــار دینــامیکی مــؤثر  )Z(تانسور ثابت نیرو،  )K(در این روابط، 
Ωنیرو و کرنش درونی پاسخ  )Λ(بورن،  حجم سلول مختل  0 

تانســورهاي کشســانی و تــنش  ۀهستند. به منظور محاســب شدهن
بــا ســاختار  III-Vعناصر گــروه  دوبعديپیزوالکتریک ترکیبات 

بــا طــول  بعدســه، این محاســبات در 1ی مطابق شکل گوششش
هاي هــاي تانســورانجام شده و تمامی مؤلفــه گیبسیار بزر خلاء

آیند. به دلیــل بــزرگ دست می تنش پیزوالکتریک و کشسانی به
 ۀتنش، تنها سه مؤلف ۀ)، از شش مؤلفz(راستاي  خلاءبودن طول 

). بنابراین = xx1=yy , j=2=xy , j=6j=آید(غیرصفر به دست می
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Voigt 

در  3×6و تانســور تــنش پیزوالکتریــک  6×6تانســور کشســانی 
بــه صــورت زیــر تقلیــل پیــدا  در دو بعد 3×3به تانسور  بعدسه
   کنند:می

)5(        ,     ij ij

C C C e e e

C C C C e e e e

C C C e e e

   
       
   
   

11 12 16 11 12 16

21 22 26 21 22 26

61 62 66 31 32 36

  

ی، تنهــا گوشــششگانه در ســاختار به دلیل وجود تقارن سه
پنج ضریب غیرصفر در تانسور کشسانی جود دارد، که فقــط دو 

  ضریب از آنها مستقل هستند: 

)6(    ,   , ,
C C

C C C C C


   11 12
11 22 12 21 66

2
  

والکتریــک، بــه دلیــل وجــود همچنین در مورد تانسور تنش پیز
گانــه، ســه ) و تقارن سهxقطبش الکتریکی در یک راستا (جهت 

  ضریب غیر صفر وجود دارد که فقط یکی از آنها مستقل است: 
)7(  ,e e e  12 11 26  

بنابراین تانسور کشسانی و تنش پیزوالکتریک بــه صــورت زیــر 
   شوند:خلاصه می
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 ,      
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e e

e e

 
 
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 
 
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که در کاربردهاي تجربی مــواد  ijdتانسور کرنش پیزوالکتریک 
به صورت تغییــرات قطــبش الکتریکــی  ،پیزوالکتریک مهم است

  شودرات تنش اعمال شده تعریف مینسبت به تغیی

,i
ij

j

dP
d

d
 

ikارتباط ایــن ســه تانســور بــه صــورت  ij jke d C  اســت. بــا
دســت  بــه صــورت زیــر بــه ijd)، تانسور 8استفاده از روابط (

  آیدمی
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d d

d e
d d

C C

 
     
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 بعدســهمحاسبات با اعمال شرایط مــرزي در  این کهبا توجه به 
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کشســانی و تــنش  دوبعديضرایب  ۀشود، براي محاسبانجام می
دســت آمــده از محاســبات  ت ضرایب بــهپیزوالکتریک کافی اس

  ) ضرب نمائیمhها = بین لایه ۀ(فاصل خلاءي را در طول بعدسه
)10(     ,     D D D D

ij ij ij ijC hC e he 2 3 2 3 

جالب این است که یکــاي ضــرایب کــرنش پیزوالکتریــک  ۀنکت
)ijd ــت ــدي) در حال ــت  دوبع ــا حال ــهب ــر اســت بعدس ي براب
)D D

ij ijd d      
2 و  دوبعديتوان با استفاده از آن، مواد ) و می3

  ي را از نظر قدرت پیزوالکتریک مقایسه کرد.بعدسه
  

 تفاضل محدود. روش 2. 2
تفاضــل تانســور تــنش پیزوالکتریــک در روش  ۀبا توجه به رابط

  توان این تانسور را محاسبه نمودبه دو طریق می (FD) 1محدود

)11(  ,
j

j
j

P
e 


 



 


  
 

  

  
در  کــرنش به نسبت الکتریکی قطبش مشتق ۀمحاسب. 1. 2. 2

 FD)1( )صفر( ثابت الکتریکی میدان حضور

 (DFT)در این روش ابتــدا بــا اســتفاده از نظریــۀ تــابعی چگــالی 
بلــوري انجــام شــده و ســپس  دســتگاهواهلش ساختاري و اتمی 

چک (مثبت قطبش الکتریکی بلور به ازاي چندین کرنش خیلی کو
و منفی) بدون اعمال میدان الکتریکی محاســبه شــده و در نهایــت 
مشتق قطبش الکتریکی نسبت به کرنش ایجاد شده بــا اســتفاده از 

 دســتگاه. اگــر آیــددســت مــی شیب آن به ۀرسم نمودار و محاسب
خودي باشد، ممکن است شیب منحنی، برابــر داراي قطبش خودبه

زیــر  ۀریک نباشد و بایستی از رابطپیزوالکت تنشبا ضریب مناسب 
  ]15[پیزوالکتریک را محاسبه نمود  تنشضرایب مناسب 

)12(  imp ,e e P P          
هســتند و  zو  x ،yراســتاهاي  و   ،که در ایــن رابطــه 

imp dP
e

d





  پیزوالکتریک است که از  تنشضرایب نامناسب

آیند. دست می رسم منحنی قطبش الکتریکی بر حسب کرنش به
خــودي بلــور در قطــبش الکتریکــی خودبــه Pو  Pهمچنین 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Finite Difference 

   .هستند و  جهت 
 از حاصل قطبش جمع با برابر بلور یک قطبش الکتریکی در

  است هاالکترون و هاهسته
)13(  ion electron , P P P  

  است محاسبه قابل آسانی به هاهسته قطبش
)14(  ion Ω ,s s

s

eZ 1P r 

 نظریــۀ از استفاده بلور با یک الکتریکی اما سهم الکترونی قطبش
  ]16[شود می محاسبه زیر صورت به 2فاز بري
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  است زیر صورت به بري فاز njبردارهاي شبکه و  jR آن در که

)16(  
  BZ

Ω
Im | | ,nj n j nd ku u


   3

3
2

k k kG  

 ۀبردارهــاي شــبک jG شــبکه، ســلولحجــم  Ωدر این رابطه، 
وارون و  nu k r بــه  بــلاخ الکترونــی موج تابع تناوبی قسمت

  صورت زیر است
)17(      ,i

n nu e   k r
k kr r  

اســت، بایــد  دوبعــدي ۀلایــمورد بررسی تک دستگاهاز آنجا که 
واحد حجــم بــه  قطبی برقطبش الکتریکی را به جاي گشتاور دو

قطبی بر واحد سطح محاسبه نمود. براي این صورت گشتاور دو
 بعدســهدست آمده در  منظور کافی است که قطبش الکتریکی به

 دستگاهها ضرب نموده تا قطبش الکتریکی بین لایه ۀرا در فاصل
D( دست آید به دوبعدي DP hP 2 3.(  
حالت یون منجمد و یون واهلش محاسبات را در دو توان می

هــا انجام داد. در حالت یون منجمد در هر بار اعمال کرنش، یــون
واهلش یافتن را ندارند و فقــط بــه نســبت کــرنش اعمــالی  ةاجاز

یابنــد، بــه عبــارت دیگــر تغییر مکان می ةشبکه اجاز یاختۀداخل 
کنــد. در شبکه تغییري نمــی یاختۀها در داخل مختصات نسبی اتم

هــا اجــازه الت یون واهلش، در هر بار کرنش اعمــالی بــه یــونح
  شبکه دوباره به تعادل برسند.  یاختۀدهیم در داخل می

 دو هــر مســتقیم ۀمحاســب امکــان روش ایــن هــايمزیت از
 معایــب از و تانسور کشسانی است و پیزوالکتریک تنش تانسور

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .2 Berry phase 
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تانســور  ۀبــراي محاســب .اســت محاســبات ترطــولانی زمــان آن

i ۀشسانی می توان از رابطک
ij

j

d
C

d





  استفاده کرد و از رسم

شیب  ۀمنحنی تنش ایجاد شده نسبت به کرنش اعمالی و محاسب
  آن ضرایب کشسانی را محاسبه نمود.

  
 با الکتریکی میدان به نسبت تنش مشتق محاسبه .2. 2. 2

  FD)2( )صفر( ثابت کرنش
 حضــور در بلور، اتمی و تاريساخ واهلش از پس روش این در

 تنش ،)منفی و مثبت( الکتریکی میدان کوچک بسیار مقدار چند
 در( واهلــش یــون و منجمــد یــون حالــت دو در را شــده ایجاد
 بــه نســبت تنش مشتق نهایت در و آورده دست به) صفر کرنش
قرینۀ شیب این  .شودمی محاسبه نمودار رسم از الکتریکی میدان

  ریب مناسب تنش پیزوالکتریک استنمودار، برابر ض

)18(  ,
j

j
d

e
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
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  . جزئیات محاسباتی3
هاي امواج تخت در محاسبات ساختار پایه با استفاده از پایه ۀکلی

 ABINITکد محاســباتی  با DFTتابعی چگالی  ۀچارچوب نظری
هــاي تبــادلی و در دماي صفر مطلق انجام شده اســت. پتانســیل

) گنجانده LDAا استفاده از تقریب چگالی موضعی (همبستگی ب
ــش ــت. م ــده اس ــش ــدي منطق ــورت ۀبن ــه ص ــوئن ب   اول بریل

صــورت  1پــک -مونخورستبا استفاده از الگوي  35 × 35 × 1
فیرتــز  ۀهاي به کار گرفته شده از موسسپتانسیلگرفته است. شبه

آمــده  دســت بــهمــارتین  -) است که توســط تلــوریرFHIهابر (
را بــه ترتیــب  3P2S و 1P2S هــايهــا الکترونپتانسیلهشب است.

بــه عنــوان الکتــرون هــاي ظرفیــت در نظــر  Vو  IIIبراي گروه 
ــه ــرژي جنبشــی قطــع (گرفت ــد. ان ان k G / m 22 2 ــراي ) ب

در نظر گرفته شده است. واهلش  eV 800 مجموعه امواج تخت
دیان ترکیبــی تــا ساختاري و اتمی با استفاده از روش همیوغ گرا

جایی ادامه یافتــه اســت کــه نیــروي وارد بــر هــر اتــم کمتــر از 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Monkhorst-Pack 

meV/A 01/0  بعدسهشود. به منظور برقراري شرایط تناوبی در 
 خــلاءکنش بین صفحات، ابرسلول با طول و جلوگیري از برهم

Å 15 .در نظر گرفته شده است  
  

  . نتایج و بحث4
  . محاسبات ساختار بلوري1. 4

مطالعــه، ابتــدا واهلــش ســاختاري و اتمــی هفــت ترکیــب در این 
ــروه  ــدي از گ ــورت  III-Vدوبع ــه ص  ; XY (X:B,Al,Ga,Inب

Y:N,P,As,Sb) شبکه بــا ســاختاري یاختۀ، کمینه کردن انرژي کل 
ســاختار لانــه ينما از بالا و از پهلو یشنمای انجام شد. گوششش
داده شــده  نشــان 1در شــکل  شبکه یاختۀ یشبه همراه نما يزنبور
آورده شــده  1دست آمده در جدول  پارامترهاي ساختاري به است.

و  Å 43/1بــا  BNاست. کمترین طول پیونــد مربــوط بــه ترکیــب 
دســت  به Å 10/2با مقدار  BSbبیشترین طول پیوند از آن ترکیب 

دهد با افزایش عــدد اتمــی طــول پیونــد افــزایش آمد، که نشان می
شده در مقایسه با نتایج دیگــران در مــورد محاسبات انجام یابد. می

) توافق خوبی دارد. تفاوت انــدك d) و طول پیوند (aثابت شبکه (
 کــاره هاي بــپتانسیلدر برخی موارد به دلیل تفاوت در انتخاب شبه
  گرفته شده و تفاوت کدهاي محاسباتی است.

  

  . قطبش الکتریکی2. 4
ي ســاختار واهلــش هــاثابتدست آوردن  در این کار، بعد از به

)، 15( ۀهر ترکیب، با استفاده از روش فاز بري، مطابق رابط ۀیافت
الکتریکی این ترکیبات محاسبه شد. براي این ترکیبات با  قطبش

قطــبش  xفقــط در راســتاي  1در شــکل  xتوجه انتخاب جهت 
قطــبش  2دســت آمــد. در جــدول  الکتریکی خود به خودي بــه

لکترونی و یونی محاسبات آورده الکتریکی کل به تفکیک سهم ا
تا  pC/m 880 ةشده است. قطبش الکتریکی این مواد در محدود

pC/m 1292  به ترتیب مربوط بهBSb  وBN  .محاسبه شد  
  
  . خواص کشسانی3. 4

ضرایب مستقل کشسانی این ترکیبــات  ۀدر این اثر، براي محاسب
تــنش  FDاستفاده نمــودیم. در روش  DFPTو  FD از دو روش
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زنبوري بــه همــراه نمــایش (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمایش نما از بالا و از پهلو براي ترکیبات دوبعدي دوتایی تخت با ساختار لانــه .1شکل 
 .zو  x ،yشبکه و انتخاب جهت هاي  یاختۀ

  
  به همراه مقایسه با نتایج دیگران. III-V) محاسبه شده براي ترکیبات دوبعدي گروه d) و طول پیوند (aثابت شبکه ( .1جدول 

 )Å(  a   )Å(  d   
  III-V  پژوهش حاضر  ]18[مرجع   پژوهش حاضر  ]18[مرجع   ]12[مرجع 
51/2  51/2  48/2  45/1  43/1  BN  
21/3  18/3  17/3  83/1  83/1  BP  
39/3  35/3  33/3  93/1  92/1  BAs  
74/3  68/3  64/3  12/2  10/2  BSb 

13/3  09/3  06/3  79/1  77/1  AlN  
21/3  20/3  06/3  85/1  77/1  GaN  
57/3  57/3  49/3  06/2  02/2  InN 

  

pCاز روش فاز بري به تفکیک سهم الکترونی و یونی بر حسب  xدست آمده در جهت  نتایج قطبش الکتریکی به. 2جدول 

m
 
 
 

.  
total
xP  ion

xP  el
xP  III-V  

1292 431 862 BN  
1012 337 674 BP  
961 320 641 BAs  
880 293 587 BSb 
1048 349 699 AlN 
1048 349 699 GaN  
917 306 612 InN  

  
بر حسب شــش کــرنش بســیار کوچــک  yyو  xxبلور در جهت 

محاســبه شــد.  xxي در راســتا )003/0± ± ,002/0 ± ,001/0(
ها بــراي تمــامی ترکیبــات در دو منحنی 5تا  2هاي مطابق شکل

دســت آمــد. مطــابق  حالت یون منجمد و یون واهلش، خطی به

i ۀرابط
ij

j

d
C

d





  11ضــرایب مســتقل کشســانیC  12وC  بــه

بــر حســب  yyو  xxترتیب از شیب خطــوط تــنش در راســتاي 

. همچنین با اســتفاده اندمحاسبه شده xxکرنش اعمالی در جهت 
) ضرایب مســتقل کشســانی در 4مطابق رابطۀ ( DFPTاز روش 

 نتــایج بــه ۀحالت یون منجمد و یون واهلش محاسبه شدند. کلی
آورده  3در جــدول  ]13[دست آمده به همراه مقایسه با مرجــع 

ــایج از دو روش  ــده اســت. نت ــیار  FDو  DFPTش ــد بس در ح
تطــابق  ]13[و در اکثر موارد، نتایج با مرجــع مطلوبی سازگارند 

نســبت بــه  DFPTخوبی دارد. زمان انجام محاســبات در روش 
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بــراي حالــت  xxهاي اعمالی در راســتاي بر حسب کرنش xxهاي صورت گرفته در جهت (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش. 2شکل 

  یون منجمد ترکیب است. C11یون منجمد: شیب هر خط برابر ضریب کشسانی 
  

  
بــراي حالــت  xxهاي اعمالی در راســتاي بر حسب کرنش yyهاي صورت گرفته در جهت (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش .3شکل 

 یون منجمد ترکیب است. C12یون منجمد: شیب هر خط برابر ضریب کشسانی 

  

  
بــراي حالــت  xxهاي اعمالی در راســتاي بر حسب کرنش xxهاي صورت گرفته در جهت (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش .4شکل 

C11یون واهلش: شیب هر خط برابر ضریب کشسانی 
 .یون واهلش ترکیب است  

  

  
بــراي حالــت  xxهاي اعمالی در راســتاي بر حسب کرنش yyهاي صورت گرفته در جهت ۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش(رنگی در نسخ .5شکل 

C12یون واهلش: شیب هر خط برابر ضریب کشسانی 
 .یون واهلش ترکیب است  
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 .]13[، به همراه مقایسه با نتایج مرجع FDو  DFPTدست آمده از دو روش  به Cواهلش و یون  C ضرایب مستقل کشسانی یون منجمد. 3جدول 

 N / mC12


   N / mC11

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III-V  

5/66 7/70 8/69 297 7/302 5/301 0/58 9/56 4/315 4/314 BN  
4/46 4/42 8/42 157 0/152 6/151 0/30 0/30 4/164 4/164 BP  
3/41 1/38 9/37 135 3/133 6/133 9/26 0/27 5/144 6/144 BAs  
4/37 9/34 1/35 105 9/105 8/105 1/22 2/22 7/118 7/118 BSb 

1/67 6/67 7/67 148 9/148 2/149 9/39 0/40 6/176  9/176  AlN 

9/67 7/74 6/74 142 1/165 7/164 8/45  6/45  0/194  6/193  GaN  
7/57 73 3/74 4/98 5/116 8/118 3/42 5/43 2/147  7/149  InN  

  
در حدود ســی درصــد کــاهش یافــت. نتــایج نشــان  FDروش 

درحالت یون واهلش  e11 ضرایب  ةدهد که به طور کلی اندازمی
 e12 ضــریب  ةکمتر از جالت یون منجمد است و برعکس انداز

هــا در حالت یون واهلش بیشتر است، یعنی با واهلش یافتن اتم
 e12 شــود و بــر مقــدار ضــریب کاسته می e11 از مقدار ضریب 

   شود.افزوده می
محاسبات مشابهی در مورد ضرایب کشســانی یــون منجمــد 
این دسته از مواد در مقالات یافت نشده اســت. تنهــا در مرجــع 

ــــانی  ]19[ ــــرایب کشس ــــر  BNض cبراب  N / m11 و  300
c  N / m12 گزارش شده است کــه بــا نتــایج کــار حاضــر  53

  توافق خوبی دارد.
  

  . خواص پیزوالکتریکی4. 4
ضرایب مستقل تنش پیزوالکتریک بــراي تمــام ترکیبــات از ســه 

در دو حالــت یــون منجمــد و یــون  DFPTو  1FD ،2FDروش 
ـــدند. در روش  ـــبه ش ـــش محاس ـــ 1FDواهل ـــابق رابط  ۀمط

j
j

P
e 









 ایجــاد الکتریکی قطبش از رسم منحنی تغییرات 

و  xxهــاي اعمــالی در جهــت کرنش حسب بر x جهت در شده
 بــه impe11پیزوالکتریک  تنشمحاسبه شیب آن، ضریب نامناسب 

)، بــا ضــریب 12آید. این ضریب با توجــه بــه رابطــۀ (دست می
برابر است و نیازي بــه تصــحیح  pe11یزوالکتریک پ تنشمناسب 

ي مربوط به حالت یون منجمد و یــون واهلــش ندارد. نمودارها
آورده شــده اســت.  4 و نتــایج در جــدول 7و  6هــاي در شکل

در دو حالت یون منجمد و یون واهلش،  7و  6هاي مطابق شکل
)، از 18طــابق رابطــۀ (م 2FDدر روش  .هســتندنمودارها خطــی 

ــدان الکتریکــی در جهــت  . از رســم اســتفاده شــد xاعمــال می
 میــدان 6 حسب بر xx جهت در گرفته صورت تنش نمودارهاي
ــی ــیار کوچــک الکتریک ــالی بس ــتاي در اعم ــداز x راس ــه ان   ةب

)V/Å 003/0, ± 002/0, ± 001/0±( هاي آنهــا، شیب ۀو محاسب

ـــۀ  ـــابق رابط مط
x

d
e

d 




  1
ـــب 11 ـــرایب مناس ـــنش، ض  ت

آیــد. در اینجــا نیــز مطــابق دســت مــی پیزوالکتریک ترکیب بــه
در دو حالــت یــون منجمــد و یــون واهلــش  9و  8هــاي شکل

  نمودارها خطی هستند. 
در این پژوهش بــه منظــور بررســی دقــت اســتفاده از روش 

DFPT ضرایب پیزوالکتریــک ترکیبــات دوبعــدي و  ۀدر محاسب
هاي زمانی انجام محاسبات، نسبت به روش ةازب ۀهمچنین مقایس

FD ــز اســتفاده شــد. ضــرایب مســتقل ــنش، از ایــن روش نی  ت
در دو حالــت یــون  DFPTبا استفاده از روش  11eپیزوالکتریک 
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 xxراســتاي هــاي اعمــالی در بر حسب کــرنش x(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تغییرات قطبش الکتریکی ایجاد شده در جهت . 6شکل 

  ).1FDیون منجمد ترکیب است (روش  e11پیزوالکتریک  تنشبراي حالت یون منجمد: شیب هر خط برابر ضریب 
  

  
 xxهــاي اعمــالی در راســتاي بر حسب کــرنش x(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تغییرات قطبش الکتریکی ایجاد شده در جهت  .7شکل 
  ).1FDیون واهلش ترکیب است (روش  e11پیزوالکتریک  تنشالت یون واهلش: شیب هر خط برابر ضریب براي ح
  

به همراه مقایســه بــا نتــایج  2FDو  DFPT ،1FDدست آمده از سه روش  ضریب مستقل تنش پیزوالکتریک یون منجمد و یون واهلش به .4جدول 
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III-V  

139 4/115 - 7/116 - 9/111 - 9/367 - 9/367 - 1/368 - BN  
240 0/273 - 6/273 - 9/268 - 7/397 - 7/397 - 6/739 - BP  
204 0/242 - 9/237 - 8/240 - 0/375 - 0/375 - 0/375 - BAs  
206 1/199 - 1/199 - 0/200 - 7/309 - 7/309 - 9/307 - BSb 

223 7/247 9/247 7/247 1/141 - 1/141 - 2/141 - AlN 

148 7/229 7/229 4/229 7/208 - 7/208 - 0/209 - GaN  
224 0/305 7/304 0/309 1/220 - 2/220 - 7/220 - InN  
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بــراي حالــت  xبر حسب میدان الکتریکی اعمالی در راســتاي  xxصورت گرفته در جهت  (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش .8شکل 

  ).2FDیون منجمد ترکیب است (روش  e11پیزوالکتریک  تنشیون منجمد: منفی شیب هر خط برابر ضریب مناسب 
  

  
بــراي حالــت  xبر حسب میدان الکتریکی اعمالی در راســتاي  xxصورت گرفته در جهت  نسخۀ الکترونیکی) نمودارهاي تنش (رنگی در .9شکل 

  ).2FD(روش  باشدیون واهلش ترکیب می e11پیزوالکتریک  تنشیون واهلش: منفی شیب هر خط برابر ضریب مناسب 
  

دند. نتــایج شــ) محاســبه 3( ۀطــمنجمد و یون واهلــش، مطــابق راب
 ]13[ مربوط به مقادیر محاسبه شده به همراه مقایسه با نتایج مرجع

بــین نتــایج ضــریب  4اند. مطابق جدول خلاصه شده 4در جدول 
دست آمــده از ســه روش تطــابق بســیار  به e11پیزوالکتریک  تنش

باشد. بــراي درصد می 3/0بالایی وجود دارد و درصد خطا کمتر از 
تطابق خــوبی وجــود دارد،  2FDو  1FDهاي بین روش 11eضریب 

و این دو روش، در برخی از موارد در حــدود  DFPTاما بین نتایج 
در تمــامی  e11درصد خطــا وجــود دارد. منفــی بــودن ضــریب  3

کشــیده  xبلوري در جهــت  ۀترکیبات، به این معناست که اگر شبک
یابــد. بــالاترین شود، قطبش الکتریکی آن در این راستا کاهش مــی

و کمتــرین مقــدار بــراي  - pC/m 7/397با مقدار  BPضریب از آن 
AlN ــداز ــه ان ــورد ضــریب  - pC/m 1/141 ةب ــنشاســت. در م  ت

پیزوالکتریک در حالت یــون واهلــش ترتیــب ضــرایب ترکیبــات، 
 11eترین مقدار براي ، بیشترین و کم4شود. مطابق جدول عوض می

 و pC/m 7/304بــا مقــادیر  BNو  InN هايبه ترتیب از آن ترکیب
pC/m 7/116 - ســت کــه در ســه ا است. از نکات قابل توجه ایــن

ــب  ــه  e11ضــریب  InNو  AlN  ،GaNترکی ــر  e11نســبت ب تغیی
ا اعمال کرنش مثبت به شبکه، شود. یعنی بعلامت داده و مثبت می

شــود کــه قطــبش ها در داخل شبکه، ســبب مــیاتم ةواهلش دوبار
الکتریکی به جاي کاهش یافتن، نظیر حالت یون منجمــد، افــزایش 

 تــنشضــریب  ةیابد. همچنین بر خلاف ترکیبات دیگــر، انــدازمی
یون واهلش نسبت به حالــت پیزوالکتریک این ترکیبات، در حالت 

توان همواره دهد که نمیشود. این نشان میتر میبزرگیون منجمد 
سریع ضرایب در حالت یون منجمد، در مــورد ضــرایب  ۀبا محاسب

  حالت یون واهلش آنها قضاوت نمود.
پیزوالکتریــک  کــرنشدر این اثر، همچنین ضرایب کاربردي 

این دسته از مواد دوبعدي را محاسبه نمودیم. با استفاده از رابطۀ 
در دو حالت یون منجمد و یــون واهلــش از دو  11dب ) ضری9(
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  .]13[به همراه مقایسه با نتایج مرجع  1FDو  DFPTدست آمده از دو روش  ضریب مستقل کرنش پیزوالکتریک یون منجمد و یون واهلش به .5جدول 
(pm / V)d11

 (pm / V)d11    

  ]13[نتایج مرجع
DFPT  

  ش حاضرپژوه
1FD  

  پژوهش حاضر
DFPT  

  پژوهش حاضر
1FD  

  پژوهش حاضر
DFPT  

III-V  

61/0 50/0 - 48/0- 43/1 - 43/1 - BN  
18/2 50/2- 47/2 - 96/2 - 96/2 - BP  
19/2 50/2- 52/2 - 19/3 - 19/3 - BAs  
06/3 80/2- 83/2 - 21/3 - 19/3 - BSb 

75/2 05/3- 04/3 03/1- 03/1- AlN 

2 54/2 55/2 41/1 - 41/1 - GaN  
5/5 01/7 95/6 1/2 - 08/2- InN  

  
. نتایج محاسبات انجام شده به محاسبه شد DFPTو  1FDروش 

  آورده شده است. 5در جدول  ]13[همراه مقایسه با مرجع 
 ةدر محــــدود d11در حالــــت یــــون منجمــــد ضــــریب 

pm/V(AlN)03/1 -  تاpm/V (BSb) 21/3 -  برآورد شد، در حالی
d11ه در حالت یون واهلش بالاترین مقــدار ک

  از آن ترکیــبInN 
 pm/Vبــه ترتیــب بــا اعــداد  BNو کمترین آن مربوط به ترکیــب 

d11مقــادیر  ۀبه طور کلی دامن .دست آمد به - pm/V 5/0و  01/7
 

 5ر جــدول دست آمده در ایــن دســته از مــواد دوبعــدي کــه د به
ي بعدسهگزارش شده است، در حدود ضرایب مواد پیزوالکتریک 

نظیر کوارتز، گالیم نیتراید و آلومینیم نیتراید به ترتیــب بــا مقــادیر 
pm/V 3/2 = 11d ،pm/V 1/3 = 33d  وpm/V 1/5 = 33d  ـــتند هس

بــا  PZT، اما هنــوز تــا مــواد ســرامیکی پیزوالکتریــک ]21و  20[
که  ]22[فاصلۀ زیادي وجود دارد  pm/V 360مقادیري در حدود 

ــی ــبب م ــود س ــش ــژوهش در زمین ــق و پ ــزة تحقی ــواد  ۀانگی م
 5و  4همان طور که مطابق جــداول . نانوپیزوالکتریک افزایش یابد

در  ]13[شود، بین نتایج حاصل از کار حاضر و مرجع مشاهده می
هــایی در شود. چنین تفاوتهایی مشاهده میبرخی موارد اختلاف

بین گزارشات مقالات مختلــف در مــورد ضــرایب پیزوالکتریــک 
هــا و هــا، روشپتانســیلامري رایج است. علت آن استفاده از شبه

وار  کدهاي محاسباتی متفاوت است. به دلیل گستردگی و زنجیــره
ترین تفــاوت در شــبهبــودن محاســبات ایــن ضــرایب، کوچــک

ضــرایب  ها ممکــن اســت منجــر بــه تغییــرات بــزرگ درپتانسیل

d11پیزوالکتریک شود. به عنوان نمونــه ضــریب 
  ترکیــبBN  در

 pC/m 119و  pC/m 138 بــه ترتیــب برابــر ]23[و  ]19[مراجــع 
است. در مورد سایر ترکیبات گزارش دیگري به غیر  گزارش شده

 ]19[یون منجمد در مرجع  حالتمشاهده نشد. در  ]13[از مرجع 
pC مقدار  / me 11 گزارش شده است که  BNبراي ترکیب  371

کار حاضــر،  DFPTدست آمده از روش  به pC/m 1/368با مقدار 
  تطابق خیلی خوبی وجود دارد.

  

  گیري. نتیجه5
در ایــن مطالعــه، ضــرایب مســتقل کشســانی، تــنش و کــرنش 

رســاناهاي پیزوالکتریک براي هفت ترکیب دوبعدي پایدار از نیم
زنبوري گــرافن ماننــد، محاســبه شــد. با ساختار لانه III-Vگروه 

در دو  FDو  DFPTهــاي ضــرایب بــه طــور جداگانــه از روش
دست  دند. نتایج بهشحالت یون منجمد و یون واهلش محاسبه 

آمده از دو روش، در اکثــر مــوارد بــا ســازگاري بســیار زیــادي 
 DFPTگزارش شدند. مــدت زمــان انجــام محاســبات در روش 

 ۀدامنــدر حدود سی درصد کاهش داشــت.  FDنسبت به روش 
دســت آمــده در ایــن دســته از مــواد  بــه ضرایب پیزوالکتریــک

ي مرســوم، بعدسهدر حدود ضرایب مواد پیزوالکتریک  دوبعدي
نظیر کوارتز و گالیم نیتراید و حتی بالاتر از آنها بــرآورد شــدند. 

d11بالاترین ضرایب کــرنش پیزوالکتریــک 
 هــاياز آن ترکیــب 

InN  وAlN  بــه ترتیــب بــا مقــادیرpm/V 01/7  وpm/V 05/3 
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محاسبه شدند. نتایج کــار محاســباتی حاضــر، راهنمــاي خــوبی 
جهت پژوهشگران حــوزه نانوپیزوالکتریــک و نانوپیزوترونیــک، 

جهت سنتز و به کارگیري این دســته از مــواد دوبعــدي معرفــی 
  هاي نوین است.يفناورشده در 
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