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  )17/02/1399 :یینها نسخۀ افتیدر ؛ 22/11/1398 :مقاله افتی(در
  دهیچک

ترکیب  است، این مادة دو بعدي که بدون زیر لایه ناپایدار است پس از سنتز شده) Al 111( ۀهاي بور روي زیر لایگونه از اتمبه تازگی فاز گرافین
) در O2B-gگونـه (شود. در پژوهش حاضر، خواص مکانیکی و انتقـال الکترونـی اکسـید بـوروفین گـرافینبا اکسیژن به ساختار پایداري تبدیل می

 است. براي این منظور چگالی حالات کلی و جزئی، ساختار نوارهـاي انـرژي، چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و تابع گرین غیر تعادلی مطالعه شده
هاي کوچک تک محوري و دو ولتاژ در کرنش -، مدول یانگ، نسبت پواسون، رسانش کوانتمی و نمودارهاي جریانکشسانیهاي چگالی بار، ثابت

تـر از هایی بـالاتر و پـایینپاشندگی در مکان ۀنقاط دیراکی با رابط وفلز است  O2B-gدهد که اند. نتایج این پژوهش نشان میمحوري محاسبه شده
دهـد کـه کـرنش ولتاژ نشان مـی -دهد. نمودارهاي جریانرفتار اهمی این ماده را نشان می ،ولتاژ -علاوه بر این نمودارهاي جریان .راز فرمی داردت

. افـزایش یابـد ت بـدون کـرنش) نسـبت بـه حالـyIو در جهـت زیگـزاگ (کاهش ) xIچگالی جریان در جهت آرمچیر (شود میمثبت باعث 
انـد. کـرنش ایجاد کـرده xIو  yIهاي مثبت دو محوري و تک محوري در جهت آرمچیر تقریباً با رفتاري مشابه، بیشترین تغییرات را در کرنش

است. کرنش منفی تک محوري در جهت آرمچیر و دو محوري تقریبـاً بـا رفتـاري  شده را سبب yIمنفی نیز در جهت زیگزاگ بیشترین افزایش 
)xIyمشابه، بیشترین (کمترین) تغییرات در I است. را ایجاد کرده (

 
چگالی جریان ناهمسـانگرد در راسـتاهاي زیگـزاگ و آرمچیـر و همچنـین 

  سازد.هاي مثبت و منفی، استفاده از این مادة دو بعدي را در ادوات نانوالکترونیکی مناسب میدي توسط کرنشقابلیت کنترل این ناهمسانگر
 
  

  یانتقال الکترون انگ،یحالات، مدول  یچگال ،یچگال یتابع ۀینظر گونه،نیگراف نیبوروف دیاکس :يدیکل يهاهواژ
  

  مقدمه .1
اي بـه دریچـه ]1[ 2004ن در سال آمیز گرافیبا ساخت موفقیت

گرافین که یک شبه فلـز بـا رابطـۀ  دنیاي مواد دو بعدي باز شد.
پاشندگی خطی در نزدیک تراز فرمـی و فرمیـون هـاي دیـراك 

فـرد خـود از ه هاي منحصـر بـبدون جرم است به دلیل ویژگی

مـورد توجـه جمله ترابـرد الکترونـی بـالا و سـختی مکـانیکی، 
. پس از این کشف گرفت رقرابسیاري از محققین و پژوهشگران 

یـابی اي براي دستهاي نظري و تجربی گستردهبزرگ، پژوهش
هـا اعضـاي به مواد دو بعدي جدید آغاز شـد و بـا ایـن تـلاش
، ژرمـانین ]2[دیگري از مجموعه مواد دو بعدي نظیر سیلیسـین 
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و ... معرفـی شــدند.  ]5[ ،2MoS ]6[ BN-h،  ]4[، فسـفرین ]3[
بـور، بـوروفین، در دو  اي از اتمبعدي تازهبه تازگی ساختار دو 

) 111آزمایشگاه مستقل و در شرایط خلأ کامل روي زیـر لایـه (
Ag تــاکنون فازهــاي دو بعــدي ]8و  7[اســت شــدهرشــد داده .

هاي مثلثی چروکیده و همچنین بـا مختلفی از بوروفین در شکل
بـوروفین نیـز  .]13-8 [انـد شـده گوشـی سـنتزهاي ششحفره
ابه مــواد دو بعــدي دیگــر خــواص اپتیکــی، الکترونیکــی، مشــ

مکانیکی، ابرسانایی و رسـانش گرمـایی جـالبی از خـود نشـان 
توان به ناهمسانگردي بالا در خواص دهد که از آن جمله میمی

و  18[، ناهمسـانگردي در رسـانش گرمـایی ]17-14[مکانیکی 
کـرد.   اشـاره ]21و  20[و همچنین دماي ابرسـانایی پـایین  ]19

بررسی ناهمسانگردي مکانیکی بوروفین و پاسخ آن بـه کـرنش 
دهد که این ساختار در یک راسـتا سـخت و در اعمالی نشان می

. اســتحکام مکــانیکی ]16و  15[اسـت راسـتاي دیگــر شــکننده 
بوروفین و خواص جالب دیگر آن، قابلیت استفاده ایـن مـاده را 

  ت.در ادوات نانوالکترونیک ایجاد کرده اس
ونبـین و همکـارانش، فـاز دیگـري از  2018اخیراً در سال 

بوروفین به شـکل یـک سـاختار بلـوري لانـه زنبـوري هماننـد 
سـنتز  ) 111Al(لایۀ گونه) را روي زیر گرافین (بوروفین گرافین

پـذیري بـالاي . این فاز از بوروفین، به دلیل الکترون]22[کردند 
اما بوروفین  ،ه ناپایدار استبور در مقایسه با کربن بدون زیر لای

گونه مانند دیگر ساختارهاي دو بعدي تمایل به ترکیب با گرافین
هاي اخیر چنگ یانـگ و همکـارانش در اکسیژن دارد و پژوهش

  گونـهدهـد کـه اکسـید بـوروفین گرافیننشـان مـی 2019سال 
)O2B-g بدون زیر لایه پایدار است و ناهمسانگردي مکـانیکی ،(

ــالایی دارد ــزان ناهمســانگردي مکــانیکی و خــواص ]23[ ب . می
تواند با اعمال کرنش خـارجی تغییـر کنـد. الکترونیکی مواد می
دهد کـه توسـط آبادي و همکارش نشان مینتایج پژوهش فیض

هـاي کرنش محوري کششی (فشاري)، جریان انتقالی از نانولوله
. لـذا در ایـن پـژوهش بـا ]24[یابـد کربنی افزایش (کاهش) می

و  استفاده از نظریۀ تابعی چگالی با تقریب گرادیان تعمـیم یافتـه
  ، خـواص مکـانیکی و انتقـال الکترونـیتابع گرین غیر تعـادلی

O2B-g  هـاي کوچـک و تأثیر کـرنش گیردمیمورد مطالعه قرار

تک محوري و دو محوري بر انتقال الکترونی این ماده و میـزان 
هاي بخششود. سی میهاي جریان بررناهمسانگردي در چگالی

بعدي به مراحل محاسبات ساختار الکترونی و سپس به نتایج آن 
و خواص مکانیکی اختصاص دارد. پس از آن مراحل محاسبات 

ه خواهد شد. با توجه به نتایج به ئانتقال الکترونی و نتایج آن ارا
دست آمده در ناهمسانگردي چگالی جریان این ماده و تغییرات 

ــال  ــا اعم ــتفاده در ادوات آن ب ــت اس ــاده قابلی ــن م ــرنش، ای ک
 نانوالکترونیکی را خواهد داشت.

 
  مراحل محاسبات ساختار الکترونی. 2

هـاي مکـانیکی و الکترونـی در این بخـش بـه بررسـی ویژگـی
پردازیم. بررسی خواص مکانیکی و سـاختار می O2B-gساختار 

یب الکترونی بر اساس نظریۀ تابعی چگالی با اعمـال تقریـب شـ
از بستۀ محاسباتی کوانتوم اسپرسو  PWscfیافته توسط کد تعمیم

و محاسبات مربـوط بـه رسـانش کوانتـومی توسـط بسـتۀ  ]25[
، O2B-gاست. گـروه تقـارنی انجام شده ]WanT ]26محاسباتی 

Cmmm لوزي سـاده) و است. سلول واحد، ارتورومبیک (راست
. الـف). 1 شامل چهار اتم بور و دو اتم اکسـیژن اسـت (شـکل

هـا، پس از واهلـش کامـل سـلول و مکـان اتـم هاي شبکهثابت
/a Å7 281 ،/b Å2 cو  811 Å20 انـد به دست آمـده

. خلأ بین صـفحات ]27[که با نتایج پژوهش قبلی مطابقت دارد 
هـاي کنش لایههمبه منظور حذف بر zبوروفین در جهت محور 

  است. شده در نظر گرفته Å20موازي بوروفین،
بندي فضاي وارونـهو تقسیم Ry50انرژي قطع  24 20 1 

  هـا. واهلش کامـل شـبکه و مکـان اتـم]28[انتخاب شده است 
eVتــا نیــروي

Å
310 .پیونــدهازاویــۀ بــین  انجــام شــده اســت 

OBB / 124 42  وBBB / 111 17  اند که از به دست آمده
دهـد. گونه کمی انحراف نشان میدر بوروفین گرافین 120زاویۀ

/،O-Bطـــول پیونـــد  Å1   تر از طـــول پیونـــدکوتـــاه، 34
B-B،/ Å1 ــاختار ، اســت 704 ــابراین س  aدر جهــت  O2B-gبن

 (جهتی که bتر از جهت قرار دارد) سخت B-O(جهتی که پیوند 
   کلـانگردي در شـقرار دارد) است. علاوه بر ناهمس B-Bپیوند 
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  .O2B-g از STMسازي تصویر شبیهو سلول واحد آن و (ب)  O2B-g(الف) نماي بالا و نماي جانبی  .1شکل 
  

دهد که در خصوصیات مکانیکی ، نتایج نشان میO2B-gساختار 
. ب 1و انتقال الکترونی نیز ناهمسانگردي وجود دارد. در شکل 

  است.شدهنشان داده O2B-gاز  STMسازي نیز تصویر شبیه
  

ــی . 3 ــاختار الکترون ــایج س ــید نت ــوروفین اکس ب
  گونه گرافین

الی حالات جزیـی چگو  O2B-gچگالی حالات کل  2در شکل 
شـوند. مشـاهده مـی Oو Bهـاي اتـم  zpو  ypبراي اوربیتالهاي 

چگـالی و سـاختار نوارهـاي انـرژي . ب نیـز 3. الـف و 3شکل
در سـاختار نــواري  .دهـدنشـان مـی را O2B-gحـالات جزیـی 

شـود. نوارهـاي مشـاهده می YSو  SXتبهگنی دوگانه در مسیر 
ا از دسـت داده بـاز تبهگنـی خـود ر XΓو   YΓتبهگن در مسیر

شوند. نقـاط شوند و هر یک به دو نوار جدا از هم تبدیل میمی
شـود ایجـاد مـی YΓدیراکی که از تقاطع این نوارهـا در مسـیر 

. ]29[شـوند هاي موجود به طور مجزا محافظت میتوسط تقارن
، دو نقطـۀ دیـراك یکـی بـه با توجه به ساختار نوارهاي انـرژي

از تر پـایین eV 9/3تراز فرمی و دیگري ر از بالات eV2/3 اندازة 
ــی و  ــراز فرم ــارنیت ــیر تق Yدر مس  ــک ــه  یلتش ــده ک ش

بـه  ،دارنـد یذاتـ شـدگیکج هـاوابسته به آن یراكد هايمخروط
. داردانحــراف  z يمحورشــان نســبت بــه راســتا یگــرعبـارت د

 یـزن Pmmn  8یندهد در ساختار بـوروفینشان م یراخ یقاتتحق
 یخارج یکیالکتر یدانمشاهده شده و توسط م یشدگکج ینچن

  دهدمیمتناظر با آن نشان  PDOSنمودار . ]30[است  ییرقابل تغ

  
 zpو  ypمقایسۀ نمودار چگالی حالات کل و چگـالی جزئـی  .2شکل 

  . انرژي فرمی به صفر انتقال داده شده است.Bو  Oهاي اتم
  

هـاي ) تراز فرمی توسط اوربیتالمخروط دیراك بالاي (پایینکه 
zp  )yp در تشکیل مخروط دیـراك 3است (شکل ) ایجاد شده .(

و پـس  Bاتم  zpسهم عمده مربوط به اوربیتال  ،بالاي تراز فرمی
است در حالی که در تشـکیل مخـروط  Oاتم  zp از آن اوربیتال

 Oاتم  yp سهم عمده مربوط به اوربیتال ،دیراك پایین تراز فرمی
 2طوري که در شکل همان .است Bاتم  yp و پس از آن اوربیتال

 Oو Bهاي اتم  ypو   zpهاي شود تراز فرمی اوربیتالمشاهده می
نزدیـک  سهم عمدة چگالی حـالات الکترونـیکند و را قطع می

درصد سهم هر  .است ypو  zpهاي اوربیتالتراز فرمی، مربوط به 
در چگالی حـالات الکترونـی در  Bهاي تماهاي یک از اوربیتال

  آمده است. 1تراز فرمی در جدول 
مسـطح  Гو نقطـه  Sنقطـه  در دو طرف O2B-gنوار انرژي 

هـوف در نمـودار  -وانهـاي قلـهایجـاد شده است کـه باعـث 
PDOS وارهاي انرژي کهـ. نده استـن انرژي فرمی شـدر طرفی  
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  . انرژي فرمی به صفر انتقال داده شده است.O2B-gوارهاي انرژي و (ب) ساختار ن O2B-g(الف) چگالی جزئی  .3شکل 

  

  .در چگالی حالات الکترونی در تراز فرمی Bهاي تماهاي مقایسۀ درصد سهم هر یک از اوربیتال. 1جدول 
zp  yp  xp s اوربیتال  
 B هاياتم(%)   8/2  3/1  6/35  8/44

 O هاياتم(%)   02/0  02/0  9/7  2/7

  
ــرژي ف ــک ان ــع کردهنزدی ــدیگر را قط ــی هم ــوط رم ــد مرب ان

، چگالی بـار 4شکل هستند.  Oو Bهاي اتم ypو  zpهاي اوربیتال
طور کـه دهـد. همـان) را نشان مـی010) و (001در صفحات (
هاي اکسیژن تقریباً متقـارن شود توزیع بار اطراف اتممشاهده می

  است.هاي بور نامتقارن و در اطراف اتم
 

هـاي تحت کرنش O2B-gکانیکی نتایج خواص م. 4
  کوچک

هـاي بـا اعمـال کـرنش O2B-gدر این بخش خواص مکـانیکی 
) تـک محـوري، دو محـوري و برشـی کشسانیناحیۀ کوچک (

بررسی شده است. کرنش ،
L

L L

L



 0

0
، تغییر طول نسـبت بـه 

ي اعمال کرنش، راستا Lشاخصشود که طول اولیه تعریف می
L0  طول اولیه وL  طول پس از اعمال کرنش است. بـا اعمـال

aهاي طولی تک محوري کرنش
a a

a



 0

0
و  

b
b b

b



 0

0
، تنشی 

)ب  ) در راستاي عرضی به ترتیb  وa شود که ایجاد می
شود. توسط واهلش سلول در راستاي عرضی به صفر رسانده می

ab )aهاي دو محوري در مورد کرنش b (  و برشـی نیـز
  هاي سلول، نیروي اتمپس از اعمال کرنش، با واهلش مکان 

     
 ). 010و در صفحۀ ( )001در صفحۀ ( O2B-gچگالی بار  .4شکل 

  
هاي کشسانی از براي محاسبۀ ثابترسد. وارد بر آنها به صفر می

تـوان کرنش مـی -دو روش انرژي کل حالت پایه و رابطۀ تنش
اسـت. استفاده کرد که در پژوهش حاضر، روش دوم به کار رفته

) ناهمسانگردي 5کرنش به دست آمده (شکل  -اي تنشنموداره
نسـبت  aدر دو راستاي شبکه و سختی این ساختار در راسـتاي 

 دهد.را نشان می bبه راستاي 

مسـتقل را کشسـانی هـاي کرنش، ثابت -شیب نمودارهاي تنش
Cکند (تعیین می 


 








 0

. براي این منظور از روابط ]31[) 

C 1 11 Cو  1 2 22 در نمودارهاي مربوط به کرنش تک  2
)محوري،  C C C )     1 2 11 22 در نمودار کـرنش  122

Cوري و از ـدو مح    ی براي ـرشـش بـمودار کرنـدر ن 444
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کوچک هاي با اعمال کرنش O2B-gکرنش -نمودارهاي تنش .5شکل 

  و برشی. (ab)، دو محوري (a,b)) تک محوريکشسانیناحیۀ (
  

مسـتقل اسـتفاده شـده اسـت. در کشسـانی هـاي محاسبه ثابـت
بـه  C44و  C11 ،C22 ،C12پژوهش حاضر، چهار ثابت مستقل 

بـه  N/m 09/11 و N/m 8/234،N/m  45،N/m  1/32تیـب تر
، نتایج به دست آمده با پژوهش C12اند که به غیر از دست آمده

را از طریـق نمـودار کشسانی هاي زونگ و همکارانش که ثابت
 N/m 41/237 ،N/m  13/44، N/mکـرنش بـه ترتیـب  -انرژي

 ] 23[ انـد، مطابقـت داردآوردهبه دسـت  N/m  45/11و 11/65
بـا کـرنش دو محـوري، بـدون واهلـش  C12کشسانیاگر ثابت 

ها محاسبه شود با نتـایج پـژوهش زونـگ مطابقـت خواهـد اتم
ها نتایج صحیح نیست. نتایج در داشت که البته بدون واهلش اتم

  آورده شده است.  2جدول 
با استفاده از روابط  bو  aاستاي در دو ر O2B-gمدول یانگ 

a
C C C

Y
C




2
11 22 12

22
bو  

C C C
Y

C




2
11 22 12

11
ـــــب  ـــــه ترتی   ب

N/m 9/211  وN/m 6/40  و نسبت پواسون نیـز بـا اسـتفاده از

aروابــط 
C

C
  12

11
bو  

C

C
  12

22
بــه  14/0و  71/0بــه ترتیــب  

بت پواسون از شیب نمودار کرنش عرضـی دست آمده است. نس

tبــر حســب کــرنش طــولی (
l

l





  هــم قابــل 6) (شــکل (

محاسبه است. از این روش مقادیر به دست آمـده بـراي نسـبت 
است که بـا  133/0و  698/0به ترتیب  bو aپواسون در راستاي 

  توافقبه دست آمده هاي کشسانی هاي حاصل از ثابتنسبت

  
  

بر حسـب کـرنش  aنمودار (الف) کرنش عرضی در راستاي  .6شکل 
و (ب) کرنش عرضی در راستاي  bطولی (کرنش اعمالی) در راستاي 

b  بر حسب کرنش طولی (کرنش اعمالی) در راستايa.  
  
هاي پواسـون از آنجایی کـه از دو طریـق متفـاوت نسـبتدارد. 

درستی ثابت محاسبه شده و نتایج یکسانی به دست آمده است، 
از  شـود.به دست آمده در این پژوهش تأیید مـی C12کشسانی 

شود، شـیب مشاهده می 7طوري که در شکل طرف دیگر، همان
بنـابراین  ؛تـر اسـتخطوط در هـر دو نمـودار از یـک کوچـک

تـر نخواهنـد بـود در هاي پواسون این ماده از یک بـزرگنسبت
هـاي هش زونگ و همکارانش یکـی از نسـبتحالی که در پژو
a/تر از یک به دست آمده است(پواسون بزرگ 1 48.(  

، θمدول یانگ و نسـبت پواسـون وابسـته بـه زاویـۀ قطبـی 
هاي زیر قابل محاسبه از رابطه، aراستاي دلخواه نسبت به جهت 

  هستند: 
)1                   ( Y ,

C s C c C c s
C

 


 
   

 
4 4 2 2

11 22 12
44

2
   

)2         ( 
 C C c s C s c

C
,

C s C c C c s
C

 

 
    

 
 

   
 

2 2 4 4
11 22 12

44
4 4 2 2

11 22 12
44

2
  

Cکــــه در آن  C C   2
11 22 12،c cos( )  وs sin( ) 

، θهستند. نمودارهاي مدول یانگ و نسبت پواسون وابسـته بـه 
نمایش  7به دست آمده، در شکل کشسانی هاي با توجه به ثابت

اده شده است که به وضوح ناهمسانگردي مکانیکی این ماده را د
  دهد. هاي مختلف نشان میدر جهت
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بـراي  bو  aهاي پواسون در دو راسـتاي ) و نسبتN/mهاي یانگ (بر حسب )، مدولN/mمستقل (بر حسب  کشسانیهاي ثابت ۀمقایس .2جدول 
O2B-g 23[ارانش محاسبه شده در پژوهش حاضر و پژوهش زونگ و همک[.  

  

         
  

  .]23[پژوهش حاضر و پژوهش زونگ و همکارانش  O2B-gبراي  θمقایسۀ (الف) مدول یانگ و (ب) نسبت پواسون وابسته به  .7شکل 
  

هاي آکوسـتیکی عرضـی و ) با فونونg-Bگونه (بوروفین گرافین
) منفی، ساختاري ناپایدار است. بـا TAو  ZAخارج از صفحه (

هـاي بـور منتقـل هاي اکسیژن به اتماکسید شدن الکترون از اتم
در  B-gهم نسـبت بـه سـاختار  O2B-gشود و ابعاد ساختار می

  کـــاهش bدرصـــد) و در راســـتاي  43افـــزایش ( aراســـتاي 
 زونـگدر تحقیق  O2B-gابد. محاسبات فونونی یدرصد) می 4(

ــارانش ــه  و همک ــد هم ــی ده ــان م ــامدنش ــونی هاي بس   فون
(اپتیکی و آکوسـتیکی) مثبـت اسـت کـه نشـانگر پایـدار شـدن 

هاي بسـامدرسد . این طور به نظر می]23[است  O2B-gساختار 
) شامل سه شـاخۀ آکوسـتیکی و شـش شـاخۀ اپتیکـی(فونونی 

ند که سه مد فونونی توسـط اتـم اکسـیژن بـه اافزایش پیدا کرده
ساختار نواري فونونی اضافه شده است. شاخۀ فونـونی مربـوط 

 XΓدرجـه دوم اسـت در مسـیر  Γنقطـۀ که در اطـراف  ZAبه 
تقریباً صاف شده و بر جایگزیدگی این مد فونونی و نیمه عمـر 

  بالاي آن دلالت دارد.

  مراحل محاسبات رسانش کوانتمی .5
انجام  WanTرسانش کوانتمی توسط بسته محاسباتی محاسبات 

  شده است. 
،رسـانش کـل سیسـتمدر این کد  G E ,V بـا اسـتفاده از ،

توسط رابطۀ  ]32[بندي لانداور فرمول  e
G E ,V T ( E ,V )

h


22 
Tشود کهمحاسبه می ( E ,V تابع عبـور اسـت و بـا اسـتفاده از  (

rلـی -مول فیشرفر a
L C R CT ( E ,V ) Tr( G G )    بـه دسـت

آید.می r ,a
CG که از  توابع گرین پیشرو و پسروي رسانا هستند

معادلۀ  r ,a
C[ i H ]G ( ) I      در حالـت 0  بـه

}آیند.دست می L ,R } را  الکترودهـاشدگی رسانا بـه فتنیز ج
اسـت  پیشرو و پسـرو وابسـتههاي انرژيخودکه به  کندان میبی

 r a
{ L ,R } { L ,R } { L ,R }i ( )   .  

ــول  ــا فرم ــوري از سیســتم ب ــان عب ــداورجری ــوتیکر -لان  ب
     b b L R

e
I V T ( E ,V ) f E f E dE

h
      

ــــــه  2 ب

b  a  bY  aY  C44 C12 C22 C11 روش  
  پژوهش حاضر  8/234  45  1/32  09/11  9/211  6/40  71/0 14/0
 پژوهش زونگ و همکارانش  41/237  13/44  11/65  45/11  35/141  27/26  48/1 27/0
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د ) پتانسـیل الکتروشـیمیایی الکتـروL )Rآید کـه دست می
تـابع توزیـع  fو سوییدگی (بایـاس) ولتاژ  bVچپ (راست)، 

  فرمی است.
 

  O2B-gنتایج رسانش کوانتمی . 6
،  بنـدي لانـداوردر این بخش با استفاده از توابع وانیـر و فرمول

،  yو  xبراي انتقال الکترون در راستاي  O2B-gرسانش کوانتمی 
، 8بدون و با کرنش محاسـبه شـده اسـت. بـا توجـه بـه شـکل 

بـدون اعمـال کـرنش،  O2B-gکمترین مقدار رسانش کـوانتمی 
اطراف نقطۀ دیراك و بیشترین مقدار رسانش کـوانتمی نزدیـک 

نکتۀ قابـل توجـه آن کـه رفتـار  .است xتراز فرمی براي جهت 
نگر متفاوت اسـت کـه نشـا yو  xدر دو جهت  O2B-gرسانش 

ناهمسانگردي انتقال الکترونی ایـن مـاده ماننـد دیگـر ترکیبـات 
  .]33[بوروفن است 

، ناهمسانگردي در رسانش در دو جهـت 9با توجه به شکل 
x  وy با اعمال کرنش از بین نرفته اسـت. نمودارهـاي جریـان- 

نیز نتایج بـه دسـت آمـده در ناهمسـانگردي  10ولتاژ در شکل 
  کنند.ئید میرسانش این ساختار را تأ

شـود نمودارهـاي مشـاهده مـی 11طور که در شـکل همان
دهد. کرنش مثبت ولتاژ رفتار اهمی این ماده را نشان می -جریان

) و افزایش جریان x )xIباعث کاهش چگالی جریان در جهت 
) نسبت به حالت بـدون کـرنش شـده اسـت. y )yIدر جهت 

تقریباً با رفتاري مشابه،  aهاي دو محوري و تک محوري رنشک
اند که در طراحی ایجاد کرده xIو  yIبیشترین تغییرات را در 

  مهم است.  O2B-gسوییچ نانوالکترومکانیکی بر پایۀ 
، ناهمسانگردي در رسانش در دو جهت 11با توجه به شکل 

x  وy طـور کـه در با اعمال کرنش منفی نیز وجود دارد. همـان
 xIشود، کرنش منفـی تغییـر نـاچیزي در مشاهده می 12شکل 

است در حالی کـه کـرنش ولت داشته 2براي ولتاژهاي کمتر از 
بیشـترین افـزایش  bمنفی در راستاي 

yI اسـت. را سـبب شـده
ــاي منکرنش ــک محــوري ه ــی دو محــوري و ت ــا  aف ــاً ب   تقریب

)xIرفتاري مشابه، بیشترین (کمترین) تغییرات در  )yI  را ایجـاد
.اندکرده

 
  

  
  

بر حسـب  yو راستاي  xنمودار رسانش کوانتمی در راستاي  .8شکل 
  بدون کرنش. O2B-gانرژي براي 

  

  
بر حسـب  yو راستاي  xکوانتمی در راستاي  نمودار رسانش .9شکل 

درصـد در جهـت  2(الف) تک محوري  با کرنش O2B-gانرژي براي 
a درصــد در جهــت  2، (ب) تــک محــوريb ) 2) دو محــوري جو 

  .درصد
  

  yبـه چگـالی جریـان جهـت  xنسبت چگـالی جریـان جهـت
)

yx II  گرديناهمسـان)، معیار مناسبی بـراي تشـخیص میـزان /
جریان است هر چـه ایـن نسـبت از یـک دورتـر باشـد، میـزان 
ناهمسانگردي جریان بیشـتر خواهـد بـود. در طراحـی سـوییچ 

x/نانوالکترومکانیکی، رفتار متفاوت نسبت yI I هاي حالت  

(ج)
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و (ب) راسـتاي  xنمودار چگالی جریان در (الف) راستاي  .10شکل 
y س براي بر حسب ولتاژ بایاO2B-g  درصد. 2تحت کرنش 

بـر  yو راسـتاي  xنمودار رسـانش کـوانتمی در راسـتاي  .11شکل 
  درصد. -2با کرنش دو محوري  O2B-gحسب انرژي براي 

  

  
  

  درصد. -2تحت کرنش  O2B-gبر حسب ولتاژ سوییدگی براي  yو (ب) راستاي  xنمودار چگالی جریان در (الف) راستاي  .12شکل 
  

ش نسبت به حالت بـدون کـرنش از اهمیـت خاصـی تحت کرن
دهد کرنش مثبـت دو محـوري، برخوردار است. نتایج نشان می

ناهمسانگردي با رفتـاري متفـاوت را نسـبت بـه بیشترین میزان 
 a. پس از آن کرنش مثبت تک محوري دحالت بدون کرنش دار

، 13هاي در شکلقرار دارند.  bو کرنش منفی تک محوري  bو 
yxنسبت  II هاي تک محوري و دو محـوري با اعمال کرنش /

  نشان داده شده است.
نسبت 

yx II . 14در شـکل  aبا اعمال کـرنش در جهـت  /
با  V 7/0-0سوییدگیشود. این نسبت در ولتاژ الف مشاهده می

به عبارت  ؛مانداعمال کرنش مثبت تقریباً در مقدار یک ثابت می

ــازه، ناهمســانگردي چگــالی جریــان مشــاهده د یگــر در ایــن ب
شود. کرنش منفی نیز ناهمسانگردي مشابهی با حالت بدون نمی

هـاي هیچ کدام از کرنش V 7/0-0بنابراین در بازة  کرنش دارد.
ــی ــی نم ــت و منف ــوییچ مثب ــراي س ــوبی ب ــرد خ ــد عملک توانن

ــته ــانیکی داش ــازة نانوالکترومک ــند. در ب ــب V 3-7/0باش ت نس
گیـرد و ناهمسانگردي با اعمال کرنش مثبت از یک فاصـله مـی

شـود. همچنـین در ها ظاهر میناهمسانگردي در چگالی جریان
این بازه، میزان ناهمسانگردي با اعمال کرنش منفـی نسـبت بـه 

در این بازه عملکـرد شود. بنابراین حالت بدون کرنش بیشتر می
  ی) مناسب است. (مثبت و منف aسوییچ با کرنش تک محوري 
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، (ب) تک محوري در a(الف) تک محوري در جهت  با کرنش سوییدگیبر حسب ولتاژ  yبه  xنمودار نسبت چگالی جریان در راستاي  .13شکل 
  ) دو محوري.جو ( bجهت 
  

مثبــت  aنــوع ناهمســانگردي بــا اعمــال کــرنش تــک محــوري 
)/x yI I 1) و منفی (/x yI I 1 .با یکدیگر متفاوت است (  

ها براي کرنش . ب نسبت ناهمسانگردي جریان14در شکل 
نشان داده شـده اسـت. هـر دو کـرنش مثبـت و  bتک محوري 

ــاً عملکــرد مشــابهی را نشــان مــی دهنــد همچنــین منفــی تقریب
ناهمسانگردي آنها با حالت بدون کـرنش متفـاوت اسـت. نـوع 

ــازة ــانگردي در ب V  2-0 )/xناهمس yI I 1 ــا  V  3-2) ب
)/x yI I 1 متفاوت است. در همـۀ ولتاژهـا، اعمـال کـرنش (

ــک محــوري  ــدون  bت ــت ب ــه حال ــانگردي را نســبت ب ناهمس
کند ولی عملکـرد آن بـه عنـوان سـوییچ کنش تضعیف میبرهم
  الکترومکانیکی مناسب است.نانو

ي بــر نســبت . ج نیــز تــأثیر کــرنش دو محــور14شــکل 
دهد. با این کـه کـرنش دو ها را نمایش میناهمسانگردي جریان

محوري منفی از ناهمسانگردي بالایی برخوردار اسـت ولـی بـه 
دلیل تشابه آن بـا حالـت بـدون کـرنش نسـبت بـه کـرنش دو 

دهـد. محوري مثبت، عملکرد چندان خوبی از خـود نشـان نمی
x/رفتار کرنش دو محوري مثبت ( yI I 1 بـا رفتـار کـرنش (

x/محوري منفی و حالت بدون کـرنش (دو yI I 1 متفـاوت (
بدون اعمـال کـرنش، بـه تنهـایی ناهمسـانگردي  O2B-gاست. 

تواند به عنوان و مید دار yIو  xIهاي بالایی در چگالی جریان
کند، مـورد اسـتفاده عمل می سوییدگیبا تغییر ولتاژ سویچی که 
الکترومکـانیکی بـه نانوولی در طراحی یـک سـوییچ  ؛قرار گیرد

هایی هستیم که نسبت به حالت بدون کرنش تغییـر دنبال کرنش
دهـد کـه کننـد. نتـایج نشـان مـیها ایجاد میبیشتري در جریان

بـراي  هاي مثبت (مخصوصاً دو محوري) عملکرد بهتـريکرنش
 دهند.این منظور از خود نشان می

  گیري نتیجه. 7
در این پژوهش بر پایۀ نظریۀ تابعی چگـالی بـا اعمـال تقریـب 
گرادیان تعمیم یافته و تابع گرین غیر تعادلی به بررسی خـواص 
مکانیکی، ساختار الکترونی و انتقال الکترونـی اکسـید بـوروفین 

هاي کوچک تـک کرنش تأثیرشد. همچنین پرداخته گونهگرافین
محوري و دو محوري بر انتقال الکترونـی ایـن سـاختار مطالعـه 

دهد این ساختار از لحاظ خـواص مکـانیکی نتایج نشان میشد. 
 در دو راستاي شبکه ناهمسانگرد است و همچنـین در راسـتاي

در حالی که در راستاي زیگزاگ شـکننده اسـت. آرمچیر سخت 
ــه ترتیــب زیگــزاگیــر و مــدول یانــگ در دو راســتاي آرمچ   ب

N/m 9/211  وN/m 6/40  71/0و نسبت پواسون نیز به ترتیب 
  اند.به دست آمده 14/0و 

بدون اعمال کرنش،  O2B-gکمترین مقدار رسانش کوانتمی 
اطراف نقطۀ دیراك و بیشترین مقدار رسانش کـوانتمی نزدیـک 

 دهـدمشاهده شده است. نتایج نشان می xتراز فرمی در راستاي 
بدون اعمال کرنش، به تنهایی ناهمسـانگردي بـالایی  O2B-gکه 

توانـد بـه عنـوان و مـید دار yIو  xIهـاي در چگالی جریـان

 (ج)
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کند مـورد اسـتفاده عمل می سوییدگیسوییچی که با تغییر ولتاژ 
مسانگرد در خـواص قرار گیرد. نکتۀ قابل توجه آن که رفتار ناه

، بـا اعمـال yو  xانتقالی و رسانش ایـن سـاختار در دو جهـت 
چگـالی مـی شـود رود. کرنش مثبـت باعـث کرنش از بین نمی
 yو چگـالی جریـان در جهـت کاهش یابـد  xجریان در جهت 

هـاي منفـی دو . کرنشافزایش یابدنسبت به حالت بدون کرنش 
یبـاً بـا رفتـاري تقر آرمچیـرمحوري و تک محوري در راسـتاي 

انـد. را ایجاد کرده )xI )yIمشابه، بیشترین (کمترین) تغییرات 
هاي مثبت (مخصوصاً دو محوري) دهد که کرنشنتایج نشان می

الکترومکـانیکی از خـود نانوعملکرد بهتري در طراحی سـوییچ 
تـأثیر کـرنش بـر ناهمسـانگردي در  با توجه بهدهند و نشان می

، ایـن مـاده قابلیـت اسـتفاده در ادوات O2B-gانتقال الکترونـی 
  نانوالکترونیکی را خواهد داشت.
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