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 ده:یچک
از آن، با استفاده  خالص و سه ساختار هيدروژنه  12 الكترونی بوروفن  و ترابرد  ساختاری  های ويژگیتأثير کرنش تك محوری بر    ،در اين پژوهش

  های بور است که در های دو بعدی سنتز شده از اتميكی از پيكربندی   12  بوروفن.  شده است   بررسی  (DFT)محاسبات نظريه تابعی چگالی    از
-قرار گيرد. همچنين، هيدروژنه  های کوچكدرجاتی از کرنش  تحت تأثيرممكن است    ،و زيرلايه  بوروفن  عدم تطابق ميان شبكه  به دليل  فرآيند سنتز،

-هيدروژنه های تك محوری کششی و فشاری کوچك و  زمان اعمال کرنشدر اين راستا، تأثير هم  .تواند موجب پايداری ساختاری آن شودسازی می
 های ويژگی  دهد کهنتايج نشان میبررسی شده است.    بوروفنولتاژ  -های جريانهای الكترونی و مشخصه ازی بر ساختار نواری، چگالی جزيی حالتس

های  مشخصه است. بررسی  قابل تنظيم  با کرنش    ،رفتار ناهمسانگرددارند بلكه اين    داروابستگی جهت تنها  نه  خالص و هيدروژنه   بوروفن  ترابردی
ولتاژهای (I-V) ولتاژ-جريان در  مطالعه  مورد  از  سوييدگی  ساختارهای  می  V 1کمتر  ميزان  اعمال کرنش  که    دهدنشان  ناهمسانگردی جريان بر 

رات سازی، تغييدست آمده است که با هيدروژنهبه   74/0، برابر  V1گذار است. نسبت ناهمسانگردی جريان بوروفن خالص در ولتاژ سوييدگی  تأثير
 محسوسی داشته و در يكی از از ساختارهای بررسی شده، رفتار جريان، همسانگرد شده است. همچنين مقايسة نسبت پواسون در دو راستای آرمچير 

 دهد که هيدروژنه سازی موجب نرم شدن ساختارهای هيدروژنه در راستای آرمچير، نسبت به بوروفن خالص، شده است. قابليتو زيگزاگ نشان می
 .استنوآورانه های الكترونيكی دستگاه ةدر نسل آيند استفادهبرای اين ساختارها پتانسيل بالای  بيانگر، های کوچكکرنش با اعمال  I-Vرفتار تنظيم
، کرنش.بوروفين، بوروفن، الكترونی ، ترابردنظريه تابعی چگالی های کلیدی:واژه

 مقدمه. 1

دليل خواص  های بور، بهبعدی متشكل از اتم بوروفن، صفحه دو

ساختار  و    ]1[  فرد خود، از جمله رفتار فلزی فيزيكی منحصربه

ديراک گسترده،  ]2،  3[گونه  نواری  بهتوجه  را  خود جلب    ای 

، دو گروه تحقيقاتی 2015بار در سال  . نخستين]4[  کرده است 

  العاده بالا و در شرايط خلأ فوقمستقل موفق شدند بوروفن را  

رشد اپيتاکسی پرتوی مولكولی بر روی    از روشگيری  بهره  با

)ة  زيرلاي )Ag کنند111 سال  .  ]5،  6[  سنتز  در  ،  201۹سپس 

12از نوع  پايدارو  رانجان و همكارانش بوروفن آزاد  
3و  

 

برداری فاز مايع سونوشيميايی توليد از روش لايهبا استفاده  را  

اتم .  ]7[  کردند در  الكترون  کمبود  زمينهويژگی  بور،  ساز  های 

آلوتروپ ساختاری  از  تنوع  است.  شده  بوروفن   لحاظهای 

ازفازهای مختلف  امكان تشكيل نظری،   با غلظت و    ی  بوروفن 

مثلثی آن    ة در شبك  گوشی های ششحفرهاز  متفاوت    هایتوزيع

های  برخی از اين فازها تاکنون بر روی زيرلايه  وجود دارد که

گيری  عواملی همچون نوع و جهت .  ]8،  ۹[  اندفلزی سنتز شده

زيرلايه، شرايط رشد و ميزان تطابق ساختاری ميان زيرلايه و  
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بوروفنتك به  می  ، لايه  خواص    تشكيلتوانند  و  ساختارها 

بوروفن    یاعدم تطابق شبكه.  گوناگونی در بوروفن منجر شوند

زيرلايهو    هيرلايزبا   کنندهجنس  تعيين  و  ،  کرنش   اندازه  نوع 

  بنابراين،   ايجاد شده در فرآيند سنتز هستند.)کششی يا فشاری(  

ويژگی کنترل  از  امكان  بوروفن  عملكردی  و  ساختاری  های 

 توانمی  نحوی کهبه  ،وجود دارد  سنتز  سازی شرايططريق بهينه

دقيق  با  را  بوروفن  رشد  تنظيم    کاربردهای   برای  پارامترهای 

   .سازی کردفناورانه آماده مختلف

بوروفن ساختار  در  غيراشباع  پيوندهای  از   ،وجود  يكی 

در  چالش اساسی  ماده  استفادههای  آزاد  به  اين  است؛  صورت 

-10[گردد  میپايداری آن در غياب زيرلايه  که باعث نا  ایمسئله

به]12 راهكار،عنوان  .  عنوان  به  شيميايی  سازیدارعامل  يك 

است   روشی شده  پيشنهاد  بوروفن  پايدارسازی  برای   [مؤثر 

به   zpة  شداشغالهای نيمهاين فرآيند با پر کردن حالت   .]4،13

کند. در اين راستا، هيدروژنه  میتثبيت ساختار بوروفن کمك  

اين  افزايش پايداری    برای  روش پيشنهادی  يكعنوان  کردن به

 شدهبوروفن هيدروژنه  ،باربرای نخستين  .مطرح شده است   ماده

 لايهتك  سطح  بر  هيدروژن  هایاتم  جذب  طريق  )بوروفين( از 

فوق  در  بوروفن،  سنتز شدشرايط خلأ  بالا  نتايج  .  ]14[  العاده 

نرخ اکسيداسيون کمتری  از دهد که بوروفين مطالعات نشان می 

بيشتری    بسياربوده و در مقايسه با بوروفن، پايداری  برخوردار  

که    شده است بينی  پيش  ،در برابر تماس با هوا دارد. همچنين

هيدروژنه ملاحظهتأثير    سازیفرآيند  ويژگی  ایقابل  های  بر 

 . ]17-15[ دارد بوروفين  ترابردیساختاری، الكترونيكی و 

گيری از محاسبات  کانگ و همكارانش با بهره،  2022در سال  

آزاد   بوروفين  پايدار  فازهای  ساکن،  به  پيكربندیابتدا  های با 

12
،3

بررسی    α  و اين  ]18[کردند  را  از  حاصل  نتايج   .

نشان   تأثير    دادمطالعه  تحت  بوروفين  ساختاری  پايداری  که 

اوربيتال  و Bهای  اتم zp  هایانرژی هيبريداسيون ميان اوربيتال

s    اتمH   می سال  تعيين  در  ادامه،  در  و    2023شود.  چن 

به   موفق  اوليه،  اصول  محاسبات  از  استفاده  با  همكارانش 

12بينی دو ساختار مستقل پايدار از بوروفين پيش
با يك و دو    

ها های آن. تحليل]1۹[  اتم هيدروژن در هر سلول واحد شدند

نشان داد که هر دو ساختار از پايداری ديناميكی برخوردار بوده  

خود   از  ابررسانايی  رفتار  بر    .دهندمی  بروزو  ،  اينعلاوه 

بوروفينويژگی ترابردی  و  الكترونی  مشابه های  بوروفن،    ، 

  دارد   را  کرنش  اعمال  از طريق  تنظيم  قابليت   و  بوده  ناهمسانگرد

در.  ]13،15،18[ مطالعات،  اين  ادامة  حاضر،  در   سه  پژوهش 

12  بوروفين  از  آزاد  ساختار
Bشيميايی   فرمول  با    H5 2

که   ،

به   ،اندتر توسط چن و کانگ و همكارانشان معرفی شدهپيش

های ترابرد الكترونی و تأثير اعمال بررسی دقيق ويژگی  منظور

بررسیکرنش   مورد  محوری،  گرفت  تك  اين   .اندهقرار  برای 

: در  شده است   دهیسازمانصورت زير  به  ة حاضر، مقالمنظور

ها بر اساس نظرية سازیبخش نخست، تنظيمات مربوط به شبيه

نتايج ادامه،  در  است.  شده  مطرح  چگالی  به    تابعی  مربوط 

ساختارهای مورد بررسی گزارش    الكترونی  و  ساختاری  خواص

ويژگیشده و  نواری  ساختار  سپس،  الكترونی  اند.  ترابرد  های 

12بوروفن 
و سه پيكربندی منتخب از بوروفين، تحت    خالص

اند. در پايان، محوری کوچك بررسی شدههای تكتأثير کرنش

دهد که ناهمسانگردی در ساختار  آمده نشان میدست  نتايج به

بوروفين   الكترونی  ترابرد  12و 
هيدوژنه طريق  از  و  ،  سازی 

تك کرنش  اين  اعمال  و  بوده  تنظيم  و  کنترل  قابل  محوری، 

می ويژگیقابليت  مهندسی  در  برای  تواند  بوروفن  های 

 برداری قرار گيرد. کاربردهای فناورانه مورد بهره

 سازیشبیه جزئیات .2

12های الكترونی بوروفن  ساختار و ويژگی   ، در اين بخش 
لايه  تك   

 تابعی چگالی ة  گيری از نظري آن با بهره   ة و سه پيكربندی هيدروژن 

(DFT)   افزاری نرم   ة . محاسبات با استفاده از بست شده است بررسی  

اسپرسو  شده    )  (Quantum ESPRESSO  کوانتوم  است    انجام 

استفاده   های ل ي پتانس شبه .  ]20[ نوع    مورد    ی تابع   .هستند   NCاز 

تقر    PBEی، همبستگ   - ی تبادل   ی انرژ  تقريب    ب ي و  استفاده،  مورد 

  ة برداری از ناحي برای نمونه .  ]21[  ( است GGA)   افته ي   م ي تعم   شيب 

 Monkhorst–Pack بندی استفاده از تقسيم با   k نقاط   ة بريلوئن، شبك 

صورت  به  15 20 شد   1   انرژی همچنين  .  ]22[  انتخاب 
بسط  قطع  موج  برای  با    تابع  شد  Ry  60برابر  گرفته  نظر    .   در 

تك   سازی شبيه منظور  به  واحد بوروفن  سلول  شكل لايه،  به    ی 

 (.  1شده است )شكل    طراحی شامل پنج اتم بور    گوشی راست 
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  بالا و نمای و  بوروفن واحد  شكل سمت راست: سلول . 1 شکل

  هایاتم  خاکستری هایکره . آن  از بعدیسه  شكل سمت چپ: نمای
اند. در  های بور در يك صفحه قرار گرفتهاتم  . دهندمی  نشان را بور

های بور ديده  )آرمچير( زنجيره مستقيمی از اتم  xراستای محور 
 شود. می

 

 

 
 هایپيكربندی و جانبی از بالا پايين، نمایاز بالا به  . 2 شکل

 هایکره .  udh  و uu، ud  بوروفين( نوع)  بوروفن هيدروژنه
  نشان را هيدروژن  و بور هایاتم   ترتيب به آبی و خاکستری

 . دهندمی

بر صفحÅ20همچنين، يك خلأ   راستای عمود   لايهتك   ةدر 

در نظر های موازی مجاور  های بين لايهکنشبرای حذف برهم

  بوروفين   از  آزاد  ساختار  سه  پژوهش،   اين  در  .شده است   گرفته

12
Bشيميايی   فرمول  با   H5 2

به   2مطالعه شده است که نسبت    

در سه پيكربندی  دهد.  اتم هيدورژن به اتم بور را نشان می  5

بوروفين، سلول واحد حاوی دو اتم هيدروژن اضافی نسبت به  

اوليه   از  .  (2  )شكل  است ساختار  با  اين سه ساختار  بوروفين 

اند. در هر سه ساختار، يك  معرفی شده  udh  و  uu،  ud  هاینام

های پر  گوشیاتم هيدروژن بالای اتم بوری که در مرکز شش

( يك  ud)  uuبوروفين  قرار گرفته، واقع شده است. در ساختار  

بور  پيوند  )پايين(  بالای  ديگر  هيدروژن  گوشی  بور شش-اتم 

، udhبوروفين  خالی در راستای آرمچير قرار دارد. در ساختار  

بور پيوند  پايين  در  هيدروژن  اتم  در بور شش-اين  پر  گوشی 

، نمای بالا و جانبی  2راستای آرمچير  قرار گرفته است. در شكل  

 شود. سه ساختار بوروفين مورد مطالعه مشاهده می

12بوروفن    الکترونی  و  ساختاری خواص  نتایج  .  3

 هیدروژنه

بهينهپ از  کامل ساختارها  س  نيروها    وسازی  مقادير  کاهش  به 

مرتبه   تعادلی از 
Å

eV−310  بوروفن سلولی  پارامترهای   ،12
 

-میهای تجربی نشان  با داده  خوبی  طابقت  که  انددست آمدهبه

ثابت 1. در جدول  ]23 [دهند از جمله  های شبكه، ، اطلاعاتی 

پيوندهای اتم  فاصلة،   B–Bو B–H طول  ،  Bو H هاینسبی 

همدوسی هيدروژناسيون c(E(انرژی  انرژی  برای   hyd(E (  و 

شده پس از واهلش کامل  صفحات بوروفن خالص و هيدروژنه

است  شده  همدوسی  .گزارش  انرژی  انرژی  c(E (مقادير  و 

-( محاسبه می 2( و )1)  مطابق با روابط hyd(E (هيدروژناسيون

 وند:ش

(1 ) 
c

( )
E

borophane B HE E E− +
=

5 2

7
  

(2 ) 
hyd.

( )
E

borophane borophene HE E E− +
=

2

7
  

آن    در  که
boropheneE  ,  

borophaneE, 
HE, 

BE انرژی   ،ترتيب به

،  بوروفينانرژی کل ساختار    خالص،  بوروفن  ةکل ساختار اولي

بر  .  انرژی اتم بور ايزوله هستند  و  هيدروژن ايزولهانرژی اتم  

12بوروفين   انرژی همدوسی، ساختار  ةاساس مقايس
  udh  نوع 

ازبررسی   پيكربندی  سه  ميان  در   ترموديناميكی   نظر   شده، 

  .شودحالت تلقی می پايدارترين

uu بوروفین نوع     

 

 ud   نوع بوروفین

 

udh نوع نیبوروف     
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  هیدروژناسیون انرژی و( eV حسب بر cE) همدوسی انرژی ، B-H/B-B  )H-Bd/H -B(dپیوندهای  طول  ،(b و a) شبکه هایثابت  .1 جدول

(HydE حسب بر eV اتم بر )بوروفن  صفحات12
 . شدههیدروژنه و خالص

 پیکربندی
a ( Å ) b ( Å ) dB-H ( Å ) dB-B ( Å ) 

Ec 

(eV/atom) 

Ehyd. 

(eV/atom) 

12
07/5  بوروفن  ۹23/2  - 6۹۹/1 – 68۹/1 – 641/1 – 714/1  - - 

uu بوروفین   12/5  83۹/2  333/1 – 207/1  612/1- 855/1 – 6۹1/1 – 85۹/1  251/4-  75۹/0-  

ud07/5 بوروفین  ۹0/2  361/1 – 212/1  661/1 – 804/1 – 700/1 – 635/1–  856/1  283/4-  726/0-  

udh0۹/5 بوروفین  87۹/2  357/1 – 20۹/1  653/1 – 847/1 – 704/1 – 646/1  –828/1  3۹4/4-  86۹/0-  

 . فرمی انرژی الکترونی در حالات چگالی در H و B هایاتم  هایاوربیتال  انرژی کل و درصد سهم  مقایسه .2 جدول

انرژی کل  پیکربندی (Ry) اتم px (%) py (%) pz (%) s (%) 

12
- 7485/30  بوروفن  

B1(B3) 

B2 
B4(B5) 

4/4  

07/0  

۹/2  

8/2  

04/0  

4/3  

8/14  

0/3  

4/1۹  

04/0  

06/0  

1/0  

uu بوروفین   0453/33 -  

B1(B3) 
B2 

B4(B5) 

Htop 
Hbetween 

4/0  

3/1  

0/2  

- 

- 

4/3  

4/5  

4/2  

- 

- 

5/5  

1/2  

1/24  

- 

- 

8/0  

04/0  

۹/2  

3/6  

5/1  

ud بوروفین   0227/33 -  

B1(B3) 

B2 
B4(B5) 

Htop 

Hbetween 

۹/3  

6/0  

7/5  

- 

- 

2/2  

1/2  

1/2  

- 

- 
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با بررسی طيف فونونی،    2023چن و همكارانش هم در سال  

  استنشان داده بودند که اين پيكربندی از لحاظ ديناميكی پايدار  

]1۹[. 

هيدروژن، ساختار الكترونی و نواری بوروفن   هایاتم  با جذب

12
توجهی  دستخوش     قابل  جدول  شودمیتغييرات  در   .2  ،

در انرژی فرمی گزارش شده   ی مختلف هااوربيتالسهم  درصد  

همان می  طوراست.  مشاهده  پيكربندیکه  در   بوروفين شود 

توجه  در انرژی فرمی قابل    zp و   yp های، سهم اوربيتال udhنوع

 است و انرژی کل، کمترين مقدار را دارد.

شكل   بوروفن،  3در  نواری  12  ساختار 
می   شود.  مشاهده 

انرژی   فرمی  ینزديكدر  نوارهای  ايجاد    ،سطح  شكاف بدون 

ناحيه اين  از  نشانعبور می  انرژی،  که  فلزی    ة دهندکنند  رفتار 

ماده نقطة    است.  اين  مشاهده    در  کوچكی  انرژی  شكاف 

که  همان  شود.می جزئیطور  حالات  چگالی  نمودار     در 

(PDOS)  می توجهی  (،  3)شكل    شود ديده  قابل    از سهم 

12بوروفن  های رسانشی  ويژگی
های فعال الكترون  مربوط به

 .  قرار دارند  zpاست که بيشتر در اوربيتال  در نزديكی سطح فرمی  
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شكل بالا: ساختار نواری و شكل پايين: چگالی حالات   .3 شکل

12بوروفن   جزئی
 . انرژی فرمی به صفر منتقل شده است. 

های هيبريدی )ناشی از اوربيتال  *و   σشكاف بين پيوندهای  
2sp  حدود )eV  5 /3  شود. دو نقطة ديراک، يكی در  برآورد می

Yمسير   Sو ديگری در مسير    eV 12 /2در انرژی  − X− 

انرژی می  eV57 /0 در  ديراک  مشاهده  مخروط  دو  هر  شود. 

شدگی  شدگی هستند. اين نوع کجمتناظر با اين نقاط، دارای کج

بوروفن   ديراک  مخروط  است    Pmmn8در  شده  مشاهده  نيز 

کج.  ]24،25[ دوم، مقدار  ديراک  مخروط  شدگی 

/t

m
v

s
=  61 67 اولی،    ،10 از  t/بيشتر 

m
v

s
=  61 08 است.    ،10

12 بوروفن  در  گيری فضايی پيوندها و آرايش الكترونیجهت 

بروز    ، به  میناهمسانگرد    هایويژگیمنجر  آن  شود. در 

12روفنو ناهمسانگردی الكترونی در ب
بنيادی    سازوکاراز دو  ،  

برخلاف گرافن که دارای تقارن که،  نخست آن  .است شده  ناشی  

12روفن و ب  ةتقارن شبك  ،است همسانگرد  گوش کامل و  شش
  

حفره وجود  دليل  خطیزنجيرهو    گوشیششهای  به    ، های 

نوعيافته  کاهش از  مستطيلی    و  کهتقارن  موضوعی  در    است؛ 

همين تقارن   .دکنمی  متفاوتی ايجادرسانش    ،راستاهای مختلف

گرافنپايين به  نسبت  و    ،تر  مكانيكی  ناهمسانگردی  باعث 

است   اينالكترونيكی   هيبريداسيون    که،آن   دوم  .ماده 

امتداد    و   دارد  دارجهت ماهيتی    ، بور p و s هایاوربيتال در 

تر و باندهای  پوشانی قویهم   ، يعنی راستای آرمچير،هازنجيره

بر آن، يعنی   در حالی که در راستای عمود .کندتر ايجاد میپهن

زيگزاگ، ضعيفهم  راستای  باريكپوشانی  باندهای  و  تر  تر 

می دو  شكل  اين  يكگيرد.  کنار  در  به    ديگر،سازوکار  منجر 

رسانش  الكترونیناهمسانگردی   اين .  شوندمی  یو 

 آن  بر رفتار ترابردی و پاسخ  قابل توجهی  تأثير    هاناهمسانگردی

ای  را به گزينهداشته و اين ماده  کرنش    مانندبه عوامل خارجی  

 است.  برای کاربرد در نانوالكترونيك تبديل کرده  مناسب 

مطالع  تك   های ويژگی   ة برای  الكترونی  از    ة لاي ترابرد  بوروفن، 

نرم .  ]26[  استفاده شده است    WanT  افزار نرم  بر  اين  مبتنی  افزار 

وانير  توابع  بيشترين    (Wannier Functions)  بازنمايی  با 

سازی ترابرد الكترونی در مقياس  که امكان مدل   است   جايگزيدگی 

، محاسبة جريان عبوری  WanTدر برنامه    . سازد نانو را فراهم می 

 از طريق رابطة: و    ]27[بوتيكر  - سامانه بر اساس فرمول لانداور 

(3 ) ( ) ( ) ( )( , )
R

L
b b L R

e
I V T E V f E f E dE

h




 = − − −  

2 

شود. در اين رابطه،  انجام می
L

،  
R

  ،
b

V   وf  پتانسيل ترتيب،  به  

پتانسيل الكترود چپ،  الكترود    الكتروشيميايی  الكتروشيميايی 

راست، ولتاژ سوييدگی و تابع توزيع فرمی هستند. در اين رابطه  

( , )T E V 28[لی -مطابق رابطة فيشر ، تابع انتقال است و[ : 

(4 ) ( , ) ( )r a

L C R C
T E V Tr G G=    

میبه همدست  چنين  آيد. 
},{ RL  بيانگر که  بين  جفت ،  شدگی 

 از طريق رابطه:الكترودهای چپ و راست با بخش رسانا است،  

(5 ) ( ){ , } { , } { , }
( )r a

L R L R L R
i =  −  

میبه خودانرژی آيد  دست  به  پيشو  پسهای  و  افتاده  افتاده 

rهای وابسته است. کميت 

C
G وa

C
G :نيز از رابطة 

(6 )  ,
[ ] ( )

r a

C C
E i H G E I − =  

برای   →0  افتاده  پسترتيب توابع گرين  آيند که بهدست میبه

هدايت سيستم نيز با استفاده  افتادة بخش رسانا هستند.  و پيش

 :]2۹[ر بندی لانداواز صورت

(7 ) ( ), ( , )
e

C E V T E V
h

=
22 

 قابل محاسبه است.  
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 ر يتوابع وانو  DFTحاصل از محاسبات  یساختار نوار .4شکل 

مشخصه  تحليل  جريان جهت  راستا- های  در  ،  yو  x ی ولتاژ 

بوروفن از جنس    مرکزی رسانا   ة ناحي متشكل از يك  دستگاهی  

با جنسی مشابه    ، چپ و راست   به   دو الكترود متصل و  خالص  

است  نياز  مورد  مرکزی،  ای، توده   های سامانه   برای.  ناحية 

 عنوان  تحت   WanT  کد   در   همدوس   کوانتمی   ترابرد   محاسبات 

جنسمی   انجام   ای« توده   ترابردی   »محاسبات  آن  در  که   شود 

 نيازی  چارچوب،  اين  است. در   يكسان  مرکزی  ناحية  و   الكترودها

و  الكترود  انتخاب  به  ندارد   صريح  صورت به   الكترودها   وجود 

ای، توده   ترابردی  چنين، در محاسبات هم .  ]26[شوند  نمی   تعريف 

 سامانههمدوس    ی م و شده متناظر با رسانش کوانت محاسبه   ترابرد 

انتخاب وابسته است؛ بنابراين،  آن    نواری به ساختار    تنهابوده و  

برای   واحد  سلول  کانال   توصيف يك  رسانش  کامل   کافیهای 

برای اين منظور، چهارده تابع وانير انتخاب شده است که   . است 

( در مرکز پيوندهای 2sp)ناشی از پيوندهای    σهشت تابع از نوع  

B-B  پنج تابع از نوع ،zp  های  روی اتمB  و يك تابع از نوع ،s 

، 4در شكل  گوشی پُر قرار دارند.  واقع در مرکز شش  Bروی اتم  

دست آمده از توابع وانير انتخاب شده با ساختار  ساختار نواری به 

 مقايسه شده است.  DFTنواری حاصل از محاسبات 

بوروفن  V) –(Iولتاژ - جريان   مشخصة    برای 
12   و   خالص  

در رفتار    ای قابل ملاحظه های  تفاوت   ، شده هيدروژنه ساختارهای  

اين   )شكل  ده می   نشان   ها سامانه ترابردی  ناهمسانگردی  (.  5د 

راستاهای  در  و  x جريان  در   y )آرمچير(  تمامی  )زيگزاگ( 

  شده   مشاهده   ،  udجز بوروفين نوع  مورد بررسی، به   های پيكربندی 

12بوروفن  برای     V –I نمودار  است. 
و تقريباً  دارای شيب زياد  ، 

. در مقابل، پس از فرآيند  است   آن خطی است که بيانگر رفتار فلزی  

  عمدتاًکه    شود می تغييراتی  دستخوش    I–V سازی، منحنی هيدروژنه 

  نزديكی ناشی از اصلاح ساختار نواری و کاهش چگالی حالات در  

  ة کاهش جريان در محدود   موجب   ، سطح فرمی است. اين تغييرات 

از    ولتاژهای  پيكربندی  V1 کمتر  مطالعه های  در    .اند شده   مورد 

  udhو    uu  ،udهای نوع  برای بوروفين   xکاهش جريان در راستای  

برای    yکه کاهش جريان در راستای  تقريباً مشابه است، در حالی  

شود. بنابراين،  بيش از ساير ساختارها مشاهده می   udبوروفين نوع  

y      (yجريان در راستای چگالی    ، سازی پس از هيدروژنه 

y

I
J

a
=  ) 

x   (x  جريان راستای چگالی  نسبت به  
x

I
J

b
کاهش بيشتری نشان  (  =

جريان    مقدار که  طوری به   ؛ دهد می  x، ناهمسانگردی 

y

J

J
 در  =  ،

مقادير    udhو    uu  ،udهای نوع  به ترتيب برای بوروفين  V1ولتاژ  

دست  به   0/ 74و برای بورفن خالص مقدار    0/ 80و    0/ ۹۹،   0/ 65

به اين .  آمده است  که هر چقدر اين نسبت به عدد يك  با توجه 

بيشترين  نزديك  بود،  خواهد  کمتر  ناهمسانگردی  باشد،  تر 

چنين  است. هم   uuناهمسانگردی جريان متعلق به بوروفين نوع  

، تقريباً همسانگرد ) udچگالی جريان در بوروفين نوع  
x yJ J  )

بر افزايش پايداری    افزون   ، سازی بنابراين، فرآيند هيدروژنه است.  

را    ناهمسانگردی جريان ساختاری بوروفن، امكان تنظيم و کنترل  

می  فراهم  بخش   .آورد نيز  کرنش در  تأثير  بعدی،  های  های 

محوری کششی و فشاری کوچك بر ساختار نواری و چگالی  تك 

12بوروفن  جريان  
بررسی    شده هيدروژنه ساختارهای  و    خالص 

 شود.  می 

الکترونی  4 ترابرد  و  نواری  ساختار  12بوروفن  . 

 های تک محوری کوچک تحت تأثیر کرنش خالص
تك  کرنش  اثر  بخش،  اين  بر  در  و  محوری  نواری  ساختار 

12های ترابرد الكترونی بوروفن  مشخصه 
خالص مورد بررسی    

های کششی و فشاری با  است. برای اين منظور، کرنش   قرار گرفته  

راست   % 8و    % 2مقادير   واحد  سلول  شده بر  اعمال  اند.  گوشی 

مقاد  اساس محدود   8و %   2%   ی محور کرنش تك   ر ي انتخاب    ة بر 

برا 32,  31]   شده گزارش   ك ي کرنش الاست  12بوروفن    ی [ 
انجام    

است  بررس   ن ي ا   . شده  امكان  رژ   ی انتخاب  کرنش    ، ی خط   م ي دو 

(  ی ك ي مكان   ی دار ي پا   ی به حد بالا   ك ي تر )نزد کوچك و کرنش بزرگ 

 شود: زير تعريف می   . کرنش به صورت کند فراهم می را  



 137 ... ةای بر پايهيدروژنه: مطالعه12الكترونی بوروفن  های ترابردويژگیمحوری بر اثرات کرنش تك 1، شمارة 26  جلد

 

 
12برای بوروفن  yو xدر راستای  ولتاژ-نمودار جريان :5 شکل

 

. بيشترين ناهمسانگردی جريان متعلق به  شدهو هيدروژنه  الصخ
،  udباشد. چگالی جريان برای بوروفين نوع می  uuبوروفين نوع 

 تقريباً همسانگرد است. 

 (8 ) l l

l


−
= 0

0

  

کرنش    تأثير تحت    ة ثابت شبك  lاوليه و    ةثابت شبك l0   که در آن

در  محوری  محوری، کرنش  در روند اعمال کرنش تك  .است 

( اعمال شده و سپس واهلش شبكه در  b)جهت    a  امتداد جهت 

مؤلف(  a)جهت    bجهت   امتداد   تا  است  گرفته  تنش   ةانجام 

، به کمتر از است   اعمال نشده  بر آن  در جهتی که کرنشجانبی  

GPa  001 /0   اعمال کرنش کششی  با    ،برسد. در نتيجه
a
  (

)
b
   در جهت  a    جهت(b)،   بوروفن   ةلايتك12

خالص تحت 

فشاری  کرنش  تأثير 
b
  (

a
)    جهت قرار  a  جهت )   bدر   )

   .گيردمی

راستای   در    xدر  آرمپچير(  12بوروفن  )جهت 
 ،خالص  

به اتمی  بين  زنجيرهپيوندهای  متراکم  صورت  و  مستقيم  ای، 

پوشانی بيشتری دارند؛ هم πو    σهایاند و اوربيتالآرايش يافته

از جهت سخت    (a) در جهت رو، ساختار  ازاين .  است   (b) تر 

)نسبت   آرمچير  جهت  در  پواسون 
armchair

zigzag

armchair



 −=   )

دهد در اثر کرنش طولی در اين راستا،  است که نشان می  0/ 17

شود.  جايی عرضی محدودتری در جهت زيگزاگ ايجاد میجابه

آن  پواسون  نسبت  که  زيگزاگ  جهت  در  مقابل،   در 

  (
zigzag

armchair
zigzag




 دارتر و است، پيوندها زاويه  0/ 21( برابر=−

هم و  هستند  اوربيتالبازتر  بنابراين،  پوشانی  است؛  کمتر  ها 

جابهانعطاف و  بيشتر پذيری  آرمچير  جهت  در  عرضی  جايی 

تواند نقش مؤثری در پاسخ الكترونی  اين تفاوت می خواهد بود.

  .کرنش داشته باشداعمال بوروفن تحت 

به   فشاری  و  کششی  کرنش  اعمال  12بوروفن  با 
،  خالص  

دست  نواری  میساختار  تغيير  )شكل  خوش  افزايش  6شود   .)

 منجر به کاهش مقدار شكاف    8به %  -8از %  xکرنش در راستای  

در   مسير  می  نقطة  انرژی  در  ديراک  نقطة  و  Yشود  −  

(S X−)   می )دور(  نزديك  فرمی  تراز  به  همرا  چنين،  کند. 

Xنوارهای انرژی در راستاهای   Yو  − S−     به تراز فرمی

شوند. افزايش کرنش در راستای تر میو تخت   تر شدهنزديك

x  نوارهای انرژی در راستای ،S X−    را به تراز فرمی نزديك

راستای   در  می  −Sو  دور  فرمی  تراز  از  مقابل،  را  در  کند. 

راستای   در  کرنش  شكاف   yافزايش  مقدار  افزايش  به  منجر 

Yشده و نقاط ديراک در مسيرهای   نقطة انرژی در  و −

S X−   می نزديك  فرمی  تراز  به  همرا  نوارهای  کند.  چنين 

Xانرژی در راستای   Yو  − S−  از تراز فرمی دورتر شده

ساختار نواری،  کنند. اين تغييرات در  و شيب بيشتری پيدا می

 ولتاژ-جريان  هایناشی از اعمال کرنش، منجر به تغيير مشخصه

(I–V) شوند.نيز می 

 ،WanT  کددر    yو    x  راستاهای   در   I-V  هایمحاسبات مشخصه

شود. در اين  می  انجام  ایتوده  ترابردی«  »محاسبات  عنوان  تحت 

جنس و    مرکزی  ناحية   و  الكترودها  روش،  جنس يكسان    از 

12بوروفن  
ازاين  خالص صريح  است؛  انتخاب  به  نيازی  رو، 

ندارد.   وجود  الكترونیالكترودها  ترابرد  خواص  در   مطالعة 

)   WanTافزار  نرم  وانير  توابع  پاية  بيشترين  WFsبر  با   )

 .]30، 26[جايگزيدگی استوار است 

کرنش7در شكل   اثر  تك ،  در  های  فشاری  و  کششی  محوری 

  yو    xبر چگالی جريان عبوری در راستاهای    bو    aراستاهای  

12بوروفن  برای   V 1تا ولتاژ   
نشان داده شده است.    خالص  

کرنش   به  +  %8به    -8از %   xدر راستای  افزايش  کاهش  منجر 
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راستای  جريان  چگالی   در  )   xجريان 
xJ  ،)ناحيبه در    ة ويژه 

چگالی  کاهش    ناشی ازتواند  اين رفتار می  شود.ولتاژهای بالا می

کاهش شيب  و  افزايش شكاف انرژی    ،حالات در نوار رسانش

راستاهای   در  انرژی  Xنوارهای  Yو    − S−  نزديكی در 

انتقال الكترونی در اين   تضعيفبه  در نهايت    باشد کهتراز فرمی  

،  xچنين، با افزايش کرنش در راستای  شود. هممنجر میراستا  

 يابد. کاهش می مقدار شكاف انرژی در نقطة  

 کاهش + ، منجر به8به  % -%8 از  yدر راستای کرنش افزايش 

xJ  شدن جزئی نوار  تواند ناشی از بستهمی  کاهششود. اين  می

 مؤثر در فرايندهای  کاهش چگالی حالات در انرژی  و  رسانش

باشد راستای  هم  .انتقال  در  کرنش  افزايش  با  مقدار yچنين،   ،

يابد. تغييرات افزايش می  شكاف انرژی در نقطة  
yJ   در اثر

مشابه تغييرات    yدر راستای  فشاری  کششی و    هایاعمال کرنش

xJ    در راستای  فشاری  کششی و    هایاعمال کرنشدر اثرx  

افزايش   با  راستای  کرنش  است.  در    yدر  انرژی  نوارهای   ،

Sمسيرهای   X−    وY شوند که از تراز فرمی دورتر می  −

 شود. منجر می yJ  اين امر به کاهش چگالی جريان

 یها اتم   ن ي ب  ة فاصل   ر يي تغ توان در  را می   رات يي تغ   ن ي ا  ی ك ي ز يف   ل ي دل 

کرنش  بور   اعمال  اثر  نتدر  در   یپوشانهم   ميزان   ر يي تغ   ، جه ي و 

کش   بررسی  p و  s ی ها تال ي اورب ي شدن  دهي کرد.  مثبت(   ا)کرنش 

منفی(    شدن فشرده  به شبكه )کرنش  يا   ترتيب ،  افزايش  موجب 

اتم  بين  فاصله  می کاهش  بور  که های   شي افزا   ا يکاهش    شود 

دارد   ه ي همسا   ی هاتال ياورب   ميان  ی پوشانهم  پی  در  طور به   و   را 

با   . گذارد ی اثر م   ی انرژینوارها   ت يباند و موقع   ی بر پهنا   مستقيم 

هم  پهنای پوشانی کاهش  و می   کاهش   باند   ،   احتمال  يابد 

می   شدن گشوده  پيدا  افزايش  انرژی  با شكاف  مقابل،  در  کند. 

 نقاط  موقعيت   و   يابد افزايش می   باند   ، پهنای پوشانی افزايش هم 

 خاص  تقارن   حاصل   راک ي از آنجا که نقاط د   کند.ديراک تغيير می

 تواندمی   اعمال کرنش ،  هستند   ها تال ياورب   ميان   کنش شبكه و برهم 

 اي   يی جاجابه   دهد يا بشكند و در نتيجه به  ر يي را تغ شبكه  تقارن  

در اثر   تغيير ساختار نواری چنين،  اين نقاط منجر شود. هم حذف  

شود که اين موضوع بر می   حالات تغيير چگالی    کرنش موجب 

 مختلف تأثيرگذار است.  یدر راستاها   جريان الكترونی

تأثير کمتری بر جريان در   xدر راستای    فزايش کرنش کششیا

)  yراستای
yJ)   ناهمسانگردی هدايت الكترونی  بيانگر  دارد که

افزايش  با  است.    کرنشبوروفن در مواجهه با    ةساختار دولايدر  

، ميزان ناهمسانگردی چگالی V1 در ولتاژ   ،  xکرنش در راستای  

x) جريان  

y

J

J
 12بوروفن  برای  (  =

در   0/ ۹5از مقدار    خالص

يابد. در ، افزايش می8در کرنش %  0/ 50به مقدار    -8کرنش %

ميزان ناهمسانگردی ، اين yافزايش کرنش در راستای با  مقابل،

، کاهش  8در %  0/ ۹3به مقدار    -8در کرنش %  0/ 55از مقدار  

هر چقدر اين نسبت از عدد يك فاصلة بيشتری  کند )پيدا می

تفاوت در حساسيت    (.داشته باشد، ناهمسانگردی بيشتر است 

و ناهمسانگردی  ، بر خواص بلوری   yو x به کرنش راستاهای

ماده  اين  دارد  ذاتی   مشخصه  در  یناهمسانگرد  ن يا  .دلالت 

کششی و    هایاعمال کرنش  در اثرآن    راتييتغ  و  ولتاژ-انيجر

، بوروفن هيدروژنه [ 13,15] بوروفن    گريد  یفازها  در  فشاری،

بور    فسفيد  ی، از جمله دوبعد  موادساير  در    ن يچنهم  و [ 13,16] 

گرافن  [ 33]   دوبعدی بوروفن  اکسيد  گزارش    [ 12] گونه  و  نيز 

 .شده است 

الکترونی  5 ترابرد  و  نواری  ساختار  12بوروفن  . 

کرنش  udو    uuهیدروژنه   تأثیر  تک  تحت  های 

 کوچک محوری 

12در اين بخش، ابتدا ساختار نواری بوروفن 
شده نوع هيدروژنه

uu    وud  (نيبوروف  uu    وudو سپس مشخصه )های جريان -  

آن کرنشولتاژ  تحت  تكها  مقايسه  های  و  بررسی  محوری 

اتم  می دو  پيكربندی،  دو  اين  در  زنجيرة    Hشوند.  امتداد  در 

با اتم بور واقع   H، قرار دارند. يك اتم  xهای بور، در راستای  اتم

 zpدر نتيجه اوربيتال  کند و  گوشی پيوند برقرار میدر مرکز شش

ديگر نيز در بالای پيوند    Hسازد؛ اتم  بور را درگير می  اين اتم

)شكل   گيردگوشی خالی قرار می ميان دو اتم بور متعلق به شش

2 .) 

تحت تأثير کرنش تغيير    udو    uu  نيبوروف ساختارهای نواری  

در حالت    (.8شوند )شكل  جا میکنند و نوارهای انرژی جابهمی

انرژی در  ديراک  نقطة  سه  کرنش،     eV  11 /1، eVهای  بدون 

کج  -eV  57 /0 و  -0/ 4۹ کمترين  دارند.  مخروط  قرار  شدگی 
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 ( t/ديراک 

m
v

s
=  60 22 به  10 مربوط  ديراک (  نقطة  نخستين 

Yاست که در مسير  واقع شده است. سرعت فرمی متوسط    −

/در اين مسير،  
m

s
 61 96  است.  10

مسير   در  کرنش  بدون  حالت  در  که  انرژی  Xشكاف  − 

در راستای    -% 8)و    xدر راستای    %8وجود دارد، با اعمال کرنش  

y  در راستای    -%8کرنش   ( افزايش يافته، اما درx    در    %8)و

میyراستای   بين  از  انرژی  رود.  (  نوارهای  در  تغييرات  اين 

موجب روند کاهشی )افزايشی( در چگالی جريان  
xJ   و روند

 (. ۹گردد )شكل  می yJافزايشی )کاهشی( در چگالی جريان 

تقريباً مشابه بوروفين   ud  ن ي بوروف تأثير کرنش بر ساختار نواری  

uu    است. در هر دو پيكربندی، يك نقطة ديراک در مسيرY −  

شود. در حالت جا می شود که با اعمال کرنش، جابه مشاهده می 

 eVدارای يك نقطة ديراک در انرژی    ud  ني بوروف بدون کرنش،  

کج   1/ 03 کمترين  که  اندازة است  به  را  ديراک  مخروط  شدگی 

t

m
v

s
=  33 دهد. سرعت فرمی متوسط در اين نشان می   10

/حالت برابر با  
m

s
 62 77 است که از سرعت فرمی متوسط   10

Yدر مسير   uu  ن ي بوروفبرای   بيشتر است.  −

راستای  با   در  کرنش  چگالی  ،  xافزايش  ناهمسانگردی  ميزان 

x) جريان  

y

J

J
 در کرنش   1/ 32از مقدار    ud  نيبوروفبرای  (  =

در مقابل، با    يابد.، افزايش می8در کرنش %  0/ 48به مقدار    -%8

ميزان ناهمسانگردی چگالی ، اين  yافزايش کرنش در راستای  

در کرنش    1/ 15به مقدار    -8در کرنش %   0/ 44از مقدار  جريان  

می%8  ،( فاصله  رسد  بيشتر  از عدد يك  نسبت  اين  هر چقدر 

، udنوع    برای بوروفين.  (داشته باشد، ناهمسانگردی بيشتر است 

و نسبت  0/ ۹۹مقدار  V1 در ولتاژ ناهمسانگردی جريان مقدار 

 0/ 24و    0/ 25پواسون در راستاهای آرمچير و زيگزاگ به ترتيب  

و  به رسانشی  نسبی  همسانگردی  بيانگر  که  است  آمده  دست 

خالص،  بوروفن  با  مقايسه  در  است.  ساختار  اين  مكانيكی 

تر هستند. اين رفتار های هيدروژنة مورد مطالعه نرمپيكربندی

پس از جذب اتم   zهای بور در راستای  جايی جزئی اتمبه جابه

ها، سبب  جايی(. اين جابه2شود )شكل  هيدروژن نسبت داده می 

پيوندها میزاويه با چروکيده شدن ساختار  دار شدن  شوند و  

پذيری آن در برابر  های پيوندی، انعطافبوروفين و تغيير زاويه

 شود.تر میکرنش افزايش يافته  و ساختار نرم

شود،  مشاهده می   10که در شكل    ud  نيبوروف  در ساختار نواری

تر شدن نوار انرژی  ( باعث تخت y)  xافزايش کرنش در راستای  

Yنزديك تراز فرمی در مسير  S−  (S X−شود که اين ( می

امر به کاهش چگالی جريان  
xJ  (yJمنجر می ) گردد )شكل

نوارهای انرژی    xچنين، با افزايش کرنش در راستای  (. هم11

Yدر مسير   شوند که در نتيجه×  تر میبه تراز فرمی نزديك  −

جريان  
yJ  می در   .يابدافزايش  کرنش  افزايش  با  مقابل،  در 

مسير  yراستای   در  فرمی  تراز  به  نزديك  انرژی  نوارهای   ،

X شوند که در پی آن، چگالی تر میبه يكديگر نزديك  −

جريان  
xJ  می %افزايش  کرنش  در  اين،  بر  افزون    - 8يابد. 

X، شكاف نواری ايجاد شده در مسير    yراستای   منجر به    −

کاهش قابل ملاحظة چگالی جريان 
xJ  .شده است 

12  بوروفن ساختار نواری و ترابرد الکترونی  .  6
 هیدروژنه

udh  های تک محوری کوچکتحت تأثیر کرنش 

- در اين بخش، تأثير کرنش بر ساختار نواری و مشخصه جريان

، udh  در ساختار بوروفين  بررسی شده است.  udh  نيبوروفولتاژ  

غيرهماتم جذبی  موقعيت  دو  در  هيدروژن  قرار  های  ارز 

اتممی يك  حلقه  گيرند:  مرکزی  بور  اتم  روی  بر    هيدروژن 

   ،B-B  گوشی و اتم هيدروژن ديگر بر روی موقعيت پلشش

بردار شبكه امتداد  در  بور  اتم  دو  واحد، جذب   a بين  سلول 

نشان داده   udh  نيبوروف ، ساختار نواری  12در شكل    .اندشده

و    eV 1شده است. در اين ساختار، يك نقطة ديراک در انرژی 

مسير   Yدر  می   − در  شود  مشاهده  کرنش  افزايش  با  که 

نزديك میyو    xراستای   فرمی  انرژی  تراز  به  شود. سرعت  ، 

 udh  نيبوروفشدگی مخروط ديراک برای  فرمی متوسط و کج

شدگی  کجدر حالت بدون کرنش،  اند.  گزارش شده   3در جدول  

ديراک   t/مخروط 

m
v

s
=  61 10 متوسط   و  10 فرمی  سرعت 

/
m

s
 61 53 با افزايش کرنش در راستای   محاسبه شده است. 10

x  (y% از  و سرعت  کج  +،8%به    - 8(  ديراک  مخروط  شدگی 

اند. فرمی متوسط افزايش )کاهش( يافته
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12بوروفن ساختار نواری  :6 شکل

 منتقل شده است. انرژی فرمی به صفر . y  و x جهت درمحوری های تك تحت تأثير کرنش خالص

 
12برای بوروفن  yو  xدر راستای  ولتاژ-نمودار جريان :7 شکل

 y و x  جهت  درهای تك محوری تحت تأثير کرنش خالص 
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 انرژی فرمی به صفر منتقل شده است. . yو  x  جهت در محوری های تك تحت تأثير کرنش  uuن يبوروفساختار نواری  :8 شکل

 
 y و x جهت  درهای تك محوری تحت تأثير کرنش uuن يبرای بوروف y و  xدر راستای  ولتاژ-نمودار جريان :9 شکل
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انرژی فرمی به صفر منتقل شده است. در وضعيت بدون  . yو   x  جهت درمحوری  های تك تحت تأثير کرنش udن يبوروفساختار نواری  :10 شکل

 های مورد مطالعه را دارد. شدگی در بين بوروفين، کمترين کج eV 03/1کرنش، مخروط ديراک مربوط به نقطة ديراک در انرژی 

 
 yو   x جهت درمحوری های تك تحت تأثير کرنش udن يبرای بوروف y و xدر راستای  ولتاژ-نمودار جريان :11 شکل



 143 ... ةای بر پايهيدروژنه: مطالعه12الكترونی بوروفن  های ترابردويژگیمحوری بر اثرات کرنش تك 1، شمارة 26  جلد

 

 
 انرژی فرمی به صفر منتقل شده است. . yو   x جهت درهای تك محوری تحت تأثير کرنش udhن يبوروفساختار نواری  :12 شکل

 
 y و x  جهت درمحوری های تك تحت تأثير کرنش udhن يبرای بوروف y و  xدر راستای  ولتاژ-نمودار جريان :13 شکل
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شدگی مخروط دیراک  : تغییرات سرعت فرمی و کج3جدول 

  -8( از %y) xبا افزایش کرنش در راستای  udh  نیبوروفبرای 

 . 8به %

8% 0 8%- 
a 

/  61 84 10 /  61 53 10 /  61 35 10 ( )f

m
v

s

 

/  61 32 10 /  61 10 10 /  60 97 10 ( )t

m
v

s

 

8% 0 8% - 
b 

/  61 31 10 /  61 53 10 /  61 98 10 ( )f

m
v

s

 

/  60 94 10 /  61 10 10 /  61 44 10 ( )t

m
v

s

 

Yشكاف انرژی در مسير   S−    با افزايش کرنش در راستایy  

، شكاف انرژی ديگری  -8کاهش يافته است، اما برای کرنش %

مسير   Xدر  می  − قابل  ظاهر  کاهش  موضوع  اين  که  شود 

ملاحظة جريان  
xJ    را در اين کرنش در نمودارV-I    (  13)شكل

X+ در مسير  8دهد.  برای کرنش %توضيح می نيز با وجود    −

افزايش نوارهای انرژی، به دليل ايجاد شكاف انرژی در نقطة  

شده و    قطعترازهای انرژی بالاتر  های بار به  دسترسی حامل  ،

کاهش جريان 
xJ  8چنين برای کرنش %شود. هممشاهده می  +

راستای   مسيرyدر  در  شده  ايجاد  انرژی  شكاف   ،  Y و   −

Sگيری در مسير  شكاف در حال شكل X−   منجر به کاهش

جريان  قابل توجه 
yJ    مشخصة با  شده   V-Iدر  افزايش اند. 

راستای   در  جريان  ،  xکرنش  چگالی  ناهمسانگردی   ميزان 

(x

y

J

J
 به    - 8در کرنش %  1/ 11از مقدار    udh  نيبوروفبرای  (  =

هر چقدر اين نسبت  )  يابد، افزايش می8در کرنش %  0/ 50مقدار  

بيشتر   ناهمسانگردی  باشد  داشته  بيشتری  فاصلة  يك  عدد  از 

ميزان ناهمسانگردی  ، اين  yدر راستای     - 8کرنش %. برای  (است 

است که    0/ 56، برابر   8و برای کرنش %  0/ 12چگالی جريان  

( 0/ 80ميزان ناهمسانگردی  نسبت به وضعيت بدون کرنش )با  

 دهندة تغيير در ميزان ناهمسانگردی جريان است. نشنان

 سپاسگزاری

پژوهشی   طرح  از  برگرفته  فوق  ويژگیتحقيق  های  »بررسی 

بوروفين   الكترونی  ترابرد  و  اپتيكی  مكانيكی،  12الكترونی، 
 

/اس« 1401/ 4006  -هيدروژنه، توسط محاسبات ابتدا به ساکن

واحد می اسلامی  آزاد  دانشگاه  مالی  حمايت  با  که  باشد 

بدين است،  درآمده  اجرا  به  واحد اسلامشهر  آن  از  وسيله 

 آيد.دانشگاهی، تقدير و تشكر به عمل می

 گیرینتیجه

اين   بهرهپژوهشدر  با  نظري،  از  چگالی،    ةگيری    اثر تابعی 

های ترابرد  محوری بر ساختار نواری و ويژگیهای تكکرنش

 udh) و   uu)   ،udالكترونی سه پيكربندی متفاوت از بوروفين

هدف   شد.  رفتار  مطالعهاين    اصلیبررسی  دقيق  شناخت   ،

مكانيكی    هایتنشاين ساختارها در مواجهه با    رسانش الكترونی

ارزيابی   رسانشی  آن  قابليت و  خواص  تنظيم  برای    برای ها 

 .کاربردهای نوين فناورانه بود

بوروفن   سازیهيدروژنهپس از  آمده نشان داد که  دست نتايج به

12
درگيری    موجب های هيدروژن و بور  پيوندهای ميان اتم ،  

جايی نقاط ديراک،  هجاب  و در نتيجه،شده    σو zp هایاوربيتال

شكاف در  در  تغيير  انرژی  نوارهای  بازتوزيع  و  نواری  های 

 اين بازآرايی نوارهای انرژی.  رخ داده است مسيرهای مختلف  

- های جريانمشخصهو  ترابرد الكترونی  ،  و رفتار ناهمسانگرد

است؛  ولتاژ   کرده  تغيير  دستخوش  نيز   مقدارکه  طوری بهرا 

سوييدگی  جريان  چگالی  ناهمسانگردی   ولتاژ  برای    V1در 

12بوروفن  
و    0/ ۹۹،   0/ 65به مقادير    0/ 74خالص از مقدار    

بوروفين  0/ 80 برای  ترتيب  نوع  به  تغيير    udhو    uu  ،udهای 

چگالی    .کندمی ناهمسانگردی  بوروفين    جريانبيشترين  برای 

برای بوروفين    جريانو بيشترين همسانگردی چگالی    uuنوع  

آمد.به  udنوع   مخروطهم  دست  داد  نشان  نتايج  های  چنين، 

ديراک در ساختارهای مورد مطالعه داری کج شدگی هستند و 

بيشترين   با  همراه  شدگی  کج  متوسط  کمترين  فرمی  سرعت 

است که از نظر پاسخ مكانيكی نيز    udبوروفين نوع  مربوط به  

 ساختاری تقريباً همسانگرد دارد.  

کرنش   راستاهایمحوری  تكاعمال  موجب   y و x در  نيز 

قابل جاب  ایملاحظهتغييرات  جمله  انرژی، هاز  نوارهای  جايی 

  های نواری يا حذف شكاف  ظهورنقاط ديراک و    موقعيت تغيير  

شد نواری  ساختار  ساختا   .در  بوروفين  در  کرنشudhر  های  ، 
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کوچك توانستند تغييرات موضعی در ساختار نواری ايجاد کرده  

های انرژی در مسيرهای خاص، جريان  گيری شكافو با شكل

به کنند.  محدود  را  کرنش الكترونی  در    چگالی  ،±8%هایويژه 

تغييرات دستخوش   دهندةنشان  که  شد  توجهیقابل  جريان 

به طور   .است   مكانيكی  هایتنش  به  ساختار  اين  بالای  حساسيت 

دهد که با انتخاب دقيق نوع اين پژوهش نشان می  نتايج  خلاصه،

12بورفن  پيكربندی  
  ،های هدفمندهيدروژنه و اعمال کرنش  

رسانشی بوروفين را    هایويژگیميزان ناهمسانگردی و  توان  می

کنترلبه تنظيم کرد.  صورت  به  یقابليت  چنينشده  بوروفين را   ،

حوزه  مناسب ای  ماده در  طراحی  و  برای  نانوالكترونيك  های 

می تبديل  فناورانه  کاربردهای  همساير  امكان  کند.  چنين، 

و   عاملمهندسی  طريق  از  الكترونی  رفتار  و    سازیدارکنترل 

مواد هوشمند و قابل    ةبرای توسع  ایهای تازهافقاعمال کرنش،  

 .سازدهای نانو فراهم میفناوری ةتنظيم در نسل آيند
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