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  )19/04/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 09/09/1396 :افت مقالهی(در
  دهیچک

بــه مبلی سیلیســینی نونوارهاي دستهساختار الکترونی نا ی،چگال یتابع هیو در چارچوب نظر با استفاده از محاسبات اصول اولیهدر این پژوهش، در ابتدا 
وجــود یــک گــاف نــواري مســتقیم را نشــان مبلی، دســتهنانونوارهاي  نوارينتایج حاصل از ساختار  گیرد.مورد بررسی قرار میازاي پهناهاي مختلف، 

الکتریکی و مغناطیسی مواد و همچنــین در  مؤثر در نظم یابد. در توصیف دلایل اصلیدهد، که با افزایش پهناي نانونوار به صورت نوسانی کاهش میمی
دهی کنــد. بــدین منظــور در ادامــه پوشــشهاي موضعی، نقش اساسی را ایفــا میکنش کولنی مؤثر میان الکترونشدت اثرات همبستگی الکترونی، برهم

مقــادیر مبلی سیلیسینی بررسی نموده و ارهاي دسته) در نانونوcRPAتقریب فاز تصادفی مقید (کنش کولنی را با استفاده از محاسبات اصول اولیه و برهم
مبلی سیلیســینی، قابــل ها براي نانونوارهاي دستهکمیتمقادیر این  .دهیمیمورد محاسبه قرار مهابارد) را براي آنها  Uکنش کولنی مؤثر (هاي برهمکمیت

الکترونی در آنها دارد. با توجه به شــدت اثــرات محــدودیت کوانتــومی توجه بوده و بیشتر از سیلیسین اولیه است، که دلالت بر شدت اثرات همبستگی 
آنهــا بــوده و بــا  نــواري، مشابه نتــایج حاصــل از ســاختار جایگاهی - کنش کولنی مؤثر درونهاي برهمکمیتمتفاوت در این دسته از نانونوارها، مقادیر 

 - کنش کــولنی مــؤثر درونهــاي بــرهمکمیتهاي نانونوار، هاي موجود در لبهزاي اتمیابد. از طرفی به اافزایش پهناي نانونوار به طور نوسانی کاهش می
هاي هــاي موضــعی، در لبــهکنش کولنی میان الکتروندهی کمتر برهمپوشش ةدهندهاي درونی داشته، که نشان ، مقادیر بیشتري را نسبت به اتمجایگاهی

کنش کولنی در فواصــل کوتــاه، دهند که برهم، نشان میجایگاهیکنش کولنی مؤثر برون هاي برهمکمیتنانونوار است. در پایان نتایج حاصل از بررسی 
شود، که با محاسبات اصول اولیه صورت گرفته در مــورد پوشش داده نمیآنگستروم  12به طور ضعیف پوشش داده شده و در فواصل دورتر در حدود 

ذره اي قابــل توجــه در تواند وجود تصــحیحات شــبهدهی کم به طور خاص در فواصل دورتر، میپوشش هایی با ابعاد پایین، مطابقت دارد. ایندستگاه
  .مبلی سیلیسینی توضیح دهدو انرژي پیوندي اکسیتونی بزرگ را در نانونوارهاي دسته GWتقریب 

 
  

  یسینی، همبستگی الکترونیمبلی سیل، نانونوارهاي دستهیچگال یتابع ۀینظر، هابارد cRPA ،Uتقریب  :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
گذشته با توجه  ۀمنحصربفردي است، که در یک ده ةگرافن ماد
هاي بزرگ آن بر مواد معمــول در صــنعت الکترونیــک، به مزیت

 و 1ها را به خود اختصاص داده است [سهم بسیاري از پژوهش
]. با این حال گــرافن مغناطیســی نبــوده و فاقــد انــرژي گــاف 2

هایی است، که این قضیه کاربردهاي عملی آن را با چالشنواري 
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سازد. با الهام از خواص منحصر بفــرد گــرافن، دیگــر مواجه می
مورد توجه محققــان قــرار  1لایه مثل سیلیسینمواد دوبعدي تک

سیلیکون با نام سیلیسین به  ۀگرفت. معادل ساختار گرافن، بر پای
معرفــی و  2007ال در ســ 3و لــی یــان وون 2يمن ورازگ ۀوسیل

توســط  2010براي نخستین بار نیز به صورت تجربــی در ســال
]. در سیلیســین مشــابه گــرافن، 10 -3تولید شــد [ 4گروه لالمی

در نزدیکــی نقــاط دیــراك، بــه  نــواريپاشندگی خطی ســاختار 
خواص منحصر بفردي در آن منجر شــده اســت. بــا ایــن حــال 

گــاف نــواري  مزیت سیلیسین نسبت به گــرافن، وجــود انــرژي
ــه خصــوص در  ــده ب ــاي آین ــور کاربرده ــه منظ ــه ب ــت، ک اس
نانوالکترونیک، اهمیت فراوانی دارد و مورد دیگر ســازگاري بــا 
صنعت الکترونیک مبتنی بر سیلیکون بوده، که ایــن صــنایع را از 

نیــاز مورد اســتفاده یعنــی ســیلیکون، بی ةماد ۀتغییر سریع در پای
ت بیشتري در مــورد سیلیســین و خواهد کرد. با این حال مطالعا

مشــتقات آن مــورد نیــاز بــوده و در ایــن بــین بررســی اثــرات 
اي، که نقش زیادي در تعیین خواص فیزیکی آنها بــازي ذرهبس
  کنند، تا حدودي مغفول مانده است.می

به علاوه بــرخلاف گــرافن، سیلیســین پایــدار داراي انــدکی 
بــوده و  SP2SP/63هايبا ترکیبی از هیبریداســیون 5حالت خمش

]، کــه ایــن مــورد امکــان تغییــر الگــوي 11کاملاً تخت نیســت [
ها و باز کردن انــرژي گــاف نــواري را فــراهم پاشندگی الکترون

]. مــورد قابــل توجــه دیگــر در مــورد 13 و 12نمــوده اســت [
ها و سرعت فرمی بالاي آن بــوده، پذیري حاملسیلیسین، تحرك

ن و خیلی بزرگتــر از ســیلیکون که مقادیر آن قابل قیاس با گراف
ــواري در 15 و 14اســت [ ــاف ن ــرژي گ ــزان ان ــد می ــر چن ]. ه

مــدار،  -شدگی اسپینتر بودن اثر جفتسیلیسین، به علت بزرگ
]، ولی هنوز به میزان قابل توجه صنایع 16بیشتر از گرافن بوده [

هــاي مــؤثر الکترونیک نرسیده است. با این حال، یکــی از روش
ایجاد و افزایش انرژي گاف نــواري، بــرش ایــن  پیشنهادي براي

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Silicene 

.2  Guzman-Verri 

.3  Lew Yan Voon 

.4  Lalmi 

.5  Buckling 

.6  Hybridisation 

باریــک بــا  7صفحات در جهات خاص و تشــکیل نانونوارهــاي
]. در ایــن حالــت، 24 -17اســت [آنگســتروم  100پهنــاي زیــر 

، نقــش اساســی 9ايهاي لبهو حالت 8اثرات محدودیت کوانتومی
گــاف  کننــد.بعدي ایفا مییکهاي شبهدستگاهرا در خواص این 

تغییــر در پهنــاي  ۀظاهر شده در این نانونوارها، به وســیلنواري 
ها و پهنــاي هایی نظیر نوع لبــهآنها قابل تنظیم بوده و به ویژگی

نانونوار بستگی دارد. در واقــع، کــاهش ابعــاد موجــب افــزایش 
الکترون و به طبع آن افزایش انرژي گاف  -الکترون 10همبستگی

اي نانونوارهــاي هنواري شــده اســت. بــا توجــه بــه ســاختار لبــ
تقســیم  12مبلیو دســته 11سیلیسین، آنها را به دو دسته زیگــزاگ

ــد.می ــ کنن ــدهاي آویخت ــام پیون ــی تم ــ ۀاز طرف  ۀموجــود در لب
هاي هیدروژن، منقطــع و اتم ۀنانونوارهاي مورد بررسی به وسیل

اند، که این امــر باعــث پایــداري، افــزایش جزئــی اثرناپذیر شده
هش عرض مؤثر نانونوارهاي سیلیســینی انرژي گاف نواري و کا

در این پژوهش ابتــدا ســاختار الکترونــی نانونوارهــاي شود. می
و در 13هیــمحاســبات اصــول اول يبــر مبنــامبلی سیلیسینی، دسته

مــورد بررســی قــرار گرفــت.  14یچگــال یتابع ۀیچارچوب نظر
و ســاختار  مبلی سیلیسینی با توجه به شکل لبهنانونوارهاي دسته

شــوند، کــه ســاختار لکترونی شان به سه دسته تقسیم میا نواري
هر سه نوع آن در شکل یک قابل مشاهده است. نتــایج ســاختار 

هاي صــورت گرفتــه الکترونی این نانونوارها مشــابه بــا بررســی
ها دراطراف نواردهد که برخلاف سیلیسین اولیه، قبلی، نشان می

ي مســتقیم را انرژي فرمی از هم فاصله گرفته و یک گاف نــوار
دهند، که با افزایش پهناي نانونوار به صورت نوسانی و شکل می

  ].22 و 21یابد [اي کاهش میبا یک الگوي دوره
هــاي بــا ابعــاد پــایین، بــه دســتگاهتر به منظور بررسی دقیق

اي ماننــد ذرهخصوص در خواص جذب نوري آنها، اثرات بــس
ــرون ــتگی الکت ــرون و برهم -همبس ــاکنشالکت ــان زوج ه ي می

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.7  Nanoribbons 

.8  Quantum confinement 

.9  Edge states 

.01  Corolation 

.11  Zigzag 

.21  Armchair 

.31  Ab initio 

.41  Density functional theory 
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ــره ــرون و حف 1الکت
ــیتونی1 ــرات اکس ــوان اث 2، تحــت عن

ــل  2 قاب
]. بــا در نظــر گــرفتن تصــحیحات 31 -25پوشی نیســت [چشم
3ايذرهشبه

، شاهد انرژي گاف نواري  GWدر چارچوب تقریب 3
آنگستروم  6/11الکترون ولت در نانونوار با پهناي  6/1در حدود 

)ASiNR-7] الکتــرون  58/0یــزان ]، که نســبت بــه م25) هستیم
افزایش قابل توجهی یافتــه اســت.  LDAولت حاصل از تقریب 

4کنش کولنی مؤثروجود چنین مواردي، بررسی نقش برهم
را در  4

این دسته از نانونوارهــا و اثــر تغییــر در پهنــاي آنهــا را جــذاب 
خواهد نمود. همچنین، اثرات محدودیت کوانتومی باعث کاهش 

5دهیپوشش
ولنی میــان الکتــرون و حفــره شــده و کنش کبرهم 5

6منجر به یک انرژي پیوندي اکسیتونی
شــود. بزرگ در آنهــا می 6

طبق محاسبات صورت گرفته قبلی، انرژي پیوندي اکسیتونی در 
الکتــرون ولــت بــوده  06/1مبلی سیلیســینی برابــر نانونوار دسته

 تر از مقدار آن در نانونوار گرافنی معادل است و]، که بزرگ25[
ــوي ــه ق ــن قضــیه ب ــل ای ــبهدلی ــودن تصــحیحات ش اي ذرهتر ب

کنش کــولنی ]. برهم33 و 32گردد [بر می *و  هاي اربیتال
7هــاي موضــعیمؤثر میان الکترون

در ســاخت یــک هــامیلتونی  7
ن بررسی سیلیسینی و همچنی ۀکوانتش دوم کلی براي مواد با پای

آنهــا مهــم اســت. در دلایل مؤثر در نظم الکتریکی و مغناطیسی 
کنش کولنی مؤثر را براي نانونوارهــاي این مقاله، ما عناصر برهم

مبلی سیلیسینی به ازاي پهناهاي مختلف مورد ارزیابی قرار دسته
  دهیم، که تاکنون صورت نگرفته است.می

 بــراي دهیوشــشپ یا استتار مفهوم چگال، ةماد فیزیک در
. است برخوردار بسزایی اهمیت از مواد، فیزیکی خواص درك

 بــر حــالات چگالی شدن ناپدید به توانمی مثال یک عنوان به
 اشــاره فــوك هــارتري تقریــب در فلزات در فرمی سطح روي
 که هنگامی. گیردنمی در نظر را دینامیکی دهیپوشش که کرد،

 استاتیک خارجی پتانسیل یک ۀوسیل به هاالکترون از یدستگاه
 جدیــدي آرایــش خــود، بازآرایی با هاالکترون شود،می مختل

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Hole 

.2  Excitonic effects 

.3  Quasiparticle correction 

.4  Effective Coulomb interaction 

.5  Screening 

.6  Exciton binding energy 

.7  Localized electrons 

 یــک اگــر. رسندمی انرژي حداقل به طریق این از و کرده پیدا
 قــرار الکترونــیبــس دســتگاه یک داخل در را مثبت آزمون بار

 ایــن و شــده جمــع مثبــت بار این اطراف در هاالکترون دهیم،
 انــرژي واقــع در. شــد خواهــد کــل ژيانر شدن حداقل باعث

 هاالکترون تجمع از ناشی جنبشی انرژي افزایش منفی، پتانسیل
ــار اطــراف در را  تجمــع نهایــت در. کنــدمی خنثــی آزمــون ب

 کنشبــرهم تــا شودمی موجب آزمون بار اطراف در هاالکترون
 از بیــرون کــافی ةانــداز به که الکترونی و آزمون بار میان مؤثر

 از ترضــعیف بســیار گرفتــه، قــرار هــاالکترون جمــعت ةمحدود
 کنشبــرهم دیگــر عبــارت بــه و شــود ساده کولنی کنشبرهم
 یــک مثبــت، بــار جــاي بــه اگــر. شــودمی داده پوشش کولنی

 یــک در کــه بگیــریم، نظــر در آزمــون بار عنوان به را الکترون
 یک و شده دفع هاالکترون دیگر گرفته، قرار الکترونی دستگاه

 کنشبــرهم مشابه طور به که شود،می ایجاد حفره دهیشپوش
 یــک درون در را الکترون دو اگر. کندمی استتار را ساده کولنی
 کــه کنشــیبرهم بگیریم، در نظر هاالکترون سایر بدون جایگاه

 آن بــه اصطلاح به و داده نشان V با را دارند هم با ذره دو این
ــرهم ــاده کنشب ــدمی س ــا. گوین ــتو در ام   حضــور در و اقعی

 - الکتــرون ایجاد و دفع را همدیگر دو این دیگر، هايالکترون
 کننــدمی قطــبش ایجــاد دســتگاه در نــوعی بــه و نموده حفره

 بــه W و U کنش کــولنی مــؤثربــرهم کمیتمقادیر  وابستگی(
 هــاییحفــره ذره، دو ایــن اطــراف در بنــابراین). پذیريقطبش
 عبــارتی بــه و نمــوده ســتتارا را آنهــا که گرفت، خواهد شکل
 دلیــل بــه ذرات،شــبه ایــن کنشبرهم. نمایندمی ذرهشبه ایجاد
 چشــمگیري کــاهش قبــل حالت به نسبت آنها مؤثر بار کاهش
 قابــل ۀنکتــ. یابدمی کاهش V کنشبرهم آن نتیجه در و داشته
 در هــاالکترون از دسته کدام که است این قضیه، این در توجه
 بــه توانمی را هاالکترون حالت این در. دارند نقش استتار این
 تقســیم ظرفیــت هــايالکترون و درونی هايالکترون ۀدست دو

 در نظرگرفتــه مرکزي هايالکترون استتار اثرات تنها اگر. نمود
. است گرفته قرار محاسبه مورد Uکنش کولنی مؤثر برهم شود،
 ایــن در شــود، لحــاظ هــاالکترون کل استتاري اثرات اگر ولی

 تــوانمی. است شده محاسبه Wکش کولنی مؤثر برهم صورت
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 بــوده جزئی استتار اثرات ۀمحاسب به مربوط U که کمیت گفت
 کــه هاســت،الکترون کل استتاري اثرات به مربوط W کمیت و

 چقــدر هــر. رودمی W کمیت براي کمتري مقدار انتظار طبیعتاً
 گــذار باشــد، ربیشــت دســتگاه یــک در پذیريقطبش و رسانش
 کرده پیدا نمود بیشتر استتاري اثرات آن در نتیجه و هاالکترون

. داشــت را کمتــري W و U مقادیر انتظار توانمی آن طبع به و
 در ينوار پهناي U/t )t نسبت از اطلاع و مقادیر این ۀمحاسب با

 یتؤر قابل ينوار ساختار روي از و بوده فرمی انرژي اطراف
 بــرده پی دستگاه در موجود همبستگی میزان به توانمی) است

 خــود دســتگاه بــراي اســتفاده مــورد تقریب بودن کارآمد از و
 باشــد، یــک از ترکوچــک نســبت این اگر. نمود حاصل اطلاع

 یــک از بیشــتر اگــر و اســت ضعیفی همبستگی داراي دستگاه
تک هايتقریب و بوده قوي دستگاه در همبستگی اثرات باشد،
 بــه دســت هادستگاه این براي درستی نتایج DFT نظیر ايذره
 ةدهند نشان الکترونی، همبستگی واقع در. ]43 و 34دهد [نمی
 دســتگاه یــک الکترونــی ساختار در هاالکترون میان کنشبرهم

 یــک حرکــت مقــدار، چــه کــه کندمی تعیین و است کوانتومی
 موجود دیگر هايالکترون جمعی حرکت تأثیر تحت الکترون،

نقــش رو در ادامه به منظور بررســی از این .دارد قرار شبکه در
مبلی سیلیســینی، در نانونوارهــاي دســتهمؤثر  یکنش کولنبرهم

1جایگــاهی - کنشــی درونهــاي برهمکمیــتمقادیر 
اســتتاري  1

تقریــب فــاز تصــادفی )، بــا اســتفاده از W) و کامل (Uجزئی (
2مقید

2 )cRPA(  ابتدا این محاســبات محاسبه قرار گرفتمورد .
براي گرافن و سیلیسین صورت پذیرفت، کــه مقــادیر حاصــل 

]. 35دهد [تطابق خوبی را با نتایج گزارش شده قبلی نشان می
مبلی نتایج حاصل از این محاســبات بــراي نانونوارهــاي دســته

کنش کــولنی هــاي بــرهمکمیــتدهــد کــه سیلیسینی نشــان می
ــادر  جایگــاهی - اســتتاري درون ــدار آن در آنه ، بیشــتر از مق

سیلیسین اولیه بوده و به پهناي نانونوار بستگی دارد. همچنــین 
هــا، کمیــتدهند که مقــادیر ایــن به دست آمده نشان مینتایج 

نــانونوار بــه دلیــل شــدت اثــرات  ۀهاي موجود در لببراي اتم
دهی الکترونــی، بیشــترین محدودیت کوانتومی مؤثر بر پوشش

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  On-site 

 .2 Constrained random-phase approximation 

آنها کاسته و به سمت داخل نانونوار، از مقادیر مقدار را داشته 
هاي بــا ابعــاد پــایین نظیــر کنش کولنی در عایقشود. برهممی

مبلی سیلیسینی، در فواصــل کوتــاه بــه طــور نانونوارهاي دسته
ضــعیفی پوشــش داده شــده و در فواصــل بلنــد، پوشــش داده 

اي ذرهتواند وجود تصــحیحات شــبهشود، که این مورد مینمی
و همچنین انرژي پیوندي اکسیتونی  GWقابل توجه در تقریب 

  ] را در این دسته از نانونوارها، توضیح دهد.25بزرگ [
  

  . روش تحقیق2
در این مقاله، ابتدا محاســبات ســاختار الکترونــی در چــارچوب 

محاســباتی کوانتــوم  ۀتابعی چگالی و بــا اســتفاده از بســت ۀنظری
3اسپرســو

ســازي نــانونوار نظــور شبیهانجــام شــده اســت. بــه م 3
بــا طــول نامتنــاهی، از یــک ســلول  منزويمبلی سیلیسینی دسته

4واحد اورتورومبیک
آنگســتروم  86/3 ۀو بــا ثابــت شــبک pنوع  4

هاي واحــد آنگستروم میان سلول 20استفاده شده و فضاي خالی
کنش میان نانونوارها و تصــاویر همسایه براي جلوگیري از برهم

هاي پیشــین، گرفته شده است. مطابق با بررســی اي در نظردوره
مبلی سیلیســــینی، بــــه ســــه گــــروه نانونوارهــــاي دســــته

,  ,  N p p pa   3 3 1 3 معرف تعداد  Naشوند (تقسیم می 2
 يکه ما بــراهاي سیلیکون موجود در راستاي پهناي نانونوار) اتم

منظــور در  نیب نمــوده و بــدآنها چهار نمونــه را انتخــاپوشش 
,ي ، ســلول واحــد نانونوارهــا1 شکل , , ASiNR 4 5 6 7Na 

 هــايبتاو ث یاتمــ يهامکان ۀنشان داده شده است. در ابتدا هم
وارد بر هــر اتــم  يرویکه ن يبه طور شوند،یم يسازنهیشبکه به

 بــا در k انتخاب نقاط نیچنشود. هم AVe 05/0/ کمتر از مقدار
و در جهت  لوئنیبر ۀاز منطق Xو  Γنقاط  نینقطه ب 40يرینظرگ
 است. رفتهی) انجام پذ40×1×1نانونوار به صورت ( يادوره

ــه منظــور  ــه دســت آوردن در بخــش دوم ب ــتب ــاي کمی ه
و  DFTکنش کولنی استتاري از اصول اولیه، باید محاسبات برهم

cRPA  انجام گیرد. محاسبات مربوط به حالت پایه بــه صــورت
Fleur5 جداگانه توسط کد

بر مبناي روش امــواج تخــت بهبــود  5
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.3  www.quantum-espresso.org 
 .4 Orthorhombic 

.5  www.flapw.de 
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ASiNRNa) الــف(مبلی سیلیســینی: نماي بالا از نانونوارهــاي دســته. 1شکل   4) ،ب (ASiNRNa  5) ،ج (ASiNR 6Na) ،د( 

ASiNRNa  7. )Na هاي سیلیکون موجود در راستاي پهناي نانونوار). مستطیل خــط چــین معــرف ســلول واحــد اولیــه، معرف تعداد اتمaW 
    .خمش  ضریبمبلی سیلیسینی با نماي کناري نانونوارهاي دسته(هـ) است.  xاي در راستاي محور پهناي نانونوار برحسب آنگستروم و جهت دوره

  ) بــه عنــوان یــک روشFLAPW( 1خطی با پتانسیل کامل ۀیافت
  شود، که از تقریب گرادیان تعمــیمدقیق انجام می ينوارساختار 
  3) بــراي تعیــین ســهم انــرژي تبــادلی همبســتگیGGA( 2یافتــه

   ةاز یــک عــدد قطــع انــداز Fleur در ورودي کد کند.میاستفاده 
   ةو انــداز اي امــواج تخــتبــر bohr 4= maxG-1 خطــیحرکــت 
  ، اســتفاده شــده 4هاي مافین تیندر کره maxL=8اي زاویهحرکت 

  ) وK )1×1×16بنــدي نقــاط این قسمت از یــک مشاست. در 
  مبلی سیلیســینی و) براي سلول واحد نانونوار دسته16×16×1(

  5سیلیسین اولیه استفاده شده است. توابع وانیر حداکثر موضــعی
)MLWFsاده از کد ) با استفWannier90 40شــوند [ساخته می  
  کنش کولنی استتار شده با]. در نهایت عناصر ماتریس برهم41 و

  هايو از پایــه cRPAمبتنــی بــر تقریــب  Spexاســتفاده از کــد 
  maxL=4و  bohr 3= max'G-1شده بــا مقــادیر عــدد قطــع ترکیب 
  انجــام شــده بــا کــد DFT. در واقع محاســبات شودیممحاسبه 

Fleurبه عنوان یک ورودي براي کد ، Spex ]36-38[  به منظور  
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave Method 

.2  Generalized gradient approximation 
 .3 Exchange-correlation energy 

.4  Muffin-tin 

.5  Maximally localized Wannier function 

  کنش کــولنیهاي بــرهمکمیتدر تعیین  cRPAانجام محاسبات 
  ۀنظری ۀپای بر محاسباتی کد یک Spexشود. کد مؤثر، استفاده می

  تخــت امواج الکترونی تمام روش از که بوده، ايذرهبس اختلال
  باعــث ایــن و کنــدمی تفادهاس کامل پتانسیل با خطی ۀیافت بهبود
  مــواد انــواع بررســی بــراي دقیقی هايپایه ۀمجموع شدن فراهم
  کنشهاي برهمکمیت ۀمحاسب سازوکاراگر بخواهیم  .شد خواهد

  کولنی مؤثر را در اینجا به طور خلاصه تشریح کنیم، از این قرار
  هــا، فضــايخواهد بود که در ابتــدا بــا توجــه بــه نــوع الکترون

  آنهــا راتقســیم شــده و  rو  zذره بــه دو قســمت هیلبــرت تــک
  یــک ۀنــامیم. ایــن زیرفضــاها بــه وســیلمی rو  6zزیرفضــاهاي

  ) ساخته شدهMLWFsمجموعه از توابع وانیر حداکثر موضعی (
  شوند،زیر معرفی می ۀو با رابط

)1(    .  ( ) ( ) ,،
ik Rr e T k rnR R mn kmN k m
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  
  Rهــا و نــوار ۀنمایــ σ ،mشم اسپین  -کوهن ةذرهاي تکحالت

  بردارهاي مکان اتمــی در ســلول واحــد هســتند. در چــارچوب
 )، تابع قطبش به صورت زیــر تعریــف RPAتقریب فاز تصادفی(

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.6  Subspace 



  ۱، شمارة ۱۹لد ج  روان يو بهرام عابد فرشاد باقرپور  ۵۴

  

  

  
هاي سیلیکون لبه و درون ) اتمpdos) چگالی حالات تصویر شده (هـ) تا (ح، (ينوارساختار  )الف) تا (د(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) (. 2شکل 
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ــاز تصــادفی مقیــد ( ةایــد  ۀ)، محاســبcRPAاساســی تقریــب ف
هاي موضعی (همبســته)، بــا کنش کولنی مؤثر میان الکترونبرهم

دهی کــه بــه طــور استفاده از محدودســازي فراینــدهاي پوشــش
تأثیرگذار نیستند، است. براي ایــن منظــور، صریح در هامیلتونی 
)، r+PzP=Pقســیم شــده (به دو بخش ت P ماتریس قطبش کامل

 ۀبقیــ rPو  zPهاي فقط شامل گذارهاي میان حالت zPکه در آن 
شــود. بــا کنش کولنی مؤثر، شامل میبرهم ۀگذارها را در محاسب
زیــر  ۀمعادلــ ۀکنش کولنی مــؤثر، بــه وســیلاین توصیفات، برهم
  تعریف خواهد شد،

)3(  ,U vP vr
   

1
1  

بالا  ۀرابطکنش کولنی ساده است. با استفاده از ، برهمvکه در آن 
موجــود در  يهــاالکتــرون انیــمؤثر مکولنی کنش برهم توانمی
 توانیو م محاسبه نمودهابارد را  U کمیتهمان  ای z يرفضایز

 نییتعزیر  ۀرابط ۀبه وسیل زیکامل را ن ياستتارکولنی کنش برهم

هــا در نظــر گرفتــه تروندهی تمــام الککــه در آن پوشــش نمود،
  )،r+PzP=Pخواهد شد (

)4(    ,vP v UPW USAz
      

11
1 1  

، یک ω;’r,r( rP(غیرموضعی بوده و با توجه به قطبش  U کمیت
 ۀدر پایــ U بسامد است. عناصر ماتریس کولنیکمیت وابسته به 

)، به صورت زیر تعریــف MLWFتوابع وانیر حداکثر موضعی (
  خواهند شد،
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 ۀبه وسیلبا توجه به این موارد، عناصر ماتریس کولنی مؤثر میانگین 
هــاي موضــعی تعداد اربیتال Lشود، که در آن زیر تعریف می ۀرابط

  است. zPه عنوان مثال داراي مقدار یک براي اربیتال ببوده و 
)6(    , ;  ;   /   URmm mmU L n n

m

   1 1 2 04 2  

  
  و بحث جی. نتا3

مبلی سیلیســینی بــه تدا ساختار الکترونی نانونوارهاي دســتهدر اب
ازاي پهناهاي مختلف مورد بررسی قرار گرفت. نتایج حاصل از 

  وجود یک گــاف نــواري مســتقیم  ةدهند نشان LDAمحاسبات 
یابــد. در آنها است، که با افزایش پهناي نــانونوار کــاهش میدر 

 ينــوارســاختار  چهــار نمونــه از نتــایج (الــف) تــا (د) 2شکل 
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بــه ازاي  Wو U کنش کولنی مؤثر میــانگین هاي برهمکمیت) ب) انرژي گاف نواري و (الف(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) روند تغییرات ( .3شکل 

  پهناهاي متفاوت.
  

, نانونوارهاي , , ASiNRNa  4 5 6 نمایش داده شده، که در  7
رســانش از هــم  ينــوار ۀکمینــ ظرفیــت و ينوار ۀبیشینآنها همۀ 

 ۀاز منطقــ Γۀ فاصله گرفتــه و گــاف نــواري مســتقیمی را در نقطــ
تــوان رونــد می (الف) 3همچنین در شکل  نمودند. جادیابریلوئن 

تغییرات انرژي گاف نواري را به ازاي پهناهاي متفــاوت مشــاهده 
ـــوي دوره ـــا الگ ـــانی ب ـــار نوس ـــک رفت ـــه از ی ـــود، ک اي نم

     E p E p E pg g g   3 1 3 3 ــــروي می 2 ــــدپی    کنن
)p  عدد صحیح مثبت)، که معرف سه گروه مختلف از این دسته از

]. مطــابق بــا 22 و 21نانونوارها، مشابه نانونوارهاي گرافنی اســت [
نتایج، بیشترین مقادیر انرژي گــاف نــواري در نانونوارهــاي گــروه 

p 3 pو کمترین آن مربوط به گــروه  1 3 اســت. دلیــل ایــن  2
اي و پهنــاي متفــاوت ایــن تفاوت و رفتار نوسانی، نوع ساختار لبه

نانونوارها بــا یکــدیگر بــوده، کــه ایــن مــورد باعــث بــروز اثــرات 
هــاي در واقع، اتم آنها شده است.محدودیت کوانتومی متفاوتی در 

کنند. ســهم رکت میسیلیکون با چهار الکترون ظرفیت در نوار مشا
ــوده و  Sهــاي اربیتال در نزدیــک ســطح فرمــی خیلــی کوچــک ب
کنند. در نانونوارهاي هستند که نقش اصلی را ایفا می zPهاي اربیتال
 zP هــايسیلیکون با سه اتم پیوند داشته و اربیتال مبلی، هر اتمدسته

 هــاي بیشــینههاي سیلیکون لبه و داخل نــانونوار، در حالتتمام اتم
هـ) تا ( 2 شکلنوار رسانش سهیم هستند. در  ۀنوار ظرفیت و کمین

1شده نمودار چگالی حالات تصویر )(ح
توزیــع چگــالی  ةکه نحو 1

هاي اتمــی حالات را در اطراف انرژي فرمی براي هر یک از اربیتال
محاســباتی  ۀتوان دید، کــه بــا اســتفاده از بســتدهد، را مینشان می
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.1  Projected density of states 

 zP. با توجه بــه ایــن نمــودار، اربیتــال شد کوانتوم اسپرسو محاسبه
هاي موجود در لبه، سهم بیشتري را در چگالی حــالات نســبت اتم

تــوان هاي درونی، در اطراف انرژي فرمی دارند. بنــابراین میبه اتم
 شکل ينوارگفت، نوارهاي اطراف انرژي فرمی در نمودار ساختار 

هاي سیلیکون موجــود تما Pzهاي ، مربوط به اربیتال(الف) تا (د) 2
موجود در  Si-Si در واقع پیوندهايدر لبه و داخل نانونوار هستند. 

در جهت  جایگاهی نانونوار به عنوان یک پتانسیل اختلالی درون ۀلب
انتقال الکترونی عمل کــرده و از اثــرات محــدودیت کوانتــومی در 

   ].43پذیرند [راستاي پهناي نانونوار اثر می
کنش کولنی استتاري جزئــی هاي برهمکمیتدیر در ادامه مقا

)U) و کامــل (Wمبلی )، بــراي سیلیســین و نانونوارهــاي دســته
سیلیسینی مورد بررسی قــرار خواهــد گرفــت. در واقــع هــدف، 

ــرهم ــؤثر ب ــین شــدت م ــولنی عملتعی ــر روي کنش ک ــده ب کنن
هاي سیلیکون موجود در شبکه است. اتم zPهاي اربیتال الکترون

بــه  Wو  Uکنش مــؤثر هــاي بــرهمکمیــتگفت مقادیر  توانمی
هــاي درونــی و ظرفیــت بســتگی شدت اثرات استتاري الکترون

کنش کولنی دو الکترون قــرار گرفتــه در داشته و هر چقدر برهم
هــا کمیــت، بیشتر پوشش یا استتار شود، مقادیر این جایگاهیک 

حاســبه توان مقادیر ممی 1بیشتر کاهش خواهد یافت. در جدول 

Uو  V ،U ،W ،gE هايکمیت ةشد

t
را براي گرافن، سیلیسین و  

 نتایج مبلی سیلیسینی و همچنینچهار نمونه از نانونوارهاي دسته
 توجــه پیشین را به منظور مقایسه مشاهده نمود. با ةشد گزارش

 نانونوارهــاي ســمت بــه سیلیســین الگــوي تغییر با ،1جدول  به

 (الف) (ب)
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 مبلی سیلیســینیمحاســبه شــده بــراي گــرافن، سیلیســین و نانونوارهــاي دســته جایگــاهی -کنش کولنی اســتتاري درونهاي برهمکمیت .1جدول 
, , ,N ASiNRa  4 5 6  پیشین. ةو مقایسه با مقادیر گزارش شد 7

U/t LDA -gE 
(eV)  

-LDA -gE 
Calculated 

(eV) 

W cRPA 
(eV)  

W cRPA- 
Calculated 

(eV) 
U cRPA 

(eV) 
U cRPA- 

Calculated 
(eV)  

V bare 
(eV) 

V bare- 
Calculated 

(eV) 
  

0/71 ]42 [00/0  00/0 4/2 [35] 3/4 ]35[ 7/8  80/8 ]35[ 7/16  60/17 Graphene 

0/73 ]42 [00/0  00/0  - 41/2  -  01/3 - 13/12 Silicene 

1/56 0/95 [39] 0/92 - 2/70 -  3/79 -  81/10  4-ASiNR 

1/60 0/09 [39] 0/10 - 2/30 -  3/17 -  01/11  5-ASiNR  
1/58 0/46 [39] 0/42 - 2/53 -  3/33 -  10/11  6-ASiNR 

1/85 0/57 [39] 0/59 - 2/58 -  3/45 -  18/11  7-ASiNR 

  
بــا  مقایســۀدر  اســتتاري کولنی کنشبرهم هايکمیت مبلی،دسته

 پــایین، ابعاد با مواد در واقع، در. یابندمی افزایش اولیه سیلیسین
 در کــه داشــت، خواهیم را سطحی هاياتم آراییهم عدد کاهش
 گرفتــه قــرار الکترون دو کولنی کنشبرهم دهیپوشش آن نتیجه
 حجمی مواد به نسبت دیگر، هايالکترون توسط جایگاه یک در

 کولنی کنشبرهم هايکمیت مقادیر افزایش به منجر و شده کمتر
 بــراي حاصــله مقــادیر 1جــدول  بــه توجــه با. شد خواهد مؤثر

 گفــت، توانمی .است سیلیسین برابر دو به نزدیک تقریباً گرافن
 اثــرات باشد، داشته بیشتري الکتریکی هدایت دستگاه هر چقدر
 کــولنی کنشبرهم کمیت مقدار و کرده پیدا نمود بیشتر استتاري

 با سیلیسین، و گرافن مورد در ولی. یابدمی کاهش بیشتر Vساده 
 قابــل چنــدان تفاوت این سیلیسین کوچک نواري گاف به توجه
 ریدر مقاد ادیتفاوت ز نیا یاصل لیوجود دل نیبا ا .نیست توجه
 1درونــی يهــابه تعداد الکترون ،ياستتار یکنشبرهم يهاکمیت

 کربن يهااتم به بتسیلیسین نس ةسازند سیلیکون يهااتم شتریب

 يهــاآن تعداد الکتــرون جهیکه در نت گردد،یگرافن بر م ةسازند
را اســتتار  جایگاه کیدو الکترون قرار گرفته در درون  ،يشتریب

از  .دنــدهیکــاهش مــ شــتریآنها را ب نیکنش مؤثر بکرده و برهم
را  دســتگاهکه میــزان همبســتگی موجــود در  U/tطرفی، نسبت 
، در گرافن و سیلیسین نزدیک بــه یــک و ]34کند [مشخص می

مبلی سیلیسینی بیشتر از یک بوده (جــدول در نانونوارهاي دسته
آنهــا اهمیت اثرات همبســتگی الکترونــی در  ةدهند )، که نشان1

تري را براي توصیف بهتر رفتــار هاي دقیقاست. بنابراین تقریب
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Core electron 

افزایش پهناي آنها باید به کار بست. همچنین با رسانایی در نیمه
آن  ۀنانونوار، به دلیــل کــاهش انــرژي گــاف نــواري و در نتیجــ

کنش کــولنی هــاي بــرهمکمیــتافزایش اثرات استتاري، مقــادیر 
 رونــد تــوانمی 3شکل  دهند. درمؤثر روند کاهشی را نشان می

 خــوبی به مختلف، پهناي با نانونوارهاي ازاي به را تغییرات این
 در نــواري گاف انرژي کاهشی روند اب مطابق که نمود، مشاهده

  .است آنها
  ، بــهWو  U ادیرمقو بیشترین  نیکمترمطابق با این نمودار، 

p گــروههــاي مربوط به نانونوارترتیب  3 pو  2 3   .اســت 1
  ي، ناشــی ازگاف نوارانرژي  راتییبا تغمشابه  این رفتار نوسانی

  مبلی و اثــرات محــدودیتوع متفاوت از نانونوارهاي دستهسه ن
  ة. علاوه بر این، به منظور مشاهدآنها استکوانتومی متفاوت در 

  کنش کولنی استتاري به ازاي هــرهاي برهمکمیتروند تغییرات 
  هــاي موجــود در راســتاي پهنــاي نانونوارهـــايیــک از اتم

, , , ASiNRNa  4 5 6   ن داده شــده اســت.نشــا 4 شکل، در 7
  هــايکمیــتمقــادیر  کــه دهنــدیبه دست آمــده نشــان مــ جینتا

  هاي سیلیکون موجود دربراي اتم Wو  Uکنش کولنی مؤثر برهم
  نانونوار نسبت به نواحی درونی، بــه ازاي پهناهــاي مختلــف ۀلب

  آنهــا کاســته ریو به ســمت داخــل نــانونوار، از مقــادبیشتر بوده 
  کنش کــولنی دردهی کمتر برهمپوشش ةددهنکه نشان  ،شودیم

  ینــانونوار و نــواح يهــادر واقــع در لبــههاي نانونوار است. لبه
  نیــبــوده و ا دتریشــد یکوانتوم تیبه آن اثرات محدود کینزد
  شــده ینــواح نیــدر ا يقــو یباعث بروز اثرات همبستگ هیقض

 يهادر لبه شتریب Wو  U ریاز مقاد توانیموضوع را م نیاست. ا
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هاي سیلیکون اتم zP هاي اربیتال) براي الکترونW) و جزئی (Uکنش کولنی استتاري کامل (هاي برهمکمیت در نسخۀ الکترونیکی)(رنگی  .4شکل 

هــا بــراي کمیــتچین معــرف مقــادیر ایــن . خطوط خطASiNR-7) د، (ASiNR-6) ج، (ASiNR -5)ب، (ASiNR-4) الفمبلی (نانونوارهاي دسته
  ین اولیه است.سیلیس

  

  
  )Åفاصله (

هاي سیلیکون در نانونوار اتم zPهاي براي الکترون n-1Vو خالص  n-1U یجزئکنش استتاري هاي برهمکمیت(رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .5شکل 
ASiNR-7 ها در امتداد محوراتم ییجدا ۀاز فاصل یتابع، بر اساسy .انونوارشکل کوچک داخل نمودار، معرف سلول واحد ن ASiNR-7  است، کــه

  اند.شده يگذارنانونوار شماره يپهنا يها در راستااتم
  

 شــتریب یگفــت وجــود همبســتگ تــوانیگرفت. م جهینانونوار نت
و  یدرونــ ینســبت بــه نــواح يشدن اثرات استتارموجب کمتر 

  نانونوار شده است.  يهادر لبه W و U شتریب ریمقاد جهیدرنت
کنش کولنی غیرموضــعی بلنــدبرد در برهمدر انتها، در مورد 

ــش ــود. پوش ــواهیم نم ــث خ ــین بح ــاي سیلیس دهی نانونواره
محــدود،  ةهاي بــا انــدازکنش کولنی در ابعاد پایین و عایقبرهم

ــته ــاي دس ــین و نانونواره ــین، فلئوروسیلیس ــر سیلیس مبلی نظی
کنش کولنی قابل توجهی را در سیلیسینی غیرمعمول بوده و برهم

اي ذرههد هستیم، که منجر به بروز اثرات اکسیتونی و شبهآنها شا
]. بنابراین ما عناصر ماتریس 25آنها شده است [قابل توجهی در 

 n-1U) جزئــی جایگاهی -(برون 1کنش استتاري غیرموضعیبرهم
مبلی سیلیسینی محاسبه را براي نانونوارهاي دسته n-1Vو خالص 

 ۀه برحسب تــابعی از فاصــلبه عنوان نمون 5نموده، که در شکل 
رســم  ASiNR-7براي نــانونوار  y ها در امتداد محورجدایی اتم

  شده است. 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Non-local (off-site) interactions matrix elements 
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بــرون Uهــاي کمیتبه دست آمده، مقادیر با توجه به نتایج 
مبلی سیلیسینی، بــه دلیــل مربوط به نانونوارهاي دسته جایگاهی

ــش ــه موجــب آن پوش ــومی و ب ــدودیت کوانت ــرات مح دهی اث
ابل توجه است، که این قضیه توافق خوبی با اثرات غیرمعمول، ق

قابل توجه مشــاهده شــده در  GWاکسیتونی قوي و تصحیحات 
در  یکنش کولنبرهم]. 25مبلی سیلیسینی دارد [نانونوارهاي دسته

پوشــش داده شــده و در فواصــل  فیفواصل کوتاه، به طور ضــع
 نیا. بنــابرشــودیآنگستروم پوشش داده نمــ 12دورتر در حدود 

 يونــدیپ يبــزرگ و انــرژ ياذرهشبه حاتیگفت، تصح توانیم
در  نیشــیبــه دســت آمــده در مطالعــات پقابل توجــه  یتونیاکس

 رمعمــولیغ یدهپوشــشبــه  ،مبلی سیلیســینینانونوارهاي دسته
 گرید يبرا جیدارد. نتا یبستگ اد،یدر فواصل ز یکنش کولنبرهم

  است. شده نانونوارها، مشابه با نانونوار ذکر
  
  گیري. نتیجه4

مبلی به طور خلاصه، در ابتدا ساختار الکترونی نانونوارهاي دسته
تابعی چگالی مورد بررســی قــرار  ۀسیلیسینی، با استفاده از نظری

آنها وجود یک گاف نواري مستقیم در  ةدهندگرفت. نتایج نشان
است، که با افزایش پهناي نانونوار، به صورت نوسانی و با یــک 

ـــــــوي دورهال اي گ     E p E p E pg g g   3 1 3 3 2 
  یابد. دلیل این تفاوت و رفتــار نوســانی نــوع ســاختارکاهش می

اي و پهناي متفاوت این نانونوارها با یکدیگر بــوده، کــه ایــن لبه
آنهــا مورد باعث بروز اثرات محدودیت کوانتــومی متفــاوتی در 

  شده است.
هــاي براي الکترونکنش کولنی مؤثر را در ادامه، شدت برهم

مبلی سیلیسینی، با هاي سیلیکون نانونوارهاي دستهاتم zP اربیتال
مرتبط با تقریــب فــاز تصــادفی  ۀاستفاده از محاسبات اصول اولی

مقید، تعیین نمــودیم. مقــادیر عناصــر مــاتریس کــولنی در ایــن 
بــا  نیهمچنــنانونوارها، نسبت به سیلیسین اولیه بیشــتر بــوده و 

اي بــا یــک الگــوي دوره یرونــد کاهشــ، نانونوار يپهنا شیافزا
. از طرفــی، مقــادیر دهنــدرا نشــان میمشابه انرژي گاف نواري 

، نشان جایگاهی -کنش کولنی درونهاي برهمکمیتقابل توجه 
قوي بودن اثــرات همبســتگی الکترونــی در نانونوارهــاي  ةدهند
ه، به دلیل به دست آمدمبلی سیلیسینی است. مطابق با نتایج دسته

شدت بیشتر اثرات محدودیت کوانتومی مؤثر بر اثرات اســتتاري 
کنش کولنی استتاري هاي برهمکمیتهاي نانونوار، مقادیر در لبه

هاي موجود در این ناحیه، نسبت به نــواحی درونــی به ازاي اتم
مقــادیر نانونوار افزایش داشته است. در پایان نیــز بــا توجــه بــه 

قابــل توجــه در نانونوارهــاي  جایگــاهیبــرون  Uهــاي کمیــت
تــوان ، میدهی غیرمعمــولمبلی سیلیسینی، ناشی از پوششدسته

و انــرژي پیونــدي  GWاي در تقریــبذرهوجود تصحیحات شبه
  آنها توجیه نمود.اکسیتونی بزرگ را در 
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