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Silicene is a two-dimensional form of silicon with a hexagonal 

honeycomb structure similar to graphene (a two-dimensional form of 

carbon). The widespread applications of graphene in the manufacture 

of lightweight and durable composites, protective coatings, and 

advanced electronic systems, due to its outstanding electronic and 

structural behavior in the aerospace industry, have paved the way for 

scientific research to investigate the behavior of materials with a two-

dimensional structure similar to graphene, such as silicene. With the 

increasing importance of two-dimensional structured materials in 

advanced technologies, understanding their electronic behavior 

through quantum calculations such as the Tight-Binding (TB) method 

is essential. This research focuses on refining the TB method 

parameters and calculating the band structure of single-layer silicene 

along the high-symmetry paths K-Γ-M-K. A TB-based Hamiltonian 

for single-layer silicene was developed using MATLAB coding. Our 

refined calculations reveal a key finding: at the Γ point, the fifth band 

energy 5.7.5 eV lies below the fourth band energy 2..53 eV. This 

band ordering presents a significant deviation from ab-initio method 

results, which report an inverse trend, highlighting the sensitivity of 

TB method predictions to parameterization. After resolving this 

mismatch, the π and π* bands linearly intersect at the Fermi level, a 

characteristic crucial for Dirac cone formation and high-frequency 

electronic applications. These findings provide a more accurate 

computational model for silicene, essential for its effective integration 

into advanced military and aerospace electronic systems. 
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 مقالٍ پژيَطی؛

لایِ سیلیسیي بب رٍش بستگی قَی برای کبربرد در  هحبسبِ سبختبر ًَاری تک

 الکترًٍیکی َّافضبّبی  سبهبًِ
 3، علی سلطبًی ٍالا 2ًبدر قببدی، *1داٍٍد کرزبر
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 چکیذُ اطلاعبت هقبلِ
تاریخ دریافت: 

60/40/1403 

 تاریخ پذیزش:

06 /30/1405 

 يهبًٌذ گرراف  یزًبَر لاًِ یضلع بب سبختبر ضص نیسیلیس یبعذٍدگرضکل د کی يیسیلیس

 یّرب  تیر گستردُ گررافي در سربخت کبهزَز   یکبربردّب .است کربي(ی دگرضکل دٍبعذ )

 رفتربر  لیر برِ دل  طررفتِ، یپ یکر یالکترًٍ یّب هحبفظ، سبهبًِ یّب سبک ٍ هقبٍم، پَضص

را برِ   یعلور  یّب پصٍّص ریهس ،َّافضب عیدر صٌب ی آىٍ سبختبر یکیالکترًٍ ی برجستِ

را ّوَار ًوَدُ  ًظیر سیلیسیي ی هطببِ گرافيدٍبعذ بب سبختبر یهَاد  رفتبر یسوت بررس

ّبی پیطررفتِ، در    دٍبعذی در فٌبٍریبب سبختبر بب تَجِ بِ اّویت رٍزافسٍى هَاد  است. 

ضررٍری   ،بستگی قرَی رفتبر الکترًٍی ایي هَاد از طریق هحبسببت کَاًتَهی هبًٌذ رٍش 

ي ٍ هحبسربِ سربختبر ًرَاری سیلیسری     TBرٍش ایي پصٍّص بر اصلاح پبراهترّبی. است

تورکس دارد. یک ّبهیلتًَی هبتٌی بر         لایِ در هسیرّبی بب تقبرى ببلا  تک

تَسرعِ دادُ ضرذ.    هتلر   لایِ بب اسرتابدُ از کذًَیسری در   برای سیلیسیي تک TBرٍش

ِ   ضذُ هب یک یبفتِ کلیرذی را ًطربى هری    هحبسببت اصلاح اًررشی ًرَار     Γدّرذ: در ًقطر

اسرت. ایري ترتیر  ًرَاری،      (eV)2.013 ًرَار چْربرم  تر از اًرشی  پبییي (eV)1.705نپٌج

دّذ کِ رًٍرذ هعکَسری را گرسارش     ًطبى هی  ab-initioاختلافی قببل تَجِ بب ًتبیج رٍش

سبزد. پر  از   بِ پبراهترسبزی را برجستِ هی TBشّبی رٍ بیٌی کٌٌذ ٍ حسبسیت پیص هی

فرهری هتقربطع    صَرت خطری در سرط    بِ   ٍ   برطرف کردى ایي عذم تطببق، ًَارّبی

ای کِ برای تطکیل هخرٍط دیرا  ٍ کبربردّبی الکترًٍیکی فرکبً  بربلا   ضًَذ، ٍیصگی هی

دٌّرذ کرِ    تر برای سیلیسیي ارائِ هی ّب یک هذل هحبسببتی دقیق ایي یبفتِ .حیبتی است

 ّبی الکترًٍیکی پیطرفتِ ًظبهی ٍ َّافضب ضرٍری است. برای ادغبم هؤثر آى در سبهبًِ

 َا: کلیدياژٌ

بستگی قًی،  ريش

پارامتزَای بستگی قًی، 
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َای  خًردگی، ساماوٍ
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 مقدمه-1
 ػٌهط، )ؾیلیىَى( ؾلیؿین ،[5] 4..2زض ؾبل ،(ی وطثيزگطقىل زٍثؼس هی)پؽ اظ وكف گطافي 

هَضز تَخِ  (نیؿیلیؾلاًِ ظًجَضی  یثؼسٍزگطقىل ز هی) يیؿیلیؾٍ اظ خولِ  IVگطٍُ  اظ زیگطی
 یّب تیزض ؾبذت وبهپَظ ،َّافًب غیگؿتطزُ گطافي زض نٌب یوبضثطزّبّبی اذیط زض ؾبل .لطاض گطفت

 لیثِ زل ،ییفًب عاتیٍ تدْ كطفتِیپ یىیالىتطًٍ یّب هحبفّ، ؾبهبًِ یّب ؾجه ٍ همبٍم، پَقف
الؼبزُ ٍ ٍظى  فَق یىیالىتط ییضؾبًب ط،یًظ یث یىیاؾتحىبم هىبً ًظیط: یا ثطخؿتِ یضفتبض یّب یػگیٍ

ی هكبثِ زٍثؼس ثب ؾبذتبض یهَاز  فیعیىی ضفتبض یضا ثِ ؾوت ثطضؾ یػلو یّب پػٍّف طیهؿ ،ون بضیثؿ
 ّوَاض ًوَزُ اؾت. گطافي، ًظیط ؾیلیؿیي

ای اظ وبضثطزّب، اظ خولِ  تَاًس زض َیف گؿتطزُ هیاًس وِ ؾیلیؿیي  ّبی پیكیي ًكبى زازُ پػٍّف
ّبی وَاًتَهی  ّبی تطاّطتع، حؿگطّب، تطاًعیؿتَضّبی اثط هیساًی ٍ پسیسُ ازٍات فطوبًؽ ثبلا، ؾبهبًِ

 ضٍی ثط هتؼسزی هحبؾجبتی ٍ ًظطی هُبلؼبت ّوچٌیي .[24,24,22] ًَیي، ًمف هؤثطی زاقتِ ثبقس
ًظطیِ تبثؼی چگبلی ٍ ضٍـ ثؿتگی  هبًٌس ّبیی ضٍـ اظ اؾتفبزُ ثب هبزُ ایي ًَاضی ٍ الىتطًٍی ؾبذتبض

زٌّس وِ ضفتبض الىتطًٍی ؾیلیؿیي ثِ قست ثِ  [. ایي هُبلؼبت ًكبى هی44,48اًدبم قسُ اؾت ] لَی
تَاًس ًتبیح  ؾبذتبض ٌّسؾی ٍ پبضاهتطّبی هسل ٍاثؿتِ اؾت ٍ حتی تغییطات خعئی زض پبضاهتطّب هی

 .ََض هؼٌبزاضی تغییط زّس ًَاضی ضا ثِ
پبضاهتطّبی ضٍـ ثؿتگی لَی ثط ؾبذتبض ًَاضی ّب، ٌَّظ زضن وبهلی اظ تأثیط  ثب ٍخَز ایي پیكطفت

ذَاًی وبهل  ّن  ab-initioؾیلیؿیي ٍخَز ًساضز ٍ زض ثطذی هَاضز، ًتبیح ایي ضٍـ ثب هحبؾجبت
ٍیػُ زض تَنیف زلیك تطتیت ًَاضّب زض ًمبٌ ثب تمبضى ثبلا، اّویت ثطضؾی ٍ  ًساضز. ایي ذلأ ػلوی، ثِ

تط ثطای اضظیبثی حؿبؾیت  ای زلیك ضٍ، ًیبظ ثِ هُبلؼِ اظ ایيزّس.  انلاح پبضاهتطّبی هسل ضا ًكبى هی

 .[23]ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي ًؿجت ثِ پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی ٍخَز زاضز
ثط ؾیلیىَى، ثِ ٍیػُ ؾیلیؿیي ضا ثطای الىتطًٍیه آیٌسُ ضٍقي  زٍثؼسی هجتٌیثب ؾبذتبض اًساظ هَاز  چكن

ّب ضا ثطای وبضثطزّبی  ػولىطز ثبلا ٍ ههطف اًطغی پبییي، آىپتبًؿیل ایي هَاز زض اضائِ  ؾبظز. هی
 ّبی ضفتبضیٍیػگی زض ظهیٌِ بتتحمیمگؿتطـ  .ؾبظز آل هی حؿبؼ زض نٌبیغ زفبػی ٍ َّافًب ایسُ

تط اظ ذَال ٍ  تَاًس هٌدط ثِ ًؿل خسیسی اظ ازٍات قَز. ایي اهط ًیبظهٌس زضن ػویك ایي هَاز هی

ثطای خٌگ  زض َیف تطاّطتع يّبی ؾیلیؿی وبضثطز ًبًَؾبذتبض .[14,15] تّبؾ ّبی ؾبذت آى لبثلیت
تَاًٌس ثطای  ّبی هجتٌی ثط ؾیلیؿیي زض ایي ثبًس فطوبًؿی هی زؾتگبُ .قسُ اؾتالىتطًٍیه ثطضؾی 

ّبی پیكطفتِ تهَیطثطزاضی، اضتجبَبت اهي ٍ قٌبؾبیی اّساف ثِ وبض ضًٍس. ایي فٌبٍضی پتبًؿیل  ؾیؿتن
ّبی هحبؾجبتی، پتبًؿیل ًمبٌ  ثب اؾتفبزُ اظ ضٍـ .ّبی زفبػی زاضز تَخْی زض لبثلیتاضتمبء لبثل 

ایي ًمبٌ  .[17,18] زّس ضا ثطای وبضثطزّبی حؿگطی هَضز اضظیبثی لطاض هی يوَاًتَهی ؾیلیؿی
تَاًٌس زض تَؾؼِ حؿگطّبی ًَیي ثطای تكریم هَاز یب ًظبضت هحیُی زض قطایٍ ؾرت  وَاًتَهی هی
تَؾؼِ ازٍات الىتطًٍیىی پبیساض هجتٌی ثط ؾیلیؿیي ثطای اَویٌبى اظ . افًبیی هؤثط ثبقٌسزفبػی ٍ َّ

ایي تحمیك ثط زٍام  ػولىطز زض قطایٍ ؾرت هحیُی زض نٌبیغ َّافًب ٍ زفبػی اهطی يطٍضی اؾت.
پیكطفت لبثل تَخْی زض ؾبذت تطاًعیؿتَضّبی اثط ز. توطوع زاض يٍ لبثلیت اَویٌبى ازٍات ؾیلیؿی
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ّبی ثؿیبض  زّس. ًتبیح حبوی اظ ػولىطز ایي ازٍات زض فطوبًؽ هجتٌی ثط ؾیلیؿیي ضا ًكبى هی اًیهیس 

ّبی اضتجبَی پیكطفتِ ٍ  ای خصاة ثطای ؾیؿتن ایي لبثلیت، ؾیلیؿیي ضا ثِ گعیٌِ .[13,19]ثبلا اؾت
ّبی زفبػی  فٌبٍضیتَؾؼِ چٌیي ازٍاتی گبهی هْن زض خْت اضتمبء  وٌس. خٌگ الىتطًٍیه تجسیل هی

ّبی ؾیلیؿی  ّبی وَاًتَهی پیكطفتِ هبًٌس اثط ّبل وَاًتَهی غیطػبزی ضا زض ًبًَضٍثبى پسیسُ. اؾت
الؼبزُ  ٍضی اًطغی فَق تَاًس هجٌبیی ثطای تَؾؼِ ازٍات هحبؾجبتی ًَیي ثب ثْطُ وٌس. ایي اثط هی وكف هی

ی پیچیسُ َّافًب ٍ زفبػی ثؿیبض هْن ّب ّبیی ثطای وبضثطزّبی ذبل زض ؾیؿتن ثبقس. چٌیي پیكطفت

اظ  یىیگطافي ثبقس  یثطا یٌیگعیتَاًس خب یه يیؿیلیاحتوبل وِ ؾ يیا .[12,15] قًَس تلمی هی

SPَىیساؾیجطیّ یزاضا يیؿیلیهَضز تَخِ آى اؾت. ثطذلاف گطافي، ؾ یانل لیزلا
2 ٍSP

 یّب اتن 3

 یؾبذتبض ًَاض [2,11,16,18]. زاضز چیي ذَضزُاؾت وِ ؾبذتبض  لیزل يیاؾت، ثِ ّو ىَىیلیؾ
تَاًٌس  یه یّبز نیً بی یفلع یًَاض یّبؾبذتبضهْن اؾت.  بضیهَاز ثؿ یىیٌّگبم هُبلؼِ ضفتبض الىتطًٍ

 یىیثب ؾبذتبض ًَاض الىتطًٍ یتَاى ثِ ضاحت یخبهسات ضا ه یىیعیهَاز ضا آقىبض وٌٌس. ذَال ف تیتطو
 یثطا یاِ یٍ ثِ ػٌَاى پب تاؾ یىیٍ همبٍهت الىتط یقبهل ضفتبض ًَض ّب یػگیٍ يیوطز. ا فیتَن

ضا  یًَاض یهب ؾبذتبضّب ي،ی. ثٌبثطاوٌس یػول ه ،یسیذَضق یّب ؾلَل ؿتَض،یهبًٌس تطاًع ییّب زؾتگبُ
 زؾتِ يیتط‌هْن اظ یىی یزٍثؼسثب ؾبذتبض  هَاز .نیطز، هحبؾجِ وؾیلیؿیي یىیزضن ضفتبض الىتطًٍ یثطا

پػٍّكگطاى  طایاذ . [3,4]اًس گطفتِ لطاض گؿتطزُ ی هُبلؼِ هَضز دیتبض ََل زض وِ ثبقٌس یه یهَاز
 یٌیؿیلیؾٍ  ٌییٍ ًبًَ ؾبذتبضّبی گطاف ّب ّبزی نیثِ نَضت ًظطی ٍ تئَضی زض ًضا  یبزیظ یوبضّب

 ی قجىِثؿتگی لَی، ؾبذتبضًَاضی اظ ضٍـ  اؾتفبزُ ثب یكتحم يیا زضهب  .[6] اًس ثطضؾی وطزُ
ضا هَضز  ثط ضٍی ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي،انلاح قسُ  یلَ  یضٍـ ثؿتگ یپبضاهتطّبٍ ی ٌیؿیلیؾ

ثبقس وِ زاضای قىبف ًَاضی وَچىی  ّبی زٍ ثؼسی هی ّبزی ؾیلیؿیي یىی اظ ًین زین.لطاض زا ثطضؾی
زٍثؼسی هَضز ثب ؾبذتبض  زّس وِ ثب تَخِ ثِ قطایٍ لحبِ قسُ، هبزُ ًتبیح ًْبیی ًكبى هی .[1] اؾت
 ّبی وَاًتَهی وبضایی زاقتِ ثبقس. تَاًس زض زؾتگبُهیًظط 

قسُ  لایِ ٍ تحلیل تأثیط پبضاهتطّبی انلاح ّسف انلی ایي همبلِ، ثطضؾی ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي ته
ّبی الىتطًٍی آى اؾت. زض ایي ضاؾتب، ّبهیلتًَی هٌبؾت ثطای ؾیلیؿیي  ضٍـ ثؿتگی لَی ثط ٍیػگی

اًدبم قسُ اؾت تب  هتلت تسٍیي ٍ هحبؾجبت لاظم ثب اؾتفبزُ اظ هحیٍزض چبضچَة ضٍـ ثؿتگی لَی 
 .زلت ثطضؾی قَز ضفتبض ًَاضّب زض هؿیطّبی ثب تمبضى ثبلا ثِ

ًَآٍضی ایي پػٍّف زض آى اؾت وِ ػلاٍُ ثط هحبؾجِ ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي، یه ػسم تُبثك 
وِ اًطغی  ََضی یل قسُ اؾت؛ ثِقٌبؾبیی ٍ تحل Γهكرم زض تطتیت ًَاضّبی چْبضم ٍ پٌدن زض ًمُِ

زؾت آهسُ اؾت. ایي اذتلاف ثب  ثِ eV 2.442 ٍ اًطغی ًَاض چْبضم ثطاثط  eV 4.741ًَاض پٌدن ثطاثط
زّس وِ پبضاهتطّبی هسل ثؿتگی لَی  ًكبى هی ab-initio قسُ زض ثطذی هحبؾجبت ًتبیح گعاضـ

تَاًس زض ثْجَز  ثٌبثطایي، ًتبیح ایي هُبلؼِ هی ای زض ثبظتَلیس زلیك ؾبذتبض ًَاضی زاضًس. وٌٌسُ ًمف تؼییي
ؾبظی الىتطًٍی ؾیلیؿیي ٍ تَؾؼِ ازٍات هجتٌی ثط آى زض وبضثطزّبی پیكطفتِ َّافًب ٍ زفبػی  هسل

 .هؤثط ثبقس
ثیٌی زلیك ذَال الىتطًٍی ؾیلیؿیي، هؿئلِ انلی ایي پػٍّف ثطضؾی  ثب تَخِ ثِ اّویت پیف

ة ضٍـ ثؿتگی لَی ٍ تحلیل حؿبؾیت ًتبیح ًؿجت ثِ پبضاهتطّبی ؾبذتبض ًَاضی ایي هبزُ زض چبضچَ
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ضؾبًبی زٍثؼسی ثب قىبف ًَاضی  ػٌَاى یه ًیوِ هسل اؾت. اگطچِ ؾیلیؿیي زض هُبلؼبت پیكیي ثِ 
 ab-initio [، اهب اًُجبق وبهل ًتبیح ضٍـ ثؿتگی لَی ثب هحبؾجبت1وَچه هؼطفی قسُ اؾت ]

ذَثی ضٍقي ًكسُ اؾت. اظ  ؿتگی ًتبیح ثِ اًتربة پبضاهتطّب ثََِض وبهل ثطلطاض ًكسُ ٍ ٍاث ٌَّظ ثِ
اًس تب  ضٍ، زض ایي همبلِ پبضاهتطّبی ولیسی هسل ثؿتگی لَی ثطای ؾیلیؿیي ثطضؾی ٍ انلاح قسُ ایي

تُبثك  ؾبذتبض ًَاضی ثب زلت ثیكتطی ثبظتَلیس قَز. ًَآٍضی انلی ایي هُبلؼِ، قٌبؾبیی ٍ تحلیل ػسم
وٌٌسُ پبضاهتطّبی هسل زض ایدبز ایي  ٍ ًكبى زازى ًمف تؼییي Γًِطغی زض ًمُزض تطتیت ًَاضّبی ا

تط اظ  ؾبظی الىتطًٍی ؾیلیؿیي ٍ اؾتفبزُ زلیك تَاًس ثِ ثْجَز هسل اذتلاف اؾت. ًتبیح ایي پػٍّف هی
 .آى زض ازٍات وَاًتَهی ووه وٌس

 
ؾپؽ ذهَنیبت ؾبذتبضی  قَز. قسُ زض ایي هُبلؼِ اضائِ هی زض ازاهِ، ضٍـ هحبؾجبتی اؾتفبزُ

لایِ ؾیلیؿیي ثطضؾی قسُ ٍ پؽ اظ آى، هحبؾجبت وَاًتَهی، ؾبذتبض ًَاضی، ٍ ًمف پبضاهتطّبی  ته
ثٌسی پػٍّف اضائِ  گیطز. زض ثرف پبیبًی ًیع ًتبیح ٍ خوغ ضٍـ ثؿتگی لَی هَضز ثحث لطاض هی

 .قَز هی
 

 روش محاسباتی   -2
ثبقس وِ زض ایي هُبلؼِ ثرِ وبضگطفترِ    ثؿتگی لَی هی ّبی هحبؾجِ ؾبذتبض ًَاضی ضٍـ یىی اظ ضٍـ

ّب زض ًطم افعاض هتلت نَضت گطفتِ اؾت. زض فیعیره حبلرت    قسُ اؾت ٍ توبهی هحبؾجبت ٍ وسًَیؿی
ثؿتگی لَی ضٍیىطزی ثطای هحبؾجِ ؾبذتبض ًَاض الىتطًٍیىی ثب اؾتفبزُ اظ تؼساز هؼیٌری اظ    خبهس، ضٍـ

ی تَاثرغ هرَج اتوری زض ّرط هىربى اتوری اؾرت. زض ایري تحمیرك          تَاثغ هَج اتوی ثط اؾبؼ ثطّن ًْ
ذَاّین ؾبذتبض ًَاضی ته لایِ ؾیلیؿیي ضا ثب ضٍـ ثؿتگی لرَی هحبؾرجِ وٌرین. ضٍـ ثؿرتگی      هی

َ 4ّبی اتوی )ضٍـ تطویت ذُی اٍضثیتبل LCAO ثب ًبم لَی  ،ی( قٌبذتِ قسُ اؾت. ضٍـ ثؿتگی لر
قَز. ایي ضٍـ زض ثؿیبضی اظ هَاضز ًتبیح ویفی ذرَثی ثرِ    ای اظ خبهسات اػوبل هی ثطای َیف گؿتطزُ

 . [5,9]اؾت Siزض ایي ضٍـ ثط پبیِ تطویت ذُی اظ تَاثغ هَج اتویزّس. اؾبؼ ولی  زؾت هی

 مطالعات ساختاری   -3
ثؿتگی لَی وِ زض ایي ضٍـ یه ؾطی پبضاهتطّب  ؾبذتبض ًَاضی ته لایِ ؾیلیؿیي زض چبضچَة ضٍـ

 ّبی ّبی اتوی اٍضثیتبل  ثط پبیِ هؼطٍف ّؿتٌس، زض حبلت زٍثؼسی  TBّؿتٌس وِ ثِ ػٌَاى پبضاهتطّبی

S,P.ّربی یره ثؿرٍ ثیكرتط ثبقرس آًگربُ زلرت         قسُ اؾت ّط چمسض پبیِ قٌبذتِ هحبؾجِ ذَاّس قس
ثِ ضٍـ ثؿتگی لَی تطویت ذُی اظتَاثغ هَج اتوی ثرط  ، تبثغ هَج ضا ثب تَخِ ضٍز هحبؾجبت ثبلاتط هی

زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت وِ زض انل ّسف تحمیك ثِ زًجربل ًوربیف هبتطیؿری    S,P ّبی پبیِ اٍضثیتبل
ثرِ ػٌرَاى    Bّبی ظیط قجىِ اتوری  تطیي اتنًعزیهثب   Aاظ تؼبضیف اًسضوٌف ثیي اتن ّبهیلتًَی اؾت،

ثِ ػٌرَاى   A ّبی ظیط قجىِ اتوی ثب ًعزیه تطیي اتن A اتن تطیي ّوؿبیِ اٍل ٍ اًسضوٌف ثیيًعزیه
ورٌف  (. ػٌبنط هبتطیؽ ّبهیلتًَی ضا َجرك ثرطّن  4تطیي ّوؿبیِ زٍم هؼطفی قسُ اؾت )قىلًعزیه

                                                           
1 linear combination of atomic orbitals method 
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 ـ قرًَس. اػوربل   هحبؾرجِ هری   (1NN,2NN)ی اٍل ٍ زٍم  ّبی ّوؿبیِ اتن   اتوری  ثطپبیرِ    ایري ضٍ

SPاٍضثیتبل 
 قَز.  هی8 ×8  ثب اًساظُ ّبهیلتًَی  همساضی هبتطیؽثِ حل هؼبزلِ ٍیػُ  هٌدط  3

 
 .هیسیلیس ٍیلا کی یدي بعد صی. وما1ضکل

 آضایف الىتطًٍی اتن ؾیلیىَى:

 

 
لرَی هرتلفری    ثؿتگی  ؾبذتبض ًَاضی زض حبلت زٍثؼسی ثب فطو ثسٍى چیي ذَضزگی ثطای پبضاهتطّبی 

 هحبؾجِ ذَاّس قس.  S, Pّبی  ّبی اتوی اٍضثیتبل  اؾت ضا ثط پبیِ  وِ زض همبلات گعاضـ قسُ

 محاسبات کوانتومی   -4
ّربی   تربثغ ٍِیرػُ  وٌرین ورِ    ضا هؼطفی هیφm(r) اتوی  ّبی ٍ ؾپؽ اٍضثیتبل H(r)اثتسا ّبهیلتًَی ثلَض 

گیطز، ّبهیلتًَی ول ؾیؿتن  یه اتن هٌفطز ّؿتٌس. ٌّگبهی وِ اتن زض یه ثلَض لطاض هیHat ّبهیلتًَی 
 ثِ نَضت ظیط تؼطیف ذَاّس قس:

 
 زّس. زض قجىِ ثلَضی ضا ًكبى هی Rm پتبًؿیل اتوی یه اتن ٍالغ زض هحل  V(r – Rm)وِ زض آى 

 
ّبی  ثطای هؼبزلِ قطٍزیٌگط ته الىتطٍى ثِ نَضت تطویت ذُی اظ اٍضثیتبل ᴪnk (r)ؾپؽ یه خَاة 

 قَز:تمطیت ظزُ هی  φ n` (r - Rm) اتوی

 
ثبقس ورِ زض هحبؾرجبت ثرطای ضاحتری اظ      قوبضُ ًَاض ٍ ثطزاضهَج ثلَخ هی  nk پبضاهتطّبی (2)زض ضاثُِ 
ّبی هؼبزلرِ قرطٍزیٌگط    لًیِ هْن ضا ثبثت وطز وِ پبؾدثلَخ ایي ّب نطف ًظط قسُ اؾت.  ًَقتي آى

 ای ثبیس ثِ ایي قىل ذبل ثبقس: ثطای پتبًؿیل زٍضُ
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 e ای ثِ نَضت حبنل يطة هَج ترت ّبی هؼبزلِ هَج ثطای پتبًؿیل زٍضُ ٍیػُ تبثغ
ik.r   زض تبثغunk 

(r)  ّربی ثلرَخ    ای ضا ثجیٌٌس، الىترطٍى  ّبی وِ پتبًؿیل زٍضُ ثب زٍضُ قجىِ ثلَض اؾت. زض انل الىتطٍى
تَاًس تحت اًتمبل تٌْرب ثرب یره     وٌس وِ تبثغ هَج زض یه ثلَض هی قًَس. لًیِ ثلَخ ثیبى هی ًبهیسُ هی

 ػبهل فبظ تغییط وٌس:

 
 ثطزاض هَج تبثغ هَج اؾت. kوِ زض آى 

هحبؾجِ وِ ثِ نَضت ظیط  [1]ضٍـ ثؿتگی لَی قطٌ ثلَخ ضا اضيب ذَاّس وطززض  زض ًْبیت تبثغ هَج
 قسُ اؾت:

 
زض ایي تحمیك، تبثغ هَج ضا ثب تَخِ ثِ ضٍـ ثؿتگی لَی تطویت ذُی اظتَاثرغ هرَج اتوری ثرط پبیرِ      

ٍ ؾرِ ترب    Sزض ًظط گطفتِ قسُ اؾت، زض انل تبثغ هَج تطویت ذُی اظ یه اٍضثیتبل S,Pّبی اٍضثیتبل
ٍخَز زاضز پؽ تبثغ هرَج   A  ٍBثبقس چَى زض ّط ؾلَل ٍاحس قجىِ هثلثی زٍ تب اتن پبیِ هی Pاٍضثیتبل

ّوچٌیي ثطزاضّبی پبیِ ثرطای قرجىِ    [1]. ثبقس ثسؾت آهسُ تطویت ذُی اظ ّكت تبثغ هَج اتوی هی
 قًَس: ؾیلیؿیي ثِ نَضت ظیط تؼطیف هی

 
 ثبقس. ثبثت قجىِ هی  a پبضاهتط

 
. ثب تكرىیل قرسى    [7,44]ثبقس ثطزاض اًتمبل اؾبؾی زض قجىِ هؿتمین هی Rmزض تبثغ هَج تؼطیف قسُ 

 قَز: تبثغ هَج اظ هؼبزلِ ٍیػُ همساضی ّبهیلتًَی اؾتفبزُ هی

 
 يطة قسُ اؾت φsA(r)> |هؼبزلِ قطٍزیٌگط زضٍیػُ تبثغ هَج اتوی 

 

 <φsA(r)|H|ᴪ(r)>=E(k)<φsA(r)|Ψ(r)> (8)  خبیگعاضی تربثغ هرَج  وِ ثب(r) ᴪ    ؾربذتبض اًتگطالری
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 ؾبذتِ قسُ اؾت. 

 
  Rm = 4 ثطای

 
  Rm ≠ 4ٍ ثطای 

 
قَز. ثب تَخِ ثِ ایٌىِ اظ اًتگرطال ّرن پَقربًی ثریي      هحبؾجِ هی (44)ّبی ضاثُِ  ّط وسام اظ اًتگطال

 : Rm = 4 ثطایقَز، پؽ فمٍ  اتوی نطف ًظط هی

 
 (44)ی اًتگطالی ثب تَخِ ثِ حل ضاثُِ
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ثسؾت آهسُ یه هؼبزلِ  ذُی اؾت. حبل اگط هؼبزلِ ٍیػُ همساضی ّبهیلتًَی ضا زضّفت  (41)ی  هؼبزلِ

 تبثغ هَج اتوی

  
آیس وِ ثِ ظثبى هؼبزلِ ٍیػُ همساض اؾرتبًساضز ّربهیلتًَی    آًگبُ زض هدوَع ّكت هؼبزلِ ذُی ثسؾت هی

 .[8]قَز  تكىیل هی 8×8ثِ نَضت یه هبتطیؽ 

 

 
 .[6]قَز  هی 8×8یي ضٍـ هٌدطثِ  حل هؼبزلِ ٍیػُ همساضی هبتطیؽ ّبهیلتًَی اػوبل ا

 ضا ًوبیف ذَاٌّس زاز: H(k)زض ًْبیت ثطای هب هبتطیؽ ّبهیلتًَی 

 
 ّطوسام اظ ػٌبنط ثب یه خولِ اذتهبضی هكررم قرسُ اؾرت ٍ اظ تَاثرغ هؼطفری قرسُ زض ضٍاثرٍ        

 اظ ػٌبنطهبتطیؽ:ثب تَخِ ثِ تؼطیف ّط وسام قَز.  اؾتفبزُ هی(21)

 
s ٍ (ssσ)2اًطغی اٍضثیتبل  Es (17)وِ زض ضاثُِ 

AA`       ِپبضاهتط ثؿتگی لَی ذَاّرس ثرَز. ثرب تَخرِ ثر
0A ضا چرریي ذررَضزگیاًتررربة هجررسا ٍ ّوچٌرریي ثررب فررطو ایٌىررِ همررساض  
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 : 2NNّبی زٍم  ٍ ثطای ّوؿبیِ

 
 .وٌٌس زض یه ظیطقجىِ ٍخَز زاضًس پؽ تغییطی ًوی A ّبی زٍم چَى ثب اتن وِ ثطای ّوؿبیِ

 
 سیلیسیي.ّبی اٍل ٍ دٍم برای بلَر  . بردارّبی ّوسبی2ِضکل

 مطالعات الکترونیکی     -5
SPذَاّس ثَز وِ ثِ نرَضت  Pؾِ تب اٍضثیتبل اتوی ٍ Sیه اٍضثیتبل اتویپبیِ ّبی اتوی ثط  اٍضثیتبل

3 
آٍضین وِ  تكىیل ذَاّس قس ٍ ٍیػُ همساض اًطغی ثسؾت هی قَز وِ هبتطیؽ ّبهیلتًَی ًوبیف زازُ هی

ّب ثط  وِ ّط وسام اظ اًطغی[.5]. ثبقس هی 8×8تب ًَاض ذَاّین زاقت چَى اثؼبز هبتطیؽ ّبهیلتًَی  8
ّبی اٍل ٍ زٍم ؾیلیؿیي ٍ پبضاهتطّربی ضٍـ ثؿرتگی    قَز ٍ ثطای ّوؿبیِ حؿت ثطزاض هَج ضؾن هی

 1هحبؾجِ ذَاّس قس. ؾپؽ َجك ًتبیح ثِ زؾرت آهرسُ زض قرىل   ؾبذتبض ًَاضی  2ٍ2لَی َجك خسٍل
قَز وِ ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي ثطای ّوؿبیِ زٍم زاضای تٌبلى اؾرت ورِ ثرب ثطضؾری ٍ      هكبّسُ هی

زض ؾبذتبض ًَاضی ایي تٌبلى ثطَرطف ذَاّرس    1تبثیط پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی انلاح قسُ َجك خسٍل
 قس. 
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ّبی زٍم اثتسا ؾربذتبض   ِ هٌظَض زیسى تبثیط ايبفِ قسى ّوؿبیِزض ایي ثرف اظ تحمیك هٌبؾت اؾت ث 
( ثرط پبیرِ   2ّبی اٍل ثب اؾرتفبزُ اظ پبضاهتطّربی ثؿرتگی لرَی )خرسٍل      ًَاضی ؾیلیؿیي ثطای ّوؿبیِ

SP ّبی اتوی اٍضثیتبل
 ًكبى زازُ قسُ اؾرت  2قَز وِ ًتبیح آى ثِ نَضت ًوَزاض قىل هحبؾجِ هی3

[6]. 

 .قَی ّوسبیِ اٍل سیلیسیي برای اٍربیتبل بستگی. پبراهترّبی 2جذٍل

 

 
 .. سبختبر ًَاری سیلیسیي برای ّوسبیِ اٍل بب اٍربیتبل3ضکل

قَز وِ زض ؾبذتبض ًَاضی چِ تغییطاتی  ّبی زٍم هكبّسُ هی زض ازاهِ وبض تبثیط زض ًظط گطفتي ّوؿبیِ

ثب اؾتفبزُ   [6]اؾتفبزُ قسُ اؾت 2نَضت ذَاّس گطفت، اثتسا اظ پبضاهتطّبی ضٍـ ثؿتگی لَی خسٍل

قَز ؾطاًدبم  ّب ثط حؿت ثطزاض هَج ضؾن هی ، اًطغی 8×8 اظ هحبؾجِ ضاثُِ ٍیػُ همساضی هبتطیؽ

ثِ  ًتیدِ 4ّبی زٍم ثسؾت آهسُ اؾت وِ زض قىل ؾبذتبض ًَاضی ثب تَخِ ثِ زض ًظط گطفتي ّوؿبیِ
 نَضت ًوَزاضًكبى زازُ قسُ اؾت.

 .تالیاٍرب یدٍم برا یّاِ یّوسا یبرا یقَ یرٍش بستگ یپاراهترّا .3جذٍل

3SP

3SP

3SP
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 .لتبیدٍم بب اٍرب ِیّوسب یبرا یخَردگ يیبذٍى چ يیسیلیس یسبختبر ًَار. 4ضکل

اؾت ورِ   (eV)1.705  همساضـ Γوِ، اًطغی ًَاض پٌدن زض ًمُِ ثب تَخِ ثِ ؾبذتبض ًَاضی ایي هَيَع
تط اؾت وِ ثب ؾبذتبض ًرَاضی   ثبقس، پبییي هی  (eV)2.013وِ همساضـ K اظ اًطغی ًَاض چْبضم زض ًمُِ 

ثبقس. ثب تَخِ ثِ ایٌىِ ًَػب پبضاهتطّبی ضٍـ ثؿتگی  زض تٌبلى هی ab-initio  ثسؾت آهسُ زض ضٍـ
آیرس ًیبظهٌرس اؾرت ورِ اظ      ثسؾرت هری   DFTلَی ثب ثْطُ گیطی اظ ًتبیح هحبؾجبت انَل اٍلیِ ًظیرط 

ثطای ضفغ هكىل پیف آهسُ زض ؾربذتبض ًرَاضی    ثبیس اؾتفبزُ وطز.  پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی ثطاظـ قسُ

ترطی   ورِ ثرب ضٍـ زلیرك    [8]ّوؿبیِ زٍم، پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی اضاػِ قسُ زضهمبلِ گعاضـ قسُ 
ضا زض هحبؾجبت ثِ وبض ثطزُ ذَاّرس قرس   پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی ضا ثطای ؾیلیؿیي ثسؾت آٍضزُ اؾت 

  قرَز ووترطیي اًرطغی    (. هحبؾجبت ثب پبضاهتطّبی انلاح قسُ تىطاض قسُ اؾت ٍ هكبّسُ هری 1)خسٍل

 (.5)قىل ثَز ٍ ؾطاًدبم تٌبلى ثط َطف ذَاّس قس  Kحَل ًمُِ

3SP
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 . تبلیاٍرب یدٍم برا یّبِ یّوسب یبرا یقَ یاصلاح ضذُ رٍش بستگ یپبراهترّب. 4جذٍل

 

 
 دٍم. ِیّوسب یبرا يیسیلیاصلاح ضذُ س یسبختبر ًَارّب. 5ضکل

هتقاطع  یدر سطح فره یبِ صَرت خط π, π ٭ پس از برطرف کردى تٌاقض گفتِ ضذُ، ًَارّای

اختلاف   6ذ کِ در ضکلدٌّ یه لیتطک K هعرٍف را در ًقطِ هتقارى راکیضًَذ ٍ هخرٍط د یه

ی دگساختار ًَاری رسن ضذُ است. چَى در ایي بخص از تحقیق حالت سیلیسیي بذٍى چیي خَر

ضًَذ  ًاهیذُ هی π, π ٭ کِ ایي دٍ ًَار P ضَد پس فقط دٍ تا ًَارّای هربَط بِ اٍربیتال بررسی هی

 .کِ دارای اّویت بیطتری است

3SP
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 .4ٍ5یّب ضکل  یاختلاف سبختبر ًَار. 6ضکل

ًوبیف  σ, σ ٭ی، ًَاضّبیزگٍيَح ثیكتط ٍ ثِ ػلت زض ًظط گطفتي فطو ثسٍى چیي ذَضثِ هٌظَض 
 زازُ ًكسُ اؾت.

 گیری نتیجه -4
ٍ پبضاهتطّبی  (TB) لایِ ثب اؾتفبزُ اظ ضٍـ ثؿتگی لَی زض ایي پػٍّف، ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي ته

زیرطان، ضفتربض الىتطًٍری    قسُ هَضز تحلیل لطاض گطفت. ًتربیح ًكربى زاز ورِ زض اَرطاف ًمربٌ       انلاح
ِ    ؾیلیؿیي ّوچَى گطافي، ذُی اؾت وِ ًكربى  ای آى ٍ پتبًؿریل آى ثرطای    شضُ زٌّرسُ هبّیرت قرج

ذَثی حفّ  وبضثطزّبی الىتطًٍیىی فطوبًؽ ثبلا اؾت. هحبؾجبت ًكبى زاز وِ حبلت هرطٌٍ زیطان ثِ
ذرَاًی   اًس، ّرن  ؾتفبزُ وطزُا TB قسُ زض هُبلؼبت پیكیي وِ اظ ضٍـ قسُ ٍ ایي یبفتِ ثب ًتبیح گعاضـ

 .[4,1,9]زاضز
تُربثك   ػرسم زٌّسُ  كبىً ab-initio [22]آهسُ ثب هحبؾجبت  زؾت تط ًتبیح ثِ ثب ایي حبل، همبیؿِ زلیك

ِ  لبثل ِ    Γتَخْی زض تطتیت ًَاضّب زض ًمُر ٍ ًرَاض    eV 4.741ورِ اًرطغی ًرَاض پرٌدن     َرَضی  ثرَز؛ ثر
هحبؾجِ قس. ایي اذتلاف، وِ زض همبلات پیكیي ووتط ثِ آى پطزاذترِ قرسُ اؾرت،      eV 2.442چْبضم

ٍیػُ زض  ثؿتگی لَی زض تَنیف زلیك ذَال الىتطًٍی ؾیلیؿیي، ثِهسل ّبی  هحسٍزیت ًكبى زٌّسُ
ایي پػٍّف ضا زض ثطخؿرتِ   ًَآٍضی ولیسیثبقس. ایي یبفتِ  خؿتِ ّؿتٌس، هیثطیب  ًمبَی وِ اثطات پَیب

ٍ تأثیط آى ثط ثبظتَلیس ویفی ٍ ووی ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي  TB وطزى اّویت پبضاهتطؾبظی زلیك هسل
 .زّس قىل هی

قسُ ثب اتىرب ثرِ ًتربیح ویفری      هحسٍزیت انلی ایي هُبلؼِ، اؾتفبزُ اظ پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی انلاح
ترط زض اًترربة    زٌّرسُ لرعٍم ثربظًگطی ػویرك     ًكربى   ab-initioاؾت ٍ همبیؿِ زلیك ووی ثرب ًتربیح  

 اتوی ثطای تُبثك وبهل ثب ٍالؼیت فیعیىی اؾت.   ی اتوی ٍ پبضاهتطّبی اًسضوٌف ثیي ّبی پبیِ اٍضثیتبل
قسُ، هٌدط ثِ ثْجرَز زلرت زض    آهسُ، اؾتفبزُ اظ پبضاهتطّبی ثؿتگی لَی انلاح زؾت ثط اؾبؼ ًتبیح ثِ
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ِ   زضن ػویك هحبؾجِ ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي ٍ  وربضگیطی   تط ذَال الىتطًٍیىی آى قس. قرٌبذت ٍ ثر
ّربی   ٍیرػُ ؾیلیؿریي ٍ گرطافي، فطنرت     زٍثؼسی، ثِ ثب ؾبذتبض تط ػلَم وَاًتَهی زض حَظُ هَاز گؿتطزُ

خسیرسی ضا ثررطای هُبلؼربت زض ظهیٌررِ لُؼرربت الىتطًٍیىری ٍ اپتیىرری زض نرٌبیغ ًظرربهی، َّافًررب ٍ     
ّبی ؾبذتبضی ٍ الىتطًٍیىی ؾیلیؿیي، ؾبذتبض  آٍضز. ایي هُبلؼِ ثب ثطضؾی ٍیػگی الىتطًٍیه فطاّن هی

اپتیىی هَاز اؾت، هحبؾجِ وطزُ ٍ پتبًؿیل ایري هربزُ ضا   ًَاضی آى ضا وِ هجٌبی ذَال الىتطًٍیىی ٍ 
ّبی الىتطًٍیىی، حؿرگطّب ٍ وبضثطزّربی پیكرطفتِ زض ػلرَم ًظربهی ٍ       ثطای ؾبذت لُؼبت ٍ زؾتگبُ
 نٌبیغ َّافًب آقىبض ؾبذت.

توطوع ایي تحمیك ثط هحبؾجِ زلیك ؾبذتبض ًَاضی ؾیلیؿیي، اضتجبٌ آى ضا ثب قٌبذت ٍ ؾبذت لُؼربت  
ىی اظ َطیك ذَال الىتطًٍیىی ٍ ؾربذتبضی هكررم ًورَز. ًتربیح حربوی اظ آى اؾرت ورِ        الىتطًٍی

ّبی هٌحهط ثِ فطز ذَز، پتبًؿیل ثبلایی ثطای تجسیل قسى ثِ یه هبزُ ولیسی زض  ؾیلیؿیي، ثب ٍیػگی
ٍیػُ زض وبضثطزّبی زفبػی ٍ فًبیی زاضز. تحمیمربت   ًؿل آیٌسُ ازٍات الىتطًٍیىی ٍ اپتَالىتطًٍیىی، ثِ

ثطای وبضثطزّبی ذبل، ثطضؾی اثطات هحیُی ثط  ثؿتگی لَیؾبظی پبضاهتطّبی  تَاًس ثط ثْیٌِ آتی هی
 ّبی ًَیي ؾبذت ازٍات هجتٌی ثط ایي هبزُ توطوع ًوبیس. ذَال ؾیلیؿیي، ٍ تَؾؼِ ضٍـ

 

 تشکر و قدردانی-5
 .قَز یه یتكىط ٍ لسضزاً ًبزض لجبزی ٍ زوتط ػلی ؾلُبًی ٍالازوتط  یاظ آلب

 تعارض منافع-6
یري،  اهٌربفغ ٍخرَز ًرساضز. ػرلاٍُ ثرط       زاضًس وِ زض هَضز اًتكبض ایي همبلِ تًبز اػلام هی (گبى)ًَیؿٌسُ

ّب، اًتكبض ٍ اضؾبل هدرسز   ضفتبض، خؼل زازُ ضيبیت آگبّبًِ، ؾَء هَيَػبت اذلالی قبهل ؾطلت ازثی،
 .تَؾٍ ًَیؿٌسگبى ضػبیت قسُ اؾت ٍ هىطض

 دسترسی آزاد-7
اخبظُ اقتطان )تىثیط ٍ ثبظآضایی هحتَا ثِ ّرط قرىل( ٍ اًُجربق    اؾت ٍ  زاضای زؾتطؾی ثبظ ایي ًكطیِ

 .زّس )ثبظتطویت، تغییط قىل ٍ ثبظؾبظی ثط اؾبؼ هحتَا( ضا هی
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