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اثر درصد دوپ عنصر B در نانونوار ژرمنین دسته صندلی روی خواص الکترونیکی آن
بهزادی ، فهیمه1 ؛ جمال زاده خیرآبادی، شریعه2   
1گروه فيزيك دانشگاه فسا، میدان بهمن​بیگی ، فسا
2  گروه مهندسی برق، واحد شیراز ، دانشگاه آزاد اسلامی ، شیراز
چكيده
در این مقاله، تاثیر دوپ کردن عتصر B در نانونوار ژرمنین دسته صندلی بر خواص الکترونیکی آن بررسی گردید. نانونوار ژرمنین دسته صندلی که با 2F در لبه ها عامل دار شده است، یک نیمه رسانا با  گاف انرژی eV 125/0 است. با دوپ کردن عنصر B در آن، خواص الکترونیکی آن تغییر می کند و ازنیمه رسانا به رسانا تبدیل می شود. با افزایش درصد دوپ از 7.14% به 14.28%آزادی حرکت بارها بیشتر شده و جریان بیشتری از نمونه می گذرد. در دو نمونه ای که دوپ در آن اتفاق افتاده است رفتار مقاومت منفی دیده می شود که این پدیده برای نمونه با دوپ 7.14% در ولتاژ کمتری اتفاق می افتد.
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مقدمه 
    ژرمنین تک لایه از توده ژرمانیوم است که توجه بسیاری از دانشمندان را به خود جلب کرده است. در سال 2000، ورقه ژرمنین روی نقره ساخته شد [20 هنان]. همچنین در سالهای 2014 و 2015 ساخت ورقه ژرمنین روی پلاتین و آلومینیوم [19 و 21 هنان] گزارش شده است. ژرمنین به صورت آزاد از لحاظ تیوری در سال 2009 پیش بینی شد [18 هناه]. برهمکنش بارها و فونون در ژرمنین 25 مرتبه از برهمکنشها در گرافن کمتر است که باعث آزادی حرکت بار بالایی می شود و مناسب برای قطعات الکترونیکی با سرعت بالا خواهد بود [10 منشی]. ساختار ژرمنین مانند گرافن یک ساختار لانه زنبوری است ولی خلاف گرافن که صاف است ژرمنین چین دار است. ساختارهای یک بعدی، نانونوار دسته صندلی و زیگزاگی ژرمنین (AGeNR و ZGeNR)، به دلیل خواص جالبی که از خود نشان داده است مورد توجه بسیاری قرار گرفته است. با عامل دار کردن لبه ها [منشی ارجمند] و یا دوپ عناصر مختلف در آن [36 پانگ و پانگ]، خواص الکتریکی، مغناطیسی و انتقال بار قابل کنترل است. 
با توجه به مقاله منشی و همکارانش [منشی]، با عامل دار کردن لبه ها با 2F  نسبت به بقیه عناصر، ساختار پایدار ایجاد می شود و همچنین بهترین مکان برای دوپ ناخالصی در لبه ها است، در این مقاله از نانونوار ژرمانین دسته صندلی که با 2F عامل دار شده است استفاده می کنیم و اثر میزان دوپ عنصر B در لبه را روی خواص الکترونیکی آن را بررسی می کنیم.  
روش محاسباتی
     محاسبات با توجه به نظریه تابعی چگالی کوانتومی با بسته محاسباتی سایستا [9] انجام شده است. برای حل معادله کوهن-شم از تابع همبستگی تبادلی که توسط پردو-بورک-ارنزرهوف (PBE) [10] با تقریب شیب کلی (GGA)، استفاده شده است. انرژی قطع 75 هارتری، دمای الکترون​هاK  300 فرض شده است. برای محاسبات خودسازگار حد مجاز محاسبات عددی 4-10 هارتری فرض شده است. ساختارها بگونه​ای بهینه شده​اند که نیروی وارد بر هر اتم کمتر ازeV/Å 01/ 0 باشد. برای بهینه سازی ساختار، تعداد نقاط نمونه گیری k در فضای بریلوین 21(1(1 درنظر گرفته شده است وبرای محاسبات الکترونیکی تعداد نقاط  121(1(1 در نظر گرفته شده است. جهت ساخت نوار در راستاهای x و y حدود Å20 لایه خلاء، لحاظ شده است. جریان با مدول ترن​سایستا، با توجه به فرمول لاندر [11] محاسبه شده است:
                     
[image: image1.wmf]()(,)[(,)(,)]

bbLbRb

e

IVTEVfEVfEVdE

h

=-

ò


که در آن e بار الکترون، h ثابت پلانک،
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 ولتاژ بایاس، 
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 احتمال عبور الکترون از دستگاه،
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 تابع توزیع فرمی-دیراک به ترتیب برای الکترودهای چپ و راست است. 
نتایج
     در این پژوهش، نانونوار ژرمنن با لبه دسته صندلی که لبه های آن با با دو اتم F عامل​دار شده است (
AGeNR) مورد بررسی قرارگرفته​است. مطابق شکل 1، یک نمونه بدون دوپ در نظر می گیریم و آن را GeNR می نامیم و نمونه هایی که درصد نسبت اتمهای دوپ شده B به اتمهای Ge، 7.14% و 14.28% است را GeNR-1B و GeNR-2B می نامیم.  [image: image6.png]


شکل 1: ساختار اتمی نانونوار فسفرین برای الف) GeNR، ب) GeNR-1B، ج)GeNR-2B. 

جهت بررسی خواص الکترونیکی ساختارها، نمودار نوار انرژی آنها محاسبه و در شکل 2، رسم شده​است. با توجه به شکل، ساختار GeNR یک نیمه رسانا با گاف انرژی غیرمستقیم است و مقدار آن eV 125/0 می​باشد و ساختارهای GeNR-1B و GeNR-2B رسانا هستند. نوار 55 ام ساختارهای مختلف با علامت ستاره روی شکل مشخص شده است. در حالت GeNR این نوار زیر خط انرژی فرمی قرار دارد و با افزایش میزان دوپ کردن انرژی این نوار بیشتر می گردد. نسبت جرم موثر الکترون به جرم الکترون برای این نوار انرژی برای سه ساختار محاسبه گردیده است. این نسبت برای  GeNR، GeNR-1B و GeNR-2B به ترتیب برابر است با 1012(7/1،  1011(9/1 و   1011(5/6-. از آنجاییکه با کاهش جرم موثر الکترون، آزادی حرکت بار افزایش می یابد []، آزادی حرکت بار در نمونه با دوپ بیشتر، بیشتر خواهد بود. 
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شکل 2: الف) نوارهای انرژی و چگالی حالتهای نانونوار ژرمنن دسته صندلی برای ساختارهای الف و ب) GeNR، ج و د) GeNR-1B، ه و ی) GeNR-2B. 
برای بررسی اثر ولتاژ بر جریان ساختارها، ابتدا دو الکترود به طول Å 02/7 به دو طرف ساختار اتصال داده شد و نمودار جریان برحسب ولتاژ، بین ولتاژهای 0 تا V 2 رسم گردید. همانگونه که در شکل3 دیده می​شود، در برخی بازه های ولتاژ با افزایش ولتاژ جریان کاهش می یابد که نشان دهنده مقاومت منفی است. پدیده مقاومت منفی در نمونه GeNR-1B در ولتاژهای کمتری (V 29/0) اتفاق می افتد، و برای دو نمونه GeNR-1B و GeNR به ترتیب در ولتاژهای V 34/1 و V 38/1 اتفاق می افتد. بیشترین نسبت قله به دره مربوط به نمونه GeNR-1B است.
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شكل3 : نمودار جریان برحسب ولتاژ.  
نتيجه گيري 
     در این تحقیق، تاثیر میزان دوپ کردن عنصر B، در نانونوار ژرمنن دسته صندلی که با 2F عامل دار شده است، بر خواص الکترونیکی آن بررسی گردید. نمونه بدون دوپ یک نیمه رسانا با گاف غیرمستقیم eV 125/0 است و با دوپ کردن گذار فاز از نیمه رسانا به رسانا را شاهد هستیم. با افزایش درصد دوپ، جرم موثر الکترون کاهش یافته و آزادی حرکت الکترونها افزایش می یابد. رفتار مقاومت منفی در این ساختارها مشاهده می شود که نمونه GeNR-1B در ولتاژ کمتری این رفتار را نشان می دهد
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