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  ACBN0،تنگابست،  بایفنیلنكلیدی:  گانواژ        

 مقدمه  1

ها، توجه بسیاری های منحصر به فرد آنبعدی به دلیل ویژگیالکترونی و ساختاری مواد دوی خواص  های اخیر، مطالعهدر سال

اسپینی اشاره   و  های غیر عادی الکترونیرسانندگی  از جمله این خواص می توان به  .از پژوهشگران را به خود جلب کرده است

یکی از این مواد که اخیراً مورد توجه قرار    .شوندمیخواص توپولوژیک شناخته    عنوان  های غیر عادی تحتکرد. این رسانندگی

شبکه  بالقوهگرفته،  کاربردهای  خود،  خاص  الکترونی  خواص  و  پیچیده  آرایش  دلیل  به  ساختار  این  است.  بایفنیلن  در  ی  ای 

 .[1]های مختلف از جمله الکترونیک داردزمینه 

مواد،   این  الکترونی  خواص  بررسی  در  کلیدی  ابزارهای  از  تنگابستمدلیکی  توسعه[2]است (Tight-Binding) های  ی  . 

ی نسل جدیدی از  تواند نقش مهمی در بهبود و توسعه بعدی نظیر بایفنیلن، میهای تنگابست بهینه و دقیق برای مواد دومدل

چالش .  ار گرفته شودخواص الکترونی این مواد به کمدل سازی  های الکترونیکی ایفا کند و به عنوان ابزاری کارآمد در   دستگاه

  هایروشها به منظور به دست آوردن هامیلتونی مؤثر است.  سازی دقیق پارامترهای آنها، بهینه اصلی در استفاده از این مدل

الکترونی موادی تابعی چگالی  مبتنی بر نظریه ابتدا به ساکن   پارامترها  برای بهینه   ،به منظور محاسبه ساختار  مورد سازی این 

امکان استخراج هامیلتونی مؤثر با    GWای  و بس ذره  HSE  هیبریدی یهااند. در این رهیافت، توسعه روشرار گرفتهق  استفاده

می فراهم  را  بالاتری  روش  کنند دقت  به  نسبت  بالایی  بسیار  محاسباتی  هزینه  دارای  میاما  دیگر   روش.  [3]باشندهای 

ACBN0 بر مبنای رهیافت    کهDFT+U  ای مانندهای پیچیدههزینه نسبت به روشایگزینی دقیق و کمبه عنوان ج  ،است 

GW اندازه گیری های تجربی  توانایی بالایی در    . این روشمعرفی شده است الکترونی مواد نسبت به  محاسبه دقیق خواص 

   شود.ی مختلف های هامیلتونی مؤثر برای سیستم پارامترهای تنگابست و ارائه مناسب سازیبهینه سبب  تواند میدارد که 
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 ساختار الکترونی بدست آمده از   ی بایفنیلن با استفاده ازسازی پارامترهای تنگابست در شبکه در این مقاله، ما به بررسی و بهینه

مؤثر است که بتواند  تنگابست  ایم. هدف اصلی این پژوهش، به دست آوردن هامیلتونی  پرداخته    ACBN0ابتدا به ساکن  روش

با بدست آوردن هامیلتونی موثر سعی بر آن داریم تا خواص متنوع و    د.اص الکترونی این ماده را توصیف کنبه طور دقیق خو

 بدیع بایفنیلن را بدست آوریم. 

 روش محاسباتی  -2

   محاسباتی  هایبسته   بایفنیلن با استفاده ازسازی های ابتدا به ساکن برای بدست آوردن خواص الکترونی  شبیه،  مطالعهدر این  

گرادیان    تقریباز  محاسبات  . در این   [4 ,3]استانجام شده   AFLOWπو     (Quantum ESPRESSO) کوانتوم اسپرسو

و یافته  تعمیم  تابعی چگالیبرای محاسبات   PBE همبستگی-تبادلی تابعی    های  نظریه  شده  استفاده   (DFT) در چارچوب 

شبه همچنین  .  است نرمالپتانسیلاز   بندیمشو   (norm-conserving pseudopotentials) شدهحفظ-های 

تنظیم شده است تا   Ry 60به مقدار    نیز  تابع موجبرداری از منطقه بریلوئن استفاده شده است. انرژی قطع  برای نمونه1×8×8

 .رایی دقیق خواص الکترونی سیستم تضمین شودگهم

بکار گرفته    AFLOWπبسته  اده شده و  استف  ACBN0  روشاز    DFT+Uدر رهیافت    الکترونی  ساختاربه منظور محاسبه  

نظریه  و منجر به افزایش دقت محاسبات    هده است. در این روش پارمتر هابارد برای اتم ها به صورت خودسازگاز محاسبه شدش

 . گردد میتابعی چگالی استاندارد  

 بحث و نتیجه گیری   -3

  برای مطالعه خواص الکترونیهای معتبر  ی از روشبینی خواص الکترونی، یک به دلیل دقت بالای خود در پیش GW محاسبات

است  در مواد  زمان [6 ,5]فیزیک  بسیار  روش  این  حال،  این  با  است.  پرهزینه  و  همکاران،  بر  و  داد ش  عابدی  که    ند نشان 

الکترونی با یکدیگر قابل مقایسه بوده   ACBN0 و GW ایهروش از هر دو روش بسیار  در محاسبه خواص  و نتایج حاصل 

برای مواد مبتنی بر کربن   ACBN0 و GW شود که آیا محاسبات. این سوال مطرح می [7]یک به مقادیر تجربی استنزد

در تولید هامیلتونی موثر، ابتدا    GWبه منظور مقایسه عملکرد این روش با روش    .نظیر گرافن نیز نتایج مشابهی دارند یا خیر

 پردازیم. بررسی گرافن میبه 

برای گرافن   پارامتر جهش  این مطالعه،  با روش  همسایه  نزدیکترین  تقریب  در  در  مقدار    ACBN0و    -3.05محاسبه شد و 

آمد دست  به  ولت  روش  الکترون  از  آمده  بدست  نواری  ساختارهای  شکل    ACBN0  و  در  ساختار  این  برای  تنگابست    1و 

 ,8]و آزمایشات تجربی مطابقت دارد GW ده در محاسباتکه به طور چشمگیری با مقادیر گزارش شنمایش داده شده است  

های  در سیستم  GW تواند جایگزینی مناسب و کارآمد برای محاسباتمی ACBN0 دهد که روشاین توافق نشان می  .[9

 .های کربن باشدمتشکل از اتم
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 ACBN0مقایسه ی ساختار نواری گرافن حاصل از مدل تنگابست و :  1شکل 

 )خط چین( 

محاسباتب بیشتر،  بررسی  اتم ACBN0 رای  از  که  بایفنیلن  شبکه  سپس  برای  شد.  انجام  است  شده  تشکیل  کربن  های 

سازی شدند. نتایج ما  بهینه  ACBN0 تابعی  در حضور و عدم حضور    ی دومتا نزدیکترین همسایه   پارامترهای مدل تنگابست

محاسبات    بابه طور قابل توجهی    DFTدر روش    محاسبه شدهگابست  پارامترهای تن  و  الکترونی  نواری  دهد که ساختارنشان می

از روش  مطابقت دارد.  [10]انجام شده در منبع   نواری بدست آمده  تنگابست در شکل     DFTهایساختار  نمایش داده    2و 

شوند،  سازی میبهینه ACBN0 ساختار نواری بدست آمده با روش  پارامترهای تنگابست، زمانی که با استفاده از شده است.  

دقیق  میتوصیف  ارائه  بایفنیلن  الکترونی  خواص  از  روش تری  برای  مناسب  جایگزینی  عنوان  به  را  روش  این  اعتبار  و  دهند 

از روش    .کنندتایید می  GWپرهزینه آمده  بدست  نواری  تنگابست در شکل    ACBN0ساختارهای  داده شده    3و  نمایش 

 نمایش داده شده است.   1در جدول  ACBN0و  PBEهای ده با روش. پارامترهای تنگابست بهینه شاند است

 
 

 DFTمقایسه ی ساختار نواری بایفنیلن حاصل از مدل تنگابست و:  2شکل 

 )خط چین( 
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مقایسه ی ساختار نواری بایفنیلن حاصل از مدل تنگابست و  :  3شکل 

ACBN0 چین(  )خط 

 
 
 

 

 

بسیط و پارامترهای تنگابست درنظرگرفته ی بایفنیلن، یاخته شبکه :  3شکل 

 شده

 
 

 t1 t2 t3 t4 t5 t6 t7 o 

DFT -2.81 -2.81 -2.80 0.28 -0.37 -0.03 0.13 -0.14 

ACBN0 -3.10 -3.00 -2.80 0.20 -0.30 0.00 0.12 -0.20 

 
 پتانسیل روی هر انرژی eV  (oپارامترهای تنگابست بهینه شده با استفاده از روش های مختلف برحسب (  1جدول 

 موقعیت شبکه است(.
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