
 

 
 م نیتروژن و ی نئوبی یک خواص الکترون و هالوژن ها بر    اثر جذب اتم هیدروژن بررسی  
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 چکیده 
م نیتروژن (فاز شش گوشه) با استفاده از نظریه  و خواص نئوبی  هاي هیدروژن، فلوئور و کلر بر روي در این مقاله اثر جذب اتم

همچنین  . منظور یافتن پایدارترین حالت در نظر گرفته شد ه موقعیت هاي جذب مختلف ب . تابعی چگالی بررسی شده است 
جذب این   . با مورد مطالعه قرار گرفت  کلر نیز هاي هیدروژن، فلوئور و از جذب اتم ناشی واص الکترونی حالت ترجیحی خ

گاف نواري پس   تغییرات  است که  کی از این ولی نتایج حا اتمها ساختار دچار تغییر فاز نشد و همچنان نیمه رسانا باقی ماند. 
       از جذب اتم هیدروژن بیشتر از جذب دو اتم دیگر است. 

ابررسانایی و ساختار  ،قبیل فعالیت کاتالیزورياز ، دهه گذشته به دلیل داشتن خواص هیجان انگیز مواد دو بعدي
 ترانزیشن متال و  چشمگیري به ساختارهاي دوبعدي علاقه، مناسب براي کاربردهاي والترونیک الکترونیکی

اغلب در زمینه است که  (TMN) واسطهیک نیترید مهم فلز م نیتروژن و. نئوبیدیده شده است (TMD)کلکوژنایدها دی
میتواند به صورت تک   NbNساختار گیرد.مورد بحث قرار می م نیتروژنونئوبی سنگ نمک کپه ایی ابررسانایی ساختار

و ]  100[صفحات  وجود داشته باشد که با(h-NbN)  شش گوشهو   (s-NbN)لایه هاي دو بعدي، در ساختار مستطیلی 
ن با که تک لایه نئوبیوم نیتروژ داده شده استبه تازگی نشان . تساختار کپه ایی سنگ نمک آن مرتبط اس] 111[

جذب بر روي فاز شش  ،در این مطالعه. ]1[مناسب استساختار شش گوشه یک ماده پیزوالکتریک و فروالکتریک 
محاسبه شد که با نتایج  Å 3.16اتم در یاخته واحد خود دارند. ثابت شبکه  2این فاز  گوشه ساختار بررسی شده است.

 .]1[نظري در توافق است
با بهره گیري از  (DFT)و فرایند جذب بر مبناي نظریه تابعی چگالی ترونیکیي الکها محاسبات مربوط به ویژگی

انجام شده است. براي تقسیم بندي منطقه   Ha 150قطع انرژي  با  (GGA)شیب گرادیان تعمیم یافتهو  PBEتابعی 
، در 28×28×1 ا از نقاطو براي بررسی چگالی حالته 25×25×1اول بریلوئن در تمامی محاسبات از تعداد نقاط همگرایی 

آنگستروم در نظر  20را  zثابت شبکه در راستاي ه ساختار دو بعدي است، کاز آنجا و  شبکه وارون استفاده کردیم
 انجام شد.    GPa 0.001   و ev/A 0.001برابر با تنش، به ترتیب . بهینه سازي با شرط همگرایی نیروي فایمن و گرفتیم

ي جذب اتم خارجی برا  )… ,Top-like, chair-like, boat-like A-line, Z-line(متفاوتی یاتمهاي  پیکر بندي
-boatبررسی شده است. در حالت   chair likeو  boat likeدر ادامه دو حالت. ]2[دارد وجود  م نیتروژنونئوبی توسط

like  اتمهاي خارجی در یک طرف ساختار و در حالتchair-like در دو طرف ساختار به صورت یک در میان  اتم ها



 
، از طریق chair-likeو  boat-likeبررسی پایداري شبکه و حالت ترجیحی ساختار در دو حالت  .]3[قرار میگیرند

 امکان پذیر است:  1محاسبه انرژي جذب مطابق رابطه 

 Eadsorption =  E(h-NbN+X)- E(h-NbN) – nE(X)    (1) 

انرژي کل ساختار، و  E(h-NbN)بیانگر انرژي کل ساختار پس از جذب اتم خارجی،  E(h-NbN+X) در رابطه فوق 
E(X) انرژي جذب، مقدار انرژي لازم براي اتصال اتم خارجی به  .]4[تخارجی در حالت قطبش اسپینی اس انرژي اتم

در نتیجه   ؛ساختار تمایل بیشتري به جذب آن اتم داردکمتر باشد؛  1بدست آمده از رابطه ساختار است؛ هر چه مقادیر 
ور و کلر و براي فلوئ boatبندي پایدار براي جذب هیدروژن، حالت پیکر، شود. با محاسبه انرژي جذبپایداري بیشتر می

 باشد، یمنف جبري داراي علامت 1 از رابطه آمده بدست جذب انرژي که یصورت در در نظر گرفته شد. chair حالت
جذب  1بنابراین مطابق جدول . تخودي اس به خود ریغ  ر ویگرماگ صورت نیا ریدر غ  و فراینده گرماده و خود به خودي

H,F   وCl  است.هر سه فرایندي گرماده و خود به خودي 

 
 
 
 

 
 

 

 
 

 و پیوند  یافتهکاهش  هابین اتم طول پیونداتم هیدروژن،  از جذب پس )الف(1مطابق شکل boatدر حالت 
هاي به جذب هیدروژن ندارند و فقط اتماي نیتروژن هیچ تمایلی هیدروژن شکسته میشود. بطوریکه اتمه -نیتروژن

 50جذب  در واقع اتصال ایجاد کرده اند. این اتمم قرار گرفته اند با واتم نئوبی )Top(هیدروژنی که در موقعیت بالا
کند و هر یجاد نمیجذب فلوئور، اتم نیتروژن اتصالی با فلوئور ادر ب) (1شکل ،  chairبراي حالت رخ داده است. درصد 

جذب  z+ م در راستايوتنها توسط اتم نئوبی است که کلرشوند این در حالی م جذب میودو اتم فلوئور بر روي نئوبی
پیوند بین ) نشان داد، ELF) و تابع جایگزیدگی (ED( محاسبات مربوط به چگالی الکترونی(ج). 1شکل  شده است
 هیدروژن و کلر تقریبا ماهیت یونی کوالانسی دارد. –و پیوند نئوبیوم نوع یونی فلوئور تقریبا از نئوبیوم و 

 
 

 )الف(

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 خواص الکترونی 
ا بعـد از جـذب بررسـی هـا رنمودار سـاختار نـواري و چگـالی حالت h-NbNبراي مطالعه خواص الکترونی ساختار 

 Γ M K Γد از جذب در امتداد نقاط با تقارن بـالا را بع (DOS) هاچگالی حالت 3شکلو  ساختار نواري 2کردیم. شکل

h-NbN+Cl h-NbN+F h-NbN+H Formation energy (ev) 
7.23- 10.66- 4.22- Chair-like 

4.87- 9.26- 5.33- Boat-like 

 : انرژی تشکیل مربوط بھ جذب اتمھای ھیدروژن، فلوئور و کلر   ۱جدول 

 جذب فلوئور  ج) جذب کلر ب)  y-zجذب اتم ھیدروژن در راستای بھینھ سازی و پس از تکرار شده  ۲×۳ اتمی ساختار: الف) ۱شکل 
 بھ ترتیب با گوھای سفید، سبز کمرنگ و پر رنگ نشان داده شده اند. Clو   F, Hاتم در یاختھ واحد خود دارد. اتم ۴ار ھا ھر یک از ساخت

 (ب) ) (ج
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همـانطور  گاف مستقیم دیـده میشـود. فلوئورگاف غیر مستقیم و براي جذب  کلردهد. براي جذب هیدروژن و نشان می
. از آنجا که نوار ظرفیـت و رسـانش یابدمقدار گاف نواري کاهش می ،کنیم با افزایش وزن اتم جذب شدهکه مشاهده می

ا توجه به گاف گسـترده ولی ب )3و2شکل ( همچنان نیمه رساناست ساختار ،راف تراز فرمی یکدیگر را قطع نکردنددر اط
با توجه به تقریبـا  فلوئوردر جذب . شودکاسته میاز خواص نیمه هادي بودن آن  ،جذب هیدروژن وجود دارد ایی که در

هـاي الکترون رسـانش، علت نوار سـهموي ههاي جایگزیده و بحفره  ؛توان ادعا نمودمی ،صاف بودن ساختار نوار ظرفیت
 Clو  Fهاي مربوط بـه جـذبچگالی حالت گردد.گزیدگی در نوار ظرفیت مشاهده نمیاین جای کلرداریم. در جذب  آزاد

 ).3شکل (است  dاوربیتال  ناشی از و در جذب هیدروژن  pاوربیتال ناشی از
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
 

 
 
 

 
 
 

 
 
 
 

 نتیجه گیري : 
و با توجـه بـه  آیدبدست می chair-likeو    boat-likeمحاسبه انرژي جذب حالت ترجیحی ساختار در دو حالت با

 بعد از حاکی از این است که. مشاهدات گزارش شدد به خودي و گرماده فرایندي خو Clو  F,Hانرژي، جذب  مقدار این
تـوان بنـابراین می. مانـدمی چنان نیمه هادي باقیهم ولی شودمیر تغییر گاف دچا جذب براي هر سه نوع اتم، ساختار

است بطوري که بسته  ساختار الکترونیکی دریافت که فرایند جذب یکی از روش هاي مناسب و ساده براي تغییر خواص
 به موارد مختلف مطلوب ما باشد.
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