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 چکیده
کستر تطابق بسیار خوبی در نزدیکی -اسلاترپیشنهاد شده و ساختار نواري حاصل با تنظیم ضرایب  3GeCHبراي ساختار دوبعدي  مدل تنگابستدر این مطالعه یک 

  تحت کشش تایید شده است. توپولوژیک در این ماده  گذار فازوجود  ا محاسبات ابتدا به ساکن دارد. با استفاده از این مدل تنگابستانرژي فرمی ب
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Abstract  

 
In this study we propose a tight-binding model for two dimensional structure GeCH3.With proper tuning of  
Slater-Koster parameters the band structure of this model is in very good agreement with ab-initio calculations 
close to the Fermi energy. Using this tight-binding model it is shown that this system has a topological phase 
transition under strain.  
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  قدمهم
 فیزیکدانان اي توپولوژیکی دو بعدي توجهاخیرا نارساناه     

عایق و 1. این مواد داراي انبوههزیادي را به خود جلب کرده است
رابطه پاشندگی حالت هاي  .[1]حالت هاي لبه اي فلزي هستند 
خطی مانند فرمیون هاي دیراك لبه اي در نزدیکی سطح فرمی 

قطعات در  ین موضوع می تواند در ترابرد حامل هاي باراست که ا
 بسیار موثر باشد. الکترونیکی

یکی از ساختارهاي پیشنهادي براي نارساناهی توپولوژیک،       
است .این مواد عمدتا از اتم  2مواد با ساختار لانه زنبوري باکلینگ

 جدول تناوبی که به دلیل داشتن هسته سنگین داراي IVهاي گروه 
 [2]هستند، ساخته می شوند. ترياثر اسپین مدار قوی

 تک )3(ژرمانین متیل جایگزین 3GeCHدر این کار ما روي ماده 

1 Bulk 
2 Buckling 
3 substituted Germanane-Methyl 

لایه که داراي ساختار لانه زنبوري باکلینگ است بر اساس مدل 
ساختار نواري این تنگابست مطالعه انجام دادیم و نشان دادیم که 

بدون اعمال  DFT [3]ماده بر اساس مدل تنگابست با نتایج 
و تحت اعمال کشش  کشش و با اعمال کشش همخوانی دارد.

  شکاف انرژي بسته شده و دوباره باز می شود .

3GeCH  و برخلاف  [4]سنتز شده استGeH  (ژرمانین) داراي
آن را یک کاندیداي مناسب  که پایداري حرارتی بیشتري است

 براي نارساناي توپولوژیک دماي بالا می کند.
امید است که این مدل بتواند رفتار توپولوژیکی پیش بینی شده  

 براي این ماده را توضیح دهد.

    تک لایه 3GeCHشبکه  ساختار اتمی و ثابت هاي

3GeCH  که در  ساختار شبکه لانه زنبوري باکلینگ استداراي
و یک  Geبه سه اتم   Geنشان داده شده است. هر اتم  1شکل 

ده است ، به صورتی که لایه چین خورده وصل ش 3CHمولکول 
Ge   3بین دو لایهCH (ب)1شکل  ساندویچ شده است.  
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تک لایه از بالا (الف) و از پهلو (ب) ، گوي هاي   3GeCHساختار :  1شکل 

هاي سفید نشان دهنده  ، گوي هاي قرمز اتم کربن و گوي Geخاکستري اتم 
 اتم هیدروژن هستند.

 

همان یاخته شبکه لانه  3GeCHیاخته اصلی  2مطابق شکل      
دو ترکیب و  Geزنبوري است به طوري که در هر یاخته دو اتم 

3CH ،وجود دارد. ثابت شبکه این ماده Å  a=3.954  و طول

اتم هاي  و طول پیوند بین   Ge ، 2.415 Åپیوند بین اتم هاي 
Ge  3و کربنCH   برابرÅ1.972  میزان انحراف از .]3[است

 است.  Å0.788برابر  Geبین دو اتم  h 4فحهص

در نزدیکی سطح فرمی حالت هاي  DFTبر اساس محاسبات     
بدون در نظر  .است Geاتم  4pو  4sموثر ناشی از اوربیتال هاي 

شکاف انرژي در ساختار نواري  Γین مدار در نقطه گرفتن اثر اسپ
ت نوار ظرفیبالاترین   Γدر نقطه . است eV 1.07این ماده برابر 

 5(VBM)  داراي تبهگنی دوگانه ناشی از اوربیتال هايxp  وyp 
با یک شکاف  است. وقتی اثر اسپین مدار اعمال شود این تبهگنی

 . پایین ترین نواربرداشته می شود meV 193به اندازه 
  Geاتم  4sبه وسیله حالت هاي اوربیتال  (CBM)6 هدایت

  [1].اشغال شده است
 

4 Buckling high 
5 Valance Band Maximum 
6 Valance Band Minimum 

 
بردارهاي انتقال شبکه (الف)  2tو 1tتک لایه ،   3GeCHیاخته اصلی :  2شکل 

 3CHترکیب  )(ب hو میزان انحراف از صفحه  Geطول پیوند بین اتم هاي و 
 در نظر گرفته نشده

 هامیلتونی مدل تنگابست بدون اثر اسپین مدار
سطح فرمی ناشی از به دلیل اینکه حالت هاي موثر در نزدیکی      

تم سما براي این سیاست  Geاتم  yp4و  s4  ،xp4هاي  اوربیتال
 Geاتم  ypو s  ،xpهامیلتونی مدل تنگابست شامل اوربیتال هاي 

که در نمایش کوانتش دوم بدون در نظر گرفتن اثر پیشنهاد داده ایم 
        اسپین مدار به صورت
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 jو iنشان دهنده اوربیتالهاي اتمی و  βو αکهنوشته می شود، 
αεشماره اتم را نمایش می دهد. i رژي اوربیتال انα  اتم

i،ام†α
icوα

ic  براي یک الکترون به ترتیب عملگرهاي خلق و فنا

αβ ام است.iدر اتم ، αاوربیتال در 
ijt بین  بیانگر دامنه پرش

 .است j اتم به iاز اتم  βو  αاوربیتال هاي 
),,(),,(بردار بین اتمی را با       nmldrrrr zyxij ==

  نشان می
کسینوس زاویه  nو  l  ،mفاصله بین اتم ها و  dطوري که  دهیم

 .هاي هادي بین نزدیکترین اتم ها با محورهاي مختصات باشد
دامنه هاي پرش بین اتمی با روابط  [5]ابستمطابق با نظریه تنگ
 زیر داده می شود
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ضرایب که   
σssV  ،

σspV  ،
σppV  و

πppV همان ضرایب اسلاتر-
 .کوستر هستند

eV 00.12−=s را برابر sما مقدار انرژي اوربیتال      
iε  قرار

 هینه ب  DFTآمده از دادیم و بقیه پارامتر ها را با نتایج به دست 

eV 00.3−=p :است
iε،38.2−=σssV  ،56.2=σspV  ،60.3=σppV 

توجه به اینکه در هر یاخته دو اتم، و به ازاي با  .πppV=−14.1و 
تونی هر اتم سه اوربیتال در نظر گرفته شده است در نتیجه هامیل

بدون در نظر گرفتن اثر اسپین مدار  یک  1)رابطه (مدل تنگابست 
در  کوستر-اسلاتر مقادیر قرار دادن  . بااست 6×6ماتریس 

ترسیم و  LAPACKقطري سازي آن توسط بسته  هامیلتونی و
نوارهاي ساختار نواري مشاهده می کنیم که در نزدیکی سطح فرمی 

 3aشکل دارد. DFTانرزي تطابق خوبی با نتایج 
 

  تک لایه 3GeCHدر  کششاثر 
کشش می تواند حالت هاي لبه اي را در بسیاري از مواد با اثر       

بطوري که می تواند در دسته اسپین مدار قوي، به وجود آورد 
 جدیدي از مواد به نام نارساناهاي توپولوژي نقش مهمی ایفا کند.

تار لانه زنبوري بدون ، ساخ 7با اعمال یک کشش دو محوري       
تغییر باقی می ماند و فقط ثابت شبکه آن افزایش پیدا می کند از 

این رو میزان کشش را به صورت 
0a
a∆

=τ  تعریف می شود بطوري

aaaکه  ∆+= 0
 .[6]]3[بدون اعمال کشش استثابت شبکه  0aو   

کشش فاصله بین اتم ها افزایش پیدا می کند و این افزایش  با اعمال      
کوستر می شود و ما براي -فاصله باعث کاهش مقدار ضرایب اسلاتر

αβنشان دادن اثر کشش تمام مقادیر 
ijt را در ضریبγ )10( ≤≤ γ  

نگه می ضرب می کنیم و مقادیر انرژي اوربیتال ها را بدون تغییر 
است و با  γ=1داریم. زمانی که هیچ کششی وجود نداشته باشد

 بهینه سازي. با کاهش پیدا می کند γافزایش میزان کشش عامل
 γ=87.0فهمیدیم که به ازاي   DFTبا نتایج  نوارهاي انرژي

 12%معادل  γ که این مقدار) 3(شکل شود  شکاف انرژي بسته می
   3b شکل.]3[است DFTکشش دو محوري در محاسبات 

7 Biaxial Tensile Strain 

 اعمال اثر اسپین مدار
هدف ما به دست آوردن یک هامیلتونی مدل تنگابست شامل       

را توضیح  DFTاثر اسپین مدار است که بتواند نتایج حاصل از 
بعدي عبارت اسپین مدار براي یک سیستم دو دهد.در حالت کلی 

 با رابطه
)8                                                (σ ).(

4 22
0

pV
cm

HSOC ×∇−= 

 جرم الکترون  0mثابت پلانک و داده می شود که در اینجا 

 
       ) و با اعمال a: ساختار نواري مدل تنکابست بدون اعمال کشش ( 3شکل 

 .)bکشش (

ماتریس  σتکانه و  pانرژي پتانسیل ،  Vسرعت نور ،  cآزاد و 
ناشی از  8 مدار عمده سهم تزویج اسپین هاي پائولی هستند.

حول هسته اتم است به همین دلیل می توان انرژي اوربیتال هاي 
 گین با میان .را با یک پتانسیل اتمی کروي تقریب زد V  (r)پتانسیل

 آزادي شعاعی داریمگیري روي درجه 
)9                                                              (

βαβα σλ
,,, . 


LH i

SOC
i = 

iλ  شدت تزویج اسپین مدار وL
 عملگر تکانه زاویه اي است. 

βα
σ

,
. 

L ل هاي عناصر ماتریس ناشی از اوربیتا)αوβدر اتم ( 

 iدر سیستم هاي دو بعدي عناصر ماتریس ]7[ام است.σ

.L  براي 

8 Spin Orbit coupling (SOC) 
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 به صورت   ypو  s  ،xpاوربیتال هاي 
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با  )OS+H0H=H(ل با بهینه سازي ویژه مقادیر هامیلتونی ک است.
به   0.096iλ=مقدار شدت تزویج اسپین مدار   DFTنتایج 

با ترسیم ساختار نواري در دوحالت عدم وجود  .دست می آید
 5و4هاي  کشش و وجود کشش دو محوري، همانطور که در شکل

 
  با وجود اثر اسپین مدار بدون اعمال کشش 3GeCH: ساختار نواري  4شکل    

 
طابق خوبی در نزدیکی سطح فرمی بین مدل دیده می شود ت

 وجود دارد.         DFTتنگابست و محاسبات 

 
 کشش %12با وجود اثر اسپین مدار و اعمال  3GeCHساختار نواري  : 5شکل 

 3GeCHفاز توپولوژیک در 

یکی از روش هاي تشخیص فاز توپولوژي وجود حالتهاي لبه اي 
با   3GeCHنو نوار زیگزاگ در نانو نوار سیستم است که براي نا

رسم شده  و در حضور کشش 6در شکل  8nmحدود پهناي 
  .ي در این سیستم کاملا مشخص استا است و حالت هاي لبه

 (نوارهاي قرمز) : ساختار نواري نانو نوار زیگزاگ و حالت هاي لبه اي 6شکل 

 

  نتیجه گیري
ال یک تنش یکی از عوامل موثر براي گذار فاز توپولوژي اعم     

مانند کشش در سیستم است که تقارن وارونی زمان را حفظ می 
مدل تنگابست ما به خوبی می تواند ساختار نواري این ماده کند و 

اده را تحت توپولوژیکی این م رفتارو  را در نزدیکی سطح فرمی
 . توضیح دهد کشش

  سپاسگزاري
کمال  نم زهرا اصلانیوخا اسماعیل تقی زاده سی سختاز همکاري آقاي       

 م.یتشکر و قدر دانی را دار
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