
 
 

 

سيليكوني هاياثر فاصله بين اتمي در رسانش الكتروني نانوسيم ارزيابي  

 

1,سيد محمد اعظمي
 

 ،.2سيده زينب موسوي محمره، 1

 دانشگاه ياسوج گروه شيمي -1
Email: azami_sm@yahoo.com 

 دانشگاه ياسوج گروه شيمي  -2
Email: z.mousavi319@gmail.com 

 

 

 

 خلاصه  

 

برای ارزیابی فاصله بین اتمی در رسانش الکترونی  *31G-6مجموعه پایه  و با HFدر سطح محاسباتی  Abintioمحاسبات 

های یک در سیستم بین اتمی متفاوتهای  نانوساختارهای سیلیکونی با فاصلههای سیلیکونی به کار گرفته شده است. نانوسیم

و بسته به نوع تقارن، فواصل بین اتمی نیز  هستندهای متفاوتی  دارای تقارن . این نانوساختارهاندگرفت مورد بررسی قرار بعدی

بیشترین های سیلیکون است که درآن فاصله بین اتم ،ی مناسبهدف از این مطالعه، بدست آوردن فاصلهمتفاوت خواهند بود. 

 شود.رسانش سیستم ملاحظه می

 

 HLG، سیلیکونرسانش الکترونی، نانوساختار، کلمات کليدي: 

 

 

 مقدمه

 نیرو ا نیاز ا ، مهم هستند یکوانتوم یکیاثرات مکان اسیمق نیاست. در ا( متر 9-10)نانومتر  کیابعاد  به میس یک مینانوس

به عنوان مثال، )ها وجود دارد، از جمله فلز میاز نانوس یشوند. انواع مختلفیشناخته م "یکوانتوم یهامیس"ها به عنوان میس

 یهامینانوس SiO2، (TiO2به عنوان مثال، ) قی( و عارهیو غ ،InP ،Si ،GaN به عنوان مثال) یهاد مهین ( Pt،Au کل،ین

  لیتشک Mo6S9-xIx )به عنوان مثال) یمعدن ریغ ای DNA) به عنوان مثال) کیارگان ای یمولکول یاز تکرار واحدها یمولکول

                                                           
 


