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است.  شده يبررسو فسفر  كيآرسن ياتم ناخالص اثر اضافه كردن ،يكونيليس يهامينانوس يكيالكترون يبه منظور بهبود پارامترها مقاله نيدر ا   دهيچك
 يهامينانوس تحرك تيو قابل ييرسانا يبررس جهت باشد.يم يانرژ ساختار باند و نيانگي، طول آزاد متحرك تيانتقال، قابل فيشامل ط شده يبررس يهاپارامتر

قرار  يبررس مورد )يسطح يهاياهموارو ن ينظمي، بيخال يجا، يناخالص(مانند  يناكامل ياديتعداد زحضور  دربلند  يهاميانتقال در طول نانوس ،ينوكيليس
طول  با يهامينانوس رونيا از .است شده مطالعه ييجز يهايناكامل و كوتاه طول با يهامينانوس تر،مقاله به منظور انجام محاسبات ساده نيدر ا .است گرفته

 افزارنرم از استفاده با يسازهيشب .ديگرد ليتحل يسازهيشب از حاصل جينتا و داده شيآلا ،كيآرسن افزودنبا  گريو بار د فسفر افزودنبار با  كيمحدود را 
QuantumWise انتقال فيط ،يكونيليس يهامينانوس به فسفر و كيآرسن يهايناخالص شدن اضافه با كه دهندينشان م آمده دست هب جينتا .است هانجام شد 

18از شيب الكترون بار يهايچگال يبرا تحرك تيقابل .ابدييم شيافزا ،يانرژ برحسب 310 cm  مقدار نياز ا كمتر يهايچگال در كهيدرحال افته،يكاهش،  
  .مانديم ثابت بايتقر

  

  .تحرك تيقابل ن،يانگيم آزاد طول انتقال، فيط ،يكونيليس مينانوس :يديكل كلمات
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Abstract    In this paper, to improve the electronic parameters of silicon nanowires, the influence of As and P dopants 
are investigated. These electronic parameters include transmission spectra, mobility, mean free path and energy band 
diagram. To study the conduction mechanism and mobility of the Sinanowires, carrier transport along the long 
nanowires in presence of many defects (including dopant, vacancy, disorderly and surface roughness) has been 
investigated. In this paper, to simplify the calculations, short Si nanowires with small amount of defects are considered. 
Therefore, short length silicon nanowires have been doped by As and P and the effects of the dopants have been 
analyzed. Simulation results demonstrate that, by increasing the energy, transmission spectra increases. It is shown that 

mobility decreasesin carrier concentration more than 18 310 cm and for concentration less than this value, mobility is 
approximately constant. 
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  مقدمه -1
 و هامينانوس مانند يبعد كي ينانوساختارها در

 وجود يستاليكر يهاشدن نقص جاديا يبرا ييفضا ،هالولهنانو
 درون تواننديالكترون و حفره به سهولت م كهيطورهب ،ندارد

 و ريپذكنترل تيهدا كه ييجاآن از .كنند حركتساختارها  نيا
نانو  اسيدر مق يكيالكتر يكاربردها يبرا ينيبشيپ قابل

 باشنديم تياهم حائز اريبس ساختارهانانو نيااست،  يضرور
 ادواتو  رهاسنسو ستورها،يترانز يدر طراح هامينانوس ].3-1[

 هامينسبت سطح به حجم نانوس رايز دارند؛ ييبسزا نقش ينور
 هامولكول با توانديم يهادمهين سطح تمام و بوده توجه قابل

 از ياريبس بر تواننديم يهادمهين يهامينانوسكند.  برقرار ونديپ
 كهيطور هب غلبه كنند يكربن يهالولهنانو يهاتيمحدود
 قطر به نسبت يهادمهين يوابستگ عدم يهادمهين يهامينانوس

 هامينانوس به يناخالص افزودن با نيچنهم و حفظ كرده را
  .]4-6[ جست بهره زين هاآن خواص از وانتيم

 يكونيليس يهامينانوس ،يهادمهين يهامينانوس نيدر ب 
 يبرا بودن خطريبو  نبودن يسم مانند ييهايژگيو ليدلبه 

 نيشتريب هامينانوس نيا. باشنديم توجه مورد اريبس هاسلول
 يهانشانه صيتشخ مانند يپزشك عرصه در را خود كاربرد
    راياخ .ندانشان داده ياديبن يهارشد سلول و سرطان
 يكياز ادوات الكترون يعيوس فيط يكونيليس يهامينانوس

 نور كنندهساطع يودهايمورد استفاده در د يستورهايمانند ترانز
)LEDs(، كيبالست يدانيم اثر يستورهايترانز )FETs(  و

 يهاسلول. دهنديبالا را پوشش م تيبا حساس ينانوحسگرها
 ،نور جذب شيافزا با ،يكونيليس مينانوسبر  يمبتن يديخورش

 قيطر از .شونديم بالاتر بازده به منجركمتر،  نهيصرف هز با
 و يالكترون خواص توانيم ،يكونيليس يهامينانوس يناخالص

 نيبنابرا ؛]7-9[ داد رييتغ را متناسب با كاربردها هاآن ينور
 يهامينانوس يكيالكترون و يساختار خواص قيدق درك

 از كيآرسن و فسفر .است تياهم حائز شده،ناخالص يكونيليس
 نوكيليس جاديا يبرا استفاده مورد جيرا يهايناخالص جمله
 ].10-13[ باشنديم nنوع 

 

 

  

 و فسفر كيآرسن ياثر ناخالص يبه بررس ،مقاله نيا در
 منظور، نيبد شود؛يم پرداخته يكونيليس ميدر نانوس
انتقال، طول  فياز ط ندعبارت كه هامينانوسموثر در  يپارامترها

. قرار گرفته است يمورد بررس ،تحرك تيقابل و نيانگيم آزاد
    يبه اطلاعات نظر ازيپارامترها ن نيآوردن ا دستهب يبرا
  .شد خواهدداده  حيتوض ادامهكه در  شدبايم

 

 محاسبه روش و يتئور -2

 و شده انجام Quantumwise افزارنرم با هاسازيشبيه
 از] 9[ نيوسيليك نانوسيم براي قبلي مقالات محاسبات طبق

 يمنانوس هندسه محاسبه براي) DFT( چگالي تابع تئوري
آن،  يرو يكفسفر و آرسن يناخالص يرتاث يو بررس نيويليكس

 از .گرفتاتاق انجام  يدر دما سازيشبيه است. گرديدهاستفاده 
استفاده شده تا هم دقتّ  يهبه عنوان تابع پا DZPتابع موج 

 در خارجي هاييتالاورب يزاسيونو هم پلار يابد يشافزا
در  SelfConsistenty هايتعداد حلقه .شود لحاظ محاسبات

  .باشدمي حلقه 500 شن -كوهن ةهربار حل معادل
 نيو روابط ب استفاده مورد يبخش پارامترها نيا در

 كي تيهدا ن،ييپا يدر دما ].14[ شوديداده م حيها توضآن
كه در آن  شوديم مشخص FT(E0G=G(با رابطه  ستميس
/h22e0=G و  يكوانتوم تيهدا)FT(E يتراز فرم يانتقال در انرژ 

 با .ديآيم دستهب R=1/G رابطه از زين ستمي. مقاومت ساست
كه ( R(E)=1/T(E) يمقاومت وابسته به انرژ ،روابط نيا ميتعم

  .است يابيقابل دست ،)باشديو عكس انتقال م بدون واحد

 G/01در  ديبا R(E) ،به دست آوردن مقاومت يبرا
، يناكامل چيبدون ه يبعد كي ستميس كي يضرب شود. برا

 با متناظر. )N(E)(E)0T=( است حيصح يمقدار شهيانتقال هم
 اتصالبه عنوان مقاومت  ௖(E)=1/T0(E)ܴ مقاومت ديبا آن

 شود، يساختار نقص كي دچار ستمي. اگر سگرددمشخص 
 ؛باشديم يساختار بدون ناكامل انتقال از كمتر همواره انتقال

 رابطه از ،يناكامل يدارا ستمي. مقاومت س0(E)<T1T(E) يعني
  :است يابيدست قابل) 1(
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 يمربوط به ناكامل 1يپراكندگ مقاومت 1,sR(E)آن  در كه

 رخ دهد يمختلف يهايكه ناكامل ياست. در صورت 1 شماره
 ،)متفاوت باشد يهادر مكان يناخالصاز  يتواند ناشيم كه(
)، 1مشابه معادله ( .)<T(E)>(شود يمحاسبه م 2انتقال نيانگيم
 معادله طبقرا  >Rs(E)< 3يپراكندگ مقاومت نيانگيتوان ميم
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مت وابسته به كه مقاو دهندينشان م آمده دستهب جينتا
كه شامل تعداد ، ( L طول به بلند ميس كيدر  يطول و انرژ

 d يدو ناكامل نيفاصله ب نيانگيو م بوده يتصادف يناكامل ياديز
 ]:13-15[ شوديزده م نيتخم )4با معادله ( ،)شدبايم

  

 )         4معادله (

( , ) ( ) ( )c s
L

R L E R E R E
d

= + < >  
 

 :نوشت زين ريز شكل  توان بهي) را م4معادله (
  

))              5معادله ( , ) ( ) (1 )( )c
mfp

L
R L E R E E

L
= + +  

  

 ،يانرژ به وابسته نيانگيطول آزاد م يپراكندگآن  در كه
  :باشديم )6به صورت معادله (
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,ܮሺܶ	 بلند ميس كيرابطه انتقال در طول  ሻܧ 	ൌ

1/ܴሺܮ, با رابطه  Lبه طول  ميس كي تيهدا نياست. بنابرا (ܧ
 :شوديزده م نيتخم )7(

  

  )7(معادله 
                                                 
1. Scattering resistance 
2. Average transmission 
3. Average scattering resistance 

  
  

 محدود يبه دماها FT(E0G=G(رابطه  ميمعادله فوق تعم
,ܧሺ݂)، 7در معادله ( است.  يبرا راكيد -يفرم عيتابع توز ሻܨܧ

 است. ௙ܧ متوسط يفرم تراز با چپ و راست يالكترودها
  

) قابل محاسبه 8( معادله از استفاده با زين ستميس تيهدا
 :باشديم

  

G.)                                                  8معادله ( Ls =  
  

  :زد نيتخم )9به صورت معادله ( را تحرك توانيم نيبنابرا
  

)                                                  9معادله (
.e n
s

m =  
 
  

 كيبار  زانيم eو  هاالكترون يچگال nدر آن  كه
  الكترون است.

 از استفاده با ،يناخالص زانيمتناظر با م يفرم تراز
 به يناخالص بار يسازجبران و يانرژ باند ساختار اسباتمح

  .ديآيم دست
 نيانگيم آزاد طول محاسبه يبرا ازيمحاسبات مورد ن

  :از عبارتند
 يناكامل(بدون  هياول ميال نانوسانتق فيط(، 

 مقاله نيدر ا( يناكامل يدارا مينانوس هر يبرا انتقال فيط 
با  كه شده است يبررس يناخالصمختلف از  تيچند موقع
൏انتقال  نيانگيمحاسبات، م نيانجام ا ܶሺܧሻ ൐ دست هب 

 ).ديآيم

 علاوه ،نيمع يناخالص كيرك در منظور محاسبه تح به
(با  يمحاسبات مربوط به ساختار باند انرژبر موارد فوق به 

با محاسبات  نيااست.  ازين) مياستفاده از سلول واحد نانوس
متناظر با  يسطح فرم محاسبه يبرا يبار ناخالص يسازجبران
 .شوديانجام م يناخالص يچگال

 
 
 
 



  شرفتهيپ يهايفصلنامه مواد و فناور                                                                                         1394، زمستان 4، شماره 4 دوره -14
  

 
 
 
 

 يهامينانوس مختلف يهامكان بر يناخالص اثر -3
  يكونيليس

 در يناخالص اثر يبررس و يسازهيشب انجام يبرا ابتدا
 يهابا اتم هك يكونيليس مينانوس كي ،مختلف يهامكان

كردن  رفعاليغ. شوديشده در نظر گرفته م رفعاليغ دروژنيه
 باند تيو تثب يسطح يهااتم يريپذشبه منظور كاهش واكن

      . دگرديم نهيبه ساختار و گرفتهورت ص g(E( ممنوعه
صورت  ستميس يينها يكردن انرژ حداقلمنظور  به يسازنهيبه

 بدون مينانوس يبرا انتقال فيط سپسو  )1(شكل گرفته
 . )2(شكل  شوديم رسم يناخالص

 ساختار در يناكامل جاديا و هايناخالص وجود كه آنجا از
 شوديم يناكامل محل در كشش به منجر يكونيليس يهامينانوس
 يهااندازه از يناش كشششده كه  يطراح يطور افزار(نرم

 در يول شودينم دهيد يظاهر شكل در يمتفاوت شعاع اتم
 يناخالص اثر مطالعه منظور به ،)دگرديم لحاظ محاسبات

 يهامينانوس يكيالكترون خواص يبررو فسفر و كيآرسن
 ،يناخالصبدون  يكونيليس يهامينانوس ساختار در ،يكونيليس
 بار و كيآرسن اتم كونيليس يهااتم از يكي يجا به بار كي
اثر وجود  نيهمچن .دگرديم نيگزيجا فسفر اتم گريد

 تيقابل و يانرژ باند ساختار ن،يانگيم آزاد طول بر هايناخالص
دست هب از قبل نيبنابرا .رديگيقرار م يتحرك مورد بررس

. سپس شوديم يسازنهيبه گريبار د ساختار ،انتقال فيآوردن ط
  . ديردگ يبررس افزاره كي عنوانبه  ،شده نهيبهساختار نانو

  

 

  
 .شده يسازنهيبه مينانوس ساختار. 1شكل  

  

 .يناخالصبدون  يكونيليس ميسانتقال نانو فيط .2شكل 

  
 گريو بار د فسفر يناخالص اتم باركي ،رونيا از

 مختلف يهامكان در يتصادفبه صورت  بايتقر ك،يآرسن
 كه ييآنجا از. )b.3و  a.3شكل( شوديداده م قرار Si مينانوس

مختلف  يهار مكاند يناخالص يهااتم يانتقال برا فيط
 در بيترت به) b.4 و a.4(شكل  درها آن متوسطمتفاوت است، 

 داده نشان مختلف نقاط در فسفر و كيآرسن يناخالص مورد
 مينانوس به يناخالص افزودن با كه شوديم ملاحظه .است شده
از كاهش شكاف باند  يجذب نور كه ناش شيافزا ليدلبه ،يذات
 .ابدييم كاهش انتقال درصد ،باشديم

 
(a) 

  

(b)  

  
  .كيآرسن) b) فسفر و aشده  شيآلا مينانوس ساختار .3شكل
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(a) 

(b) 
 

  
  

) b( و كيآرسن) a( با شده شيآلا مينانوس انتقال فيط .4شكل
  .فسفر
  

 يف انتقاليط نيانگيو م )6( تا) 1( معادلاتبا استفاده از 
طول آزاد  ،يمختلف ناخالص يهاحالت يبه دست آمده برا

 .است شده داده نشان) 5( شكلكه در  دگرديحاصل م نيانگيم
هر دو  يبرا شود،يدو شكل مشاهده م نيطور كه در اهمان

  .ابدييم شيافزا ،يانرژ شيانتقال با افزا فيط ،ينوع  ناخالص
(a) 

 

  

b)  

  
  .فسفر b)( و كيآرسن) a( يناخالص با نيانگيم آزاد طول .5شكل

  

، يناخالص يبرحسب چگالتحرك آوردن  دستهب يبرا
 يناخالص يهايچگال در تيتا باند هدا يبه فاصله تراز فرم

 يمينانوس ياز ساختار باند انرژ منظور ني. بداست ازينمتفاوت 
نيا از .شودياستفاده م ،شدهيناخالص كنواختيصورت  هب كه
 محاسبه 10-19 تا 10-14 يهايچگال يبرا يانرژ باند ساختار رو،
 جيطور كه از نتاهمانآورده شده است.  )6( شكل در و هديگرد
فاصله  ،يناخالص يچگال شيشود با افزايه مملاحظ يسازهيشب
 يچگال شيافزا رايز د؛شويكم م تيباند هدا از ياز فرمتر

  .برديم بالا را تيحضور الكترون در باند هدا احتمال يناخالص

(a) 

  
(b) 

  
          و ૜૚૙૚૝ି࢓ࢉ )a( يناخالص يچگال با يانرژ باند ساختار . 6شكل

)b (૚૙૚ૢି࢓ࢉ૜.  
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تحرك بر  ،قبل مراحل در آمده دستهب جينتا اساس بر
 يمنظور بررس بهمحاسبه است.  قابل يناخالصحسب تراكم 

   با 1µmبا طول  مينانوس كي ،تحرك تيو قابل ييرسانا
 :است شده گرفته نظر در ريز يهافرض

الكترون به باند  كيو  زهيونيهر اتم به صورت كامل  -1
 است. شده منتقل تيهدا

 ار يناخالص ياديبا تعداد ز بلند مينانوس كي انتقال فيط -2
 ياتم ناخالص كيبا  يميانتقال نانوس فيط اساس بر توانيم

 ].14-16[ زد نيتخم

 ريز حالتدو  يبرا ييتحرك و رسانا تيقابل يهانمودار
 :نشان داده شده است )7( شكل در ومحاسبه 

 ميبه نانوس مربوط مثلث با شده يگذارعلامت يمنحن )الف
 همربوط انتقال فيط از آن رسم يبرا كه باشديمخالص 

  استفاده شده است.
 ميمربوط به نانوس رهيدا با شده يگذارعلامت ي) منحنب
 فيدر محاسبه ط يناخالص يكه از پراكندگ باشديم شدهشيآلا

  .است هديگردانتقال استفاده 
(a) 

 
(b)

  .فسفر) b( و كيآرسن) a( يناخالص يبر حسب چگال ييرسانا.7شكل

 

(a) 

 
 

(b) 

  
) a( يبا ناخالص يناخالص يچگال حسب بر تحرك تيقابل.  8لشك

  .فسفر) b( كيآرسن

 
 دايپ كاهش طول شيافزا باانتقال  فيط)، 4معادله ( طبق

 ثابت ليدل به شده انجام محاسبات در گريد يعبارت به. كنديم
 يچگال رييتغ با و است ثابت انتقال فيط م،ينانوس طول بودن

  .كننديم رييتغ يفرم يترازها فقط يناخالص
 هاحامل تعداد و تيهدا ،يناخالص بدون مينوسنا يبرا

 به يفرم تراز شدن كينزد ليدل به ،يناخالص يچگال شيافزا با
 به بلند ميس كي در انتقال فيط. ابدييم شيافزا ت،يهدا تراز
مستقل از طول  )G( رسانش ،جهينت در و ندارد يبستگ طول

σ( است طول با متناسب تيهدا بيضر نيبوده و بنابرا ∝ L( .
 رييو با تغ نبوده كتاي هياول ميتحرك در نانوس تيقابل نيبنابرا

  .كنديم رييتغ ميطول نانوس
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وجود دارد، دو عامل  ياز ناخالص يناش يپراكندگ يوقت
  :خواهند بود رگذاريبر رسانش تاث

 يچگال شيافزا با ،يناخالص بدون مينانوس همانند -1
 به منجر كه شده كينزد تيبه تراز هدا يتراز فرم ،يناخالص

 .گردديرسانش م شيافزا

 مقاومت ،هايناخالص توسط شده جاديا يپراكندگ ليدل به -2
 دايپ شيبا طول افزا يبه صورت خط R(E) يانرژ از يناش
 .شوديم رسانش كاهش باعث كه)، 4 معادله(طبق  كنديم

 دو كه شوديمشاهده م )7(شكل درنمودار رسانش  طبق
18 يناخالص يدر چگال ،شده ذكر عامل 310n cm  اثر بايتقر 

 يثابت باق بايكه رسانش تقر يطور به كرده يخنث را گريكدي
μ تحرك تيقابل نيهمچن. مانديم ∝ 1 ݊ൗ، يچگال يبرا

18 310n cm ، ابدييم كاهش. 

18كمتر از  يناخالص يچگال يبرا 310 cm ،  متوسط
1( ميبزرگتر از طول نانوس يصالناخفاصله  m( به  شود ويم

 نخواهد وجود ميدر طول نانوس يناخالص چيطور متوسط ه
 ميو نانوس هياول مينمودار نانوس ،بازه نيدر ا رونيا از داشت

  .بود خواهند مشابه شده يناخالص

 

  يريگهجينت -4
 مينانوس انتقال فياستفاده از ط با ،مقاله نيا در

تحرك،  تياز جمله قابل ،آن يپارامترهااز  يبرخ ،يكونيليس
ذكر  قابل .شده است يبررس ييو رسانا نينگايم آزاد طول

 تيو قابل تقالان فيط شده،شيآلا ميدر نانوس كه باشديم
 مشاهده .كنديم رييتغ ،يستاليكر جهت و طول رييتغ باتحرك 

درصد  يناخالص شيبا افزا ،يهر دو نوع ناخالص يبرا كه هشد
 ،آمده دستبه يبراساس نمودارها .ابدييانتقال كاهش م

 كياز نزد يناش بيترت به ،تيهدا زمانو كاهش هم شيافزا
از  يناش مقاومت شيافزا و تيبه تراز هدا يفرم ترازشدن 
 يچگال يبرا مينانوس تيهدا ماندن ثابت موجب ،R(E) يانرژ
18 شيآلا 310n cm ، ليدلبه ،مينانوس تحرك تيقابل .شوديم 

18 يفونون برا يپراكندگ 310n cm  يبرا و ابدييم كاهش 

    ثابت  بايتحرك تقر تيقابل آن،كمتر از  يناخالص يچگال
  .مانديم
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