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Two- and One-Dimensional Honeycomb 

Structures of Silicon and Germanium 

 

First-principles calculations of structure 

optimization, phonon modes, and finite 

temperature molecular dynamics predict that 

silicon and germanium can have stable, two-

dimensional, low-buckled, honeycomb 

structures. Similar to graphene, these 

puckered structures are ambipolar and their 

charge carriers can behave like a massless 

Dirac fermion due to their w and w* bands 

which are crossed linearly at the Fermi 

level. In addition to these fundamental 

properties, bare and hydrogen passivated 

nanoribbons of Si and Ge show remarkable 

electronic and magnetic properties, which 

are size and orientation dependent. These 

properties offer interesting alternatives for 

the engineering of diverse nanodevices. 

 

 

The unusual electronic properties of 

graphene, which is derived from its planar 

honeycomb structure, lead to charge carriers 

resembling massless Dirac fermions [1]. 

Recent synthesis of graphene [2-4] has 

demonstrated that this truly two-

dimensional (2D) structure is stable and has 

introduced novel concepts [2,5,6]. Not only 

have the fundamental properties of 2D 

graphene been revealed, but also the 

interesting size and geometry dependent 

electronic and magnetic properties of their 

quasi-1D nanoribbons [7,8] have been 

demonstrated. While the research interest in 

graphene and its ribbons is growing rapidly, 

one has started to question whether the other 

group IV elements in the periodic table, 

such as Si and Ge, have a stable honeycomb 

structure [9,10]. Even before the synthesis 

of isolated graphene, ab initio studies based 

on the minimization of the total energy has 

revealed that a buckled honeycomb structure 

Các cấu trúc tổ ong hai chiều và một chiều  của 

Silic và Gecmani 5 h 58 ngày 28/5 

Những tính toán vật lý nền tảng tối ưu hóa cấu 

trúc, mode phonon, và động học phân tử nhiệt độ 

hữu hạn tiên đoán rằng silic và gecmani có thể 

có những cấu trúc ổn định, hai chiều, cong ít, 

dạng tổ ong. Tương tự như graphene, những cấu 

trúc pucker (nhăn, gồ ghề) này lưỡng cực và các 

hạt tải điện của chúng có thể có những tính chất 

giống như  fermion Dirac không khối lượng do 

các vùng w và w* của chúng giao nhau tuyến 

tính tại mức Fermi. Ngoài các tính chất cơ bản 

này, dải nano trần và thụ động hóa bằng hydro 

của Si và Ge có những tính chất điện và từ đáng 

chú ý, những tính chất này phụ thuộc kích thước 

và sự định hướng. Các tính chất này sẽ cung cấp 

cho chúng ta những giải pháp lựa chọn trong kỹ 

thuật thiết bị nano đa dạng. 

Những tính chất điện tử đặc biệt của graphene, 

có nguồn gốc từ cấu trúc  tổ ong phẳng của nó, 

làm cho các hạt tải điện giống như các  fermion 

Dirac không khối lượng [1]. Gần đây, qua một 

quá trình tổng hợp graphene [2-4] người ta thấy 

rằng cấu trúc hai chiều (2D) ổn định và có những 

tính chất mới lạ [2,5,6]. Không chỉ khám phá 

những tính chất cơ bản của graphene 2D, các nhà 

khoa học cũng khám phá những tính chất điện và 

từ phụ thuộc kích thước và hình dạng của các dải 

nano gần 1D của chúng [7,8]. Trong khi việc 

nghiên cứu graphene và dải của nó đang phát 

triển nhanh chóng, một vấn đề được đặt ra là: 

liệu các nguyên tử nhóm IV khác trong bảng 

tuần hoàn, chẳng hạn như Si và Ge, có cấu trúc 

tổ ong ổn định hay không [9,10]. Thực sự trước 

khi tổng hợp graphene , các nghiên cứu ab initio 

dựa trên cực tiểu hóa năng lượng toàn phần cho 

thấy rằng có thể tổn tại cấu trúc tổ ong Si cong 



of Si can exist [9,10]. 

 

In this Letter, based on state-of-the-art 

structure optimization, phonon dispersion, 

and ab initio finite temperature molecular 

dynamics calculations within density 

functional theory (DFT) [11] we show that 

the low-buckled honeycomb structures of Si 

and Ge can be stable. Their band structures 

show linear band crossing at the Fermi level 

and thus have Dirac points at the K and K1 

points of the hexagonal Brillouin zone (BZ), 

even for puckered structure. These results 

are somehow unexpected but may have 

important consequences. For example, the 

bands display an ambipolar character and 

the charge carriers behave like massless 

Dirac fermions in a small energy range 

around the Fermi level EF. Even more 

remarkable is that the armchair and zigzag 

nanoribbons of Si and Ge can exist and 

display unusual properties which are crucial 

for future device applications. 

 

 

Calculated variation of the binding energy 

of the relaxed honeycomb structure of Si 

and Ge as a function of the lattice constant 

is presented in Fig. 1. Here planar (PL), 

low-buckled (LB), and high-buckled (HB) 

honeycomb structures correspond to distinct 

minima. The PL honeycomb structure is the 

least energetic configuration and is not 

stable. The important question to be 

addressed is whether these puckered LB and 

HB geometries correspond to real local 

minima in the Born-Oppenheimer surface. 

PL structure of Si and Ge have phonon 

modes, which have imaginary frequencies in 

BZ. For the minimum energy PL structure 

of Si, optical and acoustical branches 

hybridize and one optical (ZO) branch is 

lowered into acoustical frequencies and 

have imaginary frequencies along the T-K 

[9,10]. 

Trong lá thư này, dựa trên những tính toán tối ưu 

hóa cấu trúc hiện tại, tán sắc phonon, và động 

học phân tử nhiệt độ hữu hạn ab initio  trong lý 

thuyết hàm mật độ (DFT) [11] chúng tôi thấy 

rằng cấu trúc tổ ong độ cong thấp của  Si và Ge 

có thể ổn định. Chúng có vùng tuyến tính đi qua 

mức Fermi và do đó có các điểm Dirac tại các 

điểm K và K1 của vùng Brillouin lục giác (BZ), 

ngay cả đối với cấu trúc pucker (nhăn, gồ ghề). 

Những kết quả này khá bất ngờ nhưng có thể có 

những hệ quả quan trọng. Ví dụ, các vùng thể 

hiện tính chất lưỡng cực và các hạt tải điện đóng 

vai trò như các fermion Dirac không khối lượng 

trong khoảng năng lượng nhỏ quanh mức Fermi 

EF. Đáng chú ý hơn là các dải nano hình ghế 

bành và ngoằn ngoèo của Si và Ge có thể tồn tại 

và có những tính chất khác thường cực kỳ quan 

trọng cho các ứng dụng trong thiết bị điện tử  

tương lai. 

Hình 1 biểu diễn sự thay đổi năng lượng liên kết 

của cấu trúc tổ ong phục hồi của Si và Ge theo 

hằng số mạng. Ở đây, những cấu trúc tổ ong 

phẳng (PL), cong ít (LB), và cong nhiều (HB) 

tương ứng với các cực tiểu khác nhau. Cấu trúc 

tổ ong PL là cấu hình năng lượng cực tiểu và 

không ổn định. Vấn đề quan trọng cần làm rõ là 

những hình dạng LB và HB pucker này có tương 

ứng với các cực tiểu cục bộ thực trong bề mặt 

Born-Oppenheimer hay không. 

Cấu trúc PL của Si và Ge có các mode phonon, 

những mode này có các tần số ảo trong BZ. Đối 

với cấu trúc PL năng lượng cực tiểu của Si, các 

nhánh quang học và âm học lai hóa và một 

nhánh quang học (ZO) hạ xuống vào vùng tần số 

âm học và có các tần số ảo dọc theo hướng T-K 

của BZ. Đối với cấu trúc Ge  PL quá trình đó 



direction of BZ. The situation for PL Ge 

structure is even more dramatic with one 

acoustical and one optical branch having 

imaginary frequencies. As for HB 

honeycomb structures of Si and Ge with a 

buckling of AHB ~ 2 A, they have also 

imaginary phonon frequencies for a large 

portion of BZ. Moreover, structure 

optimization of HB structure on the (2 X 2) 

supercell results in an instability with a 

tendency towards clustering. Clearly, the 

unstable HB structure does not correspond 

to a real local minimum; it can occur only 

under the constraint of the (1 X 1) 

hexagonal lattice. 

The phonon dispersion curves in Fig. 1 

indicate that 2D periodic LB honeycomb 

structure of Si is stable. With an equilibrium 

buckling Alb = 0.44 A, its optical and 

acoustical branches are well separated and 

all branches have positive frequency. Two 

acoustical branches are linear as k ! 0. 

Whereas the transverse branch displays a 

quadratic dispersion near T point, since the 

force constants related with the transverse 

motion of atoms decay rapidly [12]. The 

phonon dispersion curves of 2D periodic LB 

structure of Ge having a buckling of Alb = 

0.64 A are similar to those of Si, except the 

frequencies of Ge are almost halved due to 

relatively smaller force constants. The 

transverse acoustical phonon branch has 

imaginary frequencies near the T point. This 

may be interpreted as LB structure of Ge 

can be unstable if the wavelength of this 

particular mode A > 3b (7b according to 

phonon dispersion curves calculated using 

DFPT [11]), whereas its flakes can be 

stable. In fact, the structure optimization on 

the (l X l) supercells (where for I = 2-8 

atoms are displaced along random directions 

from their optimized positions and 

subsequently the structure is relaxed) results 

in the atomic configuration with periodic 

còn ấn tượng hơn với một nhánh âm học và một 

nhánh quang học có các tần số ảo. Cũng như đối 

với các cấu trúc tổ ong HB của Si và Ge với độ 

cong AHB ~ 2 A, chúng cũng có các tần số 

phonon ảo đối với một phần lớn BZ. Hơn nữa, 

tối ưu hóa cấu trúc HB trên supercell (2 X 2) dẫn 

đến sự bất ổn định cùng với xu hướng co cụm 

lại. Rõ ràng, cấu trúc HB không ổn định không 

tương ứng với cực tiểu cục bộ thực; nó chỉ có thể 

xuất hiện trong mạng lục giác (1 X 1). 

 

 

Các đường cong tán sắc phonon trong hình. 1 

chứng tỏ rằng cấu trúc tổ ong LB tuần hoàn 2D 

ổn định. Với độ cong ở trạng thái cân bằng Alb = 

0,44 A, nhánh quang học và nhánh âm học của 

nó tách biệt nhau và tất cả các nhánh có tần số 

dương. Hai nhánh âm học tuyến tính khi k! 0. 

Trong khi nhánh ngang thể hiện tán sắc bậc hai 

gần điểm T, bởi vì các hằng số lực có liên quan 

đến chuyển động ngang của nguyên tử suy giảm 

nhanh [12]. Các đường cong tán sắc phonon của 

cấu trúc Ge LB tuần hòan 2D có độ cong Alb = 

0.64 A tương tự như Si, ngoại trừ các tần số của 

Ge giảm gần một nửa do hằng số lực tương đối 

nhỏ hơn. Nhánh phonon âm ngang có các tần số 

ảo gần điểm T. Nguyên nhân có thể là do cấu 

trúc LB của Ge không ổn định nếu bước sóng 

của mode đặc biệt này A> 3b (7b theo đường 

cong phân tán phonon tính bằng DFPT [11]), 

trong khi những flake (lớp mỏng, phiến nhỏ, 

tấm) của nó có thể ổn định.Trong thực tế, tối ưu 

hóa cấu trúc trên các supercell (l X l) (trong đó 

khi I = 2-8 các nguyên tử lệch so với vị trí tối ưu 

của chúng một cách ngẫu nhiên và do đó cấu 

trúc được phục hồi) dẫn đến cấu hình nguyên tử 

có những gợn sóng tuần hoàn khi I> 3. Độ ổn 



rippling for I > 3. The stability of LB 

structures of Si and Ge are further tested by 

extensive ab initio finite temperature 

molecular dynamics calculations using time 

steps of St = 2 X 10_1S seconds. In these 

calculations the (4 X 4) supercell is used to 

lift the constraint of (1 X 1) cell. Periodic 

2D LB structure of Si (Ge) is not destroyed 

by raising the temperature from T = 0 to 

1000 K (800 K) in 100 steps, and holding it 

at T = 1000 K (800 K) for 10 picoseconds 

(ps). A finite size, large hexagonal LB flake 

of Si (Ge) with hydrogen passivated edge 

atoms is not destroyed upon raising its 

temperature from 0 to 1000 K (800 K) in 

100 steps and holding it for more than 3 ps. 

We believe that the present analysis together 

with calculated phonon dispersion curves 

provides a stringent test for the stability of 

LB honeycomb structure of both Si and Ge. 

In this respect, LB structures of Si and Ge 

appear to be a contrast to 2D C and BN 

forming only stable planar honeycomb 

structure [13]. The situation with three 

different minima corresponding to PL, LB, 

and HB geometries of 2D Si and Ge in Fig. 

1 is reminiscent of those of 1D atomic 

chains. Earlier, it has been shown that while 

several elements and III-V compounds form 

linear, wide-angle (i.e., LB) and low-angle 

(i.e., HB) atomic chains [14,15], only C and 

BN form stable linear atomic chains [15,16]. 

That C and BN form linear 1D atomic 

chains and 2D planar honeycomb structures 

arises from the strong rf bonding. Despite 

the weakened rf bonding, the stability of Si 

and Ge LB structures is maintained by 

puckering induced dehybridization. As a 

result, the perpendicular pz orbital, which 

forms rf bonding and hence rf and rf bands, 

combines with the s orbital. Relevant lattice 

parameters and cohesive energies of LB Si 

and Ge honeycomb structures are given in 

Table I. Different potentials (PAW or 

định của các cấu trúc LB của Si và Ge được 

kiểm tra thêm bằng tính toán động học phân tử 

nhiệt độ hữu hạn ab initio với bước thời gian  St 

= 2 X 10_1S giây. Trong những tính toán này, 

chúng ta sử dụng supercell (4 X 4)  để tính đến 

ràng buộc ô (1 X 1). Cấu trúc tuần hoàn 2D LB 

của Si (Ge) không bị phá hủy khi tăng nhiệt độ 

từ T = 0-1000 K (800 K) trong 100 bước, và giữ 

nó ở T = 1000 K (800 K) trong 10 pico giây (ps). 

Một flake LB Si(Ge) kích thước hữu hạn, lục 

giác với các nguyên tử biên thụ động hóa Hydro 

không bị phá hủy khi tăng nhiệt độ của nó từ 0-

1000 K (800 K) trong 100 bước và giữ nó hơn 3 

ps. 

Chúng tôi tin rằng việc phân tích này cùng với 

các đường cong tán sắc phonon tính được sẽ 

cung cấp cho chúng ta thông tin chính xác về độ 

ổn định của cấu trúc tổ ong LB  của cả Si và 

Ge.Về mặt này, các cấu trúc LB của Si và Ge có 

vẻ tương phản với 2D C và BN chỉ hình thành 

cấu trúc tổ ong phẳng ổn định [13]. Trường hợp 

ba cực đại khác nhau tương ứng với các hình 

dạng PL, LB, và  HB của 2D Si và Ge trong 

hình. 1 nhắc chúng ta nhớ lại các chuỗi nguyên 

tử  1D. Trước đây, người ta đã chứng tỏ rằng 

trong khi một vài nguyên tố và các hợp chất III-

V hình thành các chuỗi nguyên tử tuyến tính, 

góc rộng (ví dụ, LB) và góc hẹp (ví dụ, HB)  

[14, 15], chỉ có C và BN hình thành các chuỗi 

nguyên tử 1D tuyến tính ổn định [15,16]. C và 

BN hình thành các chuỗi nguyên tử 1D tuyến 

tính và các cấu trúc tổ ong phẳng 2D nảy sinh từ 

liên kết rf mạnh. Mặc dù liên kết rf yếu, sự ổn 

định của các cấu trúc Si và Ge LB vẫn được duy 

trì do sự khử lai hóa dưới tác dụng của hiệu ứng 

puckering. Do đó, orbital pz vuông, hình thành 

liên kết rf và do đó là các vùng rf và rf, kết hợp 

với orbital s. Các thông số mạng có liên quan và 



ultrasoft pseudopotential) [11] yielded 

values which differ only 1%. 

 

 

 

The calculated electronic band structures 

and corresponding density of states (DOS) 

of LB Si and Ge are presented in Fig. 2. For 

the sake of comparison bands for unstable 

planar and HB structures are also given. 

Twodimensional HB Si and Ge are metallic. 

The bands of PL and LB structures are 

similar except that specific degeneracies 

split due to lowering of point group rotation 

symmetry from C6 in PL geometry to C3 in 

LB geometry. Similar to graphene, rf- and rf 

bands of LB Si crossing at K and K0 points 

at EF are semimetallic. For PL Ge, since the 

s-like lowest conduction band of planar Ge 

dips into the Fermi level, rf and rf bands 

cross at K and K0 points above the Fermi 

level. Therefore, PL structure of Ge is 

metallic. Upon a structural transformation 

from PL to LB structure, the crossing point 

of the rfand rf' bands of Ge shifts to Fermi 

level. At the end, LB structure of Ge 

becomes also semimetallic. Around the 

crossing point, these bands are linear. This 

behavior of bands, in turn, attributes a mass- 

less Dirac fermion character to the charge 

carriers. Interestingly, by neglecting the 

second and higher order terms with respect 

to q2, the Fermi velocity is estimated to be 

vF ~ 106 m/s for both Si and Ge by fitting 

the rf and rf bands at k = K + q to the 

expression 

………………….(1) 

We note that vF calculated for LB 

honeycomb structures of Si and Ge are 

rather high and close to that calculated for 

graphene using the tight-binding bands. In 

addition, because of the electron-hole 

symmetry at K and K0 points of BZ, LB Si 

and Ge are ambipolar for E(q) = EF ± e, 

năng lượng cố kết của các cấu trúc tổ ong LB Si 

và Ge được đưa ra trong bảng I. Thế khác nhau 

(PAW hoặc giả thế siêu mềm) [11] cho ra các 

giá trị chỉ khác nhau 1%. 

Hình 2 trình bày các cấu trúc vùng điện tử tính 

toán được và mật độ trạng thái (DOS) tương ứng   

của LB Si và Ge. Để so sánh, chúng tôi cũng đưa 

ra các vùng của cấu trúc phẳng không ổn định và 

các cấu trúc HB. Si và Ge HB hai chiều là kim 

loại. Các vùng của cấu trúc PL và LB giống 

nhau ngoại trừ những mức suy biến cụ thể tách 

do sự giảm đối xứng quay nhóm điểm từ C6 

trong cấu hình PL sang C3 trong cấu hình LB. 

Tương tự như graphene, các vùng rf và rf của LB 

Si qua các điểm K và K0 tại EF là bán kim loại. 

Đối với PL Ge, do vùng dẫn thấp nhất kiểu s của 

Ge nghiêng vào mức Fermi, các vùng rf và rf 

qua các điểm K và K0 trên mức Fermi.Vì vậy, 

cấu trúc PL của Ge là kim loại. Khi có sự chuyển 

đổi cấu trúc từ PL sang LB, điểm giao nhau của 

các vùng rf và rf 'của Ge dịch sang mức Fermi. 

Cuối cùng, cấu trúc LB của Ge cũng sẽ trở thành 

bán kim loại. Xung quanh điểm giao nhau, 

những vùng này tuyến tính. Do đó, tính chất này 

của các vùng dẫn đến đặc tính fermion Dirac 

không khối lượng của các hạt tải điện. Điều thú 

vị là, khi bỏ qua các số hạng bậc hai và bậc cao 

của q2, chúng ta tính được vận tốc Fermi là VF ~ 

106 m / s cho cả Si và Ge bằng cách khớp các 

vùng rf và rf tại k = K + q với biểu thức 

...................... (1 

Chúng ta cần chú ý rằng  VF được tính cho các 

cấu trúc tổ ong của LB Si và Ge khá cao và gần 

với giá trị tính toán cho graphene khi dùng các 

vùng liên kết chặt. Ngoài ra, do tính đối xứng 

electron-lỗ trống tại các điểm K và K0 của BZ, 



 

TABLE I. Binding energy and structural 

parameters calculated for the bulk and 2D Si 

and Ge crystals. abulk [in A], Ecbulk [in eV 

per atom], AHB [in A], Alb, bLB, dLB, and 

EcLB, respectively, stand for bulk cubic 

lattice constant, bulk cohesive energy, high- 

buckling distance, low-buckling distance, 

hexagonal lattice constant of 2D LB 

honeycomb structure, corresponding nearest 

neighbor distance, and corresponding 

cohesive energy. 

……………………. 

 

FIG. 2 (color online). Energy band structure 

of Si and Ge are calculated for high-buckled 

(HB), planar (PL), and low-buckled (LB) 

structures. For LB structure the density of 

states (DOS) is also presented. The crossing 

of the ^ and rn* bands at K and K' points of 

BZ is amplified to show that they are linear 

near the cross section point. Zero of energy 

is set at the Fermi level, EF. s, 

 

 

px y orbital character oi bands are indicated. 

 

e being small. The ambipolar effect and 

high vF of LB Si and Ge are remarkable 

properties. 

While LB crystals of Si and Ge are of 

fundamental importance, any application 

involving these materials requires only a 

small piece of them or a flake, but not an 

infinite size. In this respect, their ribbons of 

nanometer scale with well-defined shape 

may be crucial for device applications. 

Whether nanoribbons of Si and Ge show 

behaviors similar to graphene is the next 

question to be answered. Here we consider 

Si and Ge armchair and zigzag nanoribbons 

of different widths, in terms of the number 

of Si or Ge atoms n forming a continuous 

chain between two edges. The ribbons 

LB Si và Ge lưỡng cực khi E (q) = EF ± e, 

BẢNG I. Năng lượng liên kết và các tham số cấu 

trúc tính được cho các tinh thể Si và Ge dạng 

khối và 2D. abulk [A], Ecbulk [theo đơn vị eV 

trên mỗi nguyên tử], AHB [A], Alb, BLB, DLB, 

và EcLB lần lượt biểu diễn hằng số mạng lập 

phương khối, năng lượng gắn kết khối, khoảng 

cách cong ít, hằng số mạng lục giác của cấu trúc 

tổ ong LB 2D, tương ứng với khoảng cách lân 

cận gần nhất, và năng lượng dính kết. 

......................... 

H. 2 (xem ảnh màu trên trang web). Cấu trúc 

vùng năng lượng của Si và Ge được tính cho các 

cấu trúc cong nhiều (HB), phẳng (PL), và cong ít 

(LB). Đối với cấu trúc LB,  mật độ trạng thái 

(DOS) cũng được biểu diễn. Sự giao nhau của 

các vùng ^ và rn * tại các điểm K và K ' của BZ 

được phóng đại để thấy rõ chúng tuyến tính gần 

điểm giao nhau. Giả sử năng lượng tại mức 

Fermi bằng không, EF. S, 

Đặc tính orbital của các vùng cũng được chỉ ra. 

e nhỏ. Hiệu ứng lưỡng cực và VF cao của LB Si 

và Ge là những tinh chất đáng chú ý. 

Trong khi các tinh thể LB Si và Ge có tầm quan 

trọng cơ bản, bất kỳ ứng dụng nào liên quan đến 

những vật liệu này chỉ cần một mảnh nhỏ hoặc 

một lớp mỏng của chúng, chứ không phải kích 

thước vô hạn. Ở khía cạnh này, những dải ở 

thang nano của chúng có hình dạng xác định rất 

quan trọng trong quá trình triển khai ứng dụng 

trong thiết bị. Tiếp theo, chúng ta cần phải làm 

rõ vấn đề các dải nano Si và Ge có tính chất 

tương tự như grapheme hay không. Ở đây chúng 

ta xét các dải nano hình  ghế bành và ngoằn 

ngoèo Si và Ge có độ rộng khác nhau, theo số 



having width n > 7, ~ 1 nm, preserve their 

LB honeycomb structure upon structure 

relaxation. The value of the buckling 

decreases near the edges. Both of their 

edges undergo a (2 X 1) reconstruction, 

which is different for different orientation; 

whereas the reconstruction disappears when 

the dangling bonds at the edges are 

terminated by hydrogen atoms. 

 

 

In Fig. 3(a), we show the minimum energy 

reconstruction pattern of n = 10 armchair 

nanoribbons among four other (2 X 1) 

patterns. Si armchair nanoribbons are 

nonmagnetic semiconductors with band 

gaps relatively smaller than those of 

graphene. Generally, owing to quantum 

confinement effect the band gap EG 

increases with decreasing width n. However, 

similar to graphene, the variation of EG 

with n shows an oscillatory (or family) 

behavior. For example, if n = 3p + 2 (p 

being an integer), EG is very small, but it is 

large for n = 3p and n = 3p + 1. Upon the 

saturation of dangling bonds with hydrogen, 

the value of the band gap increases for small 

n, but continues to show ‘‘oscillatory 

behavior.’’ In this case also EG is still small 

for n = 3p + 2. Similar oscillatory behavior 

is also calculated for Ge armchair 

nanoribbons. We note that the DFT may 

underestimate the calculated band gaps. The 

variation of the band gap with n is an 

important property, which may 

FIG. 3 (color online). Ideal and relaxed 

atomic structure displaying a (2 X 1) 

asymmetric dimerlike reconstruction (a); 

electronic energy bands and isosurface 

charge density of selected states (b); 

variation of band gap EG with the width n 

of bare Si armchair nanoribbons (c); and 

similar variation of EG for the hydrogen 

saturated nanoribbons showing oscillations 

nguyên tử Si hoặc Ge  n tạo thành một chuỗi liên 

tục giữa hai cạnh. Các dải có chiều rộng n> 7, ~ 

1 nm, giữ nguyên cấu trúc tổ ong LB của chúng 

qua sự phục hồi cấu trúc. Độ cong giảm gần các 

cạnh. Cả hai cạnh của chúng trải qua quá trình 

tái cấu trúc (2 X 1), quá trình này khác nhau tùy 

thuộc vào sự định hướng; trong khi việc tái cấu 

trúc biến mất khi các liên kết dangling tại các 

cạnh kết thúc bằng các nguyên tử hydro. 

Trong hình. 3 (a), chúng tôi biểu diễn mô hình 

tái cấu trúc năng lượng cực tiểu của n = 10 dải 

nano hình ghế bành trong số bốn mô hình (2 X 

1) khác. Các dải nano Si hình ghế bành là các 

chất bán dẫn phi từ tính với độ rộng vùng cấm 

tương đối nhỏ hơn graphene. Nói chung, do hiệu 

ứng giam cầm lượng tử, độ rộng vùng cấm EG 

tăng khi giảm độ rộng n. Tuy nhiên, tương tự 

như graphene, sự biến đổi EG theo n thể hiện 

tính chất dao động (hoặc tập thể). Ví dụ, nếu n = 

3p + 2 (p là một số nguyên), EG rất nhỏ, nhưng 

nó lớn khi n = 3p và n = 3p + 1. Do sự bão hòa 

các liên kết dangling với hydro, độ rộng vùng 

cấm tăng khi n nhỏ, nhưng vẫn thể hiện “tính 

chất dao động''. Trong trường hợp này, EG vẫn 

còn nhỏ khi n = 3p + 2. Theo tính toán, các dải 

nano Ge hình ghế bành cũng có tính chất dao 

động tương tự. Chúng ta cần chú ý rằng DFT có 

thể tính ra giá trị độ rộng vùng cấm nhỏ hơn thực 

tế. Sự thay đổi độ rộng vùng cấm theo n cũng là 

một tính chất quan trọng, đó có thể 

H. 3 (ảnh màu trên trang web). Cấu trúc nguyên 

tử lý tưởng và phục hồi thể hiện sự tái cấu trúc 

kiểu dimer bất đối xứng (2 X 1) (a); các vùng 

năng lượng điện tử và mật độ điện tích đẳng bề 

mặt của các trạng thái được chọn (b); sự biến đổi 

độ rộng vùng cấm EG theo chiều rộng n của các 

dải nano hình ghế bành Si trần (c); và sự thay đổi 



depending on whether n = 3p, 3p + 1 or 3p + 

2 (p being an integer) (d).  

 

Bare Si zigzag nanoribbons showing two 

different (2 X 1) reconstruction geometries 

[18] indicated by ‘‘1’’ and ‘‘2’’ and the 

band structure of metallic nonmagnetic 

(NM) ground state corresponding to ‘‘1’’ 

(e). Isosurfaces of spin density difference [ 

Ap = p" — p#] for spin-up (red or light) and 

spin-down (blue or dark) states in different 

magnetic excited states together with spin-

up (solid red or light) and spin-down 

(dashed blue or dark) bands: 

Antiferromagnetic (AFM) state (f); and 

ferromagnetic (FM) state (g) together with 

their calculated total energies and magnetic 

moments. Zero of the energy is set to EF. 

 

 

lead to formation of quantum dot or multiple 

quantum wells through the width 

modulation [17]. 

 

We performed spin-dependent total energy 

and electronic structure calculations for bare 

and hydrogen terminated zigzag 

nanoribbons. In the (2 X 1 ) reconstruction 

of bare zigzag nanoribbons in Fig. 3(e), one 

Si atom at the edge is pushed down while 

the adjacent atom is raised. This situation is 

reminiscent of the (2 X 1) reconstruction of 

Si(111) surface pointed out earlier by 

Haneman [18]. In Fig. 3(e) one 

distinguishes, however, out-of-plane and 

inplane reconstruction geometries indicated 

by ‘‘1’’ and ‘‘2’’, respectively. We found 

that the out-of-plane (2 X 1) reconstruction 

geometry has a nonmagnetic (NM), metallic 

ground state. However, metallic 

antiferromagnetic (AFM) and ferromagnetic 

(FM) states in Figs. 3(f) and 3(g), 

respectively, are excited states. This 

situation is, however, reversed upon the 

tương tự của EG đối với các dải nano  bão hòa 

hydro thể hiện các dao động tùy thuộc vào n = 

3p, 3p + 1 hoặc 3p + 2 (p là một số nguyên) (d). 

Các dải nano Si ngoằn ngoèo trần có hai hình 

dạng tái cấu trúc (2 X 1) khác nhau [18] được kí 

hiệu là ''1'' và'' 2'' và cấu trúc vùng của trạng thái 

cơ bản (NM) kim loại phi từ tính tương ứng với 

''1'' ( e). Các đẳng bề mặt có sự chênh lệch mật 

độ spin [Ap = p "- p #] đối với các trạng thái 

spin-up (màu đỏ hoặc sáng) và hướng xuống 

(màu xanh hoặc tối) trong các trạng thái kích 

thích từ khác nhau cùng với các vùng spin-up 

(màu đỏ hoặc sáng liền nét) và spin-down (màu 

xanh hoặc đen nét đứt): trạng thái phản sắt từ 

(AFM)  (f) và sắt từ (FM)  (g) cùng với năng 

lượng toàn phần tính toán của chúng và mô men 

từ. Mức không của năng lượng được đặt là EF. 

dẫn đến sự hình thành chấm lượng tử và nhiều 

giếng lượng tử thông qua việc điều chỉnh độ 

rộng [17]. 

Chúng tôi thực hiện tính toán năng lượng toàn 

phần phụ thuộc spin và cấu trúc điện tử của các 

dải nano trần và  ngoằn ngoèo kết thúc bằng 

hydro. Trong quá trình tái tạo (2 X 1) các dải 

nano ngoằn ngoèo trần trong hình. 3 (e), một 

nguyên tử Si ở mép bị đẩy xuống dưới trong khi 

nguyên tử lân cận được nâng lên. Tình trạng này 

tương tự như quá trình tái tạo (2 X 1) của bề mặt 

Si (111) do Haneman [18] chỉ ra trước đây. Tuy 

nhiên, trong hình. 3 (e) người ta phân biệt các 

hình dạng ngoài mặt phẳng và trong mặt phẳng 

lần lượt được ký hiệu là ''1'' và ''2''. Chúng tôi 

thấy rằng hình dạng tái tạo ngoài mặt phẳng (2 X 

1) có trạng thái cơ bản phi từ tính (NM), kim 

loại. Tuy nhiên, các trạng thái kim loại phản sắt 

từ (AFM) và sắt từ (FM) tương ứng trong hình. 3 

(f) và 3 (g) là những trạng thái kích thích. Tuy 



termination of dangling bonds by hydrogen; 

namely, magnetic states have lower energies 

than the NM state. The analysis of the 

difference charge density, Ap = p" — p# in 

Figs. 3(f) and 3(g) indicates that the AFM 

and FM states have almost equal energies, 

the FM state being 1 meV more energetic. 

This energy difference between AFM and 

FM states, which is within the accuracy 

limits of DFT and hence is not decisive, is, 

however reversed if noncollinear 

calculations including spin-orbit interaction 

are performed. In the AFM case, the edge 

states have opposite spins and 

approximately zero magnetic moment in the 

unit cell. On the other hand, the FM state 

has magnetic moment of 1.62^B. In both 

AFM and FM state in Fig. 3, the lowered 

edge Si atoms have larger magnetic 

moment, since each raised edge atom 

donates electrons to adjacent lowered edge 

atoms. 

 

In conclusion, calculations based on DFT 

show that Si and Ge can remain stable in LB 

honeycomb structure, which attribute them 

important properties similar to graphene. 

Armchair and zigzag nanoribbons of LB Si 

and Ge in honeycomb structure exhibit 

electronic and magnetic properties, which 

depend strongly on their size and geometry. 

The electronic properties of these 

nanoribbons undergo dramatic change 

depending whether their edges are passi-

vated by hydrogen. These properties of Si 

and Ge nanoribbons can be used for diverse 

device applications. Further to the 

predictions of the present study, recent work 

by Nakano [19] et al. achieving the soft 

synthesis of single Si monolayer sheet on a 

substrate holds the promise for the synthesis 

of Si and Ge nanoribbons having 

honeycomb structures. 

 

nhiên, tình trạng này đảo ngược khi cuối liên kết 

dangling là hydro; cụ thể là, các trạng thái từ có 

năng lượng thấp hơn trạng thái NM. Khi phân 

tích độ chênh lệch mật độ điện tích, Ap = p "-. P 

# trong hình 3 (f) và 3 (g) ta thấy rằng các trạng 

thái AFM và FM có năng lượng gần bằng nhau, 

trạng thái FM có năng lượng lớn hơn 1 meV. 

Tuy nhiên, sự chênh lệch năng lượng giữa các 

trạng thái AFM và FM này nằm trong giới hạn 

chính xác của DFT và do đó không phải là quyết 

định, bị đảo ngược nếu các tính toán không cộng 

tuyến có kể đến tương tác spin-quỹ đạo. Trong 

trường hợp AFM, các trạng thái biên có spin 

ngược nhau và mômen từ gần bằng không trong 

ô đơn vị. Mặt khác, trạng thái FM có mômen từ 

1,62 ^ B. Trong cả trạng thái AFM và  FM ở 

hình. 3, các nguyên tử Si cạnh thấp có moment 

từ lớn hơn, vì mỗi nguyên tử cạnh nảy sinh 

nhường electron cho các nguyển tử cạnh thấp 

liền kề. 

Tóm lại, qua tính toán bằng DFT chúng tôi thấy 

rằng Si và Ge có thể vẫn ổn định trong cấu trúc 

tổ ong LB, điều đó làm cho chúng có những tính 

chất quan trọng giống graphene. Các dải nano 

hình ghế bành và ngoằn ngoèo của LB Si và Ge 

trong cấu trúc tổ ong có những tính chất điện và 

từ, những tính chất này phụ thuộc kích thước và 

hình dạng của chúng. Các tính chất điện của các 

dải nano này sẽ thay đổi rất nhiều tùy thuộc vào 

việc các cạnh của chúng có bị thụ động hóa bằng  

hydro hay không. Các tính chất của các dải nano 

Si và Ge  có thể được sử dụng trong nhiều ứng 

dụng thiết bị. Nối tiếp những dự đoán trong công 

trình hiện tại, công trình gần đây của Nakano 

[19] và các cộng sự đã tổng hợp mềm tấm đơn 

lớp Si trên đế mở ra khả năng tổng hợp các dải 

nano Si và Ge có cấu trúc tổ ong. 



 

 




