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 چکیده
ای خبف، وٝ ثبػث سفتبس ٘يٕٝ سػب٘بيی ايٗ ٔبدٜ ٘يض ؿذٜ اػت، ٔٛسد تٛخٝ لشاس داسد. فؼفشيٗ ثب  دس ٔيبٖ ٔٛادی اص خب٘ٛادٜ ٌشافيٗ، فؼفشيٗ ثذِيُ ػبختبسی ؿجىٝ

تغييش دس  اص عشيكٚخٛد وـؾ يب فـبس سٚی ؿجىٝ فؼفشيٗ، . دٞذ ٘ـبٖ ٔیآٖ،  سٚی ؿجىٝ تٙؾ ثٝ ٍٞٙبْ اػٕبَ يیفبص ػبيك ثٝ سػب٘ب ٌزاسؿجىٝ ٘بٕٞؼبٍ٘شد، 

 پشؽ ثيٗ دٚ ٕٞؼبيٝ اَٚ    دس ؿشايغی وٝ سا  ٞبٔيّتٛ٘ی تًٙ ثؼت . دس ايٗ تحميك ؿٛد دس فؼفشيٗ ٔی ثبػث تغييش فبص اص ػبيك ثٝ سػب٘ب ٞبثبسد،  پبسأتشٞبی پشؽ

تبثغ عيفی ٚ ػلاٜٚ ثش ٘ٛاسٞبی ا٘شطی، تٛاٖ  ٔی ٘ٛيؼيٓ. ثب اػتفبدٜ اص ايٗ ٞبٔيّتٛ٘ی ٔی، حؼت آٖ تغييش وٙذ ثش     پشؽ ثيٗ دٚ ٕٞؼبيٝ دْٚٚؿذٜ، ثبثت دس٘ظش ٌشفتٝ 

 .ؿٛد اػتفبدٜ ٔیحبِت پبيٝ  ثشای ٔحبػجٝ سٚی ٞبٔيّتٛ٘ی ٞبثبسد دس ايٗ ساٜ  اص اٍِٛسيتٓ ِٙىـٛص .ثذػت آٚسدا ثٝ سٚؽ حُ دليك  س ٞب تچٍبِی حبِ
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Abstract 
 

Among graphene structure family, phosphorene is important because of it’s semiconducting behavior. It has an 

anisotropic three-dimensional lattice, and show a metal to insulator transition by applying stress on it’s lattice. 

Application of stress on the phosphoreens’s lattice cause a change to the Hubbard hopping terms, which results 

in the phase transition. In this research we write the tight-binding Hamiltonian, with taking a fix parameter  1 

as the hopping between the first two neighbors and an accordingly changing parameter  2 as hopping between 

the second two neighbors. Using this Hamiltonian, we are able to calculate the energy bands, along with the 

spectral function and density of states, by using exact solution. We used Lanczos method on the Hubbard model 

to obtain the ground state of the system. 
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  قدمهم
 يه ته لايٝ اص فؼفش ػيبٜ خذاػبصی ؿذ وٝ ثٝ آٖ 2014دس ػبَ 

ی فؼفش ٞب اتٓ ٗيثپيٛ٘ذ ٚا٘ذسٚاِغ  [.1ٚ2] ؿٛد یٔ ٗ ٌفتٝيفؼفش

ٗ وٝ اص ي. ٔب٘ٙذ ٌشاف[3] اػتثش لشاس  فؼفش ػيبٜ ٝيلا دٚ دس

 ٝيلا ذٖيٗ ٞٓ اص تشاؿي، فؼفش ؿٛد یٔ یخذاػبص تيٌشاف یٞب پٛػتٝ

ٌبف ٔحبػجبت تٍٙبثؼت  ثب اػتفبدٜ .[4] ذيآ یثذػت ٔ بٜيػ فؼفش

،  اػت ذٜيٗ ٔـبٞذٜ ٌشديدس فؼفش(eV 1/8)حذٚد ٔحذٚد  یا٘شط

دس  .ٔبدٜ خٛاٞذ ثٛد ٗيسػب٘ب ثٛدٖ ا ٕٝيثش ٘ یّيدِ ايٗ ٔـبٞذٜ وٝ

كفش اػت ٚ دس فبص  یٌبف ا٘شط ی، وٝ داساٗ يتضبد ثب ٌشاف

ثب ٌبف ٔحذٚد  یدٚ ثؼذ یسػب٘ب ٕٝي٘ هيٗ ي، فؼفش سػب٘بػت

 ی، ا٘تظبس ٔ آٖ یٞب حفشٜ یثبلا خبعش تحشنٝ عٛس ث ٗياػت. ٕٞ

 ٔب٘ٙذ، n ٔٙبػجی ثشای ٔٛادی اص ٘ٛع p لغؼٝ ٘ٛع ٗيسٚد فؼفش
Mo 2 اص ٕٞيٗ خٟت فؼفشيٗ ثشای ػبخت ٘ب٘ٛ ٔٛاد ٘يٕٝ  .ثبؿذ

دٚ  ثشاٜٚ    ؿجىٝ هي یٗ داساي. فؼفش[6ٚ5سػب٘ب ٔٙبػت خٛاٞذ ثٛد ]
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آٖ چٟبس اتٓ فؼفش لشاس  بختٝيوٝ دس ٞش   اػت یّئؼتغ یثؼذ

ؿجىٝ  ؿٛد، یٔ ذٜي( ٞٓ د1ٌشفتٝ اػت. ٕٞبٖ عٛس وٝ دس ؿىُ )

ٚ دس  ،   یٍضاٌياػت وٝ ثٝ ؿىُ ص یفؼفش یٞب ٗ ثلٛست اتٓيفؼفش

وٝ  [7]  اػت s 3 یذيجشيٞ ٛ٘ذيٞٓ لشاس ٌشفتٝ ا٘ذ.  پ یثشٚ ٝيدٚ لا

دس ٘ظش  یاتفبق افتبدٜ اػت ٚ اٌش دٚ ثؼذ ٝيلا هي یٞب اتٓ ٗيث

 دس خٛاٞذ آٔذ. یٗ ثلٛست لا٘ٝ ص٘جٛسيٌشفتٝ ؿٛد فؼفش

٘ـبٖ دٞٙذٜ ؿجىٝ فؼفشيٗ دس ػٝ ثؼدذ    ػبختبس ؿجىٝ ای فؼفشيٗ. )آ( :1ؿىُ  

ٖ  ٞبی فؼفش اػت. اػت، وٝ ؿبُٔ دٚ لايٝ صيٍضاٌی اص اتٓ ٗ  دٞٙدذٜ  )ة( ٘ـدب   ايد

ٝ  ؿجىٝ ثلٛست وٙيٓ ٍ٘بٜ ثؼذ دٚ دس سا فؼفشيٗ  )ج( اٌش.اػت پّٟٛ اص ؿجىٝ  لا٘د

ٗ . ؿٛد ٔی ثٝ ٚضٛح ديذٜ ػىغ ايٗ دس وٝ اػت ص٘جٛسی  ٞدب  ػىدغ  دس ٕٞچٙدي

 .[2اػت ] ؿذٜ ٔـخق ٞب خبيٍبٜ اص پشؽ اِىتشٖٚ ٚضؼيت ٘بٍٔزاسی

 ٔؼىٛع فضبی دسپش تمبسٖ  یشٞبئؼٚ  فؼفشيٗ ا٘شطی ٘ٛاسٞبی

  =Å 4.43a=   ٚÅ 3.27bآٖ  دس  ا٘ذ. ، ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜآ.3دس ؿىُ 
 2  ٚ  1  عَٛ ٚ ػشم ؿجىٝ دس فضبی ٔؼتميٓ اػت. دس ايٙدب

1  ؿجىٝ ٞؼتٙذ وٝ ثبثشداسٞبی     1  0  ٚ   2    0  1  
اػذاد كحيح ٚ ٔثجت خٛاٞٙذ ثٛد.  2 ٚ  1  ؿٛ٘ذ ٚ تؼشيف ٔی

 ٘ضديه ثٝ اَٚ پشؽ پٙح ٔحبػجبت، ٔغبثك ؿىُ، ايٗ دس ٕٞچٙيٗ
اػت تب ٔحبػجبت اص دلت وبفی  ؿذٜ آٚسدٜ ٕٞؼبيٍبٖ تشيٗ

 :[8] ثشای ايٗ ؿجىٝ ػجبستٙذ اص  ش پشؽدئمب .ثشخٛسداس ثبؿذ

 1   1 220   , 
 2  3  665   , 
 3    0 205    , 
 4   0 105    , 
 5    0 055    . 

 ٔمبديش 2 ٚ  1  ٞبی ٔٛسد ٘ظش، ا٘ذاصٜ ثٝ دِيُ ٘ضديىی اٚسثيتبَ      
ٞب داس٘ذ. ٕٞچٙيٗ ػلأت  تشی ٘ؼجت ثٝ ثميٝ پشؽ  لبثُ ثٝ تٛخٝ

ؿٛد ٚ ثشای  تٛخٝ ثٝ پتب٘ؼيُ ثّٛسی تؼييٗ ٔیٞبی پشؽ ثب  ا٘تٍشاَ

ثبؿذ.  ثٝ ٘ٛػی ٔجيٗ ٚخٛد سفتبس حفشٜ ٌٛ٘ٝ ٔی 2  ٔثبَ ٔثجت ثٛدٖ

ٌيشيٓ وٝ دس  ٞب ٔٙفی ٞؼتٙذ. اص ايٗ ٔجبحث ٘تيدٝ ٔی ثميٝ پشؽ

ػبختبس ٘ٛاسٞبی اِىتشٚ٘يىی فؼفشيٗ دٚ پشؽ اَٚ ثيـتشيٗ ػٟٓ 

پبيٝ ايٗ دٚ پشؽ  سا خٛاٞٙذ داؿت، اص ٕٞيٗ سٚی ٔحبػجبت ثش

سا ثبثت دس ٘ظش  1  ؿٛد. ثٝ ٕٞيٗ ٔٙظٛس ٔب دس ايٙدب ا٘دبْ ٔی

 دٞيٓ. ٕٞبٖ عٛس وٝ اص سا ثٝ ٘ؼجت آٖ تغييش ٔی 2  ٌيشيٓ ٚ ٔی

، 1  ػٝ ثشاثش ا٘ذاصٜ تمشيجب، 2  ٞب ٞٓ پيذاػت، ٔمذاس ٔمذاس پشؽ

2  يؼٙی اػت. پغ ثب اػٕبَ تٙؾ دس يه ساػتب، ثغٛس ،  1  3 

فشم دس ساػتبی افمی، تغييشات ثبثت ؿجىٝ ٚ ٕٞچٙيٗ دٚ پشؽ 

 وٙيٓ. اَٚ سا ثشسػی ٔی

 

 هامیلتووی هابارد بزای شبکه فسفزیه

پبسأتش ٞبثبسد سا دس ٔحبػجبت ٚاسد وٙيٓ، ٞبٔيّتٛ٘ی  ٚلتی ثخٛاٞيٓ 

 ثٝ ؿىُ صيش خٛاٞذ ثٛد
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 ، ؿذٜ دس ثّٛس ٌشفتٝ ٘ظش دس ٞبی خبيٍبٜ تٕبٔی سٚی خٕغ آٖ وٝ دس

دس  ٔـخقٕ٘بيٙذٜ پشؽ اِىتشٖٚ اص اٚسثيتبَ ،    ؿٛد.  ٔی صدٜ

  اػت. ٕٞچٙيٗ   ثٝ اٚسثيتبَ ٔـخق دس خبيٍبٜ    خبيٍبٜ
  ٚ  

ٚ   ٞبی  ثٝ تشتيت ػٍّٕشٞبی خّك ٚ فٙبی فشٔيٛ٘ی دس خبيٍبٜ   

دس خّٕٝ  ؿٛد. ايٗ ٞبٔيّتٛ٘ی دس فضبی ٔؼتميٓ ٘ٛؿتٝ ٔی .ٞؼتٙذ  

ؿٛد. ايٗ خّٕٝ خبف ثشٕٞىٙؾ  پبسأتش ٞبثبسد ٌفتٝ ٔی Uدْٚ 

  ؿٛد. دسٖٚ خبيٍبٞی اػت ٚ ثبػث سفتبس ػبيك دس ٔٛاد ٔی

     
 ؿٛد. ػٍّٕش ؿٕبسؽ خٛا٘ذٜ ٔی    

ای ثبيذ دس ٘ظش  پبيٝ ٞبی ثغ رسٜ ،دِيُ دس ٘ظش ٌشفتٗ اػپيٗٝ ث      

  4ٕيٗ خبعش ثؼذ ٔبتشيغ ثٝ ػشػت )ثب ضشيتٌٞشفتٝ ؿٛ٘ذ ثٝ 

تٟٙب يه ثّٛن  دس ايٙدبوٙذ.  ( سؿذ ٔیٞب اػت تؼذاد اٚسثيتبَ L وٝ

پش اػت سا  ٘يٕٝ ٞبی حبِتتٕبْ اص ٔبتشيغ اكّی وٝ ؿبُٔ ٔـخق 

ٚيضٜ ٔحبػجبت  ای ايٙىٝ ٔـىُثش ٕٞچٙيٌٗيشيٓ.  دس ٘ظش ٔی

تٙه ثب ٔبتشيغ ثضسي ٚ  )ثذػت آٚسدٖ حبِت پبيٝ( ٔمذاسی

وٙيٓ. ايٗ  اص اٍِٛسيتٓ ِٙىـٛص اػتفبدٜ ٔی سا ٘ذاؿتٝ ثبؿيٓ، )خّٛت(

ٚ يه  ؿٛد ٍٕٞشا ٔیوٕتشيٗ ٚيظٜ ٔمذاس اٍِٛسيتٓ ثؼشػت ثٝ 

  .ای اػت ٞبی ثغ رسٜ سٚؽ ٔٙبػت ٚ ثٟيٙٝ ثشای وبس ثب پبيٝ
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ٔتفبٚت وٝ اص سٚؽ ِٙىـٛص سٚی  ٞبیU اصایٍٕٞشايی ا٘شطی ثٝ :  2ؿىُ 

أيٗ  i ثيٗ ،ايٗ ٕ٘ٛداس اختلاف ا٘شطی وٕيٙٝ ٞبٔيتٛ٘ی ٞبثبسد ثذػت آٔذٜ اػت.

ٚ i+1 دٞذ. ٔی تىشاس چشخٝ ِٙىـٛص سا ثشحؼت تؼذاد تىشاس ٘ـبٖ دس أيٗ دٚس  

وٕتش، صٚد تش   U( پيذاػت، ثٝ اصای ٔمذاس 2ٕٞب٘غٛس وٝ دس ؿىُ )

ٞٓ ثٝ ٍٕٞشايی ٔغّٛة خٛاٞيٓ سػيذ. ثب داؿتٗ ٔبتشيغ ػٝ 

لغشی حبكُ اص ِٙىـٛص، ٔحبػجٝ تبثغ عيفی ٚ ٔـبٞذٜ ٌزاس فبص دس 

U  .ثحشا٘ی لبثُ دػتشع اػت 

ثؼت  ًسا دس ٘ظش ثٍيشيٓ، ثٝ ٕٞبٖ تمشيت تٙ U=0اٌش حذ      

تی ػبختبس ٘ٛاسی ثذػت خٛاٞيٓ سػيذ. دس ايٗ كٛست ثٝ ساح

تٛا٘يٓ اثش تٙؾ يه ثؼذی سا سٚی ػبختبس  لؼٕت ٔی دس ايٗايذ.  ٔی

ٚ ٌزاس فبص اص ػبيك ثٝ  ٔٛسد ثشسػی لشاس دٞيٓسا  ٘ٛاسی فؼفشيٗ

تٟٙب دٚ  ثبيذ تٛخٝ داؿت سػب٘ب سا دس ؿجىٝ فؼفشيٗ ٔـبٞذٜ وٙٓ.

 1  ٌيشيٓ، ثٝ ايٗ كٛست وٝ پشؽ اَٚ پشؽ اَٚ سا دس ٘ظش ٔی

 تغييش خٛاٞذ وشد. (1 ) ٘ؼجت ثٝ آٖ 2  دْٚثت ٚ پشؽ ثب

 

 در شبکه فسفزیهواشی اس تىش گذار فاس 

 ثلٛست وٝ ٍٞٙبٔی وٝ ٞبٔيّتٛ٘ی تًٙ ثؼت 

(2)                                    †

,

ij i j

i j

H t c c 

 (4×4)، ٞبٔيّتٛ٘ی ثلٛست ٔبتشيغ سا دس ٘ظش داؿتٝ ثبؿيٓ، اػت 

چٟبس اتٓ پبيٝ وٝ  ،چٖٛ فؼفشيٗ دس ٞش يبختٝ خٛد ،خٛاٞذ ثٛد

 4، سا داساػت ثؼذ ٔبتشيغ ٞؼتٙذ ثشؤٔ اٚسثيتبَيه ٞشوذاْ داسای 

 خٛاٞذ ثٛد.

 
ذٖٚ تٙؾ اػت. : )آ( ٘ـبٖ دٞٙذٜ ػبختبس ٘ٛاسی دس ؿجىٝ فؼفشيٗ ث 3ؿىُ 

2  تٙؾ ٚاسد ؿذٜ اػت ٚ ٔمذاس )ة( دس ايٙدب تٙؾ  سا داسد. )ج(  1   2 

2  ثبػث  
5
2
2  ؿذٜ اػت. )د( پشؽ  1    .اػت  1  3 

 

 
٘ٛاسٞبی ا٘شطی دس تٕبٔی ٘بحيٝ اَٚ ثشيّٛئٗ ثشای دٚ حبِت ٔٛسد ٘ظش   : 4ؿىُ 

ؿٛد.)ة(  وـيذٜ ؿذٜ اػت.)آ( فؼفشيٗ ٔؼِٕٛی اػت وٝ دس آٖ ٌبف ديذٜ ٔی

ٔحبػجٝ ؿذٜ اػت وٝ ثٝ ٚضٛح ٘ـبٖ دٞٙذٜ ٘مغٝ          دس  ؿشايظ 

 ديشان اػت.
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2  چٍبِی حبلات خضئی ثشای : 5ؿىُ   2   1 . 

ا٘دذ.   ، ٘ٛاسٞبی ا٘شطی دس ٔؼيشٞبی پش تمبسٖ سػدٓ ؿدذٜ   3دس ؿىُ

2 ٘ىتٝ لبثُ تٛخٝ تغييش فدبص فؼدفشيٗ دس    اػدت ودٝ اص     1   2 

دٞذ.  ػبيك ثٝ سػب٘ب تجذيُ ؿذٜ اػت ٚ يه ٘مغٝ ديشان سا ٘ـبٖ ٔی

، ػغح ا٘شطی دس وُ ٘بحيٝ اَٚ ثشيّٛئٗ سػٓ ؿذٜ اػدت ٚ  4 ؿىُ

 ، ثذػت آٔذٜ دس تٛافك اػت.3 ثب آ٘چٝ دس ؿىُ

 

 ها چگالی حالت

تٛا٘يٓ ثٝ ساحتی ثشای  ٍٞٙبٔی وٝ ٞبٔيّتٛ٘ی يه ػيؼتٓ سا داسيٓ ٔی

چٍبِی حبلات، تبثغ ٌشيٗ سا  اص ٔؼبدِٝ صيدش ثذػدت   ثذػت آٚسدٖ 

 ثيبٚسيٓ

(3)                          1( , ) ( )nG K Z H   
ٞبی  يه تبثغ ٔختّظ اػت وٝ ؿبُٔ فشوب٘غ Zدس ايٗ ٔؼبدِٝ، 

ٔؼئّٝ ٞبػت. دس ايٗ كٛست دٔب ٘يض ٚاسد  ٔبتؼٛثبسا ثشای فشٔيٖٛ

 اثتذا تبثغ عيفی .ؿذٜ اػت دس٘ظش ٌشفتٝ  T=0 01يٙدب ؿٛد. ا ٔی

 اص

(4)                  1
( , ) Im ( , )n nA K G k 


  

ٞب اص ٔؼبدِٝ صيش ثذػت  ٔحبػجٝ ؿذٜ ٚ دس ٟ٘بيت چٍبِی حبِت

 آٔذٜ اػت.

 
2 ٞبی فؼفشيٗ دس ؿشايغی وٝ  ٖ چٍبِی حبِت: ٘ـب 6ؿىُ   .اػت  1   2 
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٘مغٝ ؿجىٝ اػت وٝ  250، تبثغ عيفی ٘ـبٖ دٞٙذٜ حذٚد 5دس ؿىُ

2 ثشای حبِت  سٚی ٕٞيٗ ٘مبط سػٓ ؿذٜ اػت. اٌش   1   2 

، ايٗ 6آيذ وٝ دس ؿىُ ؿجىٝ خٕغ ثض٘يٓ چٍبِی حبلات ثذػت ٔی

2  ، ٞٓ وٝ ثشای6ثيٙيٓ. ؿىُ ٔحبػجٝ سا ٔی ثذػت آٔذٜ   1   2 

دٞذ، صيشا وٝ ايٙدب ٞٓ دٚ لّٝ  اػت يه ػيؼتٓ سػب٘ب سا ٘ـبٖ ٔی

ωدس   ا٘ذ. ثغٕش وبُٔ اص ٞٓ خذا ٘ـذٜ 0 

 

 گیزی وتیجه

دس ؿجيٝ ػبصی ؿجىٝ فؼفشيٗ ثب ٞبٔيّتٛ٘ی ٞبثبسد ٚ اػتفبدٜ اص 

ٞبی Uؿٛد وٝ ثشای  ٔـبٞذٜ ٔی ،ٞبٔيّتٛ٘ی ٗسٚؽ ِٙىـٛص ثشای اي

ٕٞچٙيٗ  .ثٝ ٍٕٞشايی خٛاٞذ سػيذ تش ػشيغتش ٔحبػجبت  وٛچه

، ثشيٓ ثٝ وبس ٔی تحت تٙؾ فؼفشيٗ ثشای ثؼت سا  ٚلتی ٔذَ تًٙ

2  ثب داؿتٗ ؿشط دس فؼفشيٗ  ػبيك ثٝ سػب٘ب ٌزاس فبص  1  2 

ثؼٙٛاٖ يه ثغٛس عجيؼی، ؿٛد. دس كٛستی وٝ فؼفشيٗ  ديذٜ ٔی

 ايظؿٛد. ٕٞچٙيٗ دس ٕٞيٗ ؿش ػبيك )٘يٕٝ سػب٘ب( ؿٙبختٝ ٔی

( 2 دٞٙذ  ديشان سا ٘ـبٖ ٔی ٕ٘ٛداسٞبی ا٘شطی يه ٘مغٝ ( 1  2 

ايٗ ٔبدٜ  ٞبی ثبس دس حبُٔ پزيشی ثبلای تحشنييذی ثش وٝ ٟٔش تأ

 اػت.
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