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 چكیده
به دليل  ،دوبعدی فسفرينرسانای نيمترين عوامل تاثير گذار بر روی خواص الکتريکی مواد دو بعدی است. در از مهمناخالصی  و حضور نواقص شبکه

 فسفرين و مغناطيسی در نحوه تاثير گذاری نواقص شبکه بر خواص الکتريکی مهمیتواند عامل ناهمسانگرد،  فاصله ناخالصی می چين خورده و ساختار
ی صفحه قرار آنگستروم 7/2تا  4/2ای از ، هنگامی که در فاصلهصفحهاتم فسفر خارج شده از ايم که باشد. با استفاده از روش محاسبات اوليه، نشان داده

نانو صفحه به مغناطيسی  القای گشتاورهمچنين  و Xبه  Γاز  محل گاف تغيير، الکترون ولت 78/0به  96/0سبب کاهش ميزان گاف نواری از  ،گيردمی
 .شودمی
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Abstract 

 
Defects and existence of impurities are two of most important factors on black phosphorene nanosheets (BPN) 
properties. In 2D semiconductor BPN, because of its puckered and anisotropic structure, impurity distance from 
BPN can have an impact on its electric and magnetic properties. By using the first-principle calculation method, 
we investigated the effect of phosphorus atom displacement from BPN and it is seen that band-gap size reduced 
from 0.96 eV to 0.78 eV if phosphorus atom locates in the distance range of 2.4 up to 2.7 Å far from BPN, also 
band-gap shifts from Γ to X and magnetic moment is induced to the BPN. 
  
PACS No.          71.15 
 

  مقدمه
ی فسفر سياه، دارای خواص منحصر بفردی است فسفرين، تك لايه

ای نويد بخش جهت استفاده در ابزارآلات که اين ماده را به ماده

شامل دو  ،pرسانای نوع نيم فسفرين، .[2و1] کندکاربردی تبديل می

ی اتمی فسفر است که ساختاری شش ضلعی گونه دارد. اين لايه

ساختار برخلاف گرافين، پايدار و دارای گاف نواری ذاتی مستقيم 

 ی حائزهای آن در دمای اتاق نکتهباشد و تحرک بالای حاملمی

   رسانا استفادهادوات نيم نسل جديدست که در ساخت ااهميتی 

در سانگردی ممنحصربفرد فسفرين سبب ناهساختار . [3] شودمی

ها و جذب های جرم ويژه الکترون و حفره، تحرک حاملاندازه

مسئله مهم ها شده است. اپتيکی آن در راستاهای مختلف نانوصفحه

مواجه شدن با حضور  نواقص شبکه و و ثابت در تهيه فسفرين،

 هاتاثير اين ناخالصیدر ساختار فسفرين و نحوه کنترل  هاناخالصی

ارای ناهمسانگردی که ساختار فسفرين داز آنجايی [.5و4و3] باشدمی

بر روی  آثار نقص شبکه بررسیبه  ،همطالعدر اين  ذاتی بلوری است؛

   ايم.ی فسفرين پرداختهنانوصفحهخواص الکتريکی 
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 محاسباتیروش 

سازی ی شبيهتابعی چگالی در بسته روش محاسباتی، نظريه     

ی شبکه اوليه 9ای برابر با شبکه در اين محاسبات ابر است. ستاسي

 هایبه طول اوليه  شبکه بردارهای و اتم فسفر( 36فسفرين )شامل 

در نظر گرفته شد؛ همچنين برای ناديده آنگستروم  43/4و  31/3

 تنظيم آنگستروم 20ها برابر فاصله آن ،هالايه نيروی بين تاثيرگرفتن 

 01/0ساختار شبکه تا رسيدن نيروهای بين اتمی به کمتر از  شد.

بهينه شد و درجه کلوين  300در دمای  الکترون ولت بر آنگستروم

های اتمی و پايه GGAتبادلی تقريب -برای تابعی برهمکنشی

الکترون  500انرژی قطع ده قرار گرفت. ی دو زتا مورد استفاقطبيده

 .قرار داده شد 1×3×9 ی وارون را به صورتبندی شبکهو مشولت 

 به نمايش درآمده است. 1سيستم مورد بررسی در شکل شماتيك 
 
 
 
 
 
 

 بلوری فسفرين سياه در حالت خالص.: ساختار 1شکل 

 
 توصیف و نتایج

اوربيتال فسفر، سبب ی آخر در لايه 2s3های آزاد حضور الکترون

خوردگی  شود و اين چينخوردگی در ساختار فسفرين سياه میچين

های فسفر در دو در ساختار فسفرين سياه موجب قرار گرفتن اتم

های ( هر اتم فسفر دو پيوند با اتم1شود )شکل صفحه جدا از هم می

ی صفحه در فاصلههای هم. اتم[3] کندبر قرار میی پائين صفحه

ی ای به اندازهآنگسترومی هم قرار گرفته و تشکيل زاويه 23/2

های صفحه بالا و پائين پيوندی به دهند. بعلاوه، اتمدرجه می 55/96

ی اين پيوند برابر کنند و زاويهآنگستروم با هم برقرار می 27/2طول 

فسفر در فسفرين سياه،  -پيوندهای فسفر درجه است. 18/102با 

 .[3و1] فسفر هستند pهای اوربيتال نش الکترونناشی از برهمک

دهد که ( نشان می2ساختار نواری فسفرين خالص )شکل      

الکترون ولت  96/0فسفرين دارای گاف نواری مستقيمی به ميزان 

که يك اتم فسفر از محل خود خارج هنگامی. [6باشد ]می Γدر نقطه 

گيرد، پيوند سه از سطح آن قرار می dی ( و در فاصله3شده )شکل 

با علامت  3ها در شکل شکند. اين اتماتم فسفر ديگر با اين اتم می

R  ،برای اتم سمت راستL  برای اتم سمت چپ وB  برای اتم

اند و اتم فسفر ی پائين مشخص شدهاتم فسفر از صفحه ،زيرين

  به نمايش درآمده است. Dجابجا شده نيز با علامت 
 

ی فسفرين خالص. سطح فرمی برابر با صفر در : ساختار نواری نانوصفحه2 شکل

 نظر گرفته شده است.

 

 

 

 

 
ی خود که يك اتم فسفر از محل اوليه: ساختار بلوری فسفر سياه در حالتی3شکل 

 از صفحه قرار گرفته است. dی خارج شده و در فاصله

 

آورده شده است. در  1ها برای چند حالت در جدول نتايج بررسی

 نسبت به صفحه دارد و واهلشاز قبل  D فاصله اتم d ،اين جدول

Δz ای است که همين اتم پس از واهلش نسبت به صفحه پيدا فاصله

 گشتاورگاف نواری سيستم است. در اين جدول  GapE کند.می

آناليز بار ؛ است گزارش شدهنيز  Bμها بر اساس مغناطيسی سيستم

فاصله  نسبتها اساس تقسيم فضای فيزيکی اطراف اتمورونوی بر 

عنای م است. در نتيجه مقدار منفی بار ورونوی برای يك اتم، به

 ورونوی بهاضافه شدن الکترون در اطراف آن اتم و مقدار مثبت بار 

 در زمان [.7باشد ]به معنای دور شدن الکترون از اطراف آن اتم می

 باشد.ی واهلش میعامل کليدی در نحوه dی واهلش سيستم، اندازه
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 : تاثير از جای دررفتگی اتم فسفر در فسفرين: فاصله اتم از جايگاه خود 1دول ج

قبل از واهلش، گاف نواری، فاصله اتم بعد از واهلش، ممان مغناطيسی و بار 

ورونوی )مقدار منفی بار ورونوی نشان دهنده حضور الکترون اضافی بر روی 

 .(ستفسفرين ا

 
e)3 -(10 VoronoiQ Magnetic Δz GapE d 

BQ RQ DQ LQ 
moment 

)Bμ( (Å) (eV) (Å) 

1- 1 0 0 00/0 0/0 96/0 0/0 

5- 4- 1 1- 00/0 0/0 96/0 0/2 

4 6- 115- 55 00/0 78/0 88/0 5/2 

4 6- 8 7 00/3 58/2 00/0 0/3 

2 6- - 4 99/0 - 00/0 *Vac 

 بطور کامل از ساختار حذف شده است. Dحالتی که اتم   *

 
ی بالايی صفحه آنگسترومی از  =16/2hی عمودی در فاصله Bاتم 

يکی از پيوندهای خود را از  Bکه اتم هنگامیقرار گرفته است و 

ی شود. اگر اندازهکشيده می Lو  Rهای دهد به سمت اتمدست می

d ی عمودی کمتر از فاصلهB ی بالايی، از صفحهh باشد اتم ،D 

گردد و ساختار مانند حالت در هنگام واهلش به جای خود بر می

تر از بزرگ hکه شود. اما هنگامیی فسفرين میخالص نانو صفحه

d ،اتمآنگستروم،  7/2تا  4/2از  باشد  B های به سمت اتمL  وR 

هر اتم فسفر، که کند؛ با اين دو اتم پيوند برقرار میشود و جذب می

ظرفيتی است، در فسفرين با سه اتم فسفر همسايه خود  5ی اتم

 Bو  Rدر اين حالت پس از واهلش، اتم  تشکيل پيوند داده است.

شوند. از پيوند تشکيل داده و پايدار می Lو  Dهای به ترتيب با اتم

واهلش متفاوت  کنند.نيز پيوند برقرار می Dبا اتم  Lسوی ديگر اتم 

ها همراه است، ها، که باجايگيری متفاوت اتمسيستم در اين فاصله

شده است. مقدار  Lدر فاصله نزديکتری با  Dسبب قرار گرفتن اتم 

ها از اطراف اين اکتروندهد که نشان می Lمثبت بار ورونوی اتم 

-نشان می Dاند، همچنين مقدار منفی بار ورونوی اتم شده اتم دور

اند؛ ازين جذب اين اتم شده Lهای دور شده از اتم دهد که الکترون

شده  Lجذب اتم  Dتوان گفت که دو الکترون آزاد اتم می روی

طول اين پيوند برابر با  .در نتيجه اين پيوند از نوع قطبی است است.

 -تر از طول پيوندهای يگانه فسفرباشد که کوتاهمی آنگستروم 14/2

باشد؛ همچنين الکترون آزادی در سيستم فسفر در فسفرين خالص می

-بنابراين، سيستم در ساختاری بسيار متفاوت بهينه می ماند.باقی نمی

ساختار نواری اين حالت نشان دهنده تغيير محل  (.4شود )شکل 

الکترون  78/0 و همچنين کاهش اندازه آن به Xبه  Γ نقطه گاف از

 (.5باشد )شکل می ولت

 

 

 

 
آنگستروم  5/2فاصله اوليه اتم ساختار بهينه شده سيستم در حالتی که : 4شکل 

 است.بوده 

 

قبل از واهلش  فرين هنگامی که اتم فسفری فس: ساختار نواری نانوصفحه 5شکل 

سطح فرمی برابر با صفر  آنگسترومی نانوصفحه قرار گرفته است. 5/2ی به فاصله

 در نظر گرفته شده است.

 

با صفحه پيوندی  Dی، اتم آنگستروم 7/2های بيشتر از اما در فاصله

ی دهد و پس از واهلش، بسته به محل قرارگيری اوليهتشکيل نمی

گيرد. ساختار نواری برای آن، با فاصله نسبت به صفحه قرار می

ی از صفحه قرار داشت، آنگستروم 3حالتی که اتم در ابتدا در فاصله 

  Rهای با اتم Bر اين حالت اتم د نشان داده شده است. 6در شکل 

ترين مهمشوند. دهد و اين سه اتم پايدار میپيوند تشکيل می Lو 

ری بسته شدن گاف نواری است. همچنين به تغييرات در ساختار نوا

 3مغناطيسی معادل  گشتاورصفحه،  نزديکیدر  Dدليل حضور اتم 

اين جداشدگی اسپينی در شکل شود. مگنتون بور به صفحه القا می

 سيستمکاملا از  Dهنگامی که اتم  .(1)جدول نشان داده شده است  6

 جایکه در اطراف تهی Bو  L، Rهای جای(، اتمخارج شد )تهی
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ی فسفرين هنگامی که اتم فسفر قبل از واهلش : ساختار نواری نانوصفحه6شکل 

های مربوط اسپين قرار گرفته است. حالت آنگسترومی نانوصفحه 3ی به فاصله

های اقليت با خط آبی رنگ مشخص اکثريت با خط چين و رنگ قرمز و حالت

 شده است. سطح فرمی برابر با صفر در نظر گرفته شده است.

 

ها شوند و در نتيجه طول پيوند آنمی هم کشيده  قرار دارند به سمت

با هم  Bو  Lيابد؛ همچنين اتم افزايش میهايشان های همسايهبا اتم

رود و در کنند. در اين حالت گاف سيستم از بين میپيوند برقرار می

، سيستم دارای گشتاور مغناطيسی Rاثر حضور تك الکترون آزاد اتم 

ها های اين سيستممگنتون بور است. نمودار چگالی حالت 99/0

 =5/2dکه که در حالت خالص و هنگامی  دهد که( نشان می7)شکل 

های اکثريت و اقليت با هم سيستم دارای گاف است و چگالی اسپين

جای شاهد بسته و حالت تهی =3dبرابر است؛ همچنين برای حالت 

های های اسپينحالت و تفاوت در مقدار چگال شدن گاف نواری

 اقليت و اکثريت هستيم.

 

 نتیجه گیری
توان نتيجه گرفت که در فسفرين به علت وجود در نهايت می

نسبت به صفحه ناهمسانگردی ذاتی در ساختار آن، فاصله ناخالصی 

تواند عاملی تاثير گذار در نحوه واهلش نهايی سيستم باشد. تغيير می

رسانا به فلز و همچنين القا خواص مغناطيسی خواص فسفرين از نيم

می که اتم فسفر خارج شده در هنگا باشد.از مهمترين اين آثار می

پس از واهلش  ،قرار گرفت ی صفحهآنگستروم 7/2تا  4/2فاصله 

الکترون ولت بوديم.  18/0نواری به اندازه کاهش گاف  شاهد

 و القای گشتاورفلز به  رسانافاز نيم گذارفواصل دورتر  همچنين در

( حالت dو  =b )5/2d= ،c )3d( حالت خالص، aها برای : چگالی حالت7شکل 

با های اکثريت و اقليت به ترتيب ها برای اسپينحالت چگالی جای.دارای تهی

 اند.مقادير مثبت و منفی نشان داده شده
 

جای نيز موجب حضور تهی .افتداتفاق میمگنتون بور  3مغناطيسی 

مگنتون بور گشتاور  1بسته شدن گاف نواری و القای حدود 

 گرديد.مغناطيسی به سيستم 

 

 هامرجع
[1] Liu, Han, et al. "Phosphorene: an unexplored 2D 

semiconductor with a high hole mobility." ACS 
nano 8.4 (2014): 4033-4041. 

[2] Liu, Han, et al. "Semiconducting black phosphorus: 
synthesis, transport properties and electronic 
applications." Chemical Society Reviews 44.9 
(2015): 2732-2743. 

[3] Alexandra Carvalho, et al. “Phosphorene: from 

theory to application” Nature review letters 114.4 

(2015): 0466801 
[4] Ziletti, Angelo, et al. "Oxygen defects in 

phosphorene." Physical review letters 114.4 
(2015): 046801. 

[5] Wang, Gaoxue, et al. "Effects of extrinsic point 
defects in phosphorene: B, C, N, O, and F 
adatoms." Applied Physics Letters 106.17 (2015): 
173104. 

[6] Woomer, Adam H., et al. "Phosphorene: synthesis, 
scale-up, and quantitative optical spectroscopy." 
ACS nano 9.9 (2015): 8869-8884. 

[7] Candell, Enric, et al. "Orbital Approach to the 
Electronic structure of Solids" Oxford university 
press (2012). 

۲۳۷ نامهسیزدهمینکنفرانسمادهچگالانجمنفیزیکایرانمقاله


	P18



