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  هاي فسفرين در اثر نواقص شبكهجدا شدگي اسپيني ساختار نواري نانو صفحه

  اميري، سعيد؛ چراغچي، حسين
دانشگاه دامغان، دانشكده فيزيكسمنان، دامغان،   

  

  چكيده
جاي جود تهيبارزترين تأثير و. كندنواري را دستخوش تغيير مينواقص در نانو صفحه بشدت ساختار . هاي فسفرين بررسي شدجاي و دررفتگي اتم در نانو صفحهدر اين مطالعه تاثير تهي

گاف  گيري همچون تغييري آن از صفحه، سبب تغييرات چشمهايي مانند دررفتگي اتم از جايگاه اصلي خود، نسبت به فاصلهنقص. در شبكه بسته شدن گاف در ساختار نواري است
  .نواري مي شوند مستقيم به غير مستقيم و جداشدگي اسپيني ساختار

  

اند. بيشتر اين مطالعات به اميد غلبه ] مورد مطالعه قرار گرفته1گرافين [-در دوره پسا TMDSشمار بسياري از مواد دو بعدي مانند سيليسن، ژرمانن و     
اي از سيستم براي كنترل به عنوان مشخصه]. زيرا گاف نواري 2شوند [بر كمبودهاي موجود در گرافين مانند گاف نواري صفر حول نقاط ديراك انجام مي

]. سرعت و كنترل جريان قطع/ وصل مهمترين خاصيت از مواد دو بعدي براي كاربرد در ترانزيستورهاي اثر ميدان 1شود [جريان قطع/ وصل بكار برده مي
  ]. 3است [

ساخته شد ولي به  2012شود. سيليسن در سال شان ميايداريها با هوا است كه سبب ناپمهمترين مشكل مواد دو بعدي سهولت در واكنش پذيري آن
امروزي  كارگيري در ابزارهاي الكترونيكيشود بر خواص الكتريكي آن، اين ماده قابل بهي فلزي كه سيليسن بر روي آن رشد داده ميدليل تاثيرات زير لايه

  ]. يكي از مواد پيشنهادي جايگزين، فسفرين مي باشد.1نيست [

مانند، ولي اندكي چين خورده و به ضخامت يك اتم است كه نسبت به مواد  -اي گرافيني فسفر سياه در شبكه شش گوشههااي از اتمن، تك لايهفسفري
و اناي نويد بخش براي استفاده در ابزارهاي ندهد. به علت داشتن گاف نواري ذاتي، فسفرين مادهدو بعدي مشابه پايداري بيشتري از خود نشان مي

  ]. 1تواند فسفرين را از نارسانا به رسانا تبديل كند []، چرا كه وجود گاف نواري قابل تنظيم، مي4و3و1باشد [الكترونيكي نوين مي

ايط، ركنند. در بيشتر شها را دستخوش تغيير ميهاي مختلف و به شدت خواص الكتريكي آنرساناها به روشهاي شبكه در نيمجايها و تهيدررفتگي اتم
وانند تباشد. از سوي ديگر نواقص شبكه ميها قابل مشاهده ميآل بسيار سخت بوده و حضور نواقص شبكه عموماً در نمونهدستيابي به يك سيستم ايده

  ].5براي كنترل خواص الكتريكي ابزارهاي نانو الكترونيكي مورد استفاده قرار گيرند [

]. 6پردازد [شم مي -ي نظريه تابعي چگالي به حل خودسازگار معادلات كوهنكار گرفته شد كه بر پايهبه) Siesta( استادر اين پژوهش، كد محاسباتي سي
هاي فسفر دوگانه براي اتم-هاي اتمي قطبيده زتاي) و همچنين پايهPBEارتزنهف (-بوك-پيشنهاد شده توسط پدرو GGAبراي اين محاسبات، روش 

ميزان ناخالصي در اين در نظر گرفته شده است.  8×8×1بندي منطقه اول بريلوئن به صورت ريدبرگ و مش 180انرژي قطع كار رفته است. در محاسبات، به
  است.  آنگستروم تنظيم شده 10ها هاي فسفرين، فاصله بين آنبراي ناديده گرفتن نيروي بين صفحه باشد ومي % 78/2مطالعه كمتر از 
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ي است. الكترون ولت در ساختار نوار 95/0گر وجود گاف انرژي مستقيم  براي حالت خالص بيان هاي نانو صفحهالف ساختار نواري و چگالي حالت -1شكل 
گردد كه نقص شبكه سبب بسته شدن گاف نواري با بوجود آوردن يك نوار شود. مشاهده ميجاي بر روي ساختار نواري ديده ميب تاثير تهي -1در شكل 

  ]. 5كند [مي در فسفرين عمل pنيمه پر بالاي نوار ظرفيت شده است. اين نوع نقص شبكه همانند وجود ناخالصي نوع 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 (ب)  (الف)

  .جایبا تھی) بدون ناخالصی و ب) ھای نانو صفحه برای فسفرين در حالت الفحالت ساختار نواری و چگالی  :1شکل 

 (ب)  (الف)

 (د) (ج)

 .آنگسترمی صفحه قرار گرفته است 4) د  5/3) ج  3) ب 5/2) ھايی که اتم  در فاصله الفھای فسفرين در حالتساختار نواری و چگالی حالت: 2شکل 
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بر حسب آنگستروم  dدهد. يك اتم از جاي خود خارج شده و با فاصله نشان ميهاي از جادررفتگي اتم در نانوصفحه ، ساختار نواري را براي حالت2شكل 
  اند. ها مورد مطالعه قرار گرفتههاي آننسبت به جايگاه خود در خارج صفحه قرار گرفته و پس از واهلش سيستم ساختار نواري و چگالي حالت

الكترون ولت كاهش  65/0در حالت خالص) به غير مستقيم تغيير كرده و به مقدار الف)، گاف نواري از مستقيم ( –2= آنگستروم (شكل d 5/2در حالت 
ب)، نوار مربوط به –2آنگستروم (شكل  d=3بر روي فسفرين دارد. اما براي حالت  pيابد. در اين حالت نيز دررفتگي تأثيري همانند حضور ناخالصي نوع مي

شود. براي فواصل د) مشاهده مي-2ج و –2هاي = آنگستروم (شكل4dاين جداشدگي اسپيني نوارها تا شوند. هاي بالا و پايين از يكديگر جدا مياسپين
  شود.ب) مي–1جاي (شكل آنگستروم، ساختار نواري در اين حالات مانند ساختار صفحه با تهي 4بزرگتر از 

  گيرينتيجه
سطح فرمي  پر درافتد و به حضور نوار انرژي نيمهي زيگزاگ نيز اتفاق ميرين با لبهها حاكي از اين است كه جداشدگي اسپيني در نانو نوارهاي فسفگزارش
آيد. جداشدگي اسپيني حاصل پر در سطح فرمي بوجود ميجا چنين حالتي از نوار نيمهدهد در صفحه با نقص تهيب، نيز نشان مي-1]. شكل 7گردد [برمي

اتم در صفحه مانند نزديك كردن يك اتم فسفر به  دهد دررفتگيپر نسبت داد. تحليل نمودارها نشان ميهتوان به همين نوار نيماز دررفتگي را نيز مي
  باشد.جاي ميصفحه با تهي
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