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 ( 01/09/1399 :يینها نسخة افتي در ؛ 1399/ 20/08  :مقاله افتي )در

 دهیچک
تابعی چگالی بررسی و مقايسه  ةگونه با استفاده از نظري نمکانيکی، نوری و انتقال الکترونی دو فاز از بوروفسفين گرافيهای در اين پژوهش، ويژگی

های بور و فسفر است که در دو فاز همسانگرد و ناهمسااانگرد های مساوی از اتمزنبوری با نسبت  هگونه، ساختاری لانشود. بوروفسفين گرافينمی
الکتريااك و هااای پواسااون، تاااب  دیهااای يانااس، نساابتلاست. به اين منظور ساختار نواری، چگالی جزيی حالات الکتروناای، ماادو  معرفی شده
فلااز و فاااز گونااه، يااك شاابهدهد که فاااز ناهمسااانگرد بوروفساافين گاارافينشوند. نتايج نشان میولتاژ محاسبه و مقايسه می  -های جريانمشخصه

برای هر دو فاز در راستای زيگزاگ و آرمچياار الکترون ولت است. همچنين مدول يانس   9/0انا با گاف انرژی مستقيم  رس  همسانگرد آن، يك نيمه
های نوری اين دو ساااختار شااامف اياا  اتاالاف اناارژی،  ااري  واسون در اين دو راستا، کمترين مقادير را دارند. ويژگیبلور بيشترين و نسبت پ

مااورد م العااه بااا  ةنانولاياا دو  های الکتريکی موازی و عمود باار ساا  وری و  ري  بازتابش برای ميدانشکست،  ري  خاموشی، رسانندگی ن
 88/8و  24/2هااا باارای فاااز ناهمسااانگرد آيند. انرژی پلاسموندست میه  الکتريك بهای حقيقی و موهومی تاب  دیتقري  فاز تصادفی از قسمت

ه ون ولت در هر دو راستا باا الکتر 12/9و  38/3ون ولت در راستای زيگزاگ و برای فاز همسانگرد، الکتر 01/9الکترون ولت در راستای آرمچير و  
با توجااه بااه شفاف بوده و ميزان بازتاب و جذب آنها صفر است.   عمود بر بلور،در مقابف نور مرئی ق بيده در راستای  است. هر دو فاز  دست آمده
در ساخت ادوات نانوالکترونيك ای مناس   ايسی در دو بلور مورد م العه، اين ماده به عنوان گزينهبازتابش گزينشی موج الکترومغنا  جذب/  عبور/

 سااوييدةپس از ولتاااژ  ولتاژ -های انتقال الکترونی فاز همسانگرد، رفتار اهمی و همسانگردی در مشخصه جريانشود. در ويژگینوری پيشنهاد می
/) فاااز ناهمسااانگرد بوروفساافينهای بار در به سرعت فرمی بالای حامفبا توجه  شود.  ولت مشاهده می  9/0آستانه   m s 57 05 (، اياان ماااده 10

 .قابليت استفاده در ادوات نانوالکترونيکی را خواهد داشت
 
 

 یانتقال الکترون ك،ي الکتریتاب  د انس،ي مدول  ،یچگال یتابع ةي نظر گونه،نيگراف نيبوروفسف :ید یكل یهاهواژ
 

 مقدمه .1
گرافين   آميز  موفقيت  ساخت  از  سال    ]1[پس   ، 2004در 

يك  دريچه گرافين  شد.  باز  بعدی  دو  مواد  دنيای  به  جديد  ای 

انرژی با مخروط ديراک در  به دليف دارا بودن  شبه فلز  های کم 

های ديراک بدون جرم، رسانندگی الکتريکی بسيار خوبی  فرميون

نظر  از  و  شفاف  نوری،  لحاظ  از  بعدی  دو  ساختار  اين  دارد. 
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سرعت فرمی بالای شبه    مکانيکی بسيار سخت است. با توجه به

گرافين در  گزينه  ،ذرات  بعدی  دو  ساختار  با  اين  و  مناس   ای 

نانوالکتروني ادوات  در  کاربرد  برای  بالا  محسوب  عملکرد  کی 

شود ولی عدم وجود گاف انرژی در ساختار نواری گرافين،  می

 است.  کاربرد آن را محدود ساخته

خانواد از  تدريج  به  گرافين  از  ب  ةپس  دو  تعداد مواد    عدی، 

ديگری از ساختارهای عنصری و ترکيبی سنتز و بررسی شدند  

ن  ، ژرماني  ]3[، سيليسين    ]2[توان از فسفرين  که از آن جمله می

]4[    ،BN-h  ]5[    ،2MoS  ]6[    بوروفين ،]در   ]7 برد.  نام   ... و 

خانواده   اتم  h-BNاين  از  زنبوری  لانه  ساختار  و  )با  بور  های 

م ساختاری  رنيتروژن(  نيمه  يك  و  دارد  گرافين  ساناست.  شابه 

ساختارهای دو بعدی عنصری فسفرين و بوروفين، که به ترتي   

بور   و  فسفر  عناصر  سنتز  شامف  مختلفی  فازهای  در  هستند 

توسط دو گروه تحقيقاتی مجزا،   2015اند. بوروفين در سال  شده

ساخته    Ag (111)لاية  و روی زير   CVDدر آزمايشگاه به روش  

گوشی    های شش. اين ماده در ساختارهايی با حفره]8و    7[  شد

شده مشاهده  چروکيده  می]9-13[است    و  بوروفين  تواند  . 

زنبوری همانند گرافين تشکيف دهد ولی به تنهايی   ساختاری لانه

گونه از بوروفين  و بدون زير لايه ناپايدار است. ساختار گرافين

. ]14[است    شده  سنتز  ) 111Al(روی زير لايه    2018در سال  

ويژگی در  از  ناهمسانگردی  نوری  و  مکانيکی  الکترونی،  های 

يانس   تازگی  به  است.  بوروفين  بارز  و خصوصيات  زونس 

ساختار دو بعدی لانه زنبوری ديگری   2019همکارانش در سال  

اتمرا که شامف نسبت  از  با   است های فسفر و بور  های مساوی 

کردند   معرفی  بوروفسفين  نشان  .  ]15[نام  آنها  پژوهش  نتايج 

و با توجه به م العات داشته  دهد که اين ماده مخروط ديراک  می

پاي  ساختاری  مولکولی،  در  ديناميك  که  فسفر  و  بور  است.  دار 

جدول مندلي  همسايه کربن هستند و به ترتي  يك الکترون از  

، دو ساختار    2spکربن کمتر و بيشتر دارند با تشکيف پيوندهای  

که در پژوهش    ]16[د  ندهمی  ری همانند گرافين تشکيفلانه زنبو 

گرافين بوروفسفين  جديد  ساختار  اين  )حا ر،  (  g-BPگونه 

شد نظريناميده  از  استفاده  با  پژوهش  اين  در  است.  تابعی   ةه 

های الکترونی، مکانيکی،  تعادلی ويژگی  چگالی و تاب  گرين غير

از بوروفسف اين دو فاز  الکترونی  انتقال  گرافيننوری و  گونه ين 

( ناهمسانگرد  يکی  )g-aiBPکه  همسانگرد  ديگری  و   )g-iBP  )

دهد که نشان میاست بررسی و نتايج مقايسه خواهد شد. نتايج  

همسانگرد و  ناهمسانگرد  شبه  g-BP  فاز  ترتي   نيمه  به  و   فلز 

ويژگی در  و  هستند  و  رسانا  ناهمسانگردی  آنها  فيزيکی  های 

می مشاهده  تو شود.  همسانگردی  ويژگیبا  به  انتقال جه  های 

عبور/  و  نوری  امواج    جذب/   الکترونی،  انتخابی  بازتابش 

م العه   مورد  بلور  دو  در  به g-BPالکترومغناايسی  ماده  اين   ،

گزينه نانوالکترواپتيکی  عنوان  ادوات  ساخت  در  مناس   ای 

 شود. پيشنهاد می 

 

 مراحل محاسبات  . 2
ويژگی بررسی  به  بخش  اين  الکتردر  ساختاهای    g-BPر  ونی 

( همسانگرد  و  میg-iBP    و   g-aiBPناهمسانگرد  پردازيم.  ( 

تابعی چگالی با اعمال    ةبررسی ساختار الکترونی بر اساس نظري

تعميم کد    تقري  شي   محاسباتی    ةاز بست  PWscfيافته توسط 

اسپرسو   شده  ]17[کوانتوم  واحد،    انجام  سلول  است. 

بور و دو اتم مف دو اتم  لوزی ساده( و شا  ارتورومبيك )راست 

پس از  g-iBP(g-aiBP  ) های شبکه(. ثابت 1فسفر است )شکف  

اتم مکان  و  سلول  کامف  aها،  واهلش  / Å= 5 )جهت    563

bآرمچير(،   / Å=3 و    212 زيگزاگ(  c)جهت  Å=20 

(a / Å= 5 568  ،b / Å=3 cو    219 Å=20ب آمدهه  (  اند دست 

دارد   م ابقت  قبلی  پژوهش  نتايج  با  مابين ]16[که  خلأ   .

کنش  به منظور حذف برهم  zصفحات بوروفين در جهت محور  

است. انرژی  شده نظر گرفتهدر     Å20  های موازی بوروفين،لايه

وارونه  تقسيمو    Ry50ق     فضای    بندی  20 24 انتخاب  1

اتم]18[است    شده مکان  و  شبکه  کامف  واهلش  تا  .  ها 

eVنيروی

Å

شده  310− بلور  انجام  در  بين  زاوية  ،  iBP-gاست. 

BPBپيوندها / =120 02،PBP / =119 پيوند  و    99 اول 

P-B   ،/ Å1 بين  زاوية    aiBP-gاند و در بلور  دست آمدهه  ب  854

BBPپيوندها / =119 27،  BPP / =119 دست ه  ب  28

 گونه کمی انحراف  در بوروفين گرافين 120ة اند که از زاويآمده
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 . اهو سلول واحد آن  g-iBPو )ب(   g-aiBPبالا از )ال (   ینما .1شکل 

  
 .g-iBPو )ب(   g-aiBPاز )ال (   STM یسازهيشب ري تصو .2شکل 

 
/به ترتي   P-Pو    B-B  ،P-Bاول پيوند   دهد.نشان می Å1 65  ،

/ Å1 /و   854 Å2 آمدهه  ب  113 پژوهش   نتايجاست.  دست  اين 

می در  نشان  ناهمسانگردی  و  همسانگردی  بر  علاوه  که  دهد 

ساختار   انتقال g-BPشکف  و  نوری  مکانيکی،  در خصوصيات   ،

الکترونی نيز همسانگردی و ناهمسانگردی وجود دارد. در شکف  

شبيه   2 داده   g-BPاز    STMسازی  تصوير  است.    شده  نشان 

ديمر  g-aiBPدر    P-Pو    B-Bديمرهای     g-iBPدر    B-Pهای  و 

 شود. مشاهده می

 

بوروفسفین    هایویژگی.  3 گونة گرافینالکترونی 

 ناهمسانگرد و همسانگرد 
( و ساختار نواری در  PDOSنمودارهای چگالی حالات جزيی )

شده   4و    3های  شکف داده  گرافين    g-aiBPاست.    نشان  مانند 

)شکف    PDOSبا توجه به  فلز با مخروط ديراک است.    يك شبه 

انرژی  ال ( و  .  3 اين مخروط  ،  ب(.  3)شکف  ساختار نوارهای 

های بور و فسفر در مسير  اتم  pzهای  ديراک که توسط اوربيتال

به   دارد،   یذات  شدگی  کج  ،است   شده  يفتشک  −Yتقارنی

د ديراک  محور  يگر عبارت  مخروط  راستا اين  به    z  ی نسبت 

مشان  يراخ  يقاتتحق  .داردانحراف   ساختار  ین  در  دهد 

توسط    یشدگ کج   ينچن  يزن  Pmmn   8ين بوروف مشاهده شده و 

تغ  ی خارج  يکیالکتر  يدانم فرمی ]19[است    ييرقابف  سرعت   .  

/ m s 57 05 /شدگی مخروط ديراک  و ميزان کج  10 =0 055 

 ]15[است که توافق خوبی با نتايج پژوهش قبلی    آمدهدست  ه  ب

همان شکف    دارد.  در  می.  3اورکه  ديده   پيوند  شود،  ال  

اوربيتال تراز    اتم  zpهای  توسط  ااراف  در  فسفر  و  بور  های 

بور و  های  اتم   ypو    s،  xp  هایتوسط اوربيتال  فرمی و پيوند  

 است.   تشکيف شدهفسفر که دورتر از تراز فرمی قرار دارند 

ال  . 4در شکف   g-iBPو ساختار نواری  PDOSنمودارهای 

داده شده.  4و   نشان  همان  ب  می  است.  مشاهده  که  شود  اور 

از   فاز  با  g-BPاين  رسانا  نيمه  يك    eV  9 /0مستقيم  شکاف  ، 

 .  است 
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 است. ال داده شدهبه صفر انتق . انرژی فرمیg-aiBPی انرژی هاو )ب( ساختار نوار g-aiBP)ال ( چگالی جزيی  .3شکل 

 

 
 است.. انرژی فرمی به صفر انتقال داده شده g-iBPی انرژی هاو )ب( ساختار نوار g-iBP)ال ( چگالی جزيی  .4شکل 

 

مسير   در  دوگانه  نواری    YSو    SXتبهگنی  ساختار    g-iBPدر 

در  (  Yو    Xکه نوارهای انرژی )در نقاط    شود. با اينمشاهده می

دهند و هر يك به  تبهگنی خود را از دست می   XΓ  و   YΓمسير

نوارهای انرژی رخ  شوند ولی وارونگی  دو نوار مجزا تبديف می

های  د. سهم اصلی حالت شو دهد و نقاط ديراک تشکيف نمینمی

های بور و فسفر اتم   pzهای  اوربيتالااراف تراز فرمی مربوط به  

 است.  فتهت قرار گر نوار ظرفيبيشينة . تراز فرمی دقيقاً در است 

 

بوروفسفین  ویژگی  .4 مکانیکی   ة گونگرافینهای 

 همسانگرد ناهمسانگرد و 

ويژگی بخش  اين  مکانيکی  در  کرنش  g-BPهای  اعمال  های  با 

بررسی شده کشسان  ناحيه  در  به  کوچك  توجه  با  کرنش  است. 

L  ةراب 

L L

L


−
= 0

0
ه  ، به صورت نسبت تغيير اول به اول اولي

می نمايتعري   که  کرنش،    Lة  شود  اعمال  اول   L0راستای 

و   کرنش  Lاوليه  اعمال  با  است.  کرنش  اعمال  از  پس   اول 

راستای   در  محوری  تك  a  (b  ،)aاولی 

a a

a


−
= 0

0
 

(b

b b

b


−
= 0

0
تنش    ،)b  (a ايجاد عر ی  راستای  در   )

شود که با واهلش سلول در راستای عر ی به صفر رسانده می

محوری  می دو  کرنش  برای  ab  (aشود.  b =)   همچنين و 

م واهلش  با  برشی،  اتمکرنش  اعمال  وقعيت  از  پس  سلول  های 

در پژوهش حا ر  رسد.  کرنش، نيروی وارد بر آنها به صفر می

محاسب کشسانی  ثابت   ةبرای  نمودارهای  C)های  شي   از   ،)
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است  کرنش  -تنش شده  C)استفاده  


 




=


=


0

و   ]20[  (

مستقف   کشسانی  ثابت   برای  C44و    C11  ،C22  ،C12چهار 

g-aiBP     ترتي   و  N/m  8 /137 ،N/m   2 /152،N/m   3 /24به 

N/m  7 /45    برای ترتي     g-iBPو   ، N/m  4 /143به 

N/m  8 /144،N/m   7 /28  و N/m 75 /50  اند که به دست آمدهه  ب

ا بC12ز  غير  نتايج  و ه  ،  زنس  يانس  پژوهش  با  آمده  دست 

ثابت  که  انرژیهمکارانش  نمودار  اريق  از  را  کشسانی  -های 

ترتي   به   و   N/m  6 /136،N/m   7 /154، N/m 8 /34  کرنش 

N/m 6 /49  برایg-aiBP 15[ م ابقت دارد ،انددست آوردهه ب[.   

راستای  مدول دو  در  يانس  روابط    bو    aهای  از  استفاده  با 

a

C C C
Y

C

−
=

2
11 22 12

22

bو    

C C C
Y

C

−
=

2
11 22 12

11

و نسبت پواسون   

روابط   از  استفاده  با  aنيز 

C

C
 = 12

22

bو    

C

C
 = 12

11

و     محاسبه 

 است.  آورده شده 1نتايج در جدول 

استفاد   با  دلخواه  راستای  در  يانس  مدول  راب نمودار  از   ةه 

C C C
Y( )

C C C
C S C C C C S

C


−

=
 −

+ + − 
 
 

2
11 22 12

2
4 4 2 211 22 12

11 22 12
44

2

و   

راب  از  استفاده  با  نيز  پواسون  نسبت    ةنمودار 

C C C
C C C S C ( S C )

C
( )

C C C
C S C C C C S

C

 

 −
+ − + 

 
 

=
 −

+ + − 
 
 

2
2 2 4 411 22 12

11 22 12
44

2
4 4 2 211 22 12

11 22 12
44

2

 

شکف و  .  5های  در  نشان  .  5ال   شده ب  اين    داده  در  است. 

Sروابط   sin=  ،C cos=    و  دلخواه    زاوية راستای 

جهت   به  پواسوناست.    بلور  aنسبت  نسبت  و  يانس   مدول 

g-aiBP   ملاحظه قابف  ميزان  با  به  مقايسه  در   g-iBPای 

برای يانس،  مدول  کمترين  و  بيشترين  است.   ناهمسانگرد 

aiBP-g    راستای در  ترتي   راستای    bبه  است.    45و  بلور 

پواسون نسبت  مقدار    g-aiBPبرای    بيشترين  در    0/ 3،  زاوية  و 

پواسون    است و کمترين  45   bو     aدر راستای    BP-gنسبت 

 کمتر  اندکی  aدر راستای  g-aiBPنسبت پواسون  رخ می دهد.

-hدر مقايسه با گرافين و    g-BPاست. مدول يانس    bاز راستای  

BN   سيل و  ژرمانين  با  مقايسه  در  و  است کمتر  بيشتر    . يسين 

تر نرم  h-BNاز گرافين و    g-BPتوان گفت ساختار  بنابراين می

. لازم ]21[ تر است ژرمانين و سيليسين، سخت ولی در مقايسه با 

نق ة  به ذکر است با اعمال کرنش تك محوری و دو محوری در  

شود و در شکاف انرژی گاف انرژی ايجاد نمی  g-aiBPديراک  

g-iBP  شود )با کرنش تك محوری  حاصف می  تغييرات کوچکی

به  درصد  10 انرژی  شکاف  مقدار  افزايش    eV  02 /0اندازة  ، 

 .  يابد(می

 

 g-BPهای نوری ویژگی .5

اين بخش، ويژگی تاب  دی  g-BPهای نوری  در  الکتريك  شامف 

)Re)   مختلط ) i Im( )  = انرژی،  ري   + اتلاف   ،)

( )nشکست  خاموشی  و  R)بازتابش  (،  ري   k(،  ري    )

است.   با تقري  فاز تصادفی م العه شده )(رسانندگی نوری  

الکتريك مختلط که شامف دو بخش حقيقی و موهومی  تاب  دی

از مهم بترين کميت است يکی  با  کارگيری  ه  های نوری بوده و 

بررسی کرد. قسمت  های نوری ماده را  توان ديگر ويژگیآن می

دیح تاب   ) قيقی  )Reالکتريك  )حامف جريان  و  (،  بار  های 

در   محيط  و  ق بش  خارجی  الکترومغناايس  ميدان  حضور 

دی تاب   موهومی  )Im)   الکتريكقسمت  )برهم کنش (، 

 کنند. فوتون را توصي  می  -الکترون

موهوم قسمت  و  حقيقی  قسمت  پژوهش،  اين  دی  یدر  -تاب  

تك   پاسخ  توسط  مختلط  موج   g-BPلاية  الکتريك  به 

های متفاوت، دو  الکترومغناايسی فرودی در سه حالت با ق بش

بلور( و يك حالت عمود بر    bو    aحالت موازی س   )جهت  

آنها،   بلور(، محاسبه شده  cس   )جهت   است و پس از تعيين 

کميت  شدهساير  بررسی  نوری  موهومهای  قسمت  تاب     ی اند. 

گذادی تمام  سهم  گرفتن  نظر  در  با  نواری الکتريك  بين  رهای 

حالت  از  ) مستقيم  ظرفيت  تراز  در  شده  پر  vهای 
k به  )

c)رسانش  های خالی در تراز  حالت 
k دست ه  زير ب  ة( از راب

 : ]22[ آيدمی
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)ب  یکشسان  یهاثابت   .1جدول   مدول N/mحس     رمستقف  بر حس     انسي   یها(،   (N/m نسبت و  راستا  یها(  دو  در   ی برا   bو    a  یپواسون 

g-BP  15[ زنس و همکارانش انسي محاسبه شده در پژوهش حا ر و پژوهش[ . 

 

  
    .g-aiBPو  g-iBP یبرا   θو )ب( نسبت پواسون وابسته به  انسي )ال ( مدول  ةسي مقا .5شکل 
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قسمت اصلی انتگرال است. نمودار قسمت حقيقی و    Pينجا  ا  رد

دی تاب   موهومی  فوتون قسمت  انرژی  حس   بر  الکتريك 

برای   تا  .  6در شکف    g-iBPو    g-aiBPفرودی  نشان  .  6ال   د 

شده نمودارهای    داده  در  و  است.  حقيقی  قسمت  قسمت 

دی تاب   مشاهده    g-aiBPالکتريك  موهومی  ناهمسانگردی   ،

به عبارت ديگر محورهای نوری آن رفتارهای متفاوتی   ؛شودمی

نشان می ديگر ويژگی  .دهنداز خود  در  ناهمسانگردی  های  اين 

های نوری  که ويژگی  حالی  شود. درنيز ظاهر می  g-aiBPنوری  

  cيکسان است ولی با جهت    bو    aدر دو راستای    g-iBPبرای  

 متفاوت است. 

انرژی صفر، ثابت    ردالکتريك  مقدار قسمت حقيقی تاب  دی

میدی مشخص  را  استاتيك  برای  الکتريك  که   و   g-aiBPکند 

 g-iBP     ترتي راستای    1/ 26و    1/ 24به  برای    cدر    g-iBPو 

راستای    3/ 7مقدار   آمدهه  ب  bو    aدر  نشان    دست  نتايج  است. 

ساختارمی دو  هر  برای  دی  ،دهد  )ثابت  ثابت  نوری  الکتريك 

انرژیدی در  باالکتريك  با  (  لاهای  است  علامت    0/ 98برابر   .

دی تاب   حقيقی  قسمت  )منفی(  رفتار  مثبت  ماده،  يك  الکتريك 

میدی نشان  را  ماده  آن  )فلزی(  گسترهالکتريکی  در  های  دهد. 

الکتريك منفی است امواج در  انرژی که قسمت حقيقی تاب  دی 

 رخ  بازتابش  فرايندد زيادی ااشوند و تا حط منتشر نمیا محي

b a bY aY C44 C12 C22 C11 روش 

 g-aiBP پژوهش حا ر  8/137 2/152 3/24 7/45 9/133 9/147 16/0 18/0

 g-aiBP  ارانشکو هميانس زنس  پژوهش  6/136 7/154  8/34 6/49 8/128 8/145 22/0 25/0

 g-iBP پژوهش حا ر  4/143 8/144 7/28 75/50 4/142 141 198/0 20/0
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 .  g-aiBPو  g-iBP  یمختلط برا كي الکتریتاب  د  ی)ج( و )د( قسمت موهوم ،یق ي)ال ( و )ب( قسمت حق .6 لشک

 

 بر   هاالکترون   یاتلاف انرژ   يا  یهاو قله  كي الکتریتاب  د  یقيقسمت حق  یهاشه ي ر  ك،ي الکتریتاب  د  یقسمت موهوم  یهامکان قله  .2جدول  

 .هستند  یپلاسمون یهای انرژ ةنشان دهندس . اعداد پر رن g-aiBP  یبرا eV  حس 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

تاب   می موهومی  و  حقيقی  قسمت  که  است  ذکر  به  لازم  دهد. 

شوند. همگرا می  eV  9 /10ك در هر سه راستا بعد از  الکتريدی

جدول تاب     3و    2های  در  حقيقی  قسمت  صفرهای  مکان 

)مکاندی تاب   الکتريك  حقيقی  قسمت  علامت  تغيير  های 

  است. يکی از  گزارش شده  g-iBPو  g-aiBPالکتريك( برای دی

برانگيختگیشرط ايجاد  برای  لازم  صفر  های  پلاسمونی،  های 

الکتريك است که در بحث نمودار ت حقيقی تاب  دیشدن قسم

 دهد موج  اتلاف انرژی به آن اشاره خواهد شد. نتايج نشان می

g-aiBP 
MaxEEls Re( ) =0 Max Im( ) 

E||c E||b E||a E||c E||b E||a E||c E||b E||a 
27/8 24/2 38/0 01/10 055 /1 0/6 03/8 27/0 089/0 

52/9 39/4 8/0 35/10 19/2 73/8 42/9 67/0 66/0 

45/10 93/5 34/1 - 795/6 - 89/9 86/0 03/1 

- 01/9 3/3 - 92/8 - - 86/4 69/2 

- 52/9 46/3 - - - - 64/5 6/5 

- 1/10 88/8 - - - - 51/6 - 

- - 23/9 - - - - - - 
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 بر   هاالکترون   یاتلاف انرژ   يا  یهاو قله  كي الکتریتاب  د  یقيقسمت حق  یهاشه ي ر  ك،ي الکتریتاب  د  یقسمت موهوم  یهامکان قله  .3جدول  

 . هستند یپلاسمون یهای انرژ ةاد پر رنس نشان دهند. اعدg-iBP  یبرا eV  حس 

 

 

 

 

 

 

 

 
 .g-aiBPو )ب(   g-iBP)ال (   یبرا یاتلاف انرژ   يا ةسي مقا .7شکل 

 

راستای   در  انرژی    aق بيده  راستای  eV  73 /8-6با  در   ،b    با

نور  زرد از اي     ، نارنجی وسرخ)نور    eV  19/2-055 /1انرژی  

و  مرئی  )eV  92 /8-795/6    راستای در  انرژی  cو   با 

eV  35 /10-01 /10    در محيطg-aiBP  شود. در محيط  منتشر نمی

g-iBP راس در  ق بيده  انرژی    bو    aتای  ا ، موج    eV  05 /3-2با 

اي    از  بنفش  و  آبی  سبز،  زرد،  مرئی)نور  ونور   ) 

eV  98 /8-57 /6    راستای در  انرژی    cو    eV  36 /10-84 /9با 

نمی قلهمنتشر  بين  شود.  گذارهای  که  موهومی  قسمت  های 

می  دستگاهنواری   نشان  مکانرا  در  که دهد  دارند  قرار  هايی 

جذب فوتون بيشينه است و اتلاف انرژی موج الکترومغناايس 

های قسمت  مکان قله  3و    2های  دهد. در جدولدر ماده رخ می

  گزارش شده   g-iBP  و  g-aiBPالکتريك برای  موهومی تاب  دی

حدود   نوری  گاف  موهومی    eV  8/0است.  قسمت  نمودار  در 

دی می  g-iBPالکتريك  تاب   نمودار  مشاهده  در  تکينگی  شود. 

دی تاب   موهومی  انرژیقسمت  در  صفر،  الکتريك  نزديك  های 

 دهد. را نشان می  g-aiBPويژگی فلزی 

برای  ، اي  احتمال اتلاف انرژی در واحد اول  7در شکف  

شدهEELs)  الکترون داده  نشان  ماده  از  عبور  حال  در   است  ( 

(Im( )
EELs Im( )

Re( ) Im( )



  
= =

+2 2
  اي    هایقله (.1

)Reشود که  انرژی در مکانی تشکيف می  اتلاف )    وIm( ) 

همان باشند.  کوچك  دو  از   هر  يکی  شد  اشاره  قبلاً  که  اور 

بر  هایشرط برانگيختگیلازم  ايجاد  صفر  ای  پلاسمونی،  های 

دی  تاب   حقيقی  قسمت  کافی  شدن  شرط  ولی  است  الکتريك 

ريشه )Reهای  نيست.  )  بعضی صفرها در  هستند:  دسته  دو   ،

)Reتغيير علامت  )    از مثبت به منفی است که در نزديك اين

)Imها  ريشه )    از ديگر  برخی  در  دارد.  را  بيشينه خود  مقدار 

g-iBP 
MaxEEls Re( ) =0 Max Im( ) 

E||c E||b E||a E||c E||b E||a E||c E||b E||a 
31/8 38/3 38/3 84/9 64/2 62/2 07/8 11/1 11/1 

40/10 12/9 12/9 36/10 04/3 05/3 73/9 48/1 48/1 

- 38/9 38/9 - 57/6 57/6 - 42/2 42/2 

- - - - 82/8 98/8 - 4/6 4/6 
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)Reها تغيير علامت  ريشه )    از منفی به مثبت است وIm( ) 

کوچکی   مقادير  صفرهایدستة  مکان   .داردنيز  از  قسمت    دوم 

دی  تاب   شاخصحقيقی  مکان  با  قلهالکتريك  اي ترين    های 

های پلاسمونی ف انرژی يکسان است و انرژی برانگيختگیاتلا

را   دستگاههای دسته جمعی چگالی بار الکتريکی(  )برانگيختگی

با اعداد پر رنس نشان داده    3و    2های  دهد )در جدولنشان می

انرژ  شده در  اتلاف  های  یاست(.  پلاسمونی،  انرژی  از  بيشتر 

می صفر  مقدار  به  انرژانرژی  با  نور  انرژی  رسد.  از  کمتر  ی 

شود و با انرژی بيشتر از انرژی ها، از س   بازتاب میپلاسمون

میپلاسمون عبور  ماده  از  پلاسمونها،  انرژی  های حجمی کند. 

الکترون ولت و    10/ 45و    9/ 01،  2/ 24و    g-aiBP  ،88/8برای  

الکترون    10/ 40و    9/ 12،  3/ 38و    g-iBP  ،38 /3  ،12 /9ی  برا

 است.   دست آمدهه ب cو  bو   aاهای ولت به ترتي  در راست 

های حقيقی و   ري  شکست و  ري  خاموشی )قسمت 

ويژگی ديگر  از  مختلط(  شکست  نوری  موهومی  ري   های 

است.  ري     نشان داده شده   8هستند که نمودار آنها در شکف  

استات راستای    g-iBPيك  شکست  ترتي     cو     aدر  و    1/ 9به 

همان  1/ 12 هر    است.  در  که  شکست  اور  نمودار  ري   دو 

شود  ري  شکست در ب مشاهده می.  8ال  و  .  8های  )شکف

در اين نواحی،   .تر استهای انرژی از يك کوچكبرخی گستره

الکترون انرژی  است.  ري  اتلاف  بيشينه  معياری  خاموشی  ها 

بررسی ميزان جذب موج الکترومغناايسی توسط يك ماده  برای  

گستره در  که  ري  است.  موج    خاموشی  ای  است  کوچك 

های  کند ولی در بازهالکترومغناايس به آسانی از بلور عبور می

که  ري   بزرگ  انرژی  مقادير  موج  خاموشی،  دارد  تری 

پيدا   نفوذ  به داخف بلور  کند و در  میالکترومغناايس به سختی 

های  شود )شکفنتيجه به سرعت در داخف آن ميرا و خاموش می

و  .  8 همان.  8ج  خاموشی    د(.  نمودارهای  ري   در  اورکه 

می راستای  مشاهده  برای  مرئی  نور  اي   در   بلور  aشود 

g-aiBPرنس و سرخهای  ،  ميرايی  کمترين  زرد  و  نارنجی   ،

در    که  حالی  های آبی و بنفش بيشترين ميرايی را دارند دررنس

رنس  سرخرنس    bراستای   و  بنفش بيشترين  و  آبی  سبز،  های 

د را  ميرايی  راستای  هستندارا  کمترين  در   .a    و b  بلورg-iBP  ،

رنسسرخهای  رنس با  مقايسه  در  زرد  و  نارنجی  و  ،  آبی  های 

 بنفش ميرايی کمتری دارند.

)Imکميت نااوری ديگاار، رسااانندگی نااوری ) )


 


=
4

 )

الکتريااك بسااتگی دارد و است که به قسمت موهااومی تاااب  دی

هااای اشااغال شااده ون از حالاات ها را با جذب فوتگذار الکترون

نشاادة های اشغال  نوار ظرفيت در زير تراز فرمی به اولين حالت 

کند. گذار بين نواری از در بالای تراز فرمی بيان میرسانش  نوار  

شود که با گاااف نااواری براباار اساات. ار آستانه آغاز میيك مقد

شااود، ب مشاااهده ماای.  9الاا  و  .  9های  همان ور که در شکف

 eV  8 /0به ترتياا  صاافر و g-iBPو  g-aiBPستانه برای مقدار آ

است. کاهش و افاازايش رسااانندگی نااوری بااا  b و aدر راستای 

های جذب اساات. لبهدهندة  افزايش انرژی فوتون فرودی، نشان  

تقريباً رفتار نااوری يکسااانی دارنااد.   cهر دو ساختار در راستای  

انندگی است همچنااين رساا   eV  7جذب در اين راستا حدود    ةلب

، ناچيز بااوده و در هاار eV  9 /10های بيشتر از  نوری برای انرژی

هااايی از اناارژی فوتااون کااه شود. در گسترهسه راستا همگرا می

ناااچيز هسااتند مااوج  خاموشاای رسااانندگی نااوری و  ااري  

شااود. مااوج الکترومغناايس از داخف بلور به راحتی منتقااف ماای

 ی انااارژیهاااادر بازه g-aiBPالکترومغنااااايس در محااايط 

eV  5  -4  ،eV  5 /3-5 /2    نااور )نور سبز، آباای و باانفش از اياا

منتقااف  cو  bو  aبااه ترتياا  در راسااتاهای  eV 7-0( و مرئاای

 در بااازه هااای اناارژی g-iBPکااه در محاايط  حااالی شااود درمی

eV 8 /0 -0  وeV 5-4  در راسااااااتاهایa  وb  وeV 7-0  در

 يابد. موج کاملاً انتقال می cراستای  

با فاز  ميزان  دو  بر  فرودی  الکترومغناايس  امواج  -gزتابش 

BPشکف در  و  .  10های  ،  شده.  10ال   داده  نشان  است.    ب 

انرژی به  برای  بازتابش  ميزان  پلاسمونی،  انرژی  از  بيشتر  های 

که نور با انرژی کمتر از انرژی    يابد در حالیسرعت کاهش می

داردپلاسمون را  س    از  بازتاب  بيشترين  برای  ها،   .g-aiBP  ،

راستای   در  ق بش  با  مرئی  نور  از  aبازتابش  کمتر   درصد   20، 

در راستای    حالی  است  در  تقريباً  سرخنور    bکه  نارنجی   ،50  

زرد  درصد از    درصد  30،  کمتر  سبز  نور  بازتاب    درصد  20و 

 ، صفر است. با  bشوند. بازتابش نور آبی و بنفش در راستای می
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 .g-aiBPو  g-iBP ی برا یخاموش  ي )ج( و )د(  ر شکست،  ي )ال ( و )ب(  ر .8شکل 

 

الکتريااك قبف )بخش حقيقی تاب  دیهای  توجه به نتايج قسمت 

و   ساارخ، نااور  bتوان گفت در راسااتای  و رسانندگی نوری( می

جااذب و   درصااد  70جذب، نااور زرد    درصد  50نارنجی تقريباً  

 نفشکند. همچنااين نااور آباای و باا عبور می  درصد  80  نور سبز  

بااا   یدرصد انتقال از داخف ماده را دارنااد. تمااام نااور مرئاا   100

 g-iBPکند. برای نيز از داخف ماده عبور می  cراستای    ق بش در  

بازتاب   درصد  20، حدود  bو    a، نور مرئی با ق بش در راستای  

نيااز  g-iBPشود. فاز مابقی، جذب می  درصد  80کند و بيشتر  می

شاافاف   cر مرئی ق بيااده در راسااتای  در مقابف نو   g-aiBPمانند  

بوده و ميزان بازتاب و جذب آن صفر است. با در نظاار گاارفتن 

ر راستای عمااود باار ساا   که هر دو فاز برای نور ق بيده د  اين

هااای خورشاايدی توان در سلولنانولايه شفاف هستند از آنها می

شفاف  ااد بازتاااب اسااتفاده کاارد. بااا توجااه بااه   ةبه عنوان لاي

بازتابش انتخااابی   جذب/   ای نوری ناهمسانگرد و عبور/ هويژگی

، اياان ماااده g-BPموج الکترومغناايسی در دو بلور مورد م العه 

ای مناساا  در ساااخت ادوات نانوالکترونيااك به عنااوان گزينااه

 شود.نوری پيشنهاد می

 g-BPمحاسبات رسانش كوانتمی و نتایج آن برای  6

بهره با  کوانتمی  رسانش  از  گيرمحاسبات  محاسباتی بستة  ی 

WanT  اين  ]23[  است   شده  انجام در  ببستة  .  با  ه  محاسباتی 

لانداور  فرمولکارگيری   کف    ]24[بندی  توسط    دستگاهرسانش 

)ة  راب  )
e

G E,V T( E,V )
h

=
می  22 اين محاسبه  در  شود. 

)Tراب ه E,V فيشر  ( فرمول  از  و  است  عبور    لی   تاب  
r a

L C R CT( E,V ) Tr( G G )=    می aشود.  محاسبه 
CG    وr

CG 

  ةکه از معادل r ,a

C[ i H ]G ( ) I   − در حالت    = →0 
میه  ب هستند  آيند،دست  رسانا  پسروی  و  پيشرو  گرين   .تواب  

{ L,R }  خود به  وابستهیانرژکه  پسرو  و  پيشرو  است    های 
r a

{ L,R } { L,R } { L,R }( i( )) =  −ج رسانا فت ،   شدگی 

و    اب  چپ  می  راست الکترودهای  بيان  جريان  کندرا   . 

از   فرمول    دستگاه عبوری   بوتيکر   -لانداوربا 

( ) ( ) ( )b b L R
e

I V T( E,V ) f E f E dE
h

  = − − − 
ه  ب  2

 ،  سوييدهولتاژ  bVآيد که  دست می
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 . g-aiBPو )ب(   g-iBP)ال (   یبازتابش برا  ي  را ةسي مقا .10شکل    .g-aiBPو )ب(   g-iBP)ال (   یبرا  ینور یرسانندگ ةسي مقا .9ل شک

 

 
  یدر راستا اني جر یچگال ی)ج( و )د( نمودارها و  یبر حس  انرژ y یو راستا x یدر راستا یرسانش کوانتم  ی)ال ( و )ب( نمودارها .11شکل 

x یو راستا  y  یبرا سوييده بر حس  ولتاژ  g-iBP  وg-aiBP . 
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  BL,R

L,R ( E ) K T
f ( E )

e



−

− =

+

1

1
فرمی    توزي     تاب  

و  ديراک 
L

  (
R

  چپ الکترود  الکتروشيميايی  پتانسيف   )

-gرسانش کوانتمی  نتايج محاسبات  ،  11شکف    هستند.)راست(  

BP    برای انتقال الکترون در راستایx    )آرمچير(و y  )زيگزاگ(

می نشان  کوانتمی  را  رسانش  نمودار  به  توجه  با  ،  g-aiBPدهد. 

، نزديك تراز   yو  xکمترين مقدار رسانش برای هر دو راستای  

در   تراز  نق ة  فرمی  ااراف  در  رسانش  همچنين  است.  ديراک 

حايز اهميت  نکتة  .ست ا yکمتر از راستای  xای راستای فرمی بر

رسانش    آن رفتار  راستای    g- aiBPکه  دو  متفاوت   y و  xدر 

می نشان  را  ماده  اين  الکترونی  انتقال  ناهمسانگردی  که  -است 

ناهمسانگردی    -دهد. در نمودار جريان نيز رفتار اهمی و  ولتاژ 

از   عبوری  جريان  چگالی  می  g-aiBPدر  چگالی  مشاهده  شود. 

از   عبوری  راستای    PaiB-gجريان  x   (xدر 
x

I
J

b
از    (= کمتر 

y  (yراستای 
y

I
J

a
 است.   دست آمدهه ب (=

کوانتمی   رسانش  انتقال    g-iBPنمودار  همسانگردی  نشانگر 

رسانش در ااراف تراز    به عبارت ديگر  ؛ است الکترونی اين ماده  

مقدار رسانش . کمترين  يکسان است  y و  xفرمی برای راستای  

بالاتر   eV  9 /0  ة، صفر و تا محدود  yو  xبرای هر دو راستای  

ولتاژ    جريان   ةمشخصکه در    اور  هماناز تراز فرمی ادامه دارد.  

می ولتاژ  مشاهده  تا  بسيار    ،V  9 /0سوييدة  شود  جريان  مقدار 

ب که  است  صفر  نزديك  و  انرژی ناچيز  شکاف  وجود  دليف   ه 

eV  9 /0    ولتاژ از  پس  است.  آن  نواری  ساختار   سووييدة در 

V  9 /0   ولتاژ  -رفتار اهمی و همسانگردی در مشخصه جريان 

g-iBP  شود. چگالی جريان عبوری از  شاهده میمg-iBP   در هر

  کمتر است. g- aiBPدو راستا از چگالی جريان 

 

 گیرینتیجه .7
های مکانيکی، نوری و انتقااال الکتروناای در اين پژوهش ويژگی

گونااه بااا فازهای همسانگرد و ناهمسانگرد از بوروفسفين گرافين

محاساابات ابتاادا بااه ساااکن تااابعی چگااالی و  نظريااة  استفاده از  

فاااز ناهمسااانگرد دهااد اساات. نتااايج نشااان ماای بررساای شااده

رسااانا   مهني  ،همسانگردفاز  و    و  فلزشبه  گونه،نيفگرا  نيبوروفسف

فاز   انسيمدول  بيشترين    است.الکترون ولت    0/ 9  یبا گاف انرژ

باارای فاااز و  147/ 9مقاادار  گاازاگيز یدر راسااتاناهمسااانگرد 

است.   دست آمدهه  ب  142/ 4مقدار    ريآرمچهمسانگرد در راستای  

در فاااز ن نسبت پواسو در فاز همسانگرد بيشتر از نسبت پواسون  

با اسااتفاده از تقرياا  فاااز .  است برای هر دو راستا    همسانگردنا

های نوری اين دو ساختار ماننااد اياا  اتاالاف تصادفی، ويژگی

خاموشی، رسااانندگی نااوری و انرژی،  ري  شکست،  ري   

 یحجماا   هااایپلاساامون  یانرژاند.   ري  بازتابش بررسی شده

 یدر راسااتا  ولاات   نالکترو  2/ 24و    8/ 88فاز ناهمسانگرد     یبرا

فاااز  یو باارا گاازاگيز یالکترون ولت در راستا 9/ 01  و  ريآرمچ

ه الکتاارون ولاات در هاار دو راسااتا باا   9/ 12و    3/ 38همسانگرد،  

 ق بيااده  مرئاای  نور  مقابف  در  g-BP  فازهر دو  .  است   دست آمده

 ه عبااور/ باا   توجااه  بااا.  هستند  شفاف  عمود بر نانولايه  راستای  در

در دو بلور مورد   یسيالکترومغنااموج    ینشيبازتابش گز  جذب/ 

مناساا  در ساااخت ادوات   اینااهيماده به عنوان گز  نيم العه، ا

 انتقااال هااایويژگی در .شااودیماا  شاانهاديپ نيك نورینانوالکترو

 ةمشخص در همسانگردی و اهمی  رفتار  همسانگرد،  فاز  الکترونی

 مشاااهده  ولاات   0/ 9  آسااتانه  سااوييده  ولتاژ  از  پس  ولتاژ  -جريان

چگالی جريان عبوری از فاز همسانگرد در هر دو راستا .  شودمی

ساارعت همچنااين  از چگالی جريان فاز ناهمسانگرد کمتر است.  

 نيبااار فاااز ناهمسااانگرد بوروفسااف هااایحامااف یبااالا یفرماا 

(/ m s 57 05 هاااای انتقاااال ، ناهمساااانگردی در ويژگی(10

 نياا اسااتفاده از ا  ت ياا قابلالکترونی آن و رفتار اهمی هر دو فاااز،  

 .سازدیفراهم م  یکيماده را در ادوات نانوالکترون
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