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 ( 1401 /24/10  :؛ دريافت نسخة نهايی   27/09/1401   :)دريافت مقاله

 ده:یچک
جا تابع ی اين ساامانه در حواور تهیساازی شادهبرای سااتتار سااده  ،شاود. ساپ ابتدا سااتتار يك نانونوار فسافرين دوهيه مفرفی می  پژوهش،در اين 

دددی   ةشاود. در میاسا شاود و نتاي  تیليلی با رو  دددی مقايساه میای که منشا  توپولویيك دارد به شاکت تیليلی بررسای میموج جايگزيده
شاود. در آتر برای فسافرين دوهيه، با لیاک کردن پارامترهای بيشاتر، تابع اساتفاده می ربوتيک  -( از رهيافت هندائرLDOSچگالی احتمال جايگزيده )

 جا به رو  دددی گزار  شده است.موج و انریی حالت جايگزيده در حوور تهی
 جافسفرين دوهيه ، حالت جايگزيده ، تهی های كلیدی:واژه
 

 مقدمه.  1

تك ساتتارهای  مانند امروزه  مختلف  مواد  با  چندهيه  و  هيه 

شود که  ها ساتته میکربن و سيلي  و فسفر و ... در آزمايشگاه

مادهمفروف اولين  و  ساتترين  که  گرافين  تای   ، .  است ه شده 

، يك ساتتار تك هنهگرافين  با ساتتار  کربن  از  زن وری  هيه 

است که امروزه يکی از پرکاربردترين مواد مصنودی است که  

در آزمايشگاه ساتته شده است . پ  از گرافين ، تلا  برای 

هيه با هيه منجر به ساتت مواد تكبفدی تكساتت مواد دو

هنه اتمساتتار  با  به دنوان  زن وری  که  کربن شد  از  هايی غير 

 [. 2و  1توان به سيليسن ، فسفرين و بروفن اشاره کرد ] نمونه می

ولی دو   است زن وری  ساتتار فسفرين مانند ساتتار گرافين هنه 

اين ساتتار مسطح نيست و    - 1تفاوت اساسی با گرافين دارد :  

 
1. Lifshitz 

2. Winding number 

ضلفی آن منتظم نيست و ساتتار شش -2.  داردتوردگی چين

برهم جملات  در  )ناهمسانگردی(  تفاوت  بادث  کنش  همين 

 شود.  می

فاز   گذار  به  منجر  که  است  زياد  قدری  به  ناهمسانگردی  اين 

شود و در نتيجه اين ساتتار گاف در اين ساتتار می  1ليفشيتز

 . داردای انریی در حالت کپه

 [ مرجع  با  3در  فسفرين  نانونوار  يك  که  است  شده  اث ات   ]

انریی ش ه يكل ه نوار  در های زيگزاگ يك  بفدی جايگزيده 

میافظت    2چرتش که توسط ثابت توپولویيك ددد    داردها  ل ه

اين حالت می ل هشود. وجود  در  ای ش ه يكهای    ة ناحيبفدی 

گاف توجهات زيادی را به تود مفطوف کرده است. تواص  

حالت  اين  ل هترابردی  سامانههای  ساتت  برای  های  ای 

 . [ 5و  4ترموالکتريك مورد توجه قرار گرفته است ] 
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هنه حالت ساتتارهای  داشتن  بر  دلاوه  ل هزن وری  ای،  های 

[  1]   ةمقال. در  ددارنجا نيز  های جايگزيده در اطراف تهیحالت 

يك نوار ناتالصی در فسفرين   ،جاای از تهیبا استفاده از زنجيره

ايجاد شده است که در ساتت ساتتارهای ترموالکتريك از آن  

  2استفاده شده است . اتيراٌ ساتت فسفرين دوهيه در مقاهت ] 

 [ گزار  شده است. 6و 

های جايگزيده در  با توجه به کاربردها و اهميت نظری حالت 

تهی تفميم  حوور  حالت   ةمیاس جا،  فسفرين  اين  برای  ها 

می ساتتار  دوهيه  ابتدا  ادامه،  در  باشد.  توجه  جالب  تواند 

می مفرفی  آن  هاميلتونی  و  دوهيه  برای  فسفرين  سپ   شود. 

های  تیليلی حالت   ةمیاس فسفرين دوهيه    ةشدساتتار ساده  

می درستی  جايگزيده صورت  بررسی  برای  نهايت  در  و  گيرد 

کردن   لیاک  همچنين  و  تیليلی  جملات    ةبقيمیاس ات 

، همين میاس ات به شکت دددی بررسی می شود.   هاميلتونی 

 گيرد. انجام می 1بوتيکر  -میاس ات دددی به رو  هندائر

 ساختار فسفرین دولایه  .2

تك فسفرين  هنه  هيه،ساتتار  ساتتار  که  يك  است  زن وری 

چين يك  و  نيست  مسطح  گرافين  ساتتار  توردگی  برتلاف 

اين   دارد.   که  است  نیوی  به  دوهيه  فسفرين  ساتتار 

قرار میتوردگیچين يکديگر  داتت  از طرحوارهگيرند.  ها    ای 

نشان داده شده است   1فسفرين دوهيه از باه و پايين در شکت 

 [6-8 .] 

توان از مدل بستگی  در بررسی ساتتارها برای انریی فرمی می

قوی استفاده کرد. ساتتار بستگی قوی متناظر با فسفرين دوهيه  

نشان داده شده است . مقدار دددی جملات بستگی    1در شکت  

 [.  8لیاک شده است ]  1قوی در جدول 

به طور مفصت در   سامانهای و ساتتار نواری اين های ل هحالت 

به بررسی    مند[  بررسی شده است و توانندگان دلاق9مقاله ] 

 توانند به اين مرجع مراجفه کنند. تر میدقيق

 

توان هاميلتونی را به می   1و همچنين جدول    1با توجه به شکت  

 شکت زير نوشت: 

 
1 Landauer-Buttiker 

2. Hopping 
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,𝐶 ̂_(𝑖که در اين رابطه دملگرهای   𝑗)^(𝐴(𝐵))    دمگرهای فنا ،

. بايد توجه داشت که در  ندهستA   (B  )برای اتم    jو     iدر مکان  

  دارد زن وری چون ساتتار سلول واحد دو اتم ساتتارهای  هنه 

ها از يك جن  هستند ( ، بنابراين برای برچسب  ) گرچه اتم

اتم ا  نهآزدن   نوع  از  می   Bو  Aهای  اين استفاده  در  کنيم. 

 شود. برای هر هيه دو نوع اتم لیاک می ،هاميلتونی نيز

های باشند ، آنگاه اتم  Aهای نوع اول از نوع  اگر اتم  2در شکت  

 باشند.می Bرديف دوم در همان زيگزاگ نوع  

پر   ، هاميلتونی  اين  ش که  2های در  با  درون  ^tای  و   ∥

^tای با  های بين ش کهپر   . شده است نشان داده  ⊥

قراردادی است.    کاملاً  Bو  Aهزم به ذکر است که نامگذاری نوع  

حالت  که  است  دلت  اين  به  نامگذاری  اين  به  ما  های  ت کيد 

اتم روی  نوع  جايگزيده  اتم  Bهای  روی  يا  نوع  و     Aهای 

 کنيم. له در بخش بفدی استفاده میئغيرصفرند که ما از اين مس 

 

 تحلیلی حالت جایگزیده  ۀمحاسب  .3

و رساايدن به نتاي     مساائلهسااازی  ما در اين بخش برای ساااده

سااازی  را ساااده 1ت تیليلی قابت ارائه، هاميلتونی متناظر شااک

 2tای )ترين پر  درون هياهکنيم. باه د اارتی در ابتادا بزرگمی

گيريم.  ( را در نظر می11tای )ترين پر  بين هياه( و بزرگ1tو  

آورده  2ت  شاود در شاکای که در اين بخش بررسای میمسائله

شاده اسات که در آن يك نانونوار فسافرين دوهيه رسام شاده 

باه کنده شاده اسات   ةهای هياسات. مطابق  شاکت يکی از اتم

  ،1tپر    ةبا دلامت × مشاااخد شاااده و تنها ساااه جمل که
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 [. 8]د اننشان داده شده 1ای فسفرين دوهيه که در شکت  هيهپارامتر پر  بين  5ای و هيهپارامتر پر  درون  10  .1جدول 
d_i (𝐴°) t_i^ ⊥ i d_i (A°) t_i^ ∥ i d_i (A°) t_i^ ∥ i 

60/3 524/0 11 23/4 186/0 6 22/2 486/1 - 1 

81/3 180/0 12 37/4 063/0 - 7 24/2 729/3 2 

05/5 123/0 - 13 18/5 101/0 8 31/3 252/0 - 3 

08/5 168/0 - 14 37/5 042/0 - 9 34/3 071/0 - 4 

44/5 005/0 15 49/5 073/0 10 47/3 019/0 5 

 
بين  5(  الف)   .1شکل   پر   و  هيهپارامتر  پر     10ای  پارامتر 
باه هيه درون ديد  از  دوهيه  فسفرين  بلوری  ساتتار  در   ای 
 . [8( ساتتار بلوری فسفرين دوهيه از ديد جان ی  ]ب)

 
 .جانانونوار در حوور تهی  لةمسئ ای ازطرحواره .2شکل  

 
1. Su-Schrieffer-Heeger 

2t    11 وt  ساده    ةسامانم شده است. حالت جايگزيده در اين  رس

 توان با در نظر گرفتن شرايط زير به دست آورد: میشده را 

(2 ) ,LocB  =0 

(3 ) ,ˆ
LocH  =0 

تابع موج حالت تفميم  از  های جايگزيده برای  اين دو شرط 

[ به طور 10]  ة مقال هيه به دست آمده است که در  فسفرين تك 

( و 2های ) کامت در مورد آن بیث شده است. در واقع شرط 

هايی . به طور کلی برای سامانه ند هست  H-S-S1( تفميم مدل  3) 

 جديد  حالت  يك  که   باشد  قرار   اگر  ، دارند  ذره  -که تقارن حفره 

 آن  انریی   بايد   اوهً   شود،   ايجاد   آن   در   ناتالصی  وجود   از   ناشی 

 داده  نشان   انریی،   بودن   صفر   به   توجه   با   ثانياً   و   باشد   صفر   دقيقاً 

يرفوا، تابع موج صفر باشد تا ز   يك   در  بايد   لزوماً   که   شود می 

مورد  تومين  شرط  شرط  دو  اين  وجود  شود.  برآورده  نظر 

برهم می  از  جايگزيده  حالت  که  حالتکند  کپهنهی  ای های 

 شود.ریی در سامانه تلق می ن و يك حالت جديد ا  نيست

زن وری بودن  با توجه به هنه   ، ( 2بايد توجه داشت که در شرط ) 

  2تقسيم کرد که در شکت    Bو    A  ة دست ها را به دو  ساتتار بايد اتم 

است،    Bجا در زيرفوای  مشخد شده است . به دليت اين که تهی 

غير صفر باشد. با توجه به    Aتابع موج متناظر بايد در زيرفوای  

های شماره دار در شکت  توان نشان داد که تنها اتم اين دو شرط می 

 .  دارند تابع موج غيرصفر    2

 :گيريممیاس ات تابع موج را به شکت زير در نظر می  ةادامبرای  

 

, ( )Loc i i i

i

i A A = + 1 2 4 
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†در اين مفادله 

( ) ( ) ii AA C=1 2 1 2 و 0
( )iA1   ةدر هي   Aاتم نوع   2

 ( آمده است. 2آن در شکت )   ة است که شمار باهيی )پايينی(  

)تطوط آبی( نشان    11tهمچنين     Aهای نوع  در اين شکت، اتم

نقطه  است.  شده  ناحيهچينداده  رنگ  زرد  نشان  های  را  ای 

 شود. دهد که تابع موج جايگزيده در آن غيرصفر میمی

به   توجه  به سادگی می4)  ةمفادلبا  برای  (  را  زير  روابط  توان 

 حالت جايگزيده به دست آورد: 

(5 ) ,
t

t a t a a a
t

+ = → = − 1
1 1 2 2 2 1

2

0 

(6 ) ,
t

t a t a a a
t

+ = → = − 1
1 1 2 3 3 1

2

0 

نيز می  ةهيمفادهت رديف بفدی در   توان به طريق  باهيی را 

(  5)  هایمفادلهپايينی با توجه به    ةهيمشابه به دست آورد. برای  

 شود که: نشان داده می 2و شکت  (6و )

(7 ) ,
t

t t
t

   + = → = 11
1 1 2 11 1 1

2

0 

(8 ) ( ) ,
t

t t
t

    + + = → = 11
2 1 2 3 11 2 1

2

2
0 

(9 ) ,
t

t t
t

   + = → = 11
3 1 3 11 3 1

2

0 

⋮ 
شتی به  گتوان به شکت بازمیهای بفدی را نيز  دهت رديففام

نيز با استفاده از شرط بهنجار     𝛼_1دست آورد . سه ضريب  

مهم آن است که تابع موج به دست آمده  ةنکتشود. میاس ه می

به  4 ةشمارهای کاملاً جايگزيده است و از تابع موج در رديف 

  nتوان صرفنظر کرد. به د ارتی برای رديف  بفد به سادگی می

 توان نشان داد که: ام می
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n
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های بفد نيز به  های رديف توان تابع موج را برای تمام اتم بنابراين می 

نشان داده شده است ،    2گونه که در شکت  دست آورد. ال ته همان 

چين مشخد شده  میدود که توسط نقطه   ة ناحي تابع موج در يك  

 
1. Lead 

2. Local Density Of States 

است ، غيرصفر است. بنابراين ، تابع موج را با اضافه کردن شرط  

 توان به شکت دقيق میاس ه کرد. می   α_1بهنجار  برای تفيين  

  ة هي مهم ديگر آن است که تابع موج جايگزيده در هر دو    ة نکت 

دهيم که  شود. در بخش بفدی نشان می باهيی و پايينی غيرصفر می 

کند. همچنين با اضافه کردن  میاس ات دددی، نتاي  را ت ييد می 

 شود. جا می ه صفر انریی جاب   ة ديگر جملات پر  هاميلتونی، نقط 

 محاسبات عددی  .  4

انجام میاس ات دددی برای   از  ، می1شکت    ةمسئلبرای  توان 

  تمام   برای  کلی  بندیفرمول  يك  که  بوتيکر  –رهيافت هندائر  

  رهيافت  اين  در.  کرد  استفاده  است،  بفدیيك  ش ه   هایهاميلتونی

  ة سامانچپ و هدايتگر راست و     1هدايتگر   ةناحي  سه  به  را  سامانه

توانيم کنيم و با استفاده از رو  بازگشتی میمرکزی تقسيم می

[. تابع  1مرکزی را با دقت باهيی میاس ه کنيم ]   ةناحيتابع گرين  

 شود: کوانتومی به صورت زير تفريف می  ةسامانگرين برای هر  

(12 ) ( ) ˆˆ ˆ ˆ ,EH EI G I− = 

توان اطلادات مفيدی به دست آورد. به دنوان  از تابع گرين ، می

 توان ترابرد سامانه را حساب کرد. می 2مثال در شکت 

 ال ته با توجه به تفريف تابع گرين داريم:

(13 ) 
( )

ˆ
ˆ ,

ˆ ˆE

I
G

H E Iio+
=

− +
 

^i𝑜که در مخرج اين رابطه،   برای به دست آوردن تابع گرين    +

توان نشان داد  ت تيری، اضافه شده است . با توجه به اين رابطه، می 

 : آيد زير به دست می   ة رابط های جايگزيده از  که چگالی حالت 

( ) ˆ
i EE Im i G i =  

( ) ( ),,EIm G i i= 14  

)باه    ةرابطدر   ),EG i i  مرکزی با انریی    ةناحيابع گرين  تE    و

)و   jو  iمکان   )i E   چگالی حالت( های جايگزيدهLDOS)2 

 .  بر حسب انریی است 

  که حالت( و با توجه به اين4)  ةمفادلبا توجه به شکت تابع موج  

تهی اطراف  تكجايگزيده  يك  به    استحالت  جا  ربطی  که 

 ای ندارد و به د ارتی چگالی حالت انریی آن به  های کپهحالت 
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های  های جايگزيده بر حساب انریی برای اتم چگالی حالت  . 3شککل  

تامو  اسات.    t4در شارايطی که پر    2مشاخد شاده در شاکت 

الف( )   : اسااات باه شااارر زير    LDOSنتااي  داددی  
2

ب(  ) ،   1

, 
2 2

2 2پ( )   ، 3

,ت( )   و  2 1

2

2

نسا ت ارتفاع ، 2

برابر  ب  به ارتفاع شکت شکت الف 
t
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2

1
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 است.  
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وشان اسات .  ر 𝑡4در شارايطی که پر   2مشاخد شاده در شاکت  

الف()  :اساااتباه شااارر زير    LDOSنتااي  داددی  
2

ب( )  ، 1

, 
2 2

2 2پ(  )  و 3

به ارتفاع الف  نس ت ارتفاع شکت  ،  2

برابر ب  شکت
t

t

 
 
 

2

1

2

 .است  

                  

)است، بنابراين انتظار داريم که  δ (E)  صورت   )i E    حاصله

 کند:زير پيروی  ةبا نتاي  دددی از رابط

(15 ) ( ) ( ) ,iA iE E  =
1

2 

(16      )                ( ) ( ) ,iA iE E  =
2

2
 

میاس ات دددی  ،  t11و  t1، t2   روشن کردن جملات پر با

دهد که در انریی نشان می  3دهد. شکت  را نتيجه می  2شکت  

صفر  
i  ها  که نس ت ارتفاع قله  داردتيز به ارتفاع زياد    ة ك قلي

با نس ت  
iو  i  (9( تا )5)ی  هار مفادلههای به دست آمده د 

 .  منط ق است 

)شود تابع  ديده می  3همانگونه که در شکت   )i E  ك تابع تيز ي

 .  است  همان تابع دلتای ديراک است که تقري اٌ

مفادل  به  توجه  به  ( 13)  ة با  گرين  تابع  کلی   صورت تفريف 

ˆ lim
i iE E

i

i

G E
E E i

 

→
=

− + 


0
است که

iE   های حالت ه  ويژ

  انریی 
iE   دددی است میاس ات  انجام  در   .  نظر  410− در 

شود.  به ی باه لیاک نمی شود و حالت حدی مفادله گرفته می 

)( تابع3همين دليت در شکت )   )i E شدگی جزئی دارد. يك پهن 

قله ارتفاع  که  داشت  توجه  بايد  با  ال ته  آمده،  دست  به  های 

مفادهت  نس ت  )5)های  تا  باشد  ( 9(  داشته  مطابقت    . بايد 

شکتهمان از  که  )گونه  میت  -الف  3های  ديده  شود،  ( 

 شود. های ذکرشده دقيقاً برآورده مینس ت 

را   4t  ةجملاثرات ديگر جملات پر  ،  ةمیاس در ادامه برای 

می روشن  اثر  نيز  دو  هاميلتونی،  ديگر  جملات  وجود  کنيم. 

[ اث ات شده است که  9]   ةمقالتواند داشته باشد. در  مختلف می

کند  ( تابع موج را دوض می1بسياری از جملات هاميلتونی )

شرط جايگزيده  حالت  برای  ˆولی 
LocH  تغيير   0= را 

....... روشن    و  12tو    3tدهد. به د ارتی برای جملاتی مانند    نمی

پيچيده را  موج  تابع  شکت  تنها  آنها  میشدن  انریی تر  و  کند 

  ة مقالماند ولی برط ق  حالت جايگزيده همچنان در صفر باقی می

دهد. به همين  انریی حالت جايگزيده را تغيير می   t4  ةجمل[  3] 

 کنيم. را روشن می ةجملدليت در ادامه ما تنها  

اتم تابع چگالی  دوباره  اين جمله،  افزودن  اطراف  با  در  را  ها 

نتاي  شکت   به  رسيديم. مطابق    4ناتالصی میاس ه کرديم که 

يك تابع موج جايگزيده  داريم که تفاوت آن در اين   4شکت  
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است که انریی حالت جايگزيده ديگر برابر صفر نيست و به  

   ةانداز / eVE =0 ديگر هجاب 1 د ارت  به  است.  شده  جا 

انریی حالت    جايیجابهاضافه کردن جملات جديد تنها بادث  

شود. به د ارتی وجود جملات ديگر هاميلتونی از  جايگزيده می

لیاک کمی ممکن است که شکت تابع موج جايگزيده را تغيير  

دهد که دددی نشان می  ةنتيجولی  ؛داده و انریی را دوض کند

از لیاک کيفی اوهً تابع موج جايگزيده وجود دارد، ثانياً فقط  

 گيرد.  در انریی صورت می جايیجابهيك 

اين حالت  های جايگزيده، برای بررسی کاربردهای  استفاده از 

اتم مانند  بررسی  های تكاحتمالی  ترازه و دوترازه و همچنين 

 نوارهای ناتالصی جالب توجه است. 

 گیریبندی و نتیجهجمع. 5

های  ما در اين مقاله نشان داديم که يك فسفرين دوهيه حالت 

تهی اطراف  در  ظاهر    داردجا  جايگزيده  انریی  گاف  در  که 

شوند. با کمك میاس ات دددی، دلاوه بر اث ات وجود اين  می

انریی حالت  و  داديم  قرار  بررسی  مورد  را  تیليلی  نتاي   ها، 

 حالت جايگزيده را میاس ه کرديم.

پيچيدهبررسی حالت  مانند تهیهای  از يك  تر  بيش  با  جاهايی 

ای که منجر به نوار ناتالصی  جاهای دورهاتم و همچنين تهی

 . ويسندگان مقاله در دست بررسی است شود توسط نمی
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