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  خلاصه

کد از با استفاده  گرافن/فسفرین آبیاي دو لایهتک لایه فسفرین آبی و ، خواص ساختاري و الکترونی این پژوهشدر 
 بیش بیتقر از یهمبستگ -یتبادل براي تابعی. ه استدشبررسی محاسباتی سایستا و بر اساس نظریه تابعی چگالی 

و  فسفرین آبیدهد که میزان خمیدگی صفحه هاي هندسی نشان مینتایج بررسی ویژگی .ده استیگرداستفاده  افتهی میتعم
دهد فسفرین آبی رفتار نیمرسانا از خود نشان می. یکسان استدو لایه  تک لایه و در حالت فسفر -فسفر طول پیوندهاي 

  .داردرفتار فلزي  گرافن/اما دولایه فسفرین آبی
 

  .نظریه تابعی چگالی ،دو لایه ،گرافن ،آبیفسفرین : کلمات کلیدي
 
 
  مقدمه   .1

بر خلاف گرافن  نیفسفر. ندیگویم نیکرد که به آن فسفر هیته یتک اتم هیلا  کیتوان مانند گرافن به صورت  یفسفر را م
 فسفرین سیاه سیاه، فسفر از لایه تک یک . [1]عمل کند نیمرسانا کیتواند مانند  یمداراي گاف نواري غیرصفر است و 

 نواري گاف داراي فسفرین گرافن، خلاف بر زیر باشد گرافن براي جدي رقیبی فسفرین که شده بینی پیش .شود می نامیده
ناهمسانگرد در حال  حاملها و ساختار بالاي پذیري تنظیم، تحرك قابل نواري فسفرین سیاه به دلیل داشتن گاف .است

  .  [2]رده استحاضر توجه زیادي را به خود معطوف ک
آن به  هیسلول اول. باشد داریپا اهیس نیشده مانند فسفر ینیب شیاز فسفر است که پ هیآلوتروپ تک لایک  یآب نیفسفر

بدست آمده طبق محاسبات اصول  يگاف نوار. ساختار آن همسانگرد است اهیس نیشکل هگزاگونال است و برخلاف فسفر
 يها ياستفاده در باتر يبرا ییبالا لیپتانس نید که فسفرنده یم شده نشان ممطالعات انجا. ]3[ستا eV 2حدود  هیاول
 نیدر فسفر میپخش سد يلازم برا يفعالساز يدهد که انرژ ینشان م محققان جینتا یبررس. دارد ونی میو سد ونی میتیل

رود که  یکم انتظار م يفعالساز يبزرگ و انرژ یداشتن مساحت سطح لیبه دل. است سنیلیو س MoS2کمتر از گرافن، 
- این مقاله به مقایسه ویژگی در فسفرینبا توجه به اهمیت و کاربردهاي زیاد  . [4]ها کاربرد داشته باشد يدر باتر نیفسفر

  .گرافن پرداخته شده است/فسفرین آبیاي لایهدو  تک لایه فسفرین آبی و هاي ساختاري و الکترونی
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 روش محاسبات  .2

 هیتوسط محاسبات نظر گرافن/دو لایه فسفرین آبیتک لایه فسفرین آبی و  لکترونیاخواص  یبررسري و هاي ساختاواهلش
انجام شده  دهیگزیجا یاتم يهاتالیاورب یخط بیبر اساس روش ترک  سایستا یو به کمک بسته محاسبات یچگال یتابع

 بیتقر الکترون از –برهمکنش الکترون  یتبادل – یهمبستگ یتابع هاي انجام شده جهت توصیف سازيدر شبیه. است
  ] .6-5[است دهش استفاده  GGA-PBE افتهی میتعم شیب

 برابر آبیتک لایه فسفرین  يبرا k نهیتعداد نقاط به .دیگرد ستفادهروش مونخورست پک ا از لوئنیمنطقه بربراي توصیف 
در  Ry 100و  Ry 200 به ترتیب برابر نهیطع بهق يو انرژ  1×12×12گرافن برابر/و براي دو لایه فسفرین آبی 15×15×1

 به اندازه کافی بزرگخلأ  هیلا کیمجاور  ياز برهم کنش با ساختارها يریجلوگ يبرا. محاسبات مورد استفاده قرار گرفت
هاي شبکه ثابت .است eV/ Ǻ 0.01 کمتر از ي وارد بر هر اتمروین ساختاري پس از واهلش هاي. نظر گرفته شده است رد

. رسم شده است) 2(و ) 1(هاي گرافن به ترتیب در شکل/فسفرین آبیاي لایهدو و  فسفرین آبیلایه بهینه شده براي تک
  :عبارتند از فسفرین آبیلایه هاي شبکه بهینه تکها مشخص است ثابتهمان طور که در این شکل

a1=3/23Å, a2=1/665Å, a2y=2/783Å 
  :گرافن برابر مقادیر زیر هستند/رین آبیفسفاي لایهدو هاي شبکه و ثابت

a1=2/5Å, a2x=1/23Å, a2y=9/84Å 
 
 

  
.لایه فسفرین آبیهاي شبکه تکسازي ثابتبهینه). 1(شکل   

 
 
 

 
.گرافن/فسفرین آبی ايلایههاي شبکه دوسازي ثابتبهینه). 2(شکل   
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  نتایج و بحث. 3
  تک لایه فسفرین آبی. 1.3
بررسی . نشان داده شده است )3(در شکل از نماي بالا و جانبی پس از واهلش  فسفرین آبیلایه تک هندسی ساختار     

طول  و 1/2Åبرابر  خمیدگی ساختارمقدار  .اي داردصفحهساختار شبه فسفرین آبیدهد که ساختار واهلش یافته نشان می
هاي دیگران نتایج بررسی خواص ساختاري در توافق با گزارش .بدست آمده است Å2.27فسفر  –پیوندهاي فسفر 

  .[3]است
  

  
  .پس از واهلش فسفرین آبیلایه ساختار هندسی تک). 3(شکل 

  
. اندرسم شده) 4(محاسبه گردید که در شکل  فسفرین آبیلایه هاي کل تکدر مرحله بعدي، ساختار نواري و چگالی حالت

فسفرین آبی رفتار نیمرسانایی همان طور که در این شکل مشخص است . اده شده استانرژي فرمی در نقطه صفر قرار د
  .[3]مطابقت دارد  ژوهشگرانکه با نتایج سایر پدارد  1/9eVدارد و گاف نواري غیرمستقیمی برابر 

  
  

  
  .فسفرین آبیلایه هاي کل تکچگالی حالت) ب(ساختار نواري و ) الف). (4(شکل 
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  گرافن/سفرین آبیفاي دولایه. 2.3
در نظر ) فسفراتم  6اتم کربن و  8( اتم  14گرافن یک ابرسلول متشکل از /فسفرین آبیاي لایهدو سازي به منظور شبیه

و نماي جانبی ) الف(از نماي بالا ) 5(در شکل گرافن پس از واهلش /فسفرین آبیاي لایهدو هندسی ساختار. گرفته شد
در این  فسفرین آبیصفحه خمیدگی مقدار دهد که ی ساختار واهلش یافته نشان میبررس. نشان داده شده است )ب(

 –طول پیوند کربن  .نیز تغییري نکرده است فسفر -فسفر طول پیوندهاي  .هیچ تفاوتی نداردتک لایه  با حالت ساختار
  .است 1.42Åکربن در صفحه گرافن برابر 

  

  
از نماي ) ب(از نماي بالا و ) الف(گرافن پس از واهلش /آبیفسفرین ساختار هندسی دو لایه اي ). 5(شکل 

  .جانبی
  
  

انرژي فرمی در نقطه صفر . اندرسم شده) 6(گرافن در شکل /فسفرین آبیاي لایهدو هاي کل ساختار نواري و چگالی حالت
-لزي از خود نشان میگرافن رفتار ف/فسفرین آبیاي لایهدو مشخص است  شکلاین همان طور که در . انتخاب شده است

  .دهد
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  .گرافن/ فسفرین آبی ايساختار نواري و چگالی حالت هاي کل دو لایه). 6(شکل 

  
  مقایسه انرژي کل. 3.3

همان طور که در . اندمقایسه شدهگرافن /فسفرین آبیاي دو لایه فسفرین آبی وانرژي کل تک لایه ) 1(در جدول شماره 
  .تر است بنابراین این ساختار پایدارتر استگرافن منفی/فسفرین آبیاي یهلادو  انرژي کل ،جدول مشخص است

  
  .گرافن/فسفرین آبیاي دو لایهانرژي کل تک لایه فسفرین آبی و  .)1(جدول 

  نوع ساختار  انرژي کل
-417/06 eV   فسفرین آبیتک لایه  

-2548/21 eV   گرافن/فسفرین آبیدو لایه  
  

  

 گیرينتیجه  .4

 هیچارچوب نظر درکد محاسباتی سایستا با استفاده از  گرافن/فسفرین آبیلایه دوتک لایه فسفرین آبی و  ،حقیقت نیدر ا
دهند که نتایج بدست آمده نشان می .ه استگرفت قرار یبررس مورد افتهی میتعم شیب بیو با استفاده از تقر یچگال یتابع

 فسفر-فسفرین آبی و طول پیوندهاي فسفرمیزان خمیدگی  .اي داردصفحهساختار شبهدر هردو ترکیب  فسفرین آبی صفحه
تک لایه فسفرین آبی رفتار د که ندهها نشان میبررسی ساختار نواري و چگالی حالت. استمشابه حالت تک لایه آن 

گرافن /فسفرین آبیاي لایهدو انرژي کل . دداررفتار فلزي  گرافن/فسفرین آبی دو لایهنیمرسانایی از خود نشانمی دهد اما 
  .گرافن پایداري بیشتري دارد/فسفرین آبیاي لایهدو  بنابراین ،است فسفرین آبیتر از انرژي کل تک لایه منفی
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