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 چکیده

سپس با  آن مطالعه گردید. گرافنی شبه بعدی بورفسفاید، ساختارِ سه ساختار از بررسی چگالی، پس تابعی ینظریه یپایه بر پژوهشاین  در       

بعدی، یک گاف  سه داین محاسبات برای بورفسفای. ندشدمحاسبه  ، برخی ویژگیهای الكتریكی و اپتیكی آنسیلیسم هایاتم جذب سطحی

اش که یک ساختار دوبعدی لانه زنبوری  گرافنی نواری غیر مستقیم )بسیار نزدیک به گزارشهای ثبت شده( بدست آوردند اما برای ساختارِ شبه

در برابر  والكترون ولتی را پیش بینی می نماید که در برابر نور مرئی با قطبش عمودی بسیار شفاف  9024/0است یک گاف نواری مستقیم  

یک گزینه ی خوب برای قطعات میكرو به عنوان بطور گزینشی توانائی عبور، جذب و  بازتاب دارد. این ویژگیها می توانند آنرا  قطبش موازی

بر  اشسته برج ، با اضافه کردن سیلیسیوم بر روی ساختارِ شبه گرافنی بورفسفاید، تاثیراتنوبعنوان یک کار  د.ننمایمعرفی و نانوالكترونیكی 

که صفر شدن گاف نواری )شبه فلز شدن ماده( یكی از پیامدهایش بود. با صفر شدن گاف نواری  بررسی شدگاف نواری و چگالی حالات 

برای جذب سطحی سیلیسم دراین ساختار چهارجایگاه ویژه وجود دارد  .دهد ویژگیهای برجسته نشان گرافن همچون ساختار انتظار می رود این

 ارترین حالت هنگامی رخ می دهد که سیلیسم بر روی بور قرار گیرد. که پاید
 

 
 

 چگالی، سیلیسم، جذب سطحی، ساختار نواری تابعی یبور فسفاید، شبه گرافنی، نظریه : واژه های کلیدی
 

 

 . مقدمه1

و گسترشِ  بهره وری افزایش یراب پژوهشهای بسیاری زمینه ساز بورفسفاید جمله ، ازIII-Vرساناهاینیم شمارپر کاربردهای    

 بی همتای بلوری ساختار از الگوبرداری . در یكی از نوین ترین زمینه های این پژوهشها، پژوهشگران با]3-1[شده است آنها کارایی
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 با نگراف ].5و 4[سازی ساختارهای نیمرسانای دیگر هستند که آنها را شبه گرافنی می نامندو همانند سازیشبیه پیدر گرافن،

سنتز گردید که جایزه ی نوبل فیزیک را برای پدیدآورندگانش به ارمغان  2004در سال  یكتایش و شگفت انگیز هایویژگی

این ویژگیهای بی همتای گرافن آنرا الگوئی برای ساختارهای شبه گرافنی نموده که برای سنتز آنها تلاش و کوششهای  ].6[آورد

برای نیمرساناها  بالارا راندمان با نازك و بسیار هایلایه ساخت توانائی بلور، رشد مدرنِ هایبسیاری صورت می گیرد. اگر چه روش

 از نادر ینمونه تنها چند تاکنون گرفته،  گرافنی صورتشبه ساختارهای تولید برایکه  هائیتلاش یهمه با آورده اند اما بوجود

  .اندشده ها سنتز گونهاین

می توانند به  این ساختارها، فیزیكی هایویژگی از ژرفتر درکی ارائه ی با تئوری هایسازیشبیه و ردازی هاپنظریه در این راستا،

 ].9-7[راه کوتاهتری بپیمایند رساناهانیم این بر مبتنی اپتیكی ـالكتریكی قطعات فناوری و سنتز فرآیند در پژوهشگران کمک کنند تا

 

 یمحاسبات های. روش2

این در ].10[گنجانده شده است Wien2Kی تابعی چگالی انجام شده که در کد تمام پتانسیلی برپایه ی نظریه این محاسبات

است  زنبوری لانه بعدی دو گرافنی اش را که شبه ساختارِ فسفاید، هگزاگونال بور بعدی سهساختار بررسی از محاسبات پس

 کردن اضافه با سپس. بدست آوردیم آنرا حالات چگالی و نواری تارساخ جمله از اش هایویژگی مهمترین از برخی و سازیشبیه

حالات  و چگالی نواری برگاف تأثیراتش را لانه زنبورهای این ساختارشِبه گرافنی، هر کدام از بر روی( سیلیسیوم) ناخالصی یک

 پتانسیل یک معرفی با که بردیم بهره نیز MBJ روش ما از. نمودیم انرژی بررسی در نوارهای غالب( های)بویژه در سهم اوربیتال

 نواری بهبود ساختار محاسبات را در چگالی موضعی و تقریب شیب تعمیم یافته تقریب از حاصل نتایج کندمی تلاش جدید تبادلی

 .]12و11[بخشد

ی نوارهای محاسبهو  وادی مساختار الكترون بیانبرای  شدهی هوهنبرگ و کوهن استوار ای قضیبر پایه که چگالی تابعی ینظریه

 معرفی . در این فرمول بندی برایداند بهره می بر خطی ییافته بهبود تخت پایه اش امواج توابع که شم ـبندی کوهنانرژی از فرمول

 ت ویونهاس اسقرار تین )که محلموفین کرات بنام فرضی کراتی و درون شبكه نقاط نزدیكی یک سیستم بلوری در کلی موج تابع

 . ]13[می برد بهره تخت امواج از بیرونش در و کروی هایهارمونیک از دارد( قرار کروی قوی پتانسیل یک تاثیر تحت موج بعتا
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . نتایج و بحث 3

   شبیه سازی گرافن .3-1

سبات خود، این محاسبات را محارد برای آزمودن روش و کارک گرافنی، بورفسفایدِ شبه ر آغاز کار، پیش از شبیه سازی ساختارد

نمودیم و دیدیم که  محاسبه گرافنی است. چگالی حالات و ساختار نواری آنرا شبه برای گرافن انجام دادیم که الگوی ساختارهای
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جای گرفته همخوانی بسیار  Kراستای های دیراك کج که قله هایشان بر( با گاف نواری صفر و مخروط1)شكل بدست آمده ساختار

 ].15و 14[با نتایج ثبت شده برای گرافن دارد بیخو

 

 
 و ساختار نواری گرافنچگالی حالات  .1شکل

پس از اطمینان از کارکرد این بسته ی محاسباتی، نخست آنرا برای حالت کپه ای بورفسفاید بكار بردیم و ساختار نواری آنرا بدست 

 اش( بتوانیم این دو حالت را با یكدیگر مقایسه نماییم.  گرافنی هآوردیم تا در مرحله بعد )پس از شبیه سازی ساختارِ شب
 

 فسفاید  بور گرافنی شبیه سازی حالت سه بعدی)کپه ای( و شبه .3-2

 متبلور می شود که پایدارتر از فاز ورتسایت آن است. اما در اینجا برای آنكه با ساختارِ شبه بورفسفاید بطور طبیعی در فاز بِلندروی     

 نظر گرفتیم.در P63mc -186گروه تقارنی آنرا با تبلور ورتسایت از ( همریختی بسیار نزدیكتری یابد2)شكل اش لانه زنبوری نیِفگرا

 
آناول بریلوئن  .  نمایش ساختار شبه گرافنی بور فسفاید و منطقه2شکل  

 

در  بدین منظور ند.اکه باید بهینه گردند ثوابت شبكه  یئاهپارامتر نخستینبرای رسیدن به بهینهِ ساختارِ بلوری ماده،  ،در این محاسبات

را بعنوان داده های اولیه وارد محاسبات نمودیم. البته در فرایند  بورفسفاید ، ثوابت تجربی گزارش شده برای ساختار کپه ایِکارآغاز

در پایان چرخه ی خودسازگار به مقادیر  و ند)از سه بعدی به دوبعدی( این ثوابت نیز تغییر نمودمحاسبات، بویژه با تغییر ساختار

 جدول زیر )با یكای آنگستروم( رسیدند که به مقادیر تجربی اش نزدیک اند.
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 مقادیر اولیه ی ثابتهای شبکه و حجم تعادلی بور فسفاید .1جدول 

 
( را که عمود بر راستای 1 )در سومین ستون جدول Cدر اینجا برای شبیه سازیِ ساختار دو بعدی این ماده، ثابت شبكه ی 

آنگستروم )که سه برابر مقدار حالت سه بعدی اش می باشد( در نظر گرفتیم تا بدینوسیله  1654/15صفحه ی دو بعدی است 

در  ثوابت شبكهسازی بهینهبعدی بسیار نزدیک شویم. برای برهمكنش لایه های همسایه را ناچیز نموده، به ساختار دو

ی تعادلی های شبكهحجم و ثابت سازی بهینهکه پیش نیاز  نددشبهینه  Gmax و kpoint ،RKmax ترِامپارسه  ،ین گامنخست

مقادیر این سه پارمترها در ساختار دو بعدی شبه گرافنی بورفسفاید به ترتیب  . در پایان این مرحله از محاسبات، بهینهستا

 8را  های ظرفیتهسته و الكترون انرژی جداسازی، =13GGAتقریب بدست آمدند. سپس در 14و  8،  200 برابر با

بر پایه ی پایان این مرحله،  در یم.سازی را انجام دادآماده ،تینشعاع موفین یدرصد 15با کاهش و  یمرفتگدر نظر  ریدبرگ

 ینقطه دندکهش زیر ظاهر ایبصورت سهمی گونهانرژی کل برحسب حجم یافته ی نمودار برازش  ،ی مورناگانمعادله

با پیدایش حجم  .دوشکمینه مینیز که به ازای آن انرژی کل ساختار ای است حجم بهینه  می ها بیانگری این سهکمینه

 وارد شده اند. 2در جدول  نیز بدست می آیند که برای ساختار دوبعدی شبه گرافنی ی تعادلیهای شبكهثابتبهینه، 

 
 (BP-3D-WZ)ی با تبلور ورتسایت فسفاید سه بعدبور و   (BP)شبه گرافنی دو بعدیِ فسفایدبور: حجم برای  -ن انرژی اگاورنم های. برازش3شکل
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.  بهینه مقادیر ثابتهای شبکه وحجم تعادلی بور فسفاید شبه گرافنی2جدول   

 
 (Band Structure) ساختار نواری .3-3

 ننقاط پُرتقـارن در منطقـه اول بریلـوئ    مسیرِدر بویژه  ،در فضای وارون kای از نقاط به مجموعه وربل ی ساختار نواریِرای محاسبهب     

مسـیری    xcrysdenافـزار  نـرم در  بدین منظور محاسبه کنیم. گوناگونش نوارهایبرای  این نقاطدر  را انرژی نیاز داریم تا ویژه مقادیرِ

( باشــد. نتــایج ایــن Gamma-M-K-Gammaی تعــدادی از ایــن نقــاط)م لا  ردارنــدهب گــزینیم کــه دربرمــیمنطقــه اول بریلــوئنِ را در 

محاسبات برای ساختار نواری بور فسفاید در سه حالت:  )الف( سه بعدی،  )ب( دو بعدی شبه گرافنی و  )ج( دو بعدی شبه گرافنی بـا  

 .اند نشان داده شده  4در شكل MBJروش

الكترون ولتی را بدسـت آوردنـد کـه در بـازه ی گزارشـهای       28/1مستقیم گاف نواری غیرک بعدی ی سه این محاسبات برای ساختار

گرافنـی انجـام دادیـم. محاسـبات سـاختار       محاسبات را بـرای بورفسـفاید شـبه    نهمیبا اطمینان بیشتر،  آنگاه. ]17و 16[ثبت شده است

ی پـایینی نـوار رسـانش قـرار گرفتـه و یـک گـاف        فیت و لبهری بالایی نوار ظب( نشان دادندکه تراز فرمی بین لبه 4نواری اش )شكل

همچنانكـه   .]18[بین آنها پدیدار شده که در بازه ی نتایج ثبت شده است Kی الكترون ولت در راستا 9024/0نواری مستقیم به بزرگی

 یـک تبهگنـی رسـیدند. مـا از     بـه  Γولـی نوارهـای ظرفیـت در نقطـه ی      ه نـداد می بینیم در این ساختار، وارونگی نوارهای انـرژی رخ  

بكـارگیری ایـن روش،    در اینجااما  بردیم می بخشد نیز بهره که معمولا نتایج محاسبات ساختار نواری نیمرساناها را بهبود MBJروش

 د ورسـی الكترون  90238/0با کاهش بسیار ناچیزی به  که نواری گافاز جمله  تغییرات بسیار اندکی برای ساختار نواری درپی داشت

 چشمگیرترین این تغییرات پیدایش دو قله تیزتر برای نوارهای رسانش و ظرفیت بود.   

از آنجا که تاکنون ساختارِ شبه گرافنی بورفسفاید سنتز نشده و مقادیری تجربی برای مقایسه با نتایج نظری بدست آمده وجود ندارنـد  

سـاختار   هـای می توانیم همخوانی نمودار تنهاازاینرو . نتایج سخت است اینری بنابراین اظهار نظر در باره ی میزان درستی وکاربردپذی

  بر درستی این محاسبات پذیریم. ی( را گواه 5هاینواری با چگالی حالات )شكل
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  BP_h_ MBJ، )ج( دو بعدی شبه گرافنی با روش BP-hشبه گرافنی  ، )ب( دو بعدیBP-3Dِفسفاید: )الف( سه بعدیبور ساختار نواری. 4شکل 

 

  (Density Of  State) ی انرژیگستره درچگالی حالات  .3-4

های مختلـف در ترکیـب را نشـان مـی دهنـد.      ی توزیع ابر الكترونی و چگونگی مشارکت اربیتال، نحوهنمودارهای چگالی حالات     

کـه   eV 10تـا    - eV 15یفها در بازه ی انـرژی  ط ینبه نمایش درآمده اند. ا  5این نمودارها برای ساختار سه بعدی بورفسفاید در شكل 

الكترون ولت همانند گاف ساختار نواری پدیـدار   28/1تراز فرمی در مبدأش قرار دارد رسم شده اند. در همه ی آنها گافی به بزرگی 

لات عمـدتا از  حـا ن ب( می بینیم کـه ای ـ  4شده است. در یک نگرش کلی به سهم اربیتالهای گوناگون در چگالی حالات کلی)شكل 

آنها سـهم انـدکی در ایـن چگـالی        dو  Sاربیتالهای در حالیكهاتمهای بور و فسفر تشكیل شده اند    Pترکیب هم اندازه ی اربیتالهای

رای دو اتم ناگهان بر سهم اربیتالهای دیگر فزونی می یابـد و دا   Sحالات دارند. البته در ناحیه ی مغزه ی نوار رسانش، سهم اربیتالهای

 ( از هم جدا شده اند. تشكیل شده الكترون ولت  -10انرژی  پیرامونکه له های تیزی می شوند که با یک شبه گاف )ق
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 بور فسفاید  سه بعدیساختار  چگالی حالاتنمودارهای . 5شکل 

 

طیفهـا در بـازه ی   ه انـد. ایـن   بـه نمـایش درآمـد    6در شـكل بورفسفاید لانه زنبوری  دو بعدیِبرای ساختار  نمودارهای چگالی حالات

ی هـا هایش بیانگر بیشترین میـزان مشـارکت اوربیتـال   که انرژی فرمی در مبدأش قرار دارد رسم شده اند که قله eV 14تا   - eV4انرژی 

آمـده   ج( بوجود – 4گافی همانند گاف ساختار نواری)شكل    -eV71/0تا    -eV191/0در ساختار نواری هستند. در بازه ی  گوناگون

همانندی می تواند گواهی بر درستی محاسبات باشد. چگالی حالت کلی در طرفین گاف نواری )از لبه ی نوار ظرفیت تا انـرژی   ینو ا

( قلـه هـای نسـبتا تیـزی دارنـد کـه عمـدتا از ترکیـب          eV 2از  لبه ی نوار رسانش تا انـرژی هـای کمتـر از   نیز و   -eV 2ز های بیش ا

 در چگـالی حـالات  سـهم نـاچیزی    S اربیتالهـای  بعـدی همچون حالت سـه   در اینجا .ر تشكیل شده اندو فسفی بور اتمها zP اربیتالهای

دارند.  در این نواحی چگالی حالات جزئیِ دو اتم قله های تیزی دارند که مقایسه ی این قله ها نشان می دهد، در سـمت چـ ِ گـاف    

سهم نسبتا بیشـتری   ،حالت بر الكترون ولت 2/0اتمهای فسفر با قله ای بلندتر از  Pهای نواری )نزدیک لبه ی بالائی نوار ظرفیت( اربیتال

 3/0اتمهـای بـور )بـا قلـه ای بلنـدتر از       zPپاییینی نوار رسانش( اربیتالهـای  ی در چگالی حالات دارند اما در سمت دیگر )نزدیک لبه 

وار دارنـد. بنـابر ایـن مـی تـوان گفـت کـه در ایـن نـواحی از          ن ـ چگـالی حـالات ایـن   حالت بر الكترون ولت( سهم نسـبتا بیشـتری در   

بـرای   در حالیكـه  ، نخستین نوارهای رسانش و ظرفیت تشكیل شـده انـد   πاین دو اتم و تشكیل پیوندهای   zPهیبریداسیون اربیتالهای 
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دو  ایـن   S اربیتالهـای  . در اینجـا رنـد دااین دو اتم مشارکت بیشتری   x+yPتشكیل دومین نوار رسانش و دومین نوار ظرفیت، اربیتالهای 

می گرایـد.    اتم، تنها در ته نوار ظرفیت آنهم بمیزان ناچیزی مشارکت دارند که با نزدیک شدن به گاف نواری، این مشارکت به صفر

در حد صفر است اما کمـی بـالاتر از آن ناگهـان ایـن مشـارکت       نیز ( الكترون ولت 2تا انرژی ) مشارکت این اربیتالها در نوار رسانش

در نـوار رسـانش همـواره     Sحالت بر الكترون ولت می رسد. اگرچه برای هر دو اتم، سـهم اربیتالهـای    1ش از بزرگ می شود و به بی

 Sو   x+yPیون ضـعیف اربیتالهـای   است با اینحال بازهم می توان انتظار داشـت کـه در ایـن نـواحی از هیبریداس ـ      Pکمتر از اربیتالهای 

 تشكیل شده باشد.   σپیوندهای 

 
 بورفسفاید دو بعدی لانه زنبوریبرای   چگالی حالاتِنمودارهای  .6شکل 

 

 :فسفایدبور شبه گرافنی . جذب سطحی سیلیسم بر ساختار3-5

 در زمره یه کسیلیسیم از اینجا  ای بلورین افزود. دررساناهیمنها را به با ساخت سوپرسل می توان ناخالصی در بسته های محاسباتی    

کـه همچـون دیگـر    بور فسفاید بهره مـی گیـریم    شبه گرافنیبه عنوان عنصر افزودنی بر ساختارِ  می باشد یصنعتنخستین نیمرساناهای 

ها دارد. ایـن  نارسـا یمکاربردهـای گسـترده ای در صـنعت ن ـ    اشعناصرگروه چهارم جدول تناوبی، بخاطر ویژگیهای فیزیكی برجسـته  

ار موثری در تغییر ویژگیهای الكتریكی، اپتیكـی، مغناطیسـی و مكـانیكی مـواد     عناصر از طریقِ آلایش یا جذب سطحی، مشارکت بسی

  . ]19[رساناهای دو بعدی و شبه گرافنی دارندرسانا از جمله نیمنیم
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یـک  ، نخسـت  شـبه گرافنـی   فسـفایدِ بورت ختار نـواری و چگـالی حـالا   سا ،بر ساختار الكترونیات سیلیسم تأثیردر اینجا برای بررسی 

بـرای  . شبكه ی لانه زنبوری)شكل زیر(  بدست آمده استروی می سازیم که از افزودن یک اتم سیلیسم بر  2×2×1ابعاد  به سوپرسل

بـالای  اتـم فسـفر،    بالایاتم بور ،  بالای عبارتند از:ژه وجود دارد که یچهارجایگاه و ،لانه زنبوری افزودن سیلیسم بر روی این ساختارِ

هنگامی ( یژانر ترین)کمپایدارترین حالت بررسی کردیم  و دیدیم که  . ما هر چهار حالت را هانه زنبورپل بین آنها و بالای  مرکز لا

 کـه بـرای گـرافن و    ) راپیشـین   چرخه ی محاسـبات  وم دیزرا برگ پایدارن حالت ای ما دهد که سیلیسم بر روی بور قرار گیرد. میرخ 

تـوان  می )شكل زیر( اش حجم  -از برازش مورناگانِ انرژی .یمدنموتكرار یز نساختار ن برای ای (برده بودیمبورفسفاید سه بعدی بكار 

 شـان وارد ، این مقـادیر بهمـراه مقـادیر تجربـی     3بدست آورد. در جدول را که در نقطه ی کمینه این منحنی جای گرفته  یحجمبهینه 

 شده اند.

 
 ای سیلیسوم )سمت راست( و برازش مورناگانش)سمت چپ(.پس از جذب سطحی اتمه شبه گرافنیبور فسفایدِ  نمایش سوپرسلِ. 7شکل 

 
  (.یکای ثابتهای شبکه آنگستروم اند) های شبکه ی سوپرسلِ بور فسفاید.ی مقادیر تجربی و تئوری ثابت. مقایسه3جدول

 
 گالی حالات . ساختار نواری و چ3-6

 افـزودن سطحی سیلیسوم نشان می دهد. همچنانكـه مـی بینـیم بـا     را پس از جذب  شبه گرافنیشكل زیر ساختار نواری بور فسفایدِ      

کنند، گاف نواری از بین می رود و ساختار از نیمرسانا به  سیلیسیوم، نوارهای رسانش و ظرفیت بر روی تراز فرمی یكدیگر را قطع می
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یدا میكند و انتظار می رود ویژگیهای گرافن لز تبدیل میشود. با صفر شدن گاف نواری، ساختار همانندی بیشتری با گرافن پیک شبه ف

ج(، علاوه بـر صـفر شـدن گـاف     4ب  و  4گونه ی بیشتری بروز دهد. از مقایسه ی این طیف با طیفهای ساختار بدون سیلیسم )شكلها 

یـا تشـدیدی   ت شدگی نوارها را نیـز مـی بینـیم کـه مـی توانـد برگرفتـه از حالتهـای جایگزیـده          نواری، کاهش قله ها و گرایش به تخ

 سیلیسم باشد.  –سیلیسم و پیوندهای  بسیار ضعیفِ سیلیسم  pاربیتالهای 

 
 بر روی بور پس از افزودن سیلیسوم شبه گرافنیبور فسفاید . ساختار نواری 8شکل 

 

ی ایـن سـاختار   بویژه سیلیسم را در مراتب گوناگون انـرژی بـرا   جزئی و میزان مشارکت اتمها نمودارهای زیر، چگالی حالات کلی و

صفر شدن گاف نواری  است که در حوالی تراز فرمیسیلیسم مشارکت غالب اتم  هاویژگیهای این نموداراز مهمترین . نشان می دهند

( بعنـوان پدیـده ای نـو، هـم صـفر شـدن گـاف        6دون سیلیسم )شكل . از مقایسه ی این طیفها با طیفهای ساختار بتاس را در پی داشته

یكربندی چگالی حالت را می بینیم. همچنین در حالیكه در ساختار بدون سیلیسم، سهم فسفر در نیمه ی پایینی نـوار  نواری و هم تغییر پ

ری از بـین مـی رود و در سرتاسـر نوارهـای     رسانش با اندکی تفاوت، بیشتر از بور است اما پس از افزودن سیلیسم بر روی بور این برت ـ

ی می یابد. ما چنـین پدیـده ای را در سـاختار شـبه گرافنـی اکسـیدروی هنگـامی کـه         اتم بور برتری چشمگیر سهمرسانش و ظرفیت، 

 ]. 20[سیلیسم به آن افزوده شد نیز دیدیم
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 بور سم بر روی. چگالی حالات ساختار شبه گرافنی بورفسفاید پس از افزودن سیلی10شکل
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اید، پژوهشی که دربردارنده ی پدیده ی جذب با مروری بر پیشینه ی کارهای انجام شده بر روی ساختارِ دوبعدی بورفسف

می توانیم  ازاینرو همگونی ساختار نواری با منحنی چگالی حالات را .روی این ساختار باشد یافت نگردیدسطحی سیلیسم بر

 محاسبات بپذیریم. به عنوان گواهی بر درستی این
 

 

 . نتیجه گیری4

ل امواج تخت تقویت شده و برپایه ی نظریه ی تابع چگالی انجام شدند. نتایج بدست محاسبات با بهره مندی از روش پتانسیلِ کام     

ای دیگران نیز برای گرافن که الگوی اینگونه ساختارهاست با کاره و گرافنی بعدی و دوبعدیِ شبه سه فسفایدِآمده برای بور

 واری غیرمستقیم بدست آمد، برای ساختار شبهبعدی بورفسفاید یک گاف ن سه همگونی خوبی دارند. در حالی که برای ساختار

سیلیسم گاف نواری  هایاتم الكترون ولتی و برای همین ساختار پس از جذب سطحی 9024/0اش یک گاف نواری مستقیم   گرافنی

 گرافن ونشبه گرافنی ویژگیهای شگفت انگیزی همچ انتظار می رود این ساختارِ ،د شدن گاف نواریصفر را در پی داشت. با ناپدی

از خود نشان دهد. در این ساختارِ لانه زنبوری، برای جذب سطحی سیلیسم، چهارجایگاه ویژه وجود دارد که پایدارترین حالت )با 

 قرار گیرد.  بور اتم کمینه انرژی( هنگامی رخ می دهد که سیلیسم برروی

 

 

 مراجع. 5
 

[1] Vu, T. V., Kartamyshev, A. I., Hieu, N. V., Dang, T. D. H., Nguyen, S.N., Poklonski, N. A., Nguyen, C. V., 

Phuch, H. V. and Nguyen N. H., (2021). Structural, elastic, and electronic properties of chemically 

functionalized boron phosphide Monolayer. RSC Adv.11, pp. 8552. 

[2] Ullah, S., Denis, P. A. and Sato, F., (2018). Hydroge. nation and Fluorination of. Rsenide: A Density 

Functional Theory. ACS OMEGA, 3, pp. 16416−16423. 

و انتقال الكترونی دو فاز همسانگرد و ناهمسانگرد بورو فسفین، مجله  (. مقایسه ویژگیهای مكانیكی، نوری1399م. پشنگ پور،  )  [3]

 .4شماره ی   20پژوهش فیزیک، جلد 

[4] Nguyen, C., Hoang, V., Phuc, H. V., Sin, A. Y., and Nguyen, C. V.  (2021). Two-Dimensional Boron 

Phosphide/MoGe2N4 van der Waals Heterostructure: A Promising Tunable Optoelectronic Material. J. Phys. 

Chem. Lett., 12, pp.5076−5084. 

[5] Vahabzadeh, N. and Alaei, H. R., (2019).  Ab-initio study of electronic properties of Si(C) honeycomb 

structures. Chinese Journal of Physic. 57, pp. 479–489.  

[6] Novoselov, K. S., Geim, A. K., Morozov, S. V., Jiang, D., Zhang, Y., Dubonos, S. V., Grigorieva, I. V., 

Firsov, A. A., (2004). Electric Field Effect in Atomically Thin Carbon Films. Science, 306, pp.666. 

[7] Matthes, L., Pulci, O., Bechstedt, F., (2014). Optical properties of two-dimensional honeycomb crystals 

graphene, silicene, germanene, and tinene from first principles. New J. Phy, 16, pp.10500.  

[8] Huang, X. , Cao. Q., Wan, M. and Song, H. Z., (2022). Electronic and Optical Properties of BP, InSe 

Monolayer and BP/InSe Heterojunction with Promising Photoelectronic Performance. Materials, 15, pp. 6214. 

[9] Electronic and photocatalytic properties of two-dimensional boron phosphide/SiC van der Waals 

heterostructure with direct type-II band alignment a first principles study, (2020). Do, T.N., Idrees, M., Amin, 

B., Hieu N. N., Phuc, H.V.  Hieu, N. V., Hoa, L.T. and Nguyen, C.V., RSC Adv., 10, pp. 32027. 



     

 

 

 13  1402 بهار، 41، شماره دهمسیزسال                           علائیو  جورابلو

 
( JQCS ) 

[10] Blaha, P., Schwarz, K., and Luitz, J. (1990). Computer code WIEN97 (Vienna University of Technology, 

Vienna, Comput. Phys. Commun. 59, pp. 399. 

[11] F. Tran, P. Blaha, (2009). Accurate band gaps of semiconductors and insulators with a semilocal exchange-

correlation potential. Phys. Rev. Lett. 102, pp. 226401.  

[12] Hussain, F., Imran, M., Abo, S. G., Ahmad, S.A. and, Feng, Y. P., (2014).  First-principles study of 

structural, electronic and Properties of Zn 1-xMgxO ternary alloys using modified Becke–Johnson potential, 

Materials Science in Semiconductor Processing, 18, pp. 114–121. 

[13] Hohenberg, P. and kohn, W. (1964). Perspective on Inhomogeneous electron gas. Phys. Rev. 136, pp. 864.  

[14] Lin, H.  And Zexiang, S. (2009). Bandgap engineering of graphene: A density functional theory study. 

Appl. Phys. Lett. 95,  
[15] Mosayeb, N., Jalilian J., Salahub, R., Lourenço, M. P. and Rezaei, G., (2022). Hexatetra-Carbon: A Novel 

Two-Dimensional Semiconductor Allotrope of Carbon. Computation, 10, pp.19.  

[16] Bencherifa, K., Yakoubia, A. and Mebtouchea, H., (2017). Structural and Electronic Properties of the BN, 

BP and BAs in the Different Phases of Zinc-Blende, NaCl and CsCl. Acta Physica Polonica A, 131, pp.  

[17] Labidi, S., Meradji, Ghemid, H., Mecabih, S., Abbara S., B., (2009). Pressure dependence of electronic and 

optical properties of zincblende BP, BAs and BSb compounds, JOAM, pp. 994–1001.  

[18] Şahin, H., Cahangirov, S., Topsakal, M., Bekaroglu, E., Akturk, E., Senger, R. T. and Ciraci, S., (2009). 

Monolayer honeycomb structures of group-IV elements and III-V binary compounds: First-principles 

calculations, hys. Rev. B, 80, pp. 155453. 

[19] Özcelik, V. O., Kecik, D., Durgun, E., Ciraci, S., (2015). Adsorption of Group IV Elements on Graphene, 

Silicene, Germanene and Stanene: Dumbbell Formation. The Journal of Physical Chemistry C, 119, 1, pp. 845–

853. 

[20] Roohandeh, N., Alaei, H. R., (2022). First-principles study of Si adatom on the ZnO honeycomb structure, 

Indian Journal of Physics, 96, pp. 441. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1402 بهار، 41، شماره سیزدهمسال                                                            14

 
( JQCS ) 

 

 

 

Si Adsorption on the borne phosphide honey-combe structure  

 

Hamidreza Alaei*, Mahnaz joorabloo 

Department of Physics, Islamic Azad University, Varamin-Pishva Branch, Varamin, Iran 

E-mail: hr_alai@yahoo.com 

Submited: 25 January 2023, Revised: 15 May 2023, Accepted: 23 May 2023 

  

Abstract 

     In this work, based on the Density Function Theory we studied the Borne Phosphide honey-combe structure 

and for comparing the dimensionality effects, we performed a brief study about its three-dimension (bulk) too.  

Theses first-principle calculations obtained an indirect band gap for 3D of BP where it obtained one direct 

(about 0.9024 eV) for its honey-combe structure that is transparent for vertical polarization beam with a selection 

ability in transmitance/ adsorbance and reflectance for horizontal polarization. The obtained band gaps are near 

to repports. As a new work, by adsorption of Si at four outstanding positions on the honey-combe structure of 

BP we studied its electrical and optical properties where the omitting of band gap and pseudo-metaling of 

structure was a superior result for Si adsorption. For improvement of calculation results we used the Modified 

Becke–Johnson potential proposed by Tran and Blaha (TB-MBJ). 

       

Keywords: Borne Phosphide, Grphene like, DFT, Si adsorption, Band Structure. 
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