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A B S T R A C T 
Phosphorene as an anisotropic crystal has been attracted a lot of attention. 
Since the anisotropy of the crystal is related to the anisotropic properties and 
it has wide applications, we decided to investigate the thermal properties of 
this material. In this article, the band structure and phonon spectrum of 
phosphorene have been calculated and then the spectral energy density has 
been obtained using the molecular dynamics method. The thermal 
conductivity of phosphorene is calculated for different phonon branches 
separately, which shows that in the zigzag direction just the LA branch and in 
the armchair direction both LA and TA branches play very important roles. 
Among the optical branches, the Bg

1 has the greatest effect in both directions .
On the other hand, with calculation of figure of merit (ZT) the phosphorene is 
presented as a good thermoelectric material to industry. 
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 چکیده
 يکه ناهمسانگرد آنجا را به خود جلب کرده است. از ياریبلور ناهمسانگرد توجه بس کیعنوان به نیفسفر

 ییگرما يهایژگیکه و میبر آن شد زیما ن انجامد،یم یعیوس يناهمسانگرد و کاربردها هايیژگیبلور به و
شده و محاسبه هیلابلور تک یفونون فیو ط يمقاله ساختار نوار نی. در امیقرار ده یماده را مورد بررس نیا

 ییگرما یدست آمده است. رسانندگهب یفیط يانرژ یچگال ،یمولکول کینامیسپس با استفاده از روش د
 گزاگیز يدر راستا دهدیشده که نشان مصورت مجزا محاسبههب یمختلف فونون يهاشاخه يبرا نیفسفر

 نیدارند. در ب ییگرما یدر رسانندگ یممه ارینقش بس TAو  LAهر دو شاخه  ریو آرمچ LAشاخه 
g زین یکیاپت يهاشاخه

1B یرسانندگ گرید يدر هر دو راستا دارد. از سو یرا در رسانندگ ریتاث نیشتریب 
خوب به صنعت  کیترموالکتر کیعنوان هماده ب نیو ا ردیگیمورد محاسبه قرار م زین یالکترون ییگرما
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  مقدمه
، شاید کسی ]1[ 2004پس از کشف تصادفی گرافین در سال 

کرد که این کشف، آغازي براي دسته جدیدي از مواد تصور نمی
تاکنون به  2004. بلورهاي دوبعدي بسیاري از سال ]4-2[ باشد

هاي یک کاربردها و ویژگیاند که هردنیاي علم معرفی شده
متفاوتی دارند. در این میان هدف این پژوهش بررسی بلور 

  فسفرین است.
صورت هفسفر ب بلور. ]5[کشف شد  1669فسفر در سال 
طور طبیعی شود و در واقع آنچه که بهافت نمیخالص در طبیعت ی

فسفر داراي چند آلوتروپ است که با  .]6[وجود دارد فسفات است
شوند. فسفر سفید، فسفر سیاه، هاي مختلف مشخص میرنگ
قرمز و فسفر بنفش. فسفر سیاه تنها آلوتروپ فسفر است که  فسفر

شدن به یک را مستعد تبدیللایه دارد و این ویژگی آن ساختار لایه
هاي آن با پیوند ضعیف ، زیرا لایه]7[سازدبلور دوبعدي می

لایه از  یا چند . اگر یک]8[اندواندروالس به یکدیگر متصل شده
که  بلور فسفر را جدا کنیم آنچه خواهیم داشت فسفرین نام دارد
. ]9[کنددر آن هر اتم فسفر با سه اتم مجاور پیوند برقرار می

شگاهی صورت آزمایهب 2014بار در سال فسفرین اولین
و پس از آن شاهد مقالات بسیاري بودیم که  ]10[برداري شد لایه

ها و کاربردهاي جدیدي از این ماده را رونمایی مدام ویژگی
شده در مورد فسفرین آنقدر . طیف مقالات چاپ]20-10[کردندمی

کرد. آنچه وسیع بود که هر پژوهشگري را به مطالعه تشویق می
رسانندگی آن داشت تا در این پژوهش به بررسی  ا را برکه م

هاي فسفرین بپردازیم، بحران انرژي و نیاز دنیا به انرژي گرمایی
هاي اخیر مقالات بسیاري در مورد پذیر است. در سالتجدید
حال با این ،]24-21[هاي حرارتی فسفرین نوشته شده استویژگی

تواند بسیار جالب بررسی یک ماده از دید یک سیستم پویا می
  .توجه باشد

الکترون ولت  3/0فسفر سیاه داراي گاف انرژي از مرتبه 
این یک لایه از بلور حجیم، اندکی به  شدن هرباشد که با کممی

ها و تواند توسط فونونرسانندگی گرمایی می .شودگاف افزوده می
ارتعاشات فونونی نقش بسیار ها صورت پذیرد. اما یا الکترون

زمان واهلش  در واقع ها دارند.رساناموثري در ترابرد حرارتی نیم
برانگیز براي محاسبه رسانندگی گرمایی است، یک پارامتر چالش

تواند راهگشا باشد محاسبه چگالی هایی که میروشلذا یکی از 

 )MD(با استفاده از دینامیک مولکولی  )SED( 1انرژي طیفی
  است.

ها در ابرسلول نیاز به سرعت و موقعیت اتم SEDبراي محاسبه 
فاده از رهیافت دینامیک ها با استکه این کمیت ]36-25[داریم 
قابل محاسبه  ]38[افزاري مانند لمپس و نرم ]37[مولکولی

صورت تابعی از هیب چگالی انرژي طیفی بترتباشند. به اینمی
دست خواهد آمد که با رسم این تابع خواهیم دید هفرکانس ب

هایی ها فرکانسشوند. مکان این قلههایی در نمودار ظاهر میقله
ها، خطوط هستند که بردار موج مربوط به آن نمودار در آن فرکانس

پهناي کنند. اگر نیممنحنی مربوط به پاشندگی فونون را قطع می
یابیم که در ها مشخص شود، به زمان واهلش دست میاین قله

ترتیب رسانندگی واقع کلید محاسبه رسانندگی گرمایی است. به این
دست خواهد آمد که باتوجه به ناهمسانگرد بودن هگرمایی شبکه ب

توانیم ببینیم که رسانندگی گرمایی آن نیز به ساختار فسفرین، می
پی تواند کاربردهاي خاصی را درراستا وابسته است و این ویژگی می

  .]40, 39, 22[داشته باشد
کنند. تمام ابزارهاي الکترونیکی در حین کار، گرما تولید می

عنوان ترانزیستور اثر بنابراین استفاده از مواد ترموالکتریک به
کننده عمل کند و گرماي میدان که بتواند مانند یک کانال خنک

اضافی را به انرژي الکتریکی تبدیل نماید بسیار مفید خواهد بود. 
تواند از تخریب و یا کاهش کارایی ابزارها در اثر گرما کار میاین

در واقع تبدیل انرژي حرارتی به الکتریکی توسط  جلوگیري کند.
تواند نقش مهمی در ذخیره انرژي و حفظ مواد ترموالکتریک می

  زیست داشته باشد.محیط
تواند کارایی بالا داشته باشد زمانی یک ماده ترموالکتریک می

زمان هدایت گرمایی آن پایین و رسانندگی طور همهکه ب
. در نتیجه فسفرین با رسانندگی گرمایی الکتریکی آن بالا باشد

تواند گزینه مناسبی براي یک ماده تر از گرافین میبسیار پایین
 .]41[ترموالکتریک باشد

 
  شیوه محاسبه

ویژه در بلورهاي دوبعدي هرساناها و بمحاسبه گاف انرژي در نیم
توجه به آوردن گاف انرژي دقیق بادستهچندان ساده نیست. ب

کاهند که از دقت کار میهایی هاي محاسباتی و تقریبمحدودیت
ها نیاز به سازد که براي عبور از آنبرو میهایی روما را با چالش
ها تا رسیدن به جواب مناسب داریم. ازآنجاکه تقریب تغییر تقریب

LDA دهد لذا بهتر گاف انرژي را کمتر از مقدار تجربی به ما می
                                                           
1 Spectral Energy Density 
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استفاده شود تا مقدار گاف  HSE06ها مانند است از سایر روش
  .]42[تر باشدانرژي به مقدار واقعی نزدیک

آوردن رسانندگی گرمایی شبکه به دستهاز سوي دیگر براي ب
دست هداریم. اگر تابع انرژي طیفی را ب ها نیاززمان واهلش فونون

هایی را مشاهده آورده و برحسب فرکانس رسم کنیم، پیک
دست آوردن زمان هتواند راهگشاي ما براي بخواهیم کرد که می

ها باشد. در واقع زمان واهلش با پهناي قله در واهلش فونون
 ها نیز از رويبرابر است. مکان این قله (FWHM)ارتفاع نیم

گردد. تابع انرژي طیفی طیف پاشندگی فونون مشخص می
,�)F    شود:صورت زیر تعریف میبه w) = ∑ Fl(w)��

u = ���t�∑ ���� �∑ ∫ �̇��,�t�� (�)�� ���.�����w����,��,�   
)1(  

امین سلول در lامین اتم از  bسرعت  �,��̇�در این رابطه 
جرم اتم  ��ام،  lموقعیت اولیه هر اتم از سلول  � ��،  αراستاي 

b  ،جرمی هاي تکها است که در سیستمتعداد سلول ��در سلول
نهایت تابع نظر کرد. درتوان صرفدر جمع می ��و  �� از 

SED حسب برw ترتیب زمان واهلش آید. به ایندست میهب
نهایت زمان واهلش از  دست خواهد آمد و درهازاي هر مد ببه

  آید:دست میهرابطه زیر ب
)2(  k�,� = ∑ ∑ ��(�, u)u ��,�� (�, u)� t (�, u)    

 

  ظرفیت گرمایی است ��که در آن 
)3(  �� = �������[����]�   
  

�در این رابطه  = ħw��� و � = ħw��� باشد، میw  بیانگر
 gv سازي،حجم سلول شبیه p2،V ثابت پلانک/ ħ فرکانس،

  .]31, 30, 28, 26[زمان واهلش فونون است t سرعت گروه و
معیار خاصیت ترموالکتریک در مواد از طریق پارامتري به نام 

  آید:دست میهشود که با رابطه زیر بمشخص می 1شایستگی
)4(  �� = ��s ��k��k��   
  

ي دما Tرسانندگی الکتریکی،  s، 2ثابت سیبک Sکه در آن 
ترتیب رسانندگی گرمایی الکترونی و فونونی به ekو  pkو  مطلق
اگر معیار شایستگی یک ماده از عدد یک به بالا  .]43[باشندمی

کنند. بندي میدسته خوب باشد، آن را در دسته مواد ترموالکتریک

                                                           
1 Figure of Merit 
2 Seebeck Coeficient 

شناسند که معیاري براي می 3عنوان عامل توانهرا ب ��s  عبارت
  خاصیت ترموالکتریک در ماده است.سنجش 

  
  محاسبات

افزار کوانتوم اسپرسو و ساختار بلور فسفرین با استفاده از نرم
بهینه شده و پارامترهاي شبکه به  ]DFT-LDA ]42رهیافت 
اند، که دست آمدههب 1a =4.624 ��و  2a=��3.303صورت 

. در راستاي ]10[شده پیشین دارند مطابقت خوبی با مقالات منتشر
z 32ها، پارامتر شبکه برهمکنش بین لایه نیز براي اجتناب از 

  گرفته شده است.آنگستروم درنظر 
گاف انرژي را  LDAهاي پتانسیلتوجه به اینکه شبهبا
دهند، لذا براي محاسبه می دستهتر از مقدار واقعی بکوچک

استفاده شده است و  HSE06 پتانسیلشبهنوارهاي انرژي از 
 نیز نمایش داده شده، مقدار گاف انرژي برابر 1که در شکل چنان
  دست آمده است.هب 051/1

  

  

  
ساختار بلوري و ساختار نواري بلور فسفرین با استفاده از شبه  .1شکل 

 HSE06پتانسیل 

                                                           
3 Power Factor 
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اتم با استفاده  80پاشندگی فونونی براي یک ابرسلول با طیف 
شده که مطابقت خوبی با مقالات محاسبه ]44[افزار فونوپاياز نرم

 432]. محاسبات مربوط به دینامیک مولکولی با 40پیشین دارد[
 300فمتوثانیه و یک میلیون گام در دماي  1/0اتم و گام زمانی 

  .]38[ افزار لمپس انجام گرفته استدرجه کلوین با استفاده از نرم
ها توسط دینامیک مولکولی، با محاسبه سرعت و موقعیت اتم

دست آوریم. همجاز ب kازاي هر توانیم چگالی انرژي طیفی را بهمی
  آیند:دست میهبطه زیر بابردارهاي موج مجاز از ر

)5(       ��⃗ = ��� ���� �̂ + ��� �̂� = ∑ �� �����  
  

  در این معادله داریم:
)6(  − �� < (�� ,��) < ��   
  

پارامترهاي  bو  aتعداد سلول واحد در هر راستا و  Nکه 
م محاسبات یک جهت است. براي انجا يدهندهنشان αشبکه و 
نظر گرفته شده است که در نتیجه مقادیر در 9در  12ابرسلول 

 ,k=0.1584 عبارت است از: G-Xبردار موج مجاز در راستاي 
و در راستاي  0.9505 ,0.7920 ,0.6336 ,0.4752 ,0.3168

G-Y  داریمk=0.1509, 0.3018, 0.4527, 0.6036.  

  
  نمودار پاشندگی فونونی در فسفرین (شکل رنگی) .2 شکل

  
بردار موج جهت محاسبات چگالی انرژي طیفی مشخص شده 

  .]45[است
از آنجا که فسفرین ساختار ناهمسانگرد دارد، رسانندگی 

تاي آرمچیر و زیگزاگ تفاوت چشمگیري با گرمایی نیز در دو راس
یکدیگر خواهند داشت. مقادیري که در این پژوهش براي 

در راستاي  W/mK 45/13 دست آمده است،هرسانندگی گرمایی ب
باشد که به نظر در راستاي زیگزاگ می W/mK 97/28 آرمچیر و

در فسفر سیاه حجیم  W/mK 1/12رسد با مقادیر تجربی که می
تر خوانی دارد. پایین؛ هم]41[راستا گزارش شده است  و بدون

اي در فسفر خاطر اثرات بین لایهتواند بهبودن مقدار تجربی می
  سیاه حجیم باشد.

ازاي هر مد ارتعاشی  با محاسبه رسانندگی گرمایی به
خواهیم یافت که در هر دو راستاي زیگزاگ و آرمچیر، شاخه در

ZA  کمترین مقدار را دارد و شاخهLA  بیشترین تاثیر را در
  رسانندگی راستاي زیگزاگ دارد.

فسفرین در مقایسه با گرافین داراي رسانندگی گرمایی 
باشد. در گرافین نوسانات در راستاي خارج از صفحه تري میپایین
ZA که در حالیدر ]47 ,46 ,35[نقش بسیار تاثیرگذاري دارد

رسد . به نظر می]49 ,48[فسفرین این نقش بسیار ناچیز است
ص فسفرین که آن را از حالت تخت در یک شکل ساختاري خا
شکند و می zکند و تقارن ساختاري را در راستاي صفحه خارج می

هاي بیشتري در راستاي خارج از صفحه باعث پراکندگی فونون
)ZAن کاهش باشد. هرچند این کاهش گردد، دلیل ای) می
باعث کاهش رسانندگی گرمایی فسفرین در  ZAگذاري شاخه اثر

گردد ولی ساختار ویژه فسفرین باعث مقایسه با گرافین می
که رسانندگی طوريهفرد باشد؛ بهشود که این ماده منحصربمی

گرمایی در راستاي زیگزاگ چیزي حدود دوبرابر راستاي آرمچیر 
و در  LAهاي آکوستیکی، شاخه است. در مجموع در شاخه

gهاي اپتیکی شاخه خهشا
1B  بیشترین تاثیر را در رسانندگی

  .]45[دارند
نقش مدهاي مختلف ارتعاشی در رسانندگی گرمایی فسفرین 

  آمده است. 3در شکل 
  

 
در  رسانندگی گرمایی فونونی فسفرین به تفکیک مدهاي نوسانی .3شکل 

  ]45[دو راستاي آرمچیر و زیگزاگ
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 ،(ب) رسانندگی گرمایی الکترونی ،مقایسه (الف) رسانندگی الکتریکی .4 شکل
در دو  ،و (ه) عامل توان ترموالکتریکشایستگی معیار (د)  ضریب سیبک،(ج) 

  راستاي آرمچیر و زیگزاگ براي فسفرین

  
ها و هم رسانا است لذا هم الکترونآنجاکه فسفرین یک نیماز
بینی هرچند پیش ؛ها در رسانندگی گرمایی سهیم هستندفونون
نیز ها ها بیشتر باشد اما از سهم الکترونشود سهم فونونمی
  پوشی کرد.توان چشمنمی

محاسبات مربوط به سهم الکترونی رسانندگی گرمایی با 
هایی مانند شده و ویژگیانجام ]50[افزار بولتزترپاستفاده از نرم

ضریب  رسانندگی الکتریکی، رسانندگی گرمایی، ضریب سیبک و
ترموالکتریک در هر دو راستاي آرمچیر و زیگزاگ محاسبه 

  اند.شده
لت و الکترون و120در انجام این محاسبات انرژي قطع برابر 

نظر گرفته شده است. این نتایج در در 12در12تعداد نقاط کلیدي 
  آمده است. 4 شکل

شود ویژگی ناهمسانگردي در سهم که مشاهده میچنان
این تفاوت  .ندگی نیز به وضوح قابل مشاهده استی رساننالکترو
ها در دو راستاي زیگراگ و آرمچیر ناشی از ساختار ویژه ویژگی

شود حرکت و پراکندگی چه در مورد فسفرین است که موجب می
ها در دو راستاي مختلف به یک ها و چه در مورد فونونالکترون

عنوان یک قطعه هماده را بمیزان اتفاق نیفتد و در نتیجه بتوان این 
  معرفی نمود. خاص در صنعت نانو

که  )ZT( شایستگیآمده براي معیار دستهباتوجه به مقادیر ب
دست آمده هب در راستاي زیگزاگ 97/0در راستاي آرمچیر و  98/0

بندي توان فسفرین را در دسته مواد ترموالکتریک دستهمی است،
نشان داده شده است، معیار د نیز  4که در شکل چنان نمود.

 و شایستگی در راستاي آرمچیر بالاتر از راستاي زیگزاگ است
دهد که فسفرین یک ماده نشان مینزدیکی آن به عدد یک 

بودن این بلور  توجه به دوبعديکه با باشد،میترموالکتریک خوب 
گیري در ساخت ابزارهاي ترموالکتریک در تواند نقش چشممی

  نانو داشته باشد.ابعاد 
  

  گیرينتیجه
در این پژوهش محاسبات مربوط به نوارهاي انرژي، طیف پاشندگی 
فونونی و چگالی انرژي طیفی انجام گرفته است. با استفاده از نمودار 

نهایت ردست آمده و دهها بچگالی انرژي طیفی، زمان واهلش فونون
و در دو درجه کلوین  300رسانندگی گرمایی فسفرین در دماي 

 سانگردمتوجه به ناهدست آمد که باهراستاي زیگزاگ و آرمچیر ب
اي بودن ساختار فسفرین، رسانندگی گرمایی نیز تفاوت قابل ملاحظه

در دو راستا دارد. رسانندگی گرمایی در مقایسه با گرافین مقدار بسیار 
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شدن نقش شاخه خاطر کمرنگرسد بهکمتري دارد که به نظر می
ZA هاي آکوستیکی شاخه انندگی گرمایی باشد. در میان شاخهدر رس
LA دهد. در بیشترین نقش را در راستاي زیگزاگ از خود نشان می
gهاي اپتیکی نیز شاخه شاخه

1B   نقش موثري در هر دو راستاي
 دهد کهمحاسبات نشان می از سوي دیگر زیگزاگ و آرمچیر دارد.

باتوجه  باشد.در دماي اتاق میفسفرین یک ترموالکتریک نسبتا خوب 
طور خاصیت به اینکه فسفرین یک بلور دوبعدي است، و همین

عنوان یک ماده هتوان آن را بترموالکتریک آن در دماي اتاق، می
  ترموالکتریک بسیار تاثیرگذار در ابعاد نانو معرفی نمود.
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