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A B S T R A C T 
In this study, the electronic and magnetic properties of monolayer 
phosphorene through spin polarized density functional theory  are 
investigated. The monolayer phosphorene is a p-type nonmagnetic 
semiconductor. Phosphorene has many applications in electronic devices 
such as transistors and ionic batteries, but no magnetic properties of 
pristine phosphorene limits its applications in  spintronic devices. By 
applying antidote vacancy defect with 6 atoms vacancies, the sample 
becomes magnetic and this issue is resolved. For this purpose, we use a 
supercell of 64 atoms. In addition, the energy bandgap of the structure 
decreases from 1.50eV to 0.33eV by applying defect, and the structure 
transits to the n-type semiconductor. By H-passivating, the energy bandgap 
increases to the value 1.73eV. The semiconductor type of this sample 
returns to its initial type, p-type. With structural engineering, it is possible 
to design the sample with the desired bandgap energy and magnetic 
property, and fabricate in the Lab for the desired application. 
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اي و غیر فعال کردن ساختار به صورت غیر نقطه Pهاي اثر تهی جاي اتم
 روي خواص الکترونیکی و مغناطیسی آن Hهاي فسفرین با اتم

 
  

 2، سید محمد قاضی*1فهیمه بهزادي
 

 چکیده
در این مطالعه، خواص الکترونیکی و مغناطیسی فسفرین تک لایه به کمک نظریه تابعی چگالی اسپینی مورد 

است که خاصیت مغناطیسی ندارد. فسفرین  pبررسی قرار گرفت. فسفرین تک لایه یک نیمه رساناي ذاتی نوع 
یونی دارد. اما فسفرین اولیه به دلیل هاي کاربردهاي بسیاري در ادوات الکترونیکی مانند ترانزیستورها و یا باطري

تهی اي نداشتن خاصیت مغناطیسی، داراي کاربردهاي محدود در ادوات اسپینترونیکی است. با اعمال نقص غیرنقطه
ما  . براي این منظور،شودمی حلله مئکند و این مسمی تایی، نمونه خاصیت مغناطیسی پیدا 6ها به صورت جاي اتم

به  1.50eVعلاوه با اعمال نقص، گاف انرژي ساختار از هکنیم. بمی اتمی استفاده 64زرگ از یک سلول ب
0.33eV کند و ساختار به نیمه رساناي نوع می کاهش پیداn گردد. با غیر فعال کردن پیوندهاي آزاد می تبدیل

رسد. نوع نیمه رساناي این می 1.73eVیابد و به مقدار می ، گاف انرژي افزایشHهاي نمونه داراي نقص با اتم
توان نمونه با گاف انرژي و خاصیت مغناطیسی دلخواه را طراحی می گردد. با مهندسی ساختاربازمی pنمونه، به نوع 

  و در آزمایشگاه جهت کاربرد مورد نظر ساخت. 
  
  
  
  
  
 

  .گروه فیزیک، دانشگاه فسا، فسا، ایران ،استادیار 1 
 .گروه فیزیک، دانشگاه فسا، فسا، ایران ،استادیار 2

 مسئول: نویسنده
  فهیمه بهزادي

   behzadi.fahimeh@gmail.com رایانامه:

  

  کلیدي هايواژه
خواص ، خواص الکتریکی، Hتهی جا، غیرفعال کردن با عنصر اي فسفرین تک لایه، نقص غیرنقطه

 مغناطیسی.

 

  

 
 مقاله: این به استناد

روي خواص الکترونیکی و مغناطیسی  Hهاي اي و غیر فعال کردن ساختار فسفرین با اتمبه صورت غیر نقطه Pهاي اثر تهی جاي اتم ).1402( فهیمه بهزادي، سید محمد قاضی
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 مقدمه
 ]2و  1فسفر سیاه پایدارترین آلتروپی فسفر در دماي اتاق است [

تحت فشار و دماي بالا از فسفر سفید ساخته  1914که در سال 
است و نیروي اي ]. فسفر سیاه داراي ساختار لایه3شده است [
 از نوع نیروي واندروالس است و با روش مکانیکیها بین لایه

جدا کرد و ساختار تک لایه یا اي توان آنها را از ساختار تودهمی
لایه جدا شده از فسفر سیاه، ]. به 5 و 4چندلایه ساخت [

گویند. فسفرین داراي یک ساختار شش گوشه است می فسفرین
، به هااتم نیب 3spاز نوع  یکووالانس يوندهایپ و به دلیل وجود
دار است و همین مطلب فسفرین را داراي خواص صورت چین
کرده است. فسفرین یک نیمه رساناي ذاتی اي فیزیکی ویژه

است  1.5eVاي گاف انرژي قابل قبول حدود است و دار Pنوع 
هاي سلول ]. فسفرین کاربردهاي بسیاري در ساخت6[

 ]،10حسگرها []، 9ترانزیستورها []، 8[ها ي]، باطر7[ يدیخورش
. از دیگر کاربردهاي مهم دارد ]11[ يانرژ رهیو ذخ لیتبد

فسفرین استفاده در ادوات اسپینترونیک است که توجه بسیاري 
-12از دانشمندان را در این مقوله به خود جلب کرده است [

صفر و  يبه جا نییبالا و پا ینیاسپ حالت ،کینترونیدر اسپ]. 15
 .شودیاستفاده م یکیوالکتروننانهاي دستگاهدر  کی

 ،اطلاعات رهیذخبه سوي ساخت ادوات اي اسپینترونیک پنجره
کند که علاوه بر می ی بازو محاسبات کوانتوم یسیسگر مغناطح

کوچک شدن مقیاس قطعه، سرعت انتقال داده به شدت 
 یابد و مقدار قابل توجهی مصرف انرژي را کاهشمی افزایش

 حلهایی وجود دارد که باید دهد که البته در این راه چالشمی
   شود.

هاي مختلف مانند اعمال میدان الکتریکی، اعمال با روش
، اضافه کردن عناصر دیگر به ساختار Pهاي تهی جاي اتم

توان خواص فیزیکی فسفرین را تغییر داد. لیو و می فسفرین
] میدان الکتریکی عرضی را به فسفرین 16همکارانش [

چندلایه اعمال نمودند و متوجه شدند ساختار در یک میدان 
الکتریکی بحرانی از عایق معمولی به عایق توپولوژیکی گذار 

 ] نشان دادند در فسفرین چند لایه17دارد. قوش و همکارانش [
توان ترازهاي شبه فلز دیراك را با مقدار میدان الکتریکی می

تنظیم نمود. تزریق عناصر مختلف در فسفرین نیز راهکاري 
ست. پو و همکارانش دیگر براي تغییر خواص فیزیکی ساختار ا

] عناصر هالوژن را در فسفرین تزریق کردند و متوجه شدند 18[
است  Pدر فسفرین، نوع نیمه رساناي  Brو  F ،Clکه با تزریق 

 حاصل nدر فسفرین نیمه رساناي نوع  Iدر حالی که با تزریق 
مختلف را به هاي ]، اتم19شود. ژانگ و همکارانش [می

هاي تاثیر آن را بر جذب و انتشار اتم فسفرین تزریق کردند تا

Li  وNa  بررسی کنند. آنها دریافتند با تزریقO  وS  در
 Siو  Cفسفرین یک نیمه رساناي مغناطیسی داریم. با تزریق 

دهد. آنها نشان می در آن، فسفرین خاصیت فلزي از خود نشان
تزریق شده  Sو  Oروي فسفرینی که با  Naیا  Liدادند وقتی 

رود. در حالی می شوند خاصیت مغناطیسی از بینمی جذباست 
در  Alو  Bهاي روي فسفرینی که اتم Naیا  Liکه با جذب 

آن تزریق شده است و در ابتدا غیرمغناطیسی بوده است، 
دیگر در هاي شود. یکی از راهمی خاصیت مغناطیسی پدیدار

تغییر خواص فیزیکی فسفرین، ایجاد نقص در شبکه است. 
] خواص جذب هیدروژن توسط 20راماچاندران و همکارانش [

فسفرین که یک اتم فسفر آن حذف و با عنصر نیکل تزیین 
عنصر  شده است را بررسی کردند. آنها متوجه شدند که حضور

دهد. می را افزایش Pنیکل، اثر جذب هیدروژن توسط عناصر 
هی ] متوجه شدند که با اعمال نقص ت21فاروغ و همکارانش [

جاي یک اتم، ترازهایی به علت نقص در ناحیه گاف انرژي 
کنند، اما با اعمال می شود و از خط انرژي فرمی عبورمی ایجاد

شود. می نقص تهی جاي دو اتم، گاف انرژي مشاهده
] نشان دادند با اعمال نقص تهی 22سریوستاوا و همکارانش [

در گاف هایی ناشی از نقص جاي یک اتم در فسفرین، حالت
شود نمونه خاصیت می شود که باعثمی انرژي ایجاد

مغناطیسی از خود نشان دهد. البته با اعمال نقص تهی جاي دو 
اتم، نمونه دیگر خاصیت مغناطیسی ندارد. آنها همچنین نشان 
 دادند جذب عناصر غیر فلزي و فلزات واسطه توسط فسفرین

ن اولیه که تواند خاصیت مغناطیسی را عوض کند. فسفریمی
خاصیت  Coو  N ،Feغیرمغناطیسی است بعد از جذب عناصر 

کند و فسفرین با تهی جاي اتم که خاصیت می مغناطیسی پیدا
خاصیت  Coو  C ،Nمغناطیسی دارد با جذب عناصر 

] جذب فلزات 15غیرمغناطیسی خواهد داشت. بابار و همکارش [
راي تهی واسطه روي فسفرین تک لایه و فسفرین تک لایه دا

جاي یک و دوتایی را بررسی کردند. در بیشتر موارد ترکیب 
کند و می نقص و فلز واسطه، خاصیت ذاتی نیمه رسانا را حفظ

علاوه ممان مغناطیسی محلی که براي کاربردهاي هب
شود. در برخی موارد نیز می اسپینترونیک ضرورري است ایجاد

ی نیمه رسانا را تواند خواص ذاتمی وجود نقص و فلز واسطه،
  تغییر دهد و ترکیبی از فلز و نیم  فلز را تشکیل دهد. 

ها به صورت در این مقاله، ما نقص تهی جاي اتم
که در شش  Pاتم  6اعمال کردیم. در این حالت اي غیرنقطه

شود. با می گوشه یک شش ضلعی قرار دارند از ساختار حذف
با این نوع نقص در اي توجه به مطالعات انجام شده هیچ مقاله

که از این مدل اي ساختار فسفرین دیده نشده است. تنها مقاله



 28  ر فعال کردن ساختار فسفرین...اي و غیبه صورت غیر نقطه Pهاي ). اثر تهی جاي اتم1402بهزادي، قاضی (
 

است که اثر آن را در ساختار اي نقص استفاده کرده است مقاله
]. همچنین در ادامه تاثیر 23نانونوار ژرمنن بررسی نموده است [

ها، بر خواص غیرفعال کردن پیوندهاي آزاد ناشی از حذف اتم
  ه است.شدالکترونیکی و مغناطیسی ساختار بررسی 

  
  پیش زمینه

معادله  دیبا دستگاه، کی يهایژگیآوردن و دستبهي برا
که انرژي  معادله نیو از جواب ا میحل کن آن يرا برا نگریشرود
 يبرا یول .میکن یدستگاه را بررس يهایژگیو است،
 ،متفاوت يهاوجود برهمکنش لیدلهباي بس ذره يهادستگاه

قابل حل  یو دشوار است و به سادگ دهیچیپ اریکار بس نیا
تعداد  ا بهراي بس ذره معادله ییهابیاگر با اعمال تقر .ستین
معادلات را به  نیو ا میکن لیتبداي تک ذره معادله يادیز

 توانمی مشکل فوق حل شده و م،یصورت خودسازگار حل کن
دو  نگریشرود معادلهبراي حل  را به دست آورد. ي سیستمانرژ

 ریمتغ 3Nتابع موج که شامل روش وجود دارد. در روش اول 
معادلات  یو با استفاده از اصل وردش را باید در نظر گرفت است

را حل کرد. در روش دوم،  فوك-يو هارتر يتررهااي تک ذره
و  شودیم در نظر گرفته اصلی ریالکترون به عنوان متغ یچگال

شم) -با وردش نسبت به آن، معادلات تک ذره (معادلات کوهن
روش دوم ارجحیت دارد زیرا تعداد متغیرها از  د.یآمی به دست

3N  براي  ریسه متغ ي، بهادستگاه بس ذره تابع موجبراي
 ریغ یکوانتوم کیدر چارچوب مکانیابد. می کاهش n(r) یچگال
هاي دستگاه يبلورها فیتوص يبرا ریز یلتونیاز هام یتینسب

  :شودمی استفادهاي بس ذره
)1  (  � = ∑ �ℏ��� ∇��⃗ ��� + ∑ �ℏ���� ∇��⃗ ��� −∑ ������⃗����⃗ ���,� +∑ ��������⃗ ��⃗���,� + ∑ �����⃗ ����⃗ ���,� 

 ir ،استام I ونیجرم الکترون و  بیبه ترت IMو  mکه در آن 
 یعدد اتم Iz ام وI ونیام و iمکان الکترون  بیترتبه  IRو 
به صورت  توانمی را یلتونیهام يسازساده يبرا ام است.I ونی
  نوشت: زین ریز
)2  (       �� = ���� +���� +����� +����� +����� 

انرژي جنبشی  ���� ،هاانرژي جنبشی الکترون ����که در آن 
انرژي  �����الکترون و -کنش الکترونانرژي برهم ����� یون،- کنشی الکترونانرژي پتانسیل برهم ����� ها،یون

با توجه ، براي کاهش حجم محاسبات .است یون- پتانسیل یون
، هانسبت به جرم الکترونها تر بودن جرم یونبه سنگین
ها گیریم و انرژي جنبشی یونمی نظر ها را صفر درسرعت یون

 گفتهاپنهایمر -تقریب بورن شود. به این تقریب،می صفر

مربوط به بخش الکترونی یک دستگاه  ۀنابرین معادلبشود. می
��  توان به صورت زیر نوشت:می رااي بس ذره = ���� + ����� +����� +����� )2  (                  
هامیلتونی بس  ،اپنهایمر-چند با اعمال تقریب بورن هر
را به هامیلتونی بس الکترونی کاهش دادیم ولی حل اي ذره

منشا این پیچیدگی  معادلات نیز بسیار دشوار خواهد بود.همین 
با هم ها کنش دوبه دوي الکترونمربوط به برهم ،در هامیلتونی

که  ست،ا هاهمبستگی بین الکترونة این جمله منشا پدید است؛
، شودها میموجب نوعی حرکت و دینامیک جمعی در الکترون

هامیلتونی تک را به صورت جمع  Hتوان که با حذف آن می
الکترون مانع -نوشت اما حضور برهمکنش الکترونها الکترون

شود و می تک الکترونیهاي از جداسازي دستگاه به بخش
توصیف دستگاه با استفاده از معادلات تک الکترونی را 

هاي تقریبی استفاده بنابراین باید از روش کند.می غیرممکن
بالا،  یمحاسبات ییکارا لیبه دل ی،چگال یتابع کرد. نظریه

 ریبا سا سهیکاهش حجم محاسبات و دقت خوب در مقا
هاي ستمیس یمحاسباتهاي روش نیاز کارآمدتر یکی ،هاروش

 يراه مناسب و قو کی هینظر نیا آید.می به حساباي بس ذره
ی است. الکترونهاي کنشبرهم هیمحاسبه خواص حالت پا يبرا
استوار است که توسط  یاساس هیقض دو يمبنا بر هینظر نیا

 يانرژطبق قضیه اول  .]24[ هوهنبرگ و کوهن ارائه شده است
منحصر به فرد از  یتابع یالکترون بس ستمیکل هر س هیحالت پا
حالت  یچگال ی است و بینالکترون بس ستمیس یالکترون یچگال
با وجود دارد.  کیبه  کیتناظر  کی یخارج لیو پتانس هیپا

 ی،خارج لیپتانس و دانستن هیحالت پا یچگالمشخص شدن 
مورد نظر را  ستمیس خواص گریو د هیتابع موج حالت پا توانمی

 بس ستمیهر س يبراطبق قضیه دوم  ].25[ محاسبه کرد
 دارد. رااي نهیمقدار کم ،هیحالت پا یچگال يانرژ ،یالکترون

تک  نگریمعادله شروددر واقع بر اساس  شم-معادله کوهن
از  یفرض ستمیس کیاز  است که براي حل آن یالکترون
که به کمک آن،  شودمی فادهاست یبرهمکنش ریغهاي الکترون

ی کنشبرهم ستمیسمربوط به  یالکترون یچگال همان مقدار
با  ،یکنشبرهمغیر ستمیس هیحالت پا یچگالشود. می حاصل

که در اي حل معادلات خودسازگار مجموعه معادلات تک ذره
−]  ]:27-25[ شودمی آمده است حاصل ریز رابطه ħ��� �� + ����[�]]��(�) = ����(�) )4(                

[�]����  به صورت زیر است:  ����که در آن  = ��(�) + ��(�) + ���(�) )5(                    
(�)��  در زیر آمده است: (�)���و  (�)��که در آن  = ∫ ��′�(�′)|� − �′| )6                           (  
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 ���(�) = ����[�]��(�)  )7                      (                         

-یتبادل لیشم، پتانس-کوهن یلتونیهامۀ ناشناختۀ تنها جمل
و  ستیآن مشخص ن قیاست که شکل دق یهمبستگ
انرژي تبادل آن وجود دارد.  بیتقر يبرا یمختلفهاي روش

ها است. باید توجه همبستگی در واقع ناشی از اسپین الکترون
 محاسبهی، تبادل یتابع همبستگ نییتع يروش برا کداشت ی

از روابط مربوط به گاز  )[�]���ی (تبادل یهمبستگ يانرژ
که به آن  شودمی استفاده یالکترون همگن به صورت موضع

دیگر  بیتقر]. 28[ گویندمی )LDAضعی (تقریب چگالی مو
است که از  )GGA( افتهی میتعم بیش مورد استفاده، تقریب

 يانرژدر این تقریب، تر است. قیدق یموضع یچگال بیتقر
 ،مربوطه هیدر ناح یموضع ینه تنها به چگال یتبادل یهمبستگ

یا به عبارتی دیگر به شیب  مجاور یدر نواح یبلکه به چگال
توجه داشت براي مطالعه باید  .]30و  29است [چگالی وابسته 

وارد محاسبات  زینها الکترون نیاسپخواص مغناطیسی مواد باید 
ی و یا تقریب موضع نیاسپ یچگال بیبه تقرها بیو تقر شود

. براي مشخص کردن شودمی لیتبد شیب تعمیم یافته اسپینی
همبستگی یک رده تقریب به نام توابع هیبریدي انرژي تبادل 
 1LYP3Bتوان به تابع تبادل همبستگی می وجود دارد که

]31 ،[2PBE ]32 ،[3HSE ]33طور که  ] اشاره نمود. که همان
 HSEدر ادامه آمده است در این مقاله از توابع هیبریدي 

استفاده شده است زیرا نتایج محاسبات براي فسفرین تک لایه 
 تر است.نتایج آزمایشگاهی نزدیکبه 

  
  تئوري و روش 

 اسپینی محاسبات اصول اولیه با روش نظریه تابعی چگالی
] انجام گردیده است. 35]، در بسته محاسباتی سایستا [34[
 HSE06 یتبادل-یشم از تابع همبستگ-حل معادله کوهن يبرا

 قطع يانرژ]. 6[ استفاده شده است، تعمیم یافته بیش بیبا تقر
نظر  در 300Kو  500eV ها را به ترتیبالکترون يدماو 

محاسبات  يبرا يمحاسبات عددخطا در حد مجاز ایم. گرفته
وارد بر هر  يرونیفرض شده است.  يهارتر 10-4خودسازگار 

در نظر گرفته   0.01eV/Åاز کمتر سازي ساختارها،در بهینهاتم 
براي  نیلویبر يدر فضا k يریگتعداد نقاط نمونهشده است. 

تعداد  یکیمحاسبات الکترون يابر و 1´3´3سازي ساختار بهینه
براي جلوگیري از در نظر گرفته شده است.  1´15´15نقاط 
خلاء در هاي هیلاکنش نوار ساخته شده با نوارهاي مجاور، برهم

                                                
1 Becke, 3-parameter, Lee–Yang–Parr 
2 Perdew–Burke-Ernzerhof 
3 Heyd–Scuseria–Ernzerhof 

  لحاظ شده است.  18Åحدود  x يراستاها
  

  بحث و نتایج 
ایم مختلف را مورد بررسی قرار دادهدر این مطالعه، سه ساختار 

  اند. که با روش نظریه تابعی چگالی اسپینی بهینه شده
سلول بزرگ یک ساختار اول یک تک لایه از فسفرین با 

اتم و  6 تهی جاي، ساختار دوم فسفرین با است Pاتم  64
ساختار سوم همان ساختار دوم است که پیوندهاي آزاد آن با 

  Cو A ،Bاند و به ترتیب آنها را شده ، غیرفعالHهاي اتم
  . نامیممی

  
 نیفسفر ،A ساختار یسیمغناط و یکیالکترون مشخصات .1 جدول
 اتم، 6 يجا یته نقص با هیلا تک نیفسفر ،B ساختار ه،یلا تک

 با که اتم 6 يجا یته نقص با هیلا تک نیفسفر ،C ساختار
  .اندشده رفعالیغ Hهاي اتم

C  B  A  ساختار  
  )eV( انرژي کل ساختار  14530-  13434-  13537-

  )eVگاف انرژي ( 1.50 0.33 1.73
  نیمه رسانا نوع  مستقیم  مستقیم  مستقیم

انرژي بالاترین مقدار لبه نوار   0.673- 0.182- 0.673-
  )eV( ظرفیت

G  Z  G 
مکان بالاترین مقدار لبه نوار 

  ظرفیت

+1.059 +0.151  +0.828 
مقدار لبه نوار ترین انرژي پایین

  )eV( هدایت

G  Z  G  ترین مقدار لبه نوار مکان پایین
  هدایت

0  6.01  0  )Bμ(μ  
  

بهینه براي ساختارها که در هاي با توجه به انرژي کل حالت
آمده است، همه ساختارها پایدار هستند زیرا مقادیر  1جدول 

اند. همچنین از لحاظ فیزیکی آمده دستبهانرژي آنها منفی 
ها و اتم تهی جايبا اعمال نقص امکان ساخت آنها وجود دارد. 

آزاد، خواص الکتریکی و مغناطیسی  پیوندهايغیرفعال کردن 
   شود.می فسفرین کنترل

 دهد کهمی ) را نشانAالف، ساختار فسفرین ( 1شکل 
ترتیب در ها به بهینه شده است. ساختار نواري و چگالی حالت

طور که از شکل مشخص  ج آمده است. همان 1ب و  1شکل 
به اندازه  Gنیمه رسانا با گاف مستقیم در است این ساختار یک 

1.50eV  است که در توافق با گزارش پو و همکارانش است
]. همچنین این مقدار محاسبه شده براي گاف به مقدار 6[

  ] نزدیک است.1.73eV ]36تجربی 
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ب، خط انرژي فرمی دقیقا 1و شکل  1با توجه به جدول 
ترین نوار هدایت نیست. وسط بالاترین نوار ظرفیت و پایین
ترین مقدار لبه نوار هدایت تفاوت انرژي خط فرمی و پایین

+0.828eV  و تفاوت انرژي خط فرمی با بالاترین مقدار لبه
که خط فرمی به نوار است. از آنجایی - 0.673eVنوار ظرفیت 

داریم. جالب توجه  Pتر است، نیمه رساناي نوع ظرفیت نزدیک
است  3Pاست که عنصر فسفر داراي سه الکترون در اوربیتال 

مجاور  Pها با برقراري پیوند کووالانسی با سه اتم که الکترون
شوند و درنتیجه ساختار خاصیت مغناطیسی از خود می جفت

محاسبات اسپینی مربوط به این ساختار، این  دهد.نشان نمی
گونه که از نوار ساختاري آن  کند. همانمی مطلب را نیز تایید
علاوه، هگونه تفکیک اسپینی وجود ندارد. ب مشخص است هیچ

 با هاحالت ج، مشخص است چگالی1گونه که از شکل  همان
هستند،  یکسان ها با اسپین پایینحالت چگالی و بالا اسپین

شود. به عبارتی دیگر ساختار می بنابراین ممان مغناطیسی صفر
A .یک ماده غیرمغناطیسی است ،  

)، Bاز فسفرین (نمونه  Pاتم  6الف، با حذف  2در شکل 
 کند. همانمی خواص الکترونیکی و مغناطیسی ساختار تغییر

هاي شود با حذف اتممی ب و ج مشاهده 2گونه که در شکل 
P ترازهاي ناشی از نقص در شبکه در محدوده گاف انرژي ،

و در نتیجه مقدار گاف انرژي در نمونه شود می ایجاد  Aنمونه

B  0.33به مقدارeV 78 یابد. این کاهش به اندازهمی کاهش% 
 Zباشد. در این نمونه، گاف انرژي مستقیم و در نقطه می درصد
، نیمه رسانا در این حالت از 1افتد. با توجه به جدول می اتفاق
تر از باند است زیرا تراز فرمی به باند هدایت نزدیک nنوع 

آید و وجود مییک پیوند آزاد به Pظرفیت است. با حذف هر اتم 
در نتیجه به ازاي هر اتم حذف شده یک الکترون جفت نشده، 

 شود که منشا خاصیت مغناطیسی ساختار است. همانایجاد می
 ،Bشود، در ساختار باند نمونه ب مشاهده می 2گونه که در شکل 

ود. خطوط مشکی مربوط به اسپین شتفکیک اسپینی مشاهده می
گونه که  بالا و خطوط قرمز مربوط به اسپین پایین است. همان

بالا و پایین دقیقا هاي شود چگالی حالتج دیده می 2در شکل 
متقارن نیستند. در نتیجه این نمونه، خاصیت مغناطیسی از خود 

 Bμ6.01برابر با  دهد. ممان مغناطیسی این ساختارنشان می
اي و به تعداد ها به صورت غیرنقطهباشد. در واقع با حذف اتممی

  کرد.  اتم، خاصیت مغناطیسی ساختار تغییر 6
وجود ، پیوندهاي آزادي بهPهاي که با حذف اتماز آنجایی

) که ساختار Cغیرفعال کردیم (نمونه  Hهاي آید، آنها را با اتممی
یک این حالت  شود. درالف مشاهده می 3بهینه آن در شکل 

الکترون جفت نشده به ازاي هر پیوند آزاد با الکترون مربوط به 
رود. شود و خاصیت مغناطیسی از بین میاتم هیدروژن جفت می

شود با غیر فعال ب و ج استنباط می 3گونه که از شکل  همان

  
  

 یچگال) ج و ينوار ساختار)ب ،)A نمونه( نیفسفر یاتم ساختار )الف .1شکل 
  .A نمونههاي حالت

 )ب ،)B نمونه( اتم 6 يجا یته نقص با نیفسفر یاتم ساختار )الف .2 شکل
  .B نمونههاي حالت یچگال) ج و ينوار ساختار
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، ترازهاي نقص در شبکه و ممان Hهاي شدن ساختار با اتم
 1.73eVشود و گاف انرژي به مقدار مغناطیسی محلی ناپدید می

است. این  Bبرابر گاف انرژي نمونه  2/4 یابد کهافزایش می
همچنین با توجه به  افتد.اتفاق می Gمستقیم و در نقطه گاف، 
گونه که  باشد. همانمی p، نیمه رسانا از نوع 1هاي جدول داده

شود تفکیک اسپینی در ج مشاهده می 3ب و  3هاي در شکل
از لحاظ مغناطیسی  Cساختار نواري مشاهده نمی شود و نمونه 

یک ماده غیرمغناطیسی است. رفتار کاهش و افزایش گاف انرژي 
و همچنین ظهور و ناپدید شدن ممان مغناطیسی محلی در توافق 

نقص ناشی از  ] براي5با گزارشی است که لیو و همکارانش [
که مواد مورد استفاده یک اتم گزارش دادند. از آنجایی تهی جاي

در ادوات اسپینترونیک باید خاصیت مغناطیسی داشته باشند و 
توان با مهندسی فسفرین یک ماده غیرمغناطیسی است می

ساختار، علاوه بر تغییر در خواص الکترونیکی، خاصیت 
، پتانسیل خوبی B. در واقع نمونه مغناطیسی نمونه را نیز تغییر داد

 براي کاربردهاي اسپینترونیکی دارند.
  

  گیريبحث و نتیجه
سه نمونه  نظریه تابعی چگالی اسپینیدر این مقاله، با استفاده از 

، فسفرین با سوپر Aاز فسفرین مورد بررسی قرار گرفت. نمونه 
با  pاتم است. این نمونه یک نیمه رساناي نوع  64 سلولی با تعداد

باشد. این نمونه می 1.50eVبه اندازه  Gگاف مستقیم در نقطه 
به دلیل داشتن الکترون جفت شده خاصیت مغناطیسی ندارد. در 

، در فسفرین اولیه، Pاتم  6 تهی جاي، با ایجاد نقص Bنمونه 
کند و گاف انرژي مستقیم و در تغییر می nنوع نیمه رسانا به 

به  A است. مقدار گاف انرژي این نمونه نسبت به نمونه Zنقطه 
رسد. در این می 0.33eVیابد و به مقدار کاهش می %78 اندازه

جفت نشده ایجاد هاي نمونه به علت نقص در شبکه، الکترون
آید و از وجود میشود و درنتیجه ممان مغناطیسی محلی بهمی

کند که هاي محلی، نمونه خاصیت مغناطیسی پیدا میجمع ممان
که از غیرفعال  Cباشد. نمونه می Bμ6.01مقدار آن برابر با  

شود داراي گاف حاصل می Bکردن پیوندهاي آزاد در نمونه 
باشد و اندازه گاف انرژي نسبت می Gانرژي مستقیم و در نقطه 

 1.73eVشود و به مقدار برابر می 2/4 ، حدودBبه نمونه 
 pاز نوع  Aرسد. نوع نیمه رساناي این نمونه مانند نمونه می

جفت نشده هاي ، الکترونP-Hیل پیوند است. در این نمونه به دل
P هاي با الکترونH جفت شده و ممان مغناطیسی محلی از بین ،
رود. هر سه نمونه داراي انرژي کل منفی هستند و از نظر می

به دلیل دارا بودن  Bباشند. اما نمونه فیزیکی قابل ساخت می
  .خاصیت مغناطیسی پتانسیل خوبی در ادوات اسپینترونیک دارد

  
  سپاسگزاري

 هايینماش فراهم نمودن نیدانشگاه فسا و همچن یمال تیاز حما
  .گرددمی و تشکر ریپژوهش تقد نیجهت انجام ا یمحاسبات
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