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A B S T R A C T 
In the context of strong field-matter interaction, an increasing number of 
phenomena has been emerged that can be well understood when taking 
into account the vibrational modes of lattice i.e., phonons. Phonons 
dynamics as a result of coupling between electronic and lattice degree of 
freedom has substantial effect on transient features via redistribution of 
quasiparticle populations and dynamical modification of coupling 
strength. In this study, we resolve the role of nonlinear phononics in 
nonlinear optics phenomena such as second harmonic generation, shift 
current including phonons for series of 2D materials.  Our results show 
strong dynamical modulation of electron-phonon effect in the dynamical 
Born effective charge for all individual phonon modes. The presence of 
activated phonons also enhances the second-order terms of second 
harmonic generation and shift current. The parameter amplification of 
light by nonlinear phonons enhance the control over phonon-polariton 
waves, interesting for information transport on subwavelength length 
scales. 
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  علمی  فصلنامه 

  اپتوالکترونیک 

 

 پژوهشی» «مقاله
  نیترید  بورون لایه تک اختلالی: روش  به غیرخطی اپتیک در  فونونها دینامیک

 
 

 چکیده 
  گرفتن   نظر  در  با  که  دارند   وجود  هاپدیده  از  ايفزاینده   تعداد  ماده،  - میدان  قوي   برهمکنش  زمینه  در

  عنوان   به  هافونون  دینامیک  هستند.  درك  قابل  خوبی   به   ها،فونون  یعنی  شبکه،  ارتعاشی  مدهاي
 ماده  يگذرا  هايویژگی   بر  توجهیقابل   تأثیر  شبکه   و  الکترونی  آزادي  درجه  بین  شدگیجفت   از  اينتیجه 

  این   در   .دارد  شبکه   با   آنها  شدگی جفت   قدرت  دینامیکی  تصحیح  و  بارهاي  حامل   بازتوزیع  طریق   از
 جاییهجاب  جریان  و  دوم  هارمونیک  تولید  مانند  غیرخطی  اپتیکی  هايپدیده  در  هايفونون   نقش  مطالعه،
-الکترون  اثر  قوي  دینامیکی  تغییرات  که  دهدمی  نشان  نتایج  است.  شده  بررسی  بعديدو  مواد  براي

 هايفونون   حضور  همچنین  دارد.   وجود   فونونی   مدهاي  تمامی  براي  دینامیکی   بورن  موثر   بار  در  فونون 
 پارامتر  تقویت  شود.می  ییجاجابه  جریان  و  دوم  هارمونیک  دوم  مرتبه  جملات  افزایش  باعث  شده  فعال
  براي   که  کند،می  فراهم  پولاریتون- فونون  امواج  بر  بیشتري  کنترل  غیرخطی  هايفونون   توسط  نور

 . است توجه مورد اصلی موجزیرطول هايمقیاس  در اطلاعات انتقال

 1  

 مسئول:  نویسنده
    رایانامه: 

  

  کلیدي هايواژه
 . غیرخطی   اپتیک ،  ماده   -   ر نو   رهمکنش ب ،  فونونی   دینامیک 
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  مقدمه
 حالت   هاي سیستم  در  هافونون   و   هاالکترون   همبسته  دینامیک 

 که  است   بنیادي   هاي پدیده  از  ايگسترده   طیف  زیربناي   جامد 
 اصلاح  طریق   از   را   ترابردي   و   نوري   الکتریکی،   هاي ویژگی 

 و   نوري  برانگیخته  هايحامل   بازآرایی  هاينرخ   ها،حامل   جرم 
  ارتعاشی   جانبی   نوارهاي   . دهد می   قرار   تأثیر   تحت   گذار   آهنگ 

 الکترونی   ساختار  از   اي نشانه   که   نوري،   جذب   هاي طیف   در 
 اندشده   مشاهده  مختلف  هاي پلتفرم   در  هستند،   شده  استتار 

 ]1[ . 
 با  مدت کوتاه   پرشدت   لیزري   هاي پالس   تعامل   زمینه   در 
 از  برجسته  نتیجه  یک   همدوس  هاي فونون  تولید   ماده،
 خواص   روي   که  ت اس   ماده  در  فونون- الکترون   شدگی جفت 
 دینامیک  . ]4،  3،  2[   کند می   اعمال  گذرایی   تغییرات   جذب 
 لیزر  زمانی   دوره   و   شدت   به   همدوس   هاي فونون   این  از   ناشی 
 هارمونیک  طیف  بر  توجهی قابل  تأثیرات  و  بوده  وابسته

  هايمرتبه   تیزهاي  قله   با تصویر   که   طوري   به  دارد،  منتشرشده
 این،  بر   علاوه   . میبرد   بین   از   را   گسسته   هارمونیک   بالاي 
 ارتعاشات  انتخابی   تحریک   براي   متعددي   کنترلی   هاي روش
 یا  جمع   تنظیم   امکان  که   اندشده  پیشنهاد   همدوس  شبکه 

 فعال  مدهاي   با   تطبیق   براي   را   فرودي   هاي فرکانس   اختلاف 
 قطبش   و   زمانی   تأخیر   . ]7،  5،  4[   کنند می   فراهم   رامان 
 فونونی   تداخل  در   مهمی   نقش   نیز   پروب   و   پمپ   هاي پالس 

 ارتعاشات   بر  اي پیچیده  دینامیکی   کنترل  و   کنندمی   ایفا   سیستم 
 .]5[   سازندمی   آشکار  را    شبکه 
 شبکه  شکل  تغییر  اي دوره   پتانسیل   تزریق   مشابه،   طور  به 

 که  کند  ایجاد  جدیدي   گذراي   الکترونی   هاي حالت   تواندمی 
 این  ]1[   د هستن   لیزر  تابش   هنگام  فلوکه  هاي حالت   مشابه
 (ARPES)  دار زاویه   گسیل فتوالکترون   طیف   در   ها حالت 

-TDDFT  نواري   ساختار  نظریه  طریق  از  و  شده   مشاهده
Floquet   سریع   دینامیک   برخلاف   . ]1[   ند ا شده   بینی پیش 

 حرکت   متعارف،  فلوکه  هاي سیستم   در   جرم   بدون   هاي فوتون 
 و  الکترون   میان  متمایزي   تعاملات   سنگین،   هاي یون   آهسته 
 طور  به  تقریباً  هاالکترون   که  جایی   کند،می   ایجاد  فونون
 که  است   گفتنی   .کنند می   دنبال  را  یونی   حرکات   اي لحظه 
 است،   شده  پذیرفته  گسترده   طور  به  که  منجمد،   فونون   تقریب 

 توضیح  را  الکترونی   ساختار   در  دینامیکی   تغییرات  تواند نمی 
 است  شده  فلوکه   - فونون   چارچوب   توسعه  باعث   امر   این  و   داده

 ]1[ .  
  اختلالی   روش  شده   گرفته   بکار   هاي روش  از   یکی 

 نظریه  مشابه   که   ]8،  7[   است   فرکانس  فضاي   در   اشترنهایمر 

 وردش  بر   مبتنی   که   تفاوت   این  با   است   اختلالی   چگالی   تابعی 
 تزریق  با   حاضر   مطالعه   در   . است   خطی   مرتبه   تا  موج   تابع 

 لایه  تک  به  صفحه  بر  عمود   و  داخل  اپتیکی   فونونی  مدهاي 
 اپتیکی  دوم   مرتبه  پاسخ   به   hBN  نیترید  بورون  دوبعدي 

 میزان   علاوه ه ب  . ایم پرداخته   یی جا جابه   جریان  و   دوم   هارمونیک
 به  خطی   از  ها فونون   ارتعاش  دامنه   تغییر   با  قطبیدگی   تغییر 

 کرده  تحلیل  و  محاسبه  را  بورن   موثر  بار  کمیت  در  غیرخطی 
  غیرخطی   اپتیکی  خواص   لحاظ  از  نیترید  بورون   لایه  تک  . ایم 

 بسیار  نقش   پلاریتونی   شدگی جفت   و   غیرخطی   فونونی   و 
 .]11،  10،  9[  دارد  اي ویژه 

  
  محاسبات  روش   و   اشترنهایمر   رهیافت
 محاسبات  ، فضاي   در   اختلال   نظریه   قالب   در   اشترنهایمر  روش

 .سازد می   ممکن  را   غیرخطی   و   خطی   پاسخ   هاي ویژگی   کارآمد 
 نیز  استاندارد   اختلال   نظریه   در   که   طور همان   روش،   این  مبناي 
 پتانسیل  یک  تحت   �Ψ  موج   توابع  تغییرات   محاسبه   دارد،  وجود 

 طریق  از  تغییرات   که   است   این   روش  این  مزیت   . است   اختلالی 
��) : آید می  دست   به  زیر  خطی   معادله  حل  − �� ±  ��)|Ψ� >= ��  ��|Ψ� >  

  
 به   دارد،   بستگی   شده اشغال   هاي حالت   به  تنها   معادله   این 

 غیر  هاي حالت   روي   بر  نهایت) (بی   مجموع  به   نیاز   اینکه   جاي 
 به  (وابسته  چگالی   تابع   نظریه   در  . باشد   داشته  شدهاشغال 
 تغییرات  به  که   است   عبارتی   شامل  همیلتونی   تغییرات  زمان)، 
 طور  به   باید  معادله  این   بنابراین  دارد،   بستگی   چگالی 

 بصورت  چگالی   وردش  حسب   بر  قطبش   : شود   حل  خودسازگار 
  شود:می   نوشته  زیر 
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 دوم  مرتبه  قطبش  اولین  به  توانمی   2n+1  قضیه  طریق  از 
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 روابط   از  خطی  غیر  و   خطی   قطبش  ضرایب   میانگین  سپس 

  شوند:می  محاسبه   زیر 



 �� =  13 �����
���  

�∥� = 15�(���� + ���� + ����)�
���  

 در  �  کمیت   محاسبه   با   .هستند   جهت  اندیس   j  و   i  که 
هاي هارمونیک   به   مربوط  نتایج  مختلف   فرکانسی   ضرایب 
 ثابت  جریان   و   سوم   و   دوم   هارمونیک   ازجمله   مختلف 

  .آید می   دست به   یی جا جابه 
 آوردن  دست به   براي   چگالی   تابعی   نظریه   محاسبات   در 
 آوردن   دست به   براي   و   octopus  کد   از  پایه   حالت   چگالی 
 محدود  المان  روش  از  فونونی  بردارهاي   ویژه  و  فونونی  مدهاي 
 نقاط  و  LDA  همبستگی   -   تبادلی   تابعی   .]7[   گردید  استفاده
 شده  همگرا  تعادلی   شبکه  پارامتر     1× 20× 20  مش  با  k  فضاي 

  . کند می   بازتولید  را  تجربه   به  نزدیک  و 
  دینامیکی  بورن موثر   بار 

 در  اپتیکی   فونونی   مد   هر   تزریق   نقش  اهمیت   شناخت   براي 
 تابعی   نظریه  از  استفاده   با   ابتدا  بلوري   پتانسیل   سطح   تغییر 

 فرکانس  ، دینامیکی   ماتریس  آوردن   دست به   و   اختلالی   چگالی 
 و  آورده   دست به   را   جایی ه جاب هاي  بردار   ویژه   و   مدها 

 فونونی   بردار   ویژه   هر  اعمال  با  را   جدید  شده  پمپ   ساختارهاي 
 هر  در  هااتم   یی جا جابه   دامنه  افزایش  با  است   بدیهی   . سازیم می 
 آثار  آن   متعاقب   و  گشته   ظاهر   هارمونیکی   غیر   آثار   خاص   مد 

 مؤثر  بار  تانسورهاي   .گردد می   ایجاد   بزرگتري   اپتیکی  غیرخطی 
 با  را  الکتریکی   ماکروسکوپی   میدان   تعامل   ، بورن 
 بلور  در   ) گاما  نقطه   در   هاي (فونون   شبکه   نسبی   هاي یی جا جابه 

 بارهاي  نام   با   همچنین   تانسورها   این   کنند؛ می   گیري اندازه 
 سطح   1- شکل   . شوند می   شناخته   فروسرخ   بارهاي   یا   دینامیکی 

 دامنه  بازه   ازاي   به  نیترید   بورون   لایه   تک  پتانسیل   انرژي 
 و   LO  شده   پمپ   اپتیکی   مد   هر  براي   مختلف   هایی   یی جا جابه 
TO   صفحه   از   بیرون   و   لایه   تک   صفحه   در  ZO   نشان   را 
 سطح  تغییرات   دهد می   نشان   1- شکل   که   طور   همان   . دهد می 

 ZO  صفحه  از   بیرون  مد   براي   شده   پمپ  ساختار   براي  انرژي
 در  انرژي   افزایش   این   هم   و   است   بیشتر   TO  و   LO  به   نسبت 
 چشمگیرتر   هارمونیک  غیر  حد   در  بیشتر  یی جا جابه هاي  دامنه

 دو   دهنده   نشان   پتانسیل  انرژي   سطح   افزایش  این   . بود   خواهد 
 ZO  مد  پمپ   دامنه  افزایش  با  اینکه  یکی   است:   مهم  اتفاق 
 به  آدیاباتیک   حد   از   فونون  - الکترون   شدگی   جفت   درجه 

 از  اپتیکی   خواص   آن   تبع   به   اینکه  دوم   و   یافته   تغییر  دیاباتیک 
 پیدا  غیرخطی   صورت ه  ب   تغییراتی   نیز  الکتریک دي   تابع   جمله 

  .کرد   خواهد 

  

  
  

  قیتزر يمدها ییجاجابه  دامنه  حسب  بر لیپتانس ي انرژ سطح . 1 شکل
  د یترین بورون هیلا  تک در  یفونون یکیاپت شده

  

 
  

  ساختار  يبرا مختلفهاي فرکانس  در بورن یکینامید موثر  بار . 2 شکل
  درصد  در TO و  ZO، LO يمدها  با شده پمپ دیترین بورن هیلا تک

  . فونون هر ییجاجابه  مختلفهاي دامنه 
  

 در  مختلفهاي  فرکانس   در  بورن  موثر   بار   2- شکل 
 در  صفحه  بیرون   و   داخل  مدهاي  با  شده   پمپ   ساختارهاي 

 با  مقایسه   در  را  غیرخطی   تا   خطی   حالت   از   یی جا جابه   دامنه
 دهدمی   نشان  نمودار   این  . دهد می   نشان  را  نشده  پمپ   ساختار 

 -   الکترون   شدگی   جفت   مدولاسیون   فرکانس   افزایش   با   که 
 زیر  تا  که   طوري ه ب   . کند می   پیدا  شدیدي   خیز   و   افت   فونون
 در  موثر  بورن   البته  . یابد می   افزایش  بورن   موثر  بار  اندازه  گاف 

 . است   نشده  پمپ   حالت  از   کمتر   همگی   شده  پمپ   هاي حالت 
 را   قله   دو   با   منحنی   ZO  با   شده   پمپ   حالت   در   بورن   موثر   بار 

 را  قله   یک   LO  با   شده   پمپ   حالت   که  حالی   در   کرده   تولید 
 که  است   LO  با   شده   پمپ   ساختار   علاوه ه ب  . دهد می   نشان 

 نشده  پمپ  حالت   به   نسبت   میانی هاي  فرکانس   در  را  قطبش 
 تابع  به  شبیه   بسیار  بورن   موثر  بار  تغییرات  روند  . کند می   تقویت 
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 که  دهدمی   نشان  را  حالتی ها  قله   و  بوده  ماده  این  الکتریکدي 
 حالات  و   شده  پمپ   فونونی  مدهاي   برهمکنش  بین  تشدید 

  .]14[   دهد می   روي   الکترونی 
  

  دوم   هارمونیک  و   ییجا جابه   جریان 
 دوم   هارمونیک   پاسخ   و   مستقیم   جریان   4- شکل   و   3- شکل 
 لایه  تک   این  در  را   بالاتر   مرتبه   خطی   غیرهاي  قطبش   از   ناشی 

 به  نسبت  شده   پمپ هاي  حالت   در   مختلف هاي  فرکانس  در 
 پمپ  ساختار   که  پیداست   نتایج   از   .دهد می   نشان  نشده  پمپ 
 جریان  تانسور   در   بزرگتري   بسیار هاي  پیک   ZO  با   شده 
 در     xyz  و  xxz،  yyz  صفحه   داخل هاي  مولفه   در  یی جا جابه 

 . آورد می   وجود هب   نشده  پمپ   حالت   به  نسبت   کمترهاي  انرژي 
  پمپ   حالت   به  نسبت   نیزها  قله   انرژي   در   یی جا جابه   همچنین 
 با  خوبی   همخوانی   همچنین   نتایج   این  .شود می   دیده   نشده
 و  انرژي   تغییرات   که   دارد  1- شکل  پتانسیل  انرژي   سطح   نتایج 
 ZO  با  شده   پمپ   ساختارهاي   براي   را   شبکه  با   شدگی جفت 
 ZO  شده   پمپ   مد   این   . دهد می   نشان   LO  از   تر بزرگ   بسیار 
 برهمکنش  تقویت   باعث   و   داده   کاهش  را   ی الکتریک دي   استتار 

 از  ضمنا  .شود می   موثر   قطبش   جهت  این  در  الکترون  با  نور 
 گذار  طریق   از   قطبش  دینامیک   از   یی جا جابه   جریان  که   آنجایی 

ها فونون   تزریق   که  فهمید   توان می   گیردمی   ت ا نش   نواري   بین 
 گشتاور  و   نواري   ساختار   دستکاري   طریق  از  خاص   مد  یک  در 

 منجر  قطبش  همچنین  و   بورن   موثر  بار   در   تغییر  به  دوقطبی 
 یی جا جابه  جریان   از   فرکانس   به  وابسته   تصویري   و   شود می 

 شدن  پدیدار   مشابهی   روند   نیز   4- شکل  در   . کند می   ایجاد 
 شدن  پمپ   با  را  دوم  هارمونیک   پذیرفتاري   هايسیگنال 

 3  انرژي  زیر  .دهد می   نشان  ZO  صفحه  از  بیرون   هايفونون 
 شودنمی   دیده  دوم   هارمونیک  از  سیگنالی   تقریبا  ولت   الکترون 

 . است   رویت   قابل ها  قله   عمده   الکترون  6  تا   3  بین  بازه  در   ولی 
 تغییر  از  نشان  مختلفهاي  پذیرفتاري   مقایسه   همچنین 
 از  حاکی   که  داردها  انرژي   بعضی   در   منفی  به  مثبت   از   علامت 

  ]. 12[  دارد  غیرخطی   اپتیک  مسیرهاي   قوي  تداخلی   آثار 

 

 
  يبرا ییجاجابه   ثابت انیجر  دوم مرتبه  يرفتاریپذ  جینتا سهیمقا . 3 شکل

  .نشده پمپ با TO و  LO يهافونون  با شده  پمپ ساختار
  
  

 
  ساختار ي برا دوم کیهارمون دوم مرتبه  يرفتاریپذ  جینتا سهیمقا . 4 شکل

  .نشده پمپ  با TO و  LO يفونونها با شده پمپ
  

  گیري نتیجه
 به  وابسته  اختلالی  و  چگالی  تابعی  نظریه  محاسبات  کار  این  در

 فونون  -الکترون  برهمکنش  قوي   مدولاسیون  از  حاکی  فرکانس
  هاي فونون   حضور  در  اپتیکی  دوم  مرتبه  پاسخ  آن  متعاقب  و

 این   .شودمی  نیترید  بورون  لایه   تک  در  همدوس   شده  پمپ
 تابع  چشمگیر  تغییرات  به  منجر  همچنین  مدولاسیون

  در   خاص  طورهب  قطبش  و  بورن  موثر  بار  و  گذرا  الکتریکدي
  رهیافت   این  .شد  خواهد  صفحه  از  خارج  هايفونون  حضور
  طریق  از  اپتیکی  خطی  غیر  خواص  کنترل   و  تنظیم  امکان

  .سازدمی میسر  را هافونون همدوس  پمپ و دستکاري
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