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Abstract 
Increasing demand for highly sensitive, selective, affordable, low-consumption, durable and 
portable sensors has led to extensive research into the use of two-dimensional materials. Two-
dimensional materials are very suitable for making gaseous sensors due to good optical clarity, 
high flexibility, high mechanical strength, and special electronic and optoelectronic properties. In 
this paper, the electronic, optical and magnetic properties of pure and defected silicene monolayer 
in the presence of carbon monoxide gas has been studied using first principles calculations based 
on density functional theory and time-dependent density functional theory. According to the 
investigations, we find that the optical and electronic properties of the system are altered by the 
absorption of the gas molecule and the vacancy defect. Here, the electron energy loss 
spectroscopy for pure silicene monolayer in the presence of gaseous molecule and vacancies 
defect have been investigated. The spectrum associated with them indicates that the plasma peak 
changes (Collective modes). 

Keywords: Two-dimensional materials, Time-dependent density functional theory, Collective 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد  این مقال

اي با نقطه جايحسگري گاز مونوکسیدکربن توسط سیلیسین داراي تهی
  سنجی اتلاف انرژي الکترون طیفسریع فوقسازي استفاده از شبیه
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  چکیده

ایدار و قابل حمل موجب تحقیقات صرفه، کم مصرف، پپذیر، مقرون بهبراي حسگرهاي بسیار حساس، گزینش تقاضاي روز افزون
شفافیت نوري خوب، انعطاف پذیري بالا، دلیل بهمواد دو بعدي امروزه  .کارگیري مواد دو بعدي شده استبهاي براي گسترده

الکترونیکی، براي ساخت حسگرهاي گازي بسیار مناسب و اپتو الکترونیکی ةقدرت مکانیکی عالی و همچنین خواص الکتریکی ویژ
هاي اب نقصکربن در غیگاز مونوکسیددر حضور  سیلیسین ۀابریاختو مغناطیسی  ، اپتیکی. در این مقاله خواص الکترونیدهستن

بررسی شده است. با توجه  تابعی چگالی وابسته به زمان ۀظرین و تابعی چگالی ۀبا استفاده از نظریها جايشبکه، و حضور تهی
حضور لکول گازي و سیستم مورد بررسی در اثر جذب مو مغناطیسیه خواص الکترونی و یابیم کهاي انجام شده درمیبررسیبه

گازي و  ، سیلیسین در حضور مولکولخالصسیلیسین  ،اتلاف انرژي الکترون طیف سنجیجا کند. در اینها تغییر میجايتهی
وسانات دسته جمعی) پلاسمونی (ن قلۀد که دهها نشان میرسی شده است. که طیف مرتبط به آنها برجايسیلیسین با حضور تهی

  کند. تغییر می

  سنجی اتلاف انرژي الکترونتابعی چگالی وابسته به زمان، نوسانات دسته جمعی، طیف ۀمواد دوبعدي، نظری :کلیدواژگان

  مقدمه
گازها همواره در زندگی روزمره بشري وجود    

است. ها اند و در اکثر موارد بوي گازها معرف آنداشته
علاوه بر این در بسیاري از موارد گازها بدون بو، سمی، 
قابل اشتعال و خطرناك هستند. در محیطی که زندگی 

ها و گازهاي بسیاري وجود دارند که در کنیم آلایندهمی
هاي تخریب محیط زیست، ایجاد باراننهایت منجر به

ازن، ایجاد  ۀاي، تخریب لایاسیدي، اثرات گلخانه
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سوزي هاي خطرناك در افراد و آتشمسمومیت
از گذشته تاکنون، . تکنولوژي حسگر ]1[ شوندمی
اي براي آشکارسازي گازها مورد بررسی طور گستردهبه

علت کاربردهاي متفاوت به .و استفاده قرار گرفته است
هاي تکنولوژي حسگرهاي گازي متفاوت، و محدودیت

افزایش  هاي متفاوت، با هدفمحققان بر روي زمینه
. با پیشرفت ]2و3[ اندمطالعه کرده دقت حسگر گازي

ی و تحولات علم در دنیا و پیدایش تجهیزات الکترونیک
وقوع م بهاخیر و در قرن بیست عظیمی که در چند دهۀ
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ساخت حسگرهاي دقیق، کوچکتر، نیاز به پیوست،
 .داراي قابلیت بیشتر احساس شد بالا و حساسیت

که در طوريبا حساسیت بالا بهه از حسگرهایی امروز
حساسند  عو یا تشعشبرابر مقادیر ناچیز از گاز، گرما 

بالا بردن حساسیت، بهره و دقت این  .شوداستفاده می
-4[ کشف مواد و ابزار جدیدي نیاز داردحسگرها به

8.[  
آمیز از اولین ساخت موفقیتمواد دوبعدي بعد 

خود ادي را به، توجه زی2004هاي گرافین در سال ورقه
از  يبعددو قۀور ،سیلیسین. ]12-9[ جلب کردند

 یناز ا یکی ري،نبوزلانه رساختا با نسیلیکو يتمهاا
]. 13و14[ شده است سنتز که ستا يبعددو ادمو

دو دلیل از گرافین بهتر است، عملکرد سیلیسین به
 ،ستا رگازسانخست اینکه با فناوري مبتنی بر سیلیکون 

طول پیوند ]. 15[ دارد لکنتر قابل ارينو فگا ینکهدوم ا
) خیلی بزرگتر Å27/2در سیلیسین (سیلیکون -سیلیکون

 است. )Å29/1در گرافین (کربن -از طول پیوند کربن
ن و بلند بزرگ بودن شعاع یونی اتم سیلیکودر نتیجه 

اي سیلیکون در سیلیسین هبودن طول پیوند بین اتم
تر سستمنجر به وند کربن در گرافین،طول پینسبت به

کنش شدن برهم  خلاف گرافین که شده و بر
اري پیدایش ساختتخت است، منجر به اي کاملاًصفحه

علت همین شعاع یونی شود. بهخمیده در سیلیسین می
رود که هیبریداسیون در بزرگتر در سیلیکون، انتظار می

ها با گرافین اتم باشد. اما برخلاف 2spسیلیسین از نوع
2هیبریدشدگی 3sp sp 16[ نداهم متصل شدهبه[. 

 و نانونوارها توجه نیدر گراف هايجایموضوع ته اخیراً
  ]. 19-17خود اختصاص داده است [شگرفی را به

                                                        
1Time-Dependent Density Functional Theaory.                                                       
2Density Functional Theaory                                        
3Lioville Lanczos                                                           

، بررسی خواص الکترونیهدف، در این مقاله 
و ابریاخته سیلیسین در حضور و اپتیکی  مغناطیسی

با ها جايتهیحضور در یدکربن گاز مونوکسغیاب 
عنوان به 1زمانعی چگالی وابسته بهتاب ۀنظری استفاده از
براي تشخیص گاز  گازي یک حسگرمعرفی 

  است.مونوکسیدکربن 

  هاي محاسباتیروش
) یکی از پرکاربردترین DFT( 2تابعی چگالی ۀنظری   

اما این  یک محاسباتی است.ریات در فیزترین نظو موفق
]. 20[ته ناتوان است نظریه در توصیف حالات برانگیخ

اي در حالت هاي بس ذرهجایی که بررسی سیستماز آن
تابعی  ۀبرانگیخته داراي اهمیت خاصی است، نظری

 یتابع ۀیدر نظرشود. زمان مطرح میچگالی وابسته به
ها با معادلات کترونال کینامید، زمانوابسته به یچگال

هاي شم براي اوربیتال-کان زمانوابسته به یتک الکترون
  . ]21[ شوندمولکولی اشغال شده توصیف می

  3روش لیویل لنکشوز

 ۀطیف اپتیکی جامدات، بست منظور محاسبۀبه   
فوق سریع اتلاف انرژي الکترون  سنجیطیفمحاسباتی 

را معرفی  4زمانتابعی چگالی وابسته به ۀدر نظری
کد محاسباتی از  ، این بسته محاسباتی، قسمتیکنیممی
 ۀشود که بر پایمحسوب می 5نتوم اسپرسوآکو

. با استفاده از الگوریتم لنکشوز ]22[ پتانسیل استشبه
) در EELS( 6طیف سنجی اتلاف انرژي الکترون

شود. ها و انرژي محاسبه میوسیعی از طیف گسترة

4Turbo-Time-Dependent Density Electron  Energy 
Loss Function 
5Quantum Espresso                                                         
6Electron Energy Loss Spectroscopy                           
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ه تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد  این مقال

در نظریۀ تابعی  1گر لیوویلبراي حل مسائل، ابرعمل
پذیري سیستم را محاسبه زمان، قطبشچگالی وابسته به

کرده و با استفاده از روش غیرهرمیتی لنکشوز ماتریس 
 ستم،یس کی يریپذقطبششود. سه قطري محاسبه می

اختلال خارجی از جمله (تابش  به ستمیپاسخ س
ه است ک طیسی، تابش پرتو الکترونی و ...)الکترومغنا
 شودشکل زیر بیان میماتریس چگالی پاسخ به برحسب

]23[  

1                          1 0ˆˆ ˆ( ) .[ , ]ij i ir r       
0̂ محاسبۀ ياست. برا یاختلالریغ یچگال سیماتر 

پذیري دینامیکی، جواب ابرعملگر لیوویل، باید قطبش
)وارون  )   مقادیر فرکانس  ۀرا براي هم 

هایی با فرکانس زیاد کار محاسبه کنیم که براي سیستم

روش مناسب  کیمنظور از  نیهمبه. پر زحمتی است

که اجازه  م،یکنیلنکشوز استفاده م تمیبا عنوان الگور
انجام  هاتمام فرکانس يبرا کباریتنها محاسبات  دهدیم

  شود. 

  سنجی اتلاف انرژي الکترون روش طیف
سنجی اتلاف انرژي الکترون، روش توانمندي طیف   

بالاي انرژي  ةدر تجزیه و تحلیل حالات اشغال شد
فرمی با تفکیک جزئی زیر نانومتر است. این طیف در 

هاي ظرفیت تحریک دسته جمعی الکترون ةبردارند
نوار  داخل حالات اشغال نشده درها) به(پلاسمون

ها اتلاف یکی از مهمترین کمیترسانش است. تابع 
منظور بررسی خواص جامدات است. در روش به

EELS یک الکترون با بردار موج ،ik  و انرژي

                                                        
7Lioville superoperator  

2 2

02
i

i
kE
m


  تحت یک پراکندگی غیرالاستیک با

fهاي نمونه با بردار موج ها و یونالکترون ik k Q   و
fانرژي  iE E d   کهQ  وd  تکانه و

دوم سطح  ۀنمونه هستند. مشتق مرتبانرژي انتقالی به
  :شودصورت زیر تعریف میطه بهمقطع مربو

2                                              
2

( , ),d AS q
d d







  

  که :

3                                          22
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  و:

4                                       (q, ) Im ( , ) .S q  


  

,q)که  )S  ،نمونه را  عامل دینامیک ساختاري که
پراکندگی،  شود. طبق تئوريده میکند، نامیتوصیف می

سیستم را  چگالی-بار ساختار افت و خیزهاي عامل
کند، مرتبط با قسمت موهومی پذیرفتاريتوصیف می
(Q,Q , )  هايقطب باشد.بار می-چگالی

(Q,Q, )  سمون و تک ذره هاي پلابه فرکانس
پیوست الف مراجعه به( ]23برانگیخته مرتبط است [

  شود.)

  جیمحاسبات و نتا
تابعی چگالی  ۀدر این مقاله با استفاده از نظری   
)DFT( آنتوم اسپرسو کمک کد محاسباتی کوبه

بررسی خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی به
سیلیسین تخت در حضور گاز مونوکسیدکربن  ۀابریاخت

کنش بین برهم ۀپردازیم. براي محاسبها میو تهی جاي
هاي اتمی از تقریب هاي ظرفیت و هستهالکترون
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همبستگی از -تابع تبادل ۀپتانسیل و براي محاسبشبه
یافته پردو، برك وارنزرهورف تعمیم تقریب شیب

)GGA-PBEانرژي قطع ]24[ ) استفاده شده است .
در نظر  Ry400بندي فضاي حقیقی جهت مشبه

اول  ۀبندي منطقي مشبرا Kایم. تعداد نقاط گرفته
در نظر گرفته شده است. هر ساختار  6×6×1 بریلوئن

روش خودسازگار همگرا شده است. همچنین با به
-xاین نکته که راستاي رشد، در راستاي محور توجه به

y با  ابریاختهکنش رهمباشد، براي پیشگیري از بمی
 بوهر 20 از مرتبه ها یک خلأاي آن، بین آنتصاویر دوره

این تحقیق سیلیسین با  ما دردر نظر گرفته شده است. 
را در نظر است  Siاتم  18که شامل  3×3× ابریاخته

  گیریم. می
پیوند  ۀو فاصل Å82/3=aثابت شبکه سیلیسین برابر با 

که در توافق خوبی با  است Si-Si، Å 27/2=dدو اتم 
یاخته . ساختار بهینه شده ابر]25[ قبلی است مطالعات

نشان داده شده است. مولکول  1سین در شکلسیلی
 1متفاوت که در شکلتواند در چهار موقعیت گازي می

  سیلیسین قرار گیرد.یاخته بر روي ابر نشان داده شده
  .سیلیسین در حضور مولکول گاز ۀیاخت. ساختار بهینه شده ابر1شکل

براي جذب روي  در این تحقیق گاز مونوکسید کربن را 
گیریم زیرا این گاز بسیار سمی می سیلیسین در نظر

همین علت قاتل است و رنگ و بوي خاصی ندارد و به
 COمولکول  بعد از قرار گرفتن شود.نامرئی نامیده می

سازگار چهار موقعیت متفاوت، محاسبات خوددر 
منظور واهلش براي یافتن پایدارترین حالت، انجام به

ت که گاز بر اي موقعی اسشود. پایدارترین حالت برمی
. ]26[ قرار می گیرد 1مطابق شکل TB روي حالت

 یاختهرترین حالت براي ابپایدار 2همچنین در شکل
سیلیسین در حضور گاز مونوکسید کربن نشان داده شده 

 ابریاخته روي گاز بر در اثر حضور جذب انرژي است.
  می آید:  ي زیر به دسترابطه سیلیسین با استفاده از

5                           (Silicene ) (silicene) E(X)E E X Ead      
X که COلا اولین، دومین و سومین با ۀاست. در معادل

ن را با گاز جذب شده یترتیب انرژي کل سیلیسجمله به
و انرژي  )Pure( خالصروي آن، انرژي سیلیسین 

انرژي جذب  دهد.مینشان ترتیب بهمولکولی گازي را 
   بیان شده است. 1هاي مختلف در جدولبراي حالت

انرژي جذب گازمونوکسیدکربن بر روي ابریاخته سیلیسین در  .1جدول
  چهار حالت متفاوت.

  موقعیت گاز بر روي ابریاخته سیلیسین  )eVانرژي جذب (
027/0-  TA 

020/0-  TB  
030/0-  H  
028/0-  B  

  
  
  
  
  
  

ن حالت براي قرار گرفتن گاز مونوکسید کربن بر روي . پایدارتری2شکل
  ابریاخته سیلیسن. فاصله ها برحسب آنگسترم است.
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ها در جايجا از تهیطور که ذکر شد، در اینهمان
آن نسبت سیلیسین براي بررسی هوشمند بودن یاخته ابر

  شود.هاي گازي استفاده میبه مولکول
گرفتن در معرض لیزر علت قرار توانند بهها میجايتهی

ها در طول سنتز مواد ا پرتو الکترونی ایجاد شوند و آنی
ها این جايیکی از مزایاي تهی. غیرقابل اجتناب هستند

یسم جذب، ماده جذب شونده توانیم مکاناست که می
  .جا مولکول گازي) را تقویت کنیم(در این

  
جاي را یک (دو) تهی این واقعیت الهام بخش ما شد تا 

  وجود آوریم. با حذف یک و دو اتم سیلیکون به
هاي الکترونی یک ماده چگونگی توزیع چگالی حالت

دهد. نمودار ها را برحسب انرژي نشان میالکترون
هاي الکترونی جزئی ترکیبات در غیاب و چگالی حالت

ها با استفاده جايحضور گاز و همچنین در حضور تهی
حاصل از آن در  ایجمحاسبه و نت GGAاز تقریب 

در این نمودارها صفر  آورده شده است. 5و  4، 3شکل
طور که همان انرژي بر انرژي فرمی منطبق شده است.

هاي الکترونی ها مشخص است، چگالی حالتاز شکل
 یاختهسیلیسین خالص، ابر یاختهجزئی براي ابر

سیلیسین با دو  یاختهجاي و ابرسیلیسین با یک تهی

در نتیجه این سه کنند. فرمی را قطع میجاي انرژي تهی
لی ، که در توافق خوبی با نتایج قبهستندفلز حالت، شبه

چگالی  کامل، تقارن 3. با توجه به شکل]26[ است
اي با اسپین بالا و ههاي الکترونی جزئی، الکترونحالت

دهد که این سیلیسین خالص را نشان میپایین، براي 
، و 4شکلت. با توجه بهنانو ماده غیرمغناطیسی اس

سهم اسپین بالا و پایین در اثر ایجاد یک (دو)  5شکل
مغناطیسی جاي، باهم تفاوت دارند و منجر به رفتار تهی

شوند. گشتاور مغناطیسی کل برحسب مگنتون ماده می
 2) براي ساختارهاي مورد مطالعه در جدولBبور (

اي، تعداد هاي نقطهجايثر تهیدر ا گزارش شده است.
اطراف تراز فرمی افزایش یافته هاي الکترونی حالت

بریداسیون قوي بین است. که این ناشی از هی
 5و4مطابق شکل zp3 و xp3، yp3هاي اوربیتال

 1و دور از اتم سیلیکون جاي نزدیکبراي یک (دو) تهی
 دستبه ریمقاد سهیمقاباشد. ) می1شکل(با توجه به

وجود به یسیکه گشتاور مغناط شودیمده مشاهده مآ
 ها،يجایته شیتعداد و آرا لیاز قب یعواملآمده به

   .دارد یبستگ... و  گریکدیفاصله آنها از 

 

  یلیسین خالصسیاخته هاي الکترونی براي ابر چگالی حالت. 3شکل
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، نشان 1جاي نزدیک اتم سیلیکون)، چگالی حالت الکترونی براي یک تهیaجاي.(سیلیسین در حضور یک تهی یاختههاي الکترونی ابرچگالی حالت .4شکل

  .1جاي دور از اتم سیلیکون)، چگالی حالت الکترونی براي یک تهیb، (1داده شده در شکل
  
  

  
)، b، (1)، چگالی حالت الکترونی براي یک تهی جاي نزدیک اتم سیلیکون a سیلیسین در حضور دو تهی جاي.( ۀیاخترونی ابرهاي الکتچگالی حالت .5شکل

  1چگالی حالت الکترونی براي دو تهی جاي دور از اتم سیلیکون
هاي . گشتاور مغناطیسی کل برحسب مگنتون بور در حالت2جدول

  ) تهی جاي.سیلیسین خالص و سیلیسین داراي یک (دو

گشتاور 
مغناطیسی 

  Bکل

  
  ساختار

  خالصسیلیسین   0

  جايتهی 1سیلیسین با   67/0
  جايتهی 2سیلیسین با  17/0

  محاسبات اپتیکی 

                                                        
2 Intraband 

توسط  الکترونی ۀباریکمواد به تابش  یکیپاسخ اپت   
 یکیاپت يهایژگیو و شودیم انیب کیلکترايثابت د

 يحاو کیالکتريثابت د دهد.نشان میمواد را 
است و پس از محاسبه آن  يادیز یکیزیاطلاعات ف

 ،يانرژ اتلافاز جمله تابع  گرید يهاثابت توانیم
را  یبازتاب شکست و خاموش بیجذب، ضر بیضر

 یالکترون يثابت به ساختار نوار نیرا محاسبه کرد. ا
ه ثابت از دو بخش مربوط ب نیدارد. ا یبستگ بلور

 شده لیتشک 2ينوار نیو ب 1ينوار درون يگذارها

1 Interband 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد  این مقال

 درون يدر رساناها فقط بخش مربوط به گذارها است.
 ينوار نیب يگذارها بخش مربوط به مهم است. ينوار

 میتقس میرمستقیو غ میخود به دو بخش گذار مستق
از  کیالکتريثابت د یو موهوم یقیبخش حق .شودیم

  :دیآیدست مبه ریدو رابطه ز
6       (Q, ) [Re(Q, )] [Im(Q, )]     

,Re(Qهايریشه ) هاي شرط لازم براي پلاسمون
ها کافی براي آنحجمی در ماده هستند ولی شرط 

که  وجود تابع اتلاف است. همچنین در نقاطی
Re(Q, ) شوند و منفی است امواج منتشر نمی

ثابت گیرد. ف صورت میرآیندهاي جذب و اتلاف
الکتریک در حد دي

0
lim[Re(Q, )]
Q




هاي پلاسمون 
حجمی و سطحی و در حد 

0
l im [R e (Q , ) ]





 

 استتار )SDC( 1الکتریکدي ثابت استاتیکی

الکترون و -هاي الکترونالکتروستاتیکی برهمکنش
ابع کند. تدر بلورها را توصیف می شبکه-الکترون

 یمنظور بررسبه هاتیکم نیاز مهمتر یکیف اتلا
. باشدیجامدات م اسیو خرد مق اسیخواص بزرگ مق

در واحد  Eانرژي  تابع اتلاف متناسب با احتمال اتلاف
طول، براي یک الکترون در حال عبور از محیط است 
(کاهش انرژي یک الکترون پر سرعت به هنگام عبور 

با بخش  يتلاف انرژتابع ادهد). از محیط را نشان می
(پیوست  رابطۀ عکس دارد کیالکتريثابت د یموهوم
 2اپلاسمس فرکان ۀقلعنوان به قله نیترشاخص الف).

)PF (يهایختگیبرانگ انگریکه ب شودیشناخته م 
متناظر  قلهالکترونی در ماده است.  بار یچگال یجمع

,Re(Q]با  )] 0  ست. مربوط به پلاسمون حجمی ا
هاي تابع اتلاف هر کدام مربوط به یک گذار است. قله
هایی تابع اتلاف نشانگر تعداد الکترونتر، بیان سادهبه 

شوند. ار ظرفیت به نوار رسانش منتقل میاست که از نو
 نیامکان ا تیظرف ۀیلا يهاالکترون يانرژ شیبا افزا

 يبه بعد هرچه انرژ يانرژ کیانتقال وجود دارد اما از 
صورت  یانتقال میده شیرا افزا الکترونی ۀباریک

 يها براالکترون ازیمورد ن يانرژ نیتأم رایز ردیگینم
به رسانش شرط لازم است، اما  تیانتقال از نوار ظرف

براي تعیین طیف اپتیکی پس از محاسبات  .ستین یکاف
. باید از تعداد تکرارهاي بهینه استفاده شود حالت پایه،

برابر خالص  هاي بهینه براي سیلیسینتعداد تکرار
الکترون فرودي  ۀباریک ۀجا تکانو در این است 1000

10.007Q A .در نظر گرفته شده است  
الکتریک و معکوس قسمت حقیقی و موهومی تابع دي

براي  Qانتقالی فرودي  ۀالکتریک براي تکانتابع دي
سیلیسین داراي  یاخته، ابرخالص سیلیسین یاختهابر

جاي سیلیسین داراي دو تهییاخته جاي و ابریک تهی
در غیاب و حضور مونوکسیدکربن محاسبه شده و 

  .گزارش شده است 2نتایج در جدول
فتد اپلاسمونی زمانی اتفاق می ۀقل 6شکلتوجه به با

,Re[(Qکه  )] 0   منفی به و تغییر علامت شیب از
,Im(Q]در قله مثبت باشد. همچنین وجود  )]  ناشی

افتد که نواري است و زمانی اتفاق میبین از گذار 
[Re(Q, )] 0   و تغییر علامت شیب از مثبت به

منفی باشد.

  
 
 
 

                                                        
Static Dielectric Constant1  

2 Plasma Frequency  
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) گذار IT(ولت. پلاسمون برحسب الکترونفرکانس  ۀقل )PF( لکتریک استاتیک،اثابت دي )SDC( .انرژي الکترون اتلاف سنجیطیف. نتایج حاصل از 2جدول
)(نواري.  بین )PF eV( سیلیسین یاختهفرکانس پلاسمون نسبت به فرکانس پلاسما حالت ابرجایی جابه ) .خالص( )IT eV( جایی فرکانس جابه

  .سیلیسین خالص یاختهحالت ابر انس بین نواريفرک نواري نسبت به بینگذار 
  

  
 بینتغییرات گذار  نتیجه

  نواري

  
نتیجه تغییرات 
  فرکانس پلاسما

  
( )IT eV  

  
( )PF eV  

  
IT 

  
PF  

  
SDS 
 

  
  ساختار

- -  -  -  25/27  20/17  59/3-     Pure Si 

Red shifted  Blue shifted 38/0  38/0-  63/27  92/16  86/3-  Si with 
1vacancy 

Red shifted  Blue shifted  28/0  55/0-  53/27  75/16  08/4-  Si with 
2vacancy  

Blue shifted  Red shifted  76/0-  32/0  49/27  62/17  82/2-  Pure Si-CO  
Blue shifted  Red shifted  6/0-  08/0  65/27  38/17  03/3-  

  
Si with 

1vacancy-
CO  

Blue shifted  Red shifted  79/0-  16/0  46/27  46/17  13/3-  Si with 
2vacancy-

CO  
  
هاي پلاسمون و گذار بین نواري مربوط به اوربیتال ۀقل 

 و اطلاعات جدول  6شکلبا توجه به. باشدمی
 یاختهالکتریک استاتیکی براي حالت ابربزرگی دي

باشد زرگتر میحالات ب ۀجاي از بقیسیلیسین با دو تهی
ت اتیکی براي حالالکتریک استو همچنین بزرگی دي

در حضور گاز از بقیه سیلیسین خالص  یاختهابر
هاي انرژي جذب براي حالت .استها کوچکتر حالت

در حضور گاز سیلیسین خالص  یاختهابر
در جاي تهی 1سیلیسین با  یاختهو ابرمونوکسیدکربن 

 2سیلیسین با  یاختهو ابرکربن حضور گاز مونوکسید
ترتیب در حضور گاز مونوکسیدکربن به جايتهی
. که استولت الکترون -13/0و  -27/0، -02/0

جاي افزایش مکانیسم جذب در اثر تهی ةدهندنشان
است
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد  این مقال

  
 یاختهسیلیسین خالص، ابر یاختههاي ابرالکتریک براي حالتالکتریک و قسمت موهومی تابع دياتلاف انرژي الکترون، قسمت حقیقی تابع ديتابع  .6شکل

جاي در حضور تهی 1 سیلیسین با یاختهسیلیسین خالص در حضور گاز مونوکسیدکربن، ابر یاختهجاي، ابرسیلیسین با دو تهی یاختهابر جاي،تهی 1سیلیسین با 
  .کربنجاي در حضور گاز مونوکسیدتهی 2 سیلیسین با یاختهکربن و ابراکسیدگاز مونو

  گیرينتیجه
اکن سهاي ابتدا بهدر این تحقیق با استفاده از روش   

تابعی چگالی  ۀتابعی چگالی و نظری ۀمبتنی بر نظری
 یاختهزمان خواص الکترونی و اپتیکی ابروابسته به

عنوان حسگر گازي با استفاده از تقریب سیلیسین به
GGA  مورد بررسی قرار گرفت. آنالیز تابع اتلاف

بیرون پلاسمون و گذارهاي  قلهانرژي نشان داد که 
ي و همچنین در جاتهی نواري در حضور یک (دو)

هاي سمت طول موجحضور گاز مونوکسیدکربن به
توانایی حسگري  و شوندجا میهقرمز و آبی جاب

وکسیدکربن نشان سیلیسین را براي گاز مون یاختهابر
جذب مولکول گازي بر روي ابرسلول دهد. می

 وافتد اتفاق میصورت جذب فیزیکی سیلیسین به
جاي در حضور تهی مشاهده کردیم کههمچنین 

  یافت.مکانیسم جذب افزایش 

 الف وستیپ
هاي ین بخش روش لنکشوز را براي سیستمدر ا   

پاسخ خطی  فاده از تئوريبا است EELSنامتناهی 

معادلات پایه را خواهیم جا میدهیم. در اینتوضیح می
0q( هاي متناوبی تعمیم دهیمبراي حالت سیستم .( 
پتانسیل اختلالی ضعیف بلاخ  ۀبا استفاده از نظری

زمان که توسط یک پرتو الکترونی در خارجی وابسته به
تواند با امواج شود مید با یک نمونه پراکنده میبرخور
q.r)تخت )i te  :توصیف شود  

)       1پ , ) ( , ) [ ( , ) . ]d ,
0

i t i tV r t V r e d V r e ccext ext ext
    

       

   

 فوریه داریم : که در فضاي

)                                  2پ , ) ( , ),, ,v r R v rext q ext q     
1                                          3پ

q.r
,( , ) ( , ),

BZ
i

ext ext q
q

V r e v r     

, که ( , )ext qv r  اي شبکه، تابع دورهR  بردار شعاعی
وب تکانه در جامدات متناباشد. سلول واحد اولیه می

ناپذیر، کاهش ۀلفؤصورت جمع م، بهQانتقالی، 
1q BZ  وG وارون،  ۀبردار شبکQ q G   بیان
 کافی کوچک باشد و در منطقه ةاندازبه Qاگر .شودمی

Qاول بریلوئن قرارگیرد سپس،  q،0G  و

, ( , ) 1ext qv r   از این  1پ ۀدر معادل شود.می
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)حقیقت که  , ) ( , )ext extV r V r     استفاده کردیم. پس
(r, )HXCV   مجموع پتانسیل هارتري و پتانسیل

 :شوندکوپل می q ۀلفؤمبستگی به مه-تبادل

                          4پ
,( , ) ( , ),Hxc Hxc qv r R v r      

q.r                              5پ
,q(r, ) ( , ),

BZ
i

HXC Hxc
q

V e v r   

,که  ( , )Hxc qv r باشد. بنابراین اي شبکه میتابع دوره
  شود:این صورت بیان میبه V پتانسیل کل

,ext                    6پ Hxc,( , ) ( , ) ( , )q q qv r v r v r       
)q.r                               7پ , ) ( , ),

BZ
i

q
q

V r e v r    

نتومی لیوویل براي پذیرفتاري آکو ۀمعادل
  بار-چگالی

طور که در بخش قبل دیدیم، سطح مقطع همان   
EEL، پذیرفتاري ور اساسی توسط قطر ماتریسی طبه

,Q,Q)بار -چگالی ) شود. کمیت بعدي پاسخ تعیین می
ˆ.بار در فضاي فوریه -عمگلر چگالی iqr

Qn e  به یک
ˆ,اختلال تک رنگ با بردار موج مشابه  ˆext q Qv n  

چگالی براي یک  طور کلی پاسخ ماتریسباشد. بهمی
ناپذیر بردار کاهشۀ لفؤتواند با ماختلال تک رنگ می

  مشخص شود.qˆموج آن 
ˆ.                                 9پ ( , ; )iq r

q q
q

e r r       

-بنابراین پاسخ پتانسیل هارتري و پتانسیل تبادل
این صورت همبستگی به

, ˆˆHXC q qv     از آن  شود.می
چشمداشتی هر عمگر تک الکترونی جایی که مقدار 

ضربش با ماتریس چگالی رد حاصل نعنواتواند بهمی
مربوط به المان ̂جمله  تک الکترونی بیان شود،

  شود:صورت زیر بیان میذیرفتاري که بهماتریسی پ
†                      9پ ˆˆ(Q , Q , ) ( ) .Q qT r n     

طور که در مراجع نشان داده شده است، پاسخ همان
لیوویل  نتومی ابرعملگرآکو ۀچگالی حل معادل ماتریس

  دهیم:این شکل نشان میکند که بهرا براورده می
0              10پ

,
ˆ ˆ ˆˆ( ). ( ) , ,q ext qv           

qˆرويبر  ̂که اعمال عملگر لیوویل   این صورت به
  شود:تعریف می

0        11پ 0
,

ˆˆ ˆ ˆˆ. , , ,q q HXC qH v           
بر هامیلتونی و چگالی ماتریس مختل  0̂و  0Ĥاینجا 

  نشده دلالت دارد. 
توان طور خلاصه میدست آمده بهبه ۀبا استفاده از معادل

زمان، تابعی چگالی وابسته بهۀ بیان کرد: در نظری
صورت عناصر توان بهبار را می-پذیرفتاري چگالی

قطري بیان کرد و عناصر این ماتریس از ماتریس غیر
س د. در واقع ماتریآیدست میحل ابر عملگر لیوویل به

نتومی آخطی کو ۀعنوان حل معادلچگالی پاسخ به
 شود.لیوویل بیان می

1                   12پ 0ˆ ˆˆ ˆ(Q,Q , ) ( , ( ) . ,Q Qn n           
ملگر لیوویل است، عپذیرفتاري که جواب ابر ۀمحاسب

)وردن وارون دست آمستلزم به ) مقادیر  ۀبراي هم
ب همین منظور از یک روش مناساست. به فرکانس

دهد میکنند، که اجازه اده میبا الگوریتم لنکشوز استف
  ها انجام شود.محاسبات یک بار براي تمام فرکانستنها 

تواند ر قطري از حل عملگر هرمیتی که مییک عنص
ساده  ۀشود. رابط ظر گرفتهدر ن توسط الگوریتم لنکشوز

  گیریم:میسازي زیر را در نظر 

)ˆ1                      13پ ) ( )g v H v 


   

بردار در فضاي  vعملگر هرمیتی است و  Ĥاینجا  در
n شود (ي است که بهنجار در نظر گرفته میبعد

1v در نمایش این پایه، عملگر هرمیتی .(Ĥ  به
. براي تبدیل شودیک ماتریس سه قطري تبدیل می
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد  این مقال

ماتریس به یک ماتریس سه قطري از تبدیل زیر استفاده 
  شده است:

TQ                                      14پ H Q T

  شود:بازگشتی لنکشوز به این شکل تعریف می ۀحلق

       15پ
1 0

1

1 1 1

0

j j j j j j j

q
q v

q H q q q



    




  

  

jدر اینجا  j jq H q     1وj   باید طوري

1انتخاب شوند که  1jq    .را تضمین کندj 
عناصر غیرقطري بالا و  jعناصر قطري ماتریس و 

  پایین قطر است.

                    16پ
1 2

2 2 3

3 3

0 0

0 0
0

0 0
j

j j

 
  

 


 

 
 
 
 
 
 
 
 


 


  


)این حالت عملگر  در )g  شود راحتی معکوس میبه
  صورت یک کسر پیوسته نوشت:ن را بهآتوان و می

                         17پ
2
2

1 2
3

2

1( )g 
 

 



 

 


   

بار تنها یک  و  در اینجا تمام ضرایب لنکشوز 
شوند. هاي متفاوت محاسبه میبراي تمام فرکانس

محاسبات در اینجا با فرض هرمیتی بودن عملگر، انجام 
ه است؛ اما ابر عملگر لیوویل غیرهرمیتی است. شد

توان با استفاده از الگوریتم دو تعامدي بنابراین می
 Lanczos-biorthogonalizationلنکشوز(

algoritm( اصر غیر قطري، سبات عناین رویه محا
یتی تعمیم داد. در این چارچوب هرمماتریس غیر

صورت کسر توان ماتریس غیر قطري را مانند قبل بهمی
شکل زیر را بررسی جا کمیتی بهپیوسته بیان کرد. در این

  کنیم:می

)1                      18پ ) ( ) .g u v    

یتی در فضاي خطی است و داراي هرمماتریس غیر
n باشد. بعد می, uv باشند. خطی می عناصر این فضاي

فرض می کنیم که فضاي خطی براي اعدا حقیقی 
تعریف شده است. به همین منظور بردارهاي سمت 

چپ و راست به ترتیب  1 2 3, , , , ,kp p p p   و

 1 2 3, q ,q , , q ,kq   و شوند تعریف می
مدي لنکشوز به صورت زیر نوشته الگوریتم دو تعا

  شود:می

                    19پ

0 0

1 1

1 1 1

1 1 1

0

j j j j j

j j j j j j j

q p
q p v

q q q

p p p

 

  

   
  


  

 

 

 

  





                                                                          

  و و  درایه هاي ماتریس سه قطري محاسبه
  است. jشده با ابعاد 
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