
   Journal of Research on Many-body Systems, Volume 11, Number 4, winter 2022                1    

This work is licensed under a  Creative Commons Attribution 4.0 International License   

Prediction and study of structural and electro-optical 
properties of two-dimensional sulfur germanium 

diphosphide nanostructure by Density Functional Theory 
 

Hamidreza Alborznia ,1, Shirin Amirian2, Seyed Taghi Mohammadi1 
1Department of Physics, Center of Basic Science, Khatam ol-Anbia (PBU) University, Tehran, Iran 

2Department of Physics, Kermanshah Branch, Islamic Azad University, Kermanshah, Iran 
Received: 27.04.2021   Final revised: 08.09.2021   Accepted: 23.11.2021 

 10.22055/JRMBS.2021.17265 

Abstract 

In this paper, a new two-dimensional nanostructure called germanium sulfur diphosphide (GeP2S) 

structure, in the framework of the Density Functional Theory (DFT) has been predicted. In 

addition to studying the static and dynamic stability; structural properties of this two-dimensional 

nanostructure have also been compared with similar previous structures. The research findings 

indicate the acceptable stability of the proposed monolayer. The electronic aspects of this 

monolayer in the optimal state have been investigated and presented by two methods of hybrid 

function approximation (HSE06) and generalized gradient approximation method (GGA-PBE). 

The study of electron properties of this proposed monolayer introduces it as an indirect 

semiconductor with an energy gap of 1.367 eV by the HSE06 approximation and 0.688 eV by 

PBE-GGA approximation method. Study of optical properties of this proposed nanostructure 

indicate the agreement of optical band gap with the electronic band gap of this two-dimensional 

monolayer, especially in the HSE06 approximation method. Based on the findings of this study, 

due to the relatively high absorption rate and very low reflectivity in the visible spectrum in the 

energy range of 1 to 5 eV, if this proposed nanostructure is synthesized can be considered suitable 

for optical applications, especially in solar energy devices. 

Keywords: Density Functional Theory, Germanium sulfur diphosphide (GeP2S) monolayer, 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
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ي عددوبی و بررسی خواص ساختاري و الکترونوري نانو ساختار ابیشیپ 

  چگالی  یتابع ۀروش نظریي فسفید ژرمانیوم بهد سولفور

  1سید تقی محمدي، 2شیرین امیریان ،،1حمیدرضا البرزنیا

 الانبیاء (ص)، تهران، ایرانپایه، دانشگاه پدافند هوایی خاتمگروه فیزیک، مرکز علوم1
  دانشکده علوم، دانشگاه آزاد اسلامی واحد کرمانشاه، کرمانشاه، ایرانگروه فیزیک، 2

 02/09/1400پذیرش:    17/06/1400ویرایش نهائی:    07/02/1400دریافت: 
10.22055/JRMBS.2021.17265  

  دهیچک
ده یابی شتابعی چگالی پیش ۀنظریبر  یمبتن )S2GeP( سولفور دي فسفید ژرمانیوم نامبه يدیدوبعدي جدار تمقاله، نانو ساخ نیدر ا

پیشین مقایسه  همشاب يبا ساختارهاتک لایه دوبعدي نیز  نیا يساختار ي استاتیکی و دینامیکی، خواصداریپا علاوه بر بررسی است.
 هاي الکترونی. جنبهباشدنسبت به ساختارهاي مشابه می پیشنهادي ۀیتک لا قبولقابل  يداریپا تحقیق مبین هايیافته .است گردیده

و ارائه  بررسی )GGA-PBE( افتهیمیتعمو تقریب شیب  )(HSE06 روش تقریب تابع هیبریديدو با  نهیدر حالت بهیه تک لا این
با  ولتالکترون 367/1گاف انرژي با  میرمستقیغي رسانانیم کی عنواناین نانوساختار را به الکترونی خواص یاست. بررس گردیده

از قبیل تابع دي  يخواص نورنماید. مطالعۀ معرفی می GGA-PBE بیبا روش تقر ولتالکترون 688/0و  HSE06 بیتقر
هاي مشترك نوري توافق گاف نوري با گاف الکترونی این تک لایۀ الکتریک مختلط، جذب، بازتابش و همچنین چگالی حالت

هاي نظري این تحقیق، باتوجه به میزان جذب چنین با استناد به یافتهدهد. همنشان می HSE06ویژه در روش تقریب بعدي را بهدو
الکترون ولت، در صورت سنتز این نانوساختار پیشنهادي را  5الی  1 ةدر محدود طیف مرئی ۀبالا و بازتاب بسیار کم در ناحی نسبتاً 

 ي مناسب دانست.دیخورش يهاي انرژدستگاه در ژهیوبهتوان براي کاربردهاي نوري می

، الکترونیدوبعدي، خواص  نانوساختار، )S2GeP(سولفور دي فسفید ژرمانیوم  ۀچگالی، تک لای یتابع ۀنظری :واژگاندیکل
  خواص نوري

  
 مقدمه

، و خواص ]1[ 2004در سال  گرافن فرآوري   
 از قبیل این نانو ساختار دوبعدي فردمنحصربه

منجر  ،]2-7[ي و نور الکترونی، یکینامید هايویژگی
 د.ي گردیهاي الکترونوردستگاه یطراح در یبه انقلاب

ابی و یشي در پیاگستردهباعث تحقیقات کشف  نیا
 يکاربردها جهت دوبعدي دیمواد جد فرآوري نانو

ده گردی نوريو  یالکترون هايی در دستگاهعمل ةبالقو
 دیجد يانواع نانوساختارها آن، از . پس]8-16[است 
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 یو تجرب ينظر قاتیبا تحق دیجد يابا کاربرده
، با مقاله نیدر ا. ]17-30[تولید گردیدند یابی و پیش

 یتابع ۀنظریبر  یمبتناولیه محاسبات  اصولاستفاده از 
یابی یک نانوساختار دوبعدي ، پیش)DFT(چگالی 
ارائه  )S2GeP( نام سولفور دي فسفید ژرمانیومجدید به

 بیدر ابتدا ما با استفاده از دو روش تقرگردد. می
HSE06  وPBE-GGA، ۀیاخت شدهنهیهاي بهداده 

 پاشندگی، از قبیل: پایداريساختار  واحد این نانو
یم. کنرا محاسبه میالکترونی  ساختار نواری و فونون

mailto:alborznia_ham@yahoo.com
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 وشر این تک لایه با يو نور الکترونیهاي سپس جنبه
جهت دستیابی به نتایج و ، PBE-GGA بتقری

 گردد.پیشنهادات کاربردي آتی محاسبه و ارائه می
همچنین با محاسبۀ نمودار چگالی حالات مشترك 

ده دست آمهگاف نوري با گاف نواري الکترونی ب 1نوري
از ساختار نواري الکترونی مقایسه و نتایج حاصله بیان 

 قیحقت نیا هايو یافته جیبا توجه به نتا گردیده است.
ر د نانو ماده نیسنتز ا در صورت توان گفتمی، ينظر
 ةماد کیعنوان به S2GeP تی ازآ یتجرب قاتیتحق

 ییهادستگاه يبرا یلعم يدر کاربردها ينورالکترو
 ،همراه يهاتلفن هاي ارتباطی،دستگاهمانند 

 رهیو غ ينور يهاکنندهلیو تعدي نور گرهايحس
میزان گاف انرژي توجه، استفاده شود. نکته قابل

که  است هیتک لا براي این قیتحق نیآمده در ادستبه
 مورد ةدر محدود میرمستقیغگاف  رسانانیمعنوان یک به
 يدیرشهاي خوسلولدر  کاربرد يبرا و مناسب ازین

  .باشدمی
 دهشاستفادهسازي اتی و کدهاي شبیهمحاسب هايروش

. یان گردیده استب يدر بخش بعد در این مطالعه،
دوبعدي  ۀیتک لا يداریو پا يساختار اتیخصوص

 اتیارائه شده است. خصوص 3در بخش ،شده یابیپیش
هاي و ویژگی 4در بخش نانو ساختار نیا الکترونی

 در .گرددمیگزارش  5در بخش S2GeP ۀیتک لا ينور
یان ب بخش آخر یق و پیشنهادات درتحقایج نت تینها
   .گرددمی

  روش محاسباتی
 با استفاده از اصول مقاله نیدر ا اتیهاي محاسبروش   

 .باشدمی تابعی چگالی ۀنظریبر اساس  هیاول محاسبات
کارگیري از روش هبا ب Wien2kاز بستۀ محاسباتی 

                                                        
1. Joint DOS 
2. Kohn-Sham 
3. QUANTUM ESPRESSO 

-اي کوهنپتانسیل کامل براي حل معادلات تک ذره
، جهت محاسبۀ خواص ساختاري، الکترونی و 2شم
 ۀتبس از ي این نانوساختار استفاده گردیده است.نور

 و سازيشبیه يبرا ]31[ 3نتوم اسپرسوآکو محاسباتی
بندي ساختار با مشی و فونون يمحاسبه ساختارها

 قیدق جیبه نتا یابیدست يبرا 8 × 8 × 8اي شبکه
تفاده اسپایداري دینامیکی ساختار  ژهیوبه سازيشبیه

جاي همحاسباتی ب ۀذکر است در این بستلازم به. شودیم
ه هاي ظرفیت ناحیپتانسیل هامیلتونی کامل الکترون

د که شوپتانسیلی در نظر گرفته میمغزة یونی، شبه
، تنها ظرفیت انتخابی يهاتابع موج ناشی از الکترونشبه

 ياکده چنینمه داراي ویژه مقادیر انرژي ثابت باشند.
هاي جنبه ۀمحاسب ي، برا]Wien2k ]32 یمحاسبات

در نانوساختار دوبعدي سولفور دي  يو نور الکترونی
موج  ابعت بسط ي. برارفته استکار هفسفید ژرمانیوم ب

امل ک پتانسیل ی باخط تختامواج  روش هن شم، ازوک
) استفاده FPLAPW + LO( یمحل اوربیتال ةعلاوبه

براي بسط پتانسیل تبادلی  همچنیناست.  گردیده
-GGA( افتهیمیتعم شیبهمبستگی، روش تقریب 

PBEيبرا چنینهم .]33[کار برده شده است ) به 
، این تک لایه ترقیدق گاف انرژيدست آوردن به

 ۀنظریتوسط  یالکترون يمحاسبات ساختار نوار
. ]34[گردیده است ) انجام (HSE06 یبیعملکرد ترک

در  ]35[ 4پک-مونخورست از روش تقریب همچنین
           ايبندي ساختار شبکهاول بریلوئن با مش ۀمنطق

 محاسبات يبراترتیب به 1×  25×  25و  12×  12×  1
 يپارامترها .لحاظ گردیده است يو نور الکترونی

maxKMTK ،1/2 7 =ی محاسبات يورود
yR 14=maxG و 

10=  maxl  در  کهیدرحالدر نظر گرفته شده است
 يانرژمقدار بهینۀ  ،الکترونی هايویژگی ۀمحاسب

4. Monkhorst-Pack 
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لایۀ ظرفیت با لحاظ  هايهسته از الکترون يجداساز
در  ریدبرگ -8 ، برابر1تیننشت بار از کرات موفینعدم 

ش طبق بدون اسپینیمحاسبات  نظر گرفته شده است.
انرژي قطع تابع موج بعد از بهینه  .لحاظ گردیده است

برابر یعنی  6ریدبرگ و انرژي قطع چگالی را  60سازي 
از  همچنین ریدبرگ در نظر گرفته شده است. 360

ی فاز تصادف بیو روش تقر 2گیکرون-روابط کرامرز
(RPA) ]36[ ،تابع هايمؤلفهدست آوردن به يبرا 

  .شوداستفاده میاین نانو ساختار  مختلط الکتریکدي

  خواص ساختاري و پایداري
 سولفور دي فسفیدنانو ساختار  یاتم يکربندیپ   

 1در شکل ،دیجددوبعدي  ۀیعنوان تک لابه ژرمانیوم
در  S2GeP ساختار ينشان داده شده است. تمام نماها

نشان داده شده است. مطابق شکل، سلول  ،شکلاین 
 یاتم بنديکریپ يدارا نانو ساختار پیشنهاديواحد 
با اتم  ومیژرمان نیب ییایمیش وندیاست که از پ یلیمستط

  است. گردیده لیگوگرد و دو اتم فسفر تشک

  
 نانو ساختار دوبعديسلول واحد  یاتم يکربندیپ ي مختلفنماها .1شکل

  .سولفور دي فسفید ژرمانیوم
احد سلول و ةشدنهیبهدر ابتدا براي رسیدن به ساختار 

ا ید ژرمانیوم، بنانو ساختار دوبعدي سولفور دي فسف
 3اگونمورن-حالت ترمودینامیکی بیرچ ۀاستفاده از رابط

  :]37[گردد بهینه می
1  

0 0 0 0 0 0 0
0 0( ) B V V B V V VE V E B

V V V

                                  
                     

3 22/3 2/3 2/39 91 1 6 4
16 16

  

                                                        
1. Muffin-Tin Sphere 
2. Krmaers-Kroning 

شده، ینهبهحجم  Vحجم اولیه،  0Vفوق،  ۀدر رابط
0B  0مدول ساختار انبوهه وB  مشتق مدول ساختار

 برحسبنمودار انرژي انبوهه نسبت به فشار است. 
نانو ساختار سولفور  ۀحجم، براي سلول واحد تک لای

نشان داده شده است.  ،2دي فسفید ژرمانیوم در شکل
کمینه در این نمودار بیانگر حجم تعادلی یا حجم  ۀنقط

، ساده ۀکه با یک محاسب استشده ینهبهسلول واحد 
  آید.دست میشده بهینهبه ۀثابت شبک

  
سولفور  واحد سلولحجم در  برحسب يانرژ راتییتغ نمودار .2شکل

   .دي فسفید ژرمانیوم
 هشبکي هاثابت آمده،دستبه یمطابق با حجم تعادل

 و a = 4.756 برابر شدهنهیبه براي سلول واحد ساختار
b = 3.35 باشند. در ادامه با محاسبه آنگستروم می

 دیسولفور دي فسف انرژي همدوسی سلول واحد
 را بررسیساختار  یکینامیترمود يداریپا ،ومیژرمان

از رابطه زیر حاصل  سامانهانرژي همدوسی . کنیممی
  :]39[ شودمی
2    2

( )

total isolated isolated isolated
GeP S Ge P S

coh
E mE nE lEE

m n l
  


 

  

این نانوساختار پیشنهادي کل  يانرژ GeP2SEدر آن،  که
است و  ومیجداشده از اتم ژرمان يانرژ، GeE. است

را در هر سلول  ومیهاي ژرمانتعداد اتم، m همچنین
اتم  يمنزو ، انرژيPE کند.می نییتع S2GePواحد 
هر  يهاي فسفر براتعداد اتم، بیانگر nو  باشدمیفسفر 

3. Birch-Murnaghun 
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باشد. میجداشده اتم گوگرد  يانرژ، SEسلول واحد و 
از  هاي گوگرد در هر سلول واحدتعداد اتم، l همچنین

 کند. طبق محاسباتمیبیان را  این نانوساختار
 برابر هیتک لا ي اینبراي همدوسی شده، انرژانجام

است.  آمدهدستبهولت بر اتم الکترون 31/4مقدار 
مقدار انرژي همدوسی این نانوساختار دوبعدي  ۀمقایس

 ،]38[ي دوبعدي مشابه مانند کربید برلیوم ساختارهابا 
، طبق ]30[و تتراهگزکربن  ]39[ ومیژرمان دیسولف

 را تأیید مطالعه مورد، تمایل به ایجاد ساختار 1جدول
 یی برايتنهابهانرژي همدوسی  ۀمحاسب هرچندکند. می

اثبات پایداري یک ساختار کافی نیست، اما مقدار 
ها را ي اتممندعلاقهبراي انرژي همدوسی،  شدهمحاسبه

 ومیمانژر دیسولفور دي فسف ۀبه ایجاد ساختار تک لای
ی به همدیگر مقید خوببهها دهد که این اتمرا نشان می

  باشند.می
  

 يو انرژگاف انرژي ، پارامتر شبکه ،  يهاي ساختارداده .1جدول
 .مشابه يهاهیو تک لا S2GeP همدوسی

Type  (eV/atom)choE  (eV) GE
(PBE) 

b 
)0(A  

a 
)0(A  

Structure  

Direct  4.95  1.52  2.99  2.99  C2Be  
Direct  6.87  1.65  6.1  4.52  Tetrahexcarbon  

Indirect  4.20  0.92  3.46  3.46  2GeS  
Indirect  4.31  0.68  3.35  4.756  S (this 2GeP

study)  
  

ین ابررسی پایداري دینامیکی نمودار پاشندگی فونونی 
سبه نتوم اسپرسو محاافزار کوآتار، با استفاده از نرمساخ

ط بسی ۀبا توجه به تشکیل یاخت. ]31[گردیده است 
S2GeP  نمودارساختار فونونی  )،3مطابق شکل(اتم  4از

مد در بسامد پایین  3که  استمد فونونی  12داراي 
نمودار پاشندگی فونونی مربوط به مدهاي صوتی( رنگ 

قرمز) مربوط به مدهاي ی (رنگ یشاخه بالا 9آبی) و 
 cm 50-1اي حدود د که گاف ممنوعهنباشنوري می

عدم وجود مدهاي منفی (موهومی)  گردد.مشاهده می
 ینهمچن. استبیانگر پایداري دینامیکی این ساختار 

مقدار فرکانس بیشینۀ نمودار پاشندگی فونونی این 
که به بالاترین مد نوري  است cm460-1ساختار حدود 

تعلق دارد که در مقایسه با نانو  مطالعه موردساختار 
) S2SiP )1-cm 474 دوبعدي مشابه مانند يساختارها

  .]27[از پایداري بهتري برخوردار است 

  
  .سولفور دي فسفید ژرمانیوم ۀلای نمودار پاشندگی فونونی تک .3شکل

   یخواص الکترون
در این بخش خواص الکترونی این نانو ساختار    

ي ساختاري بهینه پارامترهادوبعدي، بر مبناي 
در  Wien2kافزار ، با استفاده از نرمآمدهدستبه

. ]32[تابعی چگالی بررسی گردید  ۀنظریچارچوب 
رد عملک ۀنظرینمودار ساختار نوار انرژي با استفاده از 

ع یافته با تاب، تقریب شیب تعمیم(HSE06)ی بیترک
هاي کلی ، چگالی حالت(GGA-PBE)بورك -پردو

هاي شرکت تک اتمتکو  S2GeP ۀمربوط به تک لای
کننده در ساختار (ژرمانیوم ، فسفر و سولفور) و 

هاي جزئی مربوط به سهم چگالی حالت همچنین
هاي ژرمانیوم، و اتم S2GeP ۀتک لای pو  sهاي اوربیتال

محاسبه  (PBE)کارگیري تقریب با به فسفر و سولفور
نشان داده شده است.  4و نتایج در نمودارهاي شکل
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آمده از محاسبات، این نانوساختار دستمطابق نتایج به
 688/0 میرمستقیغبا گاف انرژي  رسانانیمعنوان یک به

گردد و مطابق نمودار ساختار ولت معرفی میالکترون
مقدار  ۀنیشیب)، 4نوار انرژي (نمودار سمت چپ شکل

نوار رسانش  ۀنیمقدار کمو   (VBM)تراز ظرفیت
(CBM) ترتیب در نقاطبه Γ  وY دهدرخ می.   

  
 نانو (کلی و جزئی) هايحالت یچگال و ينوار ساختار نمودار .4شکل

   سولفور دي فسفید ژرمانیوم ساختار
مقدار  محاسباتی، روش نیدهد که در انشان می 4شکل

با  نواريدر نمودار ساختار آمده دستبه گاف انرژي
 طور کهها مطابقت دارد. همانحالت یچگال هايگراف

مشاهده  شکلاین  در نمودار ساختار نوار انرژي
ساختار نواري  (PBE)علاوه بر روش تقریب د، شومی

 ۀظرینتوسط  نانو ساختار سولفور دي فسفید ژرمانیوم
ي نوار گافمعمولاً که  HSE06 یبیعملکرد ترک

 ،کندمی جادیرا ا ترياطمینانقابل )الکترونی نوار فاصلۀ(
بات . با توجه به محاسگردیده است میمحاسبه و ترسنیز 

با ی میرمستقیغگاف انرژي ، HSE06 بیروش تقر
در نقاط مشابه روش تقریب  ولتالکترون 367/1 مقدار
PBE اتی، خصوص4مطابق شکلآید. دست میبه 
توسط هر دو  نواري يشده ساختارهامحاسبه یعموم

 نیمشابه است با ا HSE06و  PBE-GGAروش 
 آمده از روشدستبه گاف انرژيتفاوت که مقدار 

HSE06 بیتر از روش تقربزرگ PBE-GGA .است  
هاي کلی و جزئی نانو با دقت در نمودار چگالی حالت

(نمودارهاي سمت راست در  S2GePساختار دوبعدي 
شود که در نزدیکی تراز فرمی، ) مشاهده می4شکل

این ساختار  ةدهندلیتشکهاي اتم pهاي اوربیتال
ی شدگپر(ژرمانیوم، گوگرد و فسفر) نقش بیشتري در 

دارند. جهت  هااتماین  s هايبه اوربیتال ترازها نسبت
دست آمده هدرك بهتر و مقایسۀ دقیق، گاف نواري ب

ریۀ هاي مختلف مبتنی بر نظیببراي این ساختار با تقر
 فتهایمیتعمتابعی چگالی اعم از روش تقریب شیب 

)GGA-PBE تقریب چگالی موضعی ) و(LDA) ،
 نظریۀ نواري همبسته مانند روش تابع هیبریدي همچنین

HSE06) (ارائه گردیده است.2در جدول ،  
 

  .هاي مختلفبا روش S2GeP ةشدگاف نواري محاسبه .2جدول
HSE06  GGA-

PBE 
LDA  Method  

1.367 eV  0.688 eV  0.712 eV  S Band Gap2GeP  

  

  خواص نوري 
ی هاي فیزیکبخش براي درك بهتر از ویژگی نیدر ا   
بررسی امکان کاربرد این نانو ساختار در ساخت  و

ابزارهاي الکترونوري در تحقیقات تجربی آتی، خواص 
 را سولفور دي فسفید ژرمانیوم ۀنوري تک لای

هاي به یافته با توجهدهیم. ی قرار میموردبررس
 که در ،این نانو ساختار دوبعدي الکترونیهاي جنبه

با گاف انرژي  رسانانیمعنوان یک بخش قبل به
و  خواص نوري ۀمعرفی گردید، براي مطالع میرمستقیغ

بررسی امکان کاربرد این نانو ساختار در ساخت 
ابزارهاي الکترونوري، پاسخ خطی این ساختار را در 

ان تودهیم. میقرار می موردمطالعهمقابل تابش فرودي 
ي ساختار ۀترین مشخصالکتریک مهمگفت تابع دي

است که بیانگر رفتارهاي نوري ماده مقابل تابش نور 
 و نظیر جذب نوريهاي از ویژگی و بسیاري است

آیند. تابع دست میبازتابش از این مشخصه به
 شودزیر تعریف می ۀرابط صورتبهالکتریک مختلط دي

]40[:  
3                                        

complex i       
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هاي حقیقی و ترتیب قسمتبه و   ব که در آن
ه مطابق رابطالکتریک مختلط است. موهومی تابع دي

ک را الکتریدي تابع کرونینگ، قسمت حقیقی-کرامرز
صورت زیر قسمت موهومی آن بهتوان برحسب می

  :]40[ نوشت
4             

0

( )
( ) rP d







   

  

 
   

  2 2
2  

قسمت موهومی تابع ، ، تابع کوشی و rPکه در آن 
ذیل استنتاج  ۀالکتریک مختلط است که از رابطدي
  :]40[ گرددمی
5  

,
( ) ( ) ( )

( )
k k k k

i f f i
i j

e d k ik P fk f f E E h
m 

  
 

    
2 3 2

2 2 3
4 2 1

2
  

 fkو  ik ماتریس دوقطبی و Pفوق  ۀدر رابط
 ۀباشند. با محاسبهاي اولیه و نهایی میحالت

، الکتریک مختلطهاي حقیقی و موهومی تابع ديقسمت
مانند ضرایب شکست  نوريهاي توان ویژگیمی

( )n  خاموشی ،( )k  انعکاس ،( )R   و ضریب
دست آورد. نتایج ی بهسادگبهجذب هر ساختاري را 

هاي حقیقی و موهومی تابع قسمت ۀحاصله از محاسب
الکتریک مختلط نانو ساختار دوبعدي سولفور دي دي

در  ي پارامترهاي ساختاري بهینه،ابر مبن فسفید ژرمانیوم
زار افتابعی چگالی با استفاده از نرم ۀنظریچارچوب 
Wien2k  در دو راستاي قطبشx  وz يانرژ بسبرح 

ولت برحسب الکترون 20تا  0 ةي در بازفرود فوتون
، نشان داده شده 5دامنه شدت در قالب نمودارهاي شکل

  است.

  
 الکتریکدي تابع یقیحقو  یموهوم يهاهلفؤم راتییتغ نمودار .5کلش

  .سولفور دي فسفید ژرمانیوم
 و لفۀ حقیقیؤمدر هر دو ب، و  الف5شکلمطابق 

مختلط سولفور دي فسفید  الکتریکدي موهومی تابع
 2کمتر از فوتون فرودي  يهايانرژ ژرمانیوم در

 شاهد رفتار Zو  Xولت براي جهات قطبش الکترون
قطبش از انحراف  یناش ياملاحظهناهمسانگرد قابل

 2هاي بالاتر از انرژيدر  که. درحالی، هستیمXراستاي 
 و هاي حقیقیولت براي تغییرات مولفۀالکترون

راستاي  هر دومختلط در  الکتریکدي می تابعموهو
 .بیشتري هستند داراي انطباق و همگرایی Zو  X بشقط

ه ک مختلط الکتریکدي موهومی تابع مولفۀ اوج دامنه
 تايش راسقطب بیانگر حداکثر جذب تابش فرودي در

Z رخ  ولتالکترون6 يانرژ ةدر محدود باشد،می
 يهاهلفؤم، 5ذکر است مطابق شکللازم بهدهد. می

 يراستا دو در الکتریکدي تابع یقیحقو  یموهوم
گردند. علاوه بر ولت همگرا میالکترون 9بعد از  قطبش

ط، الکتریک مختلاین در نمودار قسمت حقیقی تابع دي
یژه در و طوربهشود. هاي نسبی مختلفی دیده میبیشینه

 5/3و  2/1مشخص در نقاط  ۀ، دو قلXراستاي قطبش 
شود. این نقاط بیشینه، ناشی از ولت دیده میالکترون

کلی شباشند و بههاي الکترونی بین ترازها میانتقال
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الکتریک در دیگر در نمودار قسمت موهومی تابع دي
  گردند.، نیز مشاهده میXراستاي 

ها و رفتار نوري تک در ادامه براي درك بیشتر ویژگی
سولفور دي فسفید ژرمانیوم، ضرایب جذب و  ۀلای

دهیم. قرار می مطالعه موردبازتابش نانوساختار را 
ترتیب طیف تغییرات ، به6ب شکلو  نمودارهاي الف

ضرایب جذب و بازتابش این ساختار در دو راستاي 
 جهبا تو، برحسب انرژي فوتون فرودي را Zو  Xقطبش 

  .ددهنبه محاسبات این پژوهش نمایش می

  
 قطبش يراستا دو در S2GeP بازتابشو  جذب بایضر نمودار .6شکل

  .يفرود فوتون يانرژ برحسب
 رنسبتاً بالاي این ساختا جذب شدت الف، بیانگر6شکل
 نهمچنی، است قطبش يراستا دو در ینور مرئ فیدر ط
 5/1 ةتوجهی در محدودجذب نور قابلشدت  يدارا
 5که در محدوده نحويبهباشد. ولت میالکترون 5الی 

×  cm 610-1حدود ولت، دامنه شدت جذب بهالکترون
 انرژي ةرسد که این میزان جذب در این محدودمی 9/0

اي هبا سلول و سازگاري سهیمقاقابلي، فرود فوتون
 با توجه همچنین. ]41[است  یآل تیپروسک يدیخورش

ولت الکترون1به آستانه شروع جذب نوري از حدود 
بیانگر تطابق این  Xدر نمودار جذب در راستاي قطبش 

                                                        
1. Occupied States 

باشد. می رسانانیمجنبه نوري با گاف انرژي در این 
 درش اندك این ماده بازتاب نشانگر ،ب6شکل همچنین

تار توان گفت نانوساخمی نیاست. بنابرا ینور مرئ طیف
ان به میزان جذب بالا، میز با توجهدوبعدي تحت بررسی 

درصد و تطابق  20الی  10بازتابش بسیار کم در حدود 
 الکترونیهاي نوري این ساختار با خواص ویژگی

دها استفاده در کاربر يبرا یعنوان ماده مناسببهتواند می
مورداستفاده قرار  ي و الکترونوريهاي نورو دستگاه

  .ردیگ
ي از نوردرونی نوار  در ادامه براي مطالعۀ گذار

در  2هاي اشغال نشدهحالتبه 1هاي اشغال شدهحالت
ي نورهاي مشترك این نانوساختار، طیف چگالی حالت

، برحسب انرژي فوتون Zو  Xدر دو راستاي قطبش 
، 7فرودي بر مبناي محاسبات این پژوهش در شکل

ي در نورنمایش داده شده است. مقایسۀ گاف نوار 
عنوان نمودار ، به4، با گاف نوارالکترونی در شکل7شکل

ساختار نواري الکترونی، نشان دهندة تطابق قابل قبول 
 الکترون ولت) با گاف 3/1ي (نورمیزان گاف نوار 

روش الکترون ولت) در تقریب  367/1نوارالکترونی (
HSE06 است . 

  

  
  .S2GePتک لایۀ ي نورهاي مشترك نمودار چگالی حالت .7شکل

  

هاي مشترك طیف چگالی حالتقابل توجه در  ۀنکت
 تیز گذار درونی در ۀقلتوان این نانوساختار را می نوري

2. Unoccupied States 
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 3/1ي (نورمنطبق بر انرژي گاف  Xراستاي قطبش 
نور  طیف انرژي ۀناحیدر  الکترون ولت) دانست که

این تغییر ناگهانی در دیگر نمودارهاي است. ی مرئ
الکتریک، جذب و خواص نوري از قبیل تابع دي

  گردد.بازتابش نیز مشاهده می

  گیريبحث و نتیجه

 ۀتابعی چگالی بر پای ۀنظریبر  یمقاله مبتن نیدر ا   
نام به دیساختار دوبعدي جد محاسبات اولیه، نانو

ی لیمستط یاتم يکربندیبا پ سولفور دي فسفید ژرمانیوم
یابی پیش میرمستقیغرسانا با گاف نیم کیعنوان به

 کد وسازي شبیهافزار نرم. با استفاده از گردیده است
بر مبناي روش پتانسیل کامل براي  Wien2kی محاسبات

شم، خواص ساختاري، -اي کوهنحل معادلات تک ذره
ي این نانوساختار بررسی گردیده است. نورالکترونی و 

به اسپرسو بر پایۀ ش-از کد محاسباتی کوانتوم همچنین
ژه هاي ظرفیت با ویپتانسیلی که تنها شامل الکترون

ن ی ایساختار فونون، نمودار استمقادیر انرژي ثابت 
 همچنیننانوساختار محاسبه گردیده است. 

اي بر شبکهي هاثابت ي ازقبیلساختاري هامشخصه
  = 756/4a برابر شدهنهیبه سلول واحد این نانوساختار

 يفاکتورهادست آمده است. هآنگستروم ب  = 35/3bو
 تک ي اینبرا همدوسی يمانند انرژ ي،داریپا مؤثر بر

ولت بر اتم محاسبه شده الکترون 31/4مقدار  برابر هیلا
 ۀیتک لاین ا یفونون نمودار پاشندگیاست. بررسی 

در  ي و عدم وجود مدهاي منفی (موهومی)شنهادیپ
ابی یپیش ترشیپي مشابه که ساختارهامقایسه با 

ابل قبول ق دینامیکیو  یکیاستات يداریپا انگریب ،اندشده
که این موضوع امکان رشد و فرآوري  استاین ماده 

ند. کبینی میتجربی پیش صورتبهاین ساختار را 
 ونوار انرژي هاي الکترونی مانند ساختار جنبه ۀمطالع

حالت بهینه سلول ، در چگالی حالات کلی و جزئی

 کی S2GePدهد نشان می واحد این نانو ساختار
 367/1اف با مقدار گانرژي با  میرمستقیرسانا غنیم

 ولتالکترون HSE06 ،688/0ولت با روش الکترون
 ولت درالکترون 712/0و  PBE-GGAباروش تقریب 
از طرفی محاسبات و  است. LDAروش تقریب 

 ۀیتک لا نیدهد که انشان می ينور خواص يسازهیشب
در  مناسبجذب  شدت يدارا دوبعدي، يشنهادیپ

کم،  ابشبازت يدارا همچنینو  بهینه ساختارحالت 
 1محدودة در  ینور مرئ انرژي طیف ۀناحیدر  ژهیوبه

 خواص ازکه  هاییرفتار .باشدمی ولتالکترون 5الی 
استخراج گردیده است،  ي این نانوساختار دوبعدينور

. ستاین ماده االکترونی هاي نوري و جنبهتوافق  بیانگر
هاي ي در طیف چگالی حالتنورمقایسۀ گاف نوار 

، با گاف نوارالکترونی در نمودار ساختار ينورمشترك 
نواري الکترونی، نیز نشان دهندة تطابق قابل قبول میزان 

الکترون ولت) با گاف  3/1ي (نورگاف نوار 
الکترون ولت) در تقریب روش  367/1نوارالکترونی (

HSE06 ر سولفو توان اظهار داشتمیدر انتها باشد. می
وري در آتی، ماده دي فسفید ژرمانیوم در صورت فرآ

 ينور و ونیهاي الکتراستفاده در دستگاه يبرا مناسبی
ر د ژهیوبه ،مطالعه نیدر ا شدهینیبشیپ طیدر شرا
  .خواهد بود يدیخورش يهاي انرژدستگاه
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