
ها بر خواص الکترونیکی آرسننهالوژن درصدی100جذب تأثیر  
1، میثم باقری تاجانی 1حسین صادق ویشکائی 

چکیده دانشکده علوم پایه، دانشگاه گیلان1
بررسی  (GGAرا توسط نظریه تابعی چگالی)آرسنن  یسطح ورقه  یهالوژن بر رو یاتم ها یدرصد 100جذب  مطالعه نیما در ا

که  کنددهد که پس از جذب هالوژن ها خصوصیات ساختاری و الکتریکی ورقه آرسنن تغییر میبررسی های ما نشان می .کردیم

یابد که برای هر اتم جذب کاهش می گاف نواری پس از این برای کاربرد هایی همچون سنسور گاز هالوژن امیدبخش خواهد بود.

  .لوژن متفاوت و مشخصه آن استها

های نظری توجه گرافن و فسفرن پس از بررسی نظری به صورت آزمایشگاهی ساخته شدند و در نتیجه تأیید پیش بینی

ی نیز اخیراً مورد بررسهای آرسنیک ورقه تشکیل شده از اتم. آرسنن به عنوان دیگر جلب کردبعدی -محققان را به مواد دو

-توان با جذب هالوژن بر سطح این ماده دوشود که آیا میدر این مطالعه به این سوال پاسخ داده می .]1[قرار گرفته است

 های تشخیص گاز هالوژن استفاده کرد.ای تغییر داد که بتوان از آن در سنسوربعدی خواص الکتریکی را به گونه

( ارائه شده توسط پردو، بورک GGA( و تقریب شیب تعمیم یافته)DFTنظریه تابعی چگالی)از برای انجام محاسبات 

انرژی  قطع برای محاسبات غیر اسپینی و  .تقسیم شد kنقطه   51×51×1 بهناحیه بریلوئن ( استفاده شد. PBE)و ارنزرهوف

برای بهینه سازی در نظر گرفته شده است.  Ha 300( SOC)اسپین مدارو برای محاسبات شامل برهمکنش  Ha 100اسپینی 

 در نظر گرفته شد. GPa 001/0و تنش قابل تحمل eV/Å 001/0نیروی قابل تحمل 

این مقدار تا حد زیادی نزدیک به  که داردeV 61/1گاف نواری غیرمستقیم  آرسنن خالص ساختاری نیمه رسانا و

( گاف نواری بهSOCدر نظر گرفتن برهمکنش اسپین مدار )ا . ب]2[( استeV63/1محاسبات س. کمال و همکارانش)

eV 72/1 رسم شده  شیوه ی قرار گرفتن اتم ها برای حالتی که آرسنن کلر جذب کرده است 1شکل در یابد. افزایش می

های کلر و  که اتم درحالی، بیشتری با اتم های آرسنیک بسازند ( θزاویه)تمایل دارند اتم های فلوئور جذب شده  .است

چگالی  و (ELFیدگی الکترون)زتابع جایگمحاسبات  .(1)جدول گیرنددر زاویه کمتری با اتم های آرسنیک قرار می بروم

افزایش و سپس کاهش ارتفاع خمیدگی و همچنین  .پیوند میان اتم ها از نوع کووالانسی استنشان داد که  (EDالکترون)

ر د ]3[ پیش تر توسط تنگ و همکارانشمتناسب با افزایش وزن هالوژن جذبی کاهش جزئی و افزایش جزئی ثابت شبکه 

 بررسی جذب هالوژن بر سطح سیلیسن مشاهده شده است.

As_Xlزاوایه هالوژن جذبی با دو آرسنن،  θنمای بغل)الف(و نمای بالای)ب( ساختار شامل آرسنن و کلر جذب شده. در این شکل :  1 شکل

 باشد.ثابت شبکه می aطول پیوند دو اتم آرسنیک و  As_Aslطول پیوند آرسنیک و هالوژن، 

(الف)

θ 

(ب)

lAs_As_1 lAs_As_2

lAs_X 

a 



 
 Δe|-|، ارتفاع خمیدگی آرسنن hو پس از آن . در اینجا  جذب هالوژنپیش از آرسنن  یساختارهاو انرژی  یساختار اتی: خصوص 1جدول

از طریق محاسبات غیر اسپینی و با  نواریبه ترتیب گاف  g_SOGGAEوg_GGAEانرژی همبستگی و  cE، الکترون های به اشتراک گذاشته شده

 در نظر گرفتن برهمکنسش اسپین مدار است.

θ As_As_1l As_As_2l lAs-X h a g_GGAE Ec |-|Δe

آرسنن

خالص
-- 51/2  Å 51/2  Å -- 42/1  Å 59/3  Å 61/1  eV -- --

جذب فلوئور 167/9° 70/2  Å 54/2  Å 84/1  Å 39/1  Å 79/3  Å 09/1  eV 42/1-  eV/Å 0/46 e-

جذب کلر 100/8° 57/2  Å 63/2  Å 28/2  Å 40/1  Å 78/3  Å 32/1  eV 72/0-  eV/Å 0/25 e-

جذب بروم 100/6° 58/2  Å 61/2  Å 45/2  Å 36/1  Å 82/3  Å 00/1  eV 69/0-  eV/Å 0/19 e-

ن تر در به اشتراک گذاشتبا افزایش وزن هالوژن نشان دهنده تمایل کمتر اتم های سنگینانرژی همبستگی  افزایش

و جدول  2)به شکلکندپس از جذب به میزان قابل توجهی تغییر می ساختار نواری .]4[و ]3[الکترون و تشکیل پیوند است

تفاوت میان گاف نواری غیراسپینی و در حضور برهمکنش شوند. از مکان خود جابجا می VBMو  CBM. رجوع شود( 1

SOGGA-GGA)اسپین مدار
gΔE.شود که تأثیر برهمکنش اسپین مدار مشاهده می ( در جذب فلوئور بیش از سایر جذب هاست

یابد.با افزایش وزن اتم جذبی کاهش می

سبز( و معادل  )خط مشکی()ب(گاف نواری)خطVBM )خط آبی(وCBMتغییرات ساختار نواری پس از جذب کلر)الف(،  : 2 شکل

( ط قرمزمدار)خ نیو در حضور برهمکنش اسپ ینیراسپیغ یگاف نوار انیتفاوت م( و تن برهمکنش اسپین مدار )خط چینآنها با در نظر گرف

 به ازای هر هالوژن.

آنها بیشترین حضور را در نزدیکی  pاتم های هالوژن و به ویژه اوربیتال ، دهدررسی نمودار چگالی حالات نشان میب

یابد، نمودار چگالی حالات یک جذبی کاهش می(. از آنجا که گاف نواری با افزایش وزن اتم 3)شکل  سطح فرمی دارند

کاهش گاف نواری با حرکت هم نوار رسانش و هم این برای جذب بروم ، گذاردگذار به سمت انرژی فرمی را به نمایش می

افتد ولی تفاوت میان جذب فلوئور و کلر تنها در حرکت نوار رسانش بوده و نوار ظرفیت به سمت انرژی فرمی اتفاق می

شود که بیانگر در جذب کلر پیک قابل توجهی در نمودار مشاهده می sبرای اوربیتال  کند.دانی نمینوار ظرفیت حرکت چن

 در جذب فلوئور است. sنقش آفرینی این اوربیتال کمی بیش از آن در جذب بروم و تا حد زیادی بیش تر از نقش اوربیتال 

دهد.ی انرژی فرمی به شدت افزایش میرا در نزردیک pحالات کل و اوربیتا  جذب کلر و بروم پیک چگالی

(الف)
Eg_GGA     = 1.32 eV 

Eg_SOGGA= 1.21 eV 
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نمودار به رنگ های سیاه)ساختار آرسنن و  به صورت صددرصدی بر سطح ورقۀ آرسنن.چگالی حالات جزئی برای جذب کلر  : 3شکل 

ه روی آرسنن( تفکیک شده است. از چپ به راست چگالی و سبز)تنها اتم های هلوژن جذب شد هالوژن پس از جذب(، آبی)آرسنن خالص(

 نقطه چین( نمایش داده شده است.-)خط چینp)خط چین( و جزئی sحالات به ترتیب کلی)خط(، جزئی 

دهنده الکترون و اتم های هالوژن نقش گیرنده ی مشخص شد که اتم های آرسنیک نقش ن یکیت مالبررسی جمعاز طریق .

  .]5[ی است که جذب هیدروژن اتفاق میفتدکه این عکس زمان الکترون را دارند

نتیجه گیری

است کمتر است که به طور تجربی سنتز شده  2F2Cمحاسبات ما از  2F2Asانرژی همبستگی و اینکه  cEمنفی بودن      

توان از آرسنن به عنوان ماده اصلی در سنسور در نتیجه می .]6[توان ساخت آزمایشگاهی این ماده را پیش بینی کردمی

 تشخیص حضور گاز هالوژن در محیط استفاده کرد.
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