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Abstract 

In this paper, the transport properties of a phosphorene nanoribbon with 
zigzag edges are investigated. Although phosphorene is a two-dimensional 
structure with gaps, each zigzag edge of phosphorene nanoribbon acts like 
a one-dimensional quantum wire, so a nanoribbon with two edges is 
similar to two parallel quantum wires. We also show that by adding an 
impurity line between the upper and lower edges, we can create an 
impurity strip that can connect the upper edge to the lower edge. In other 
words, different inputs can be coupled to different outputs. To calculate 
coupling coefficients between inputs and outputs, we use the Lippmann-
Schwinger formulation. The final results show that depending on the 
energy of the input state and the corresponding standing wave in the 
impurity band, the phenomenon of resonance or anti-resonance can be 
created in the dispersion between inputs and outputs. Besides the 
theoretical aspect of the proposed scheme presented in this article, it can 
be applied to make nanoswitches in practice. 

Keywords: Phosphorene, the Edge- State, Impurity Band, Lippmann- 
Schwinger Formulation. 
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  اي نانو نوار فسفرين  هاي لبهزني بين حالتبررسي اثر تونل

 ١  هاي زيگزاگبا لبه

  و ٥، مينا نقابي ٤مرتضي سلطاني  ،*٣محسن دايي محمد ،٢مهديه حسين نخعي 
   ٦غلامرضا راشدي 
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  ٠٨/١٢/١٤٠٢تاريخ بازنگري: 

  ١٢/٠١/١٤٠٣: پذيرشتاريخ 

  

 
 چكيده: 

چه    گراته شده است.  هاي زيگزاگ پرداخنوار فسفرين با لبه ترابردي يك نانو   هايويژگيدر اين مقاله به بررسي  

ي زيگزاگ از نانونوار فسفرين مانند يك سيم كوانتومي  دار است ولي هر لبه اف شكفسفرين يك ساختار دو بعدي  

. در اين مقاله  هستند  بنابراين يك نانونوار با دو لبه مانند دو سيم كوانتومي موازي يكديگر  .كنديك بعدي عمل مي 

ناخالصي ايجاد كرد   توان يك نواري بالا و پايين مي كه با اضافه كردن يك خط ناخالصي بين لبه   شودنشان مي 

مختلف هايي  خروجي مختلف به   هايتواند ورودي ي پايين متصل كند. به عبارتي مي ي بالا را به لبه تواند لبه كه مي 

شوند محاسبه  . جفت  جفت براي  بين ورودي ي ضرايب  و خروجي شدگي  فرمول ها  از  شوئينگر    -ليپمنبندي  ها 

دهد كه بسته به انرژي حالت ورودي و موج ايستاده متناظر با آن در نوار  . نتايج نهايي نشان مي شده استاستفاده  

مي  پديده ناخالصي  ورودي تواند  بين  پراكندگي  در  تشديد  پاد  يا  تشديد  خروجي ي  و  شود.ها  ايجاد  طرح    ها 

مقاله مي  اين  در  نانوسوئيچ بر جنبه   افزونتواند  پيشنهادي  از لحاظ كاربردي براي ساخت  نيز كاربرد   هاي نظري 

 . داشته باشد 
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 مقدمه  .١

 
ساختارهاي    توليد در    ي توسط گايم و همكاران دريچه جديد  ٢٠٠٥پس از ساخت گرافين در سال  

هاي مكانيكي  گرافين و ساخت آن به روش   گوناگوندو بعدي گشوده شد. با توجه به كاربردهاي  

دانان به سراغ ساخت آزمايشگاهي مواد دو بعدي مختلف مانند سيليسين  و شيميايي مختلف فيزيك

  ]. ١-٢است [سياه  ست كه يك لايه از فسفره و بروفين پرداختند. فسفرين يكي از مواد دو بعدي 

متقارن  نا  .تخلاف گرافن متقارن نيس برلانه زنبوري است ولي    فسفرين مانند گرافين داراي ساختار

مورد فسفرين    در  گر باشد. نكته جالب توجه دي داراف شكشود كه اين ماده  مي  سبب بودن فسفرين  

شود كه اين  اي ايجاد ميهاي لبه هاي زيگزاگ حالت فسفرين با لبه   نوارآن است كه براي يك نانو 

اف سامانه قرار  شك  اي دركند. اين حالت لبه يك بعدي رفتار مي  سامانه  اي مانند يكهاي لبه حالت

نكته    .]١-٤توان آن را به عنوان يك سامانه يك بعدي مجزا در نظر گرفت [دارد و از اين لحاظ مي

فسفرين ايجاد كنيم   ناخالصي درين آن است كه اگر يك خط  رمورد فسف  در  رجالب توجه ديگ

اي  هاي لبه اين نوار ناخالصي نيز مانند حالت  .]٥-٧[  شوددر آن ايجاد مي  ناخالصي  آنگاه يك نوار

و كاربردهاي آن    هاويژگيي فسفرين و  اهاي لبه مقالات مختلف حالت  در  .دارند  انرژي قرار  شكاف

نوار   . ساخت فسفرين به شكل نانو ]٧نرژي ناخالصي بررسي شده است [اهمچنين به بررسي نوارهاي    و

نيز    ]١٠-١٣[آمده است. افزون بر اين، در مقالات    ]٩-٨[ترابرد آن در مقالات    هايويژگيو بررسي  

    جا در فسفرين به شكل عددي بحث شده است.در مورد ايجاد تهي 

شود، يكي هاي كوانتومي گفته مي ها سيمهاي يك بعدي، كه به آن سامانه امروزه ساخت و بررسي

هاي تك الكتروني و  باشد. مباحثي چون ساخت ترانزيستورها مياز مباحث مورد توجه فيزيك دان 

بيت  بررسي  بر روي آنهمچنين ساخت و  انجام محاسبات كوانتومي  و  از  هاي كوانتومي  ها يكي 

مي فيزيكدانان  پياده اهداف  براي  كه  به  باشد  نياز  آن  امكانات  سامانه سازي  با  بعدي  يك  هاي 

يك بعدي است و    سامانه اي در فسفرين ذاتا يك  هاي لبه . حالت]١٤[باشد  ها ميكنش بين آنهمبر

انرژي   بين  روشي  به  بتوان  بر سامانه اگر  بعدي  كرد، ميهمهاي يك  مهندسي  را  تواند  كنش لازم 

با   شده است كهاين مقاله سعي   در مين دليلهاي ياد شده داشته باشد. به هكاربرد فراواني در حوزه 

ناخالصي انرژي  بين حالتامكان تونل ،  استفاده از نوارهاي  نانو نوارفسفرين با  هاي لبه زني  اي يك 

نشان داده شده است، در اثر عرض محدود    ]١٥[گونه كه در  همان  .بررسي شودهاي زيگزاگ  لبه 

شدگي  شدگي به وجود آورد ولي اين جفت اي بالايي و پاييني يك جفت هاي لبه توان بين حالت مي



 
    ؛ مهديه حسين نخعي، محسن دايي محمد و ...هاي زيگزاگاي نانو نوار فسفرين با لبه هاي لبه زني بين حالت بررسي اثر تونل   /٥٥

 

 

  

استفاده از امكان نوار   دهيم كه باهاي بسيار كوچك است. در اين مقاله ما نشان مي تنها براي عرض 

  هاي بالا و پايين ايجاد كرد. زني بين لبه هاي بزرگ نيز يك تونل توان براي عرض ناخالصي مي

تواند مورد توجه باشد. به عنوان  مينيز    ديكاربر  ديدگاه   از  نظري  بر جنبه   افزونبررسي اين مساله   

  تواند كاربرد داشته باشد. هاي كلاسيكي و كوانتومي ميها و يا ساخت گيت ساخت سوئيچ  مثال در

مبناي آن  كه    نگرئيشو  -منروش ليپ  از  ريك لبه به لبه ديگ  الكترون اززني  براي محاسبه احتمال تونل 

نتايج عددي    در  .]١٦[  شده است استفاده  باشد،  مي گرين    تابع   T̂  ماتريس در اين    ارائه شد. پايان 

پاد  و يا    ي تشديدتواند رفتار  هاي بالا و پايين مي كه تونل زني بين حالت   شود داده ميبررسي نشان  

  ازخود نشان بدهد. تشديدي 

مرور مقاله  دوم  بخش  حالت  در  و  فسفرين  ساختار  بر  ناخالصيلبه   هايمختصري  نوار  انجام    اي 

اي استفاده  لبه ي  هازني بين حالت نگر براي محاسبه تونلئي شو  -در بخش سوم از روش ليپمن  شود.مي

 گردد. ميبندي جمع نتايج  ) چهارمبخش پايان (در .  شودميبررسي و نتايج 

 
    ساختار فسفرين ر مروري ب  .٢

اين   و    كوتاهيمرور  ،  بندي و نمادگذاريبراي مشخص شدن فرمول  بخشدر  بر ساختار فسفرين 

  انجام شده است. اي و نوار ناخالصي ي لبه هاحالت

  
  (الف)

  
  (ب)

ساختار فسفرين  )ب( است. نشان داده شده ها ي اتمهاراگذساختار لانه زنبوري فسفرين با نوع شماره ) الف( ١شكل 

  . ]٧[  خورده استدهد فسفرين داراي يك ساختار چيناز كنار كه نشان مي
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 ساختار  شوداين شكل ديده مي  گونه كه در. همان نشان داده شده است  )١(  ساختار فسفرين در شكل

ها را به دو دسته  اتم   اين سامانه بايد   بياناين براي  برلانه زنبوري است. بنا  گرافن يك ساختارآن مانند  

كرد. البته ساختار فسفرين بر خلاف ساختار گرافن مسطح نيست  تقسيم    Bو نوع    Aهاي نوع  اتم

  :]٤مشخص شده است و مقادير آن عبارتند از [ )١( در شكل t5تا   t1و داراي اعوجاج است.  
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كنش است  هاي اول قويترين برهمهمسايه بين  نشك برهم  ،شودديده مي ) ١(گونه كه از معادله همان

  .شودمي شود و از بقيه جملات صرفنظرلحاظ مي t4و   t2و   t1مقالات مختلف تنها   و در

به شماره  با راستاي  توجه  به صورت شماره زنجير زيگزاگ در  و شماره زنجير دسته    Yگذاري 

  :]٤[ توان هاميلتوني را به صورت زير نوشتبه زبان كوانتش دوم مي Xصندلي در راستاي  
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Hكه در اين معادله  Hو باشد  ميه اول  تببرهمكنش مر  مربوط به   ' مربوط برهمكنش مرتبه    "

  دوم است.

 
بدست آوردن حالت   لبه براي  استفاده  هاي  زير  از معادله  لبه زيگزاگ  با  فسفرين  نانونوار  اي يك 

  .شودمي

  )٣  (                                                                                                                                  
AH '   0
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ارد غيرصفر  د كه در لبه قرار  Aوي اتم نوع ر اي تنها بركه حالت لبه   شده استدر اين معادله فرض   

  :]٤[ كه تابع موج حالت لبه اي عبارت است از  توان نشان داد) مي ٣است. با توجه به رابطه (
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  .اي با استفاده از نظريه اختلال به صورت زير استهاي لبه و همچنين پاشندگي حالت 
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2                       )٥(                      

مشابه يك سامانه بستگي    اي بدست آمده دقيقاًهاي لبه شود پاشندگي حالتگونه كه ديده ميهمان

tقوي با جمله پرش موثر   t
t '

t
  4 1

2
  . است 2

درهمان كه  است]  ٧[  گونه  شده  داده  تهي   ،نشان  درحضور  حالت   سببفسفرين    جا  يك  ايجاد 

يك خط ناخالصي به    ،نيز نشان داده شده است ]٤[  شود. در مقالهجا مياطراف تهي  جايگزيده در

  منبع   ناخالصي در  شود. بررسي دقيق تحليلي نوارانرژي ناخالصي مي به يك نوار  اي منجرشكل دوره 

  .شده است نظراز تكرار محاسبات صرفدر اين مقاله، ] آمده است و ٧[

هاي  ايجاد حالت به   جا منجرلحاظ فيزيكي جالب است. وجود تهي  انرژي ناخالصي از   نوار   بيان البته 

آنگاه مانند آن    ،اي قرار بگيرندها به صورت دوره شود و اگر آن جا ميجايگزيده در اطراف تهي

همپوشاني    دليل اند كه به  تهاي دركنار يكديگر قرارگرفترازه به صورت دوره يك هاي  است كه اتم 

آيد.  به وجود مي  بعدي بستگي قوي  ها يك نوار انرژي ناخالصي مشابه يك زنجير يكتابع موج آن

جا موج  نكته جالب توجه در اين محاسبات آن است كه چون در ناحيه نوار مركزي ناشي از تهي

رسانندگي بوجود   تواند رفتار تشديدي و يا پاد تشديدي درشود، به همين دليل ميايستاده ايجاد مي

  تواند به عنوان يك فيلتر براي انرژي عمل كند. آورد كه اين مساله مي 
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 شوئينگر  -ليپمن هيافتزني با استفاده از رمحاسبه تونل   .٣

  است.  نشان داده شده  ) ٢(شكل   مقاله دري مورد بررسي اين مساله 

  
  ها به صورت نقاط مشكي نشان داده شده است. مساله مورد بررسي. تهي جا واره طرح ٢شكل 

  

در داخل آن يك خط ناخالصي    وهاي زيگزاگ داريم  نوار فسفرين با لبه كه يك نانو   شودفرض مي

انرژي ناخالصي و    اي كه نوار در ناحيه   رودمي  انتظار .  شده است  داده   راستاي دسته صندلي قرار  در

لبه انرژي حالت   نوار تونل  ،پوشاني دارنداي هم هاي  بالا امكان  لبه  از  پايين وجود داشته    زني  لبه  به 

انتظار   عبارتي  به  ش  رودميباشد.  مطابق  الكترون  اگر  كانال  )  ٢(  لككه  با    ١از  آنگاه  شود  وارد 

مياحتمال مختلف  كانالهاي  از  محاسبه    ٤تا    ١هاي  تواند  مقاله  اين  اصلي  هدف  شود.  خارج 

هاميلتوني كل به صورت زير بازنويسي   ، تر شدن موضوعروشن   هاي مختلف است. به منظور احتمال

                                                      شود.مي
u d imp int

u( d ) u( d ) u( d ) u( d ) u( d )

ch

i

int u u u

d d d

H H H H H

H t' cos( k ) k k dk

H t" i i H .C

H V( k ) k dk

V( k ) k N dk H .C


















   

 

  



 







2

1

1

 
)٦ ( 

باشد  مي  kاي مربوط به لبه بالا و پايين در فضاي  هاي لبه هاميلتوني حالت   dH  و   uHدر رابطه بالا  

استفاده  ] ٥-٧ [هاينتايج مقاله   باشد. در اين معادله ازهاي خط ناخالصي ميبه حالت ط  مربو  chHو  

با يك    توانميها را  جااست كه يك شبكه منظم از تهي  نشان داده شده   هادراين مقاله   .شده است
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شبيه   زنجير بعدي  آخر  يك  در  كرد.  جفت   intHسازي  به  حالتمربوط  لبه شدگي  و  هاي  اي 

كه شماره   ،جا درلبه بالالبه بالا با حالت جايگزيده تهي   شده استاست كه فرض    هاي ناخالصيحالت

داده شده،  نشان    Nكه آن را با    ،جاجفت شده است و لبه پايين با اولين تهي   داده شده،نشان    1با  آن  

شدگي براي هر  جفت شده است. قدرت جفت 
ik با

iV( k   . داده شده استنشان  (

از سمت چپ وارد    ١در كانال    الكترونيكه  شود  فرض مي  ،آمده است  ) ٢(شكل در گونه كه  همان

خط    با چه احتمالي پس از پراكندگي از  الكترونكه مطرح است آن است كه اين    شود. سواليمي

  -بندي ليپمنفرمول  د. براي محاسبه اين احتمالات ازگردهاي متفاوت پراكنده ميكانال   ناخالصي از

استفاده   درشودميشوئينگر  ليپمنفرمول  .  موج  ا شوئينگر  -بندي  تابع  و  موج خروجي  تابع  رتباط 

  .باشدرابطه زير مي ورودي به صورت 

out in inG T    0                                                                  )٧                  (    

  ماتريس پراكندگي است كه از Tتابع گرين سامانه بدون برهمكنش است و   G0  ،كه در اين رابطه

  . ]١٦[ آيدبدست مي رابطه زير
int int int intT H ( G H G H G H ....)   0 0 01                                                                      )٨ (  

  .آيدتوابع گرين مختلف به صورت زير بدست مي 

                                                                                                       

E' E '
G ( E ) dE'

E E' i 


 0
0  

 )٩ (   

  است.   'E  ويژه حالت انرژي با ويژه مقدار 'E  ، كه در اين رابطه

) امده است، براي يك ورودي چهار خروجي مختلف وجود دارد، از اين  ٢كه در شكل (  ه گونهمان

باشد، در اينجا  يك عدد قابل نوشتن مي  با استفاده از كه در آن    ]٤[رو، بر خلاف محاسبات منبع  

آوردن يك شكل بسته استفاده كرد. به دليل وجود دو كانال  بندي ماتريسي براي بدستبايد از فرمول 

هاي دو در دو براي يافتن  گيري نوار ناخالصي بر روي درجات آزادي، بايد از ماتريسو همچنين رد 

  آيد: ) نتيجه زير بدست مي٨با استفاده از نمادگذاري ماتريسي، از معادله ( شكل بسته استفاده كرد. 
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  ) عبارتند از:١٠هاي معادله (كميت

)١١(                                                                                  
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Eكه در اين عبارت  
k cos
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 .  است 

  .با فرض آنكه حالت ورودي مطابق شكل به صورت زير باشد

)١٢(                                                                                                                                    
in uk  0  

  

  : هاي مختلف عبارت است از توان نشان داد كه دامنه خروج الكترون از كانال آنگاه به سادگي مي
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هاي مختلف    ik) بدست آمده بود بين ١٠ماتريس پراكندگي كه از معادله (  )١٣در محاسبه رابطه (

Tهاي ماتريسبايد مولفه   ijT، )١٠معادله (  شكل. با توجه به  شده استساندويچ   زير    صورتبه    '

 باشد. 

       

imp imp
Nimp imp

N NN

G GT TT ' T T G GG

          
11 111 12

21 22 1

1
1  )١٤(  

  

Tكه   رودمي) انتظار ٢متقارن شكل ( سامانهالبته براي يك  T ,T T 12 21 11   باشد.  22

خارج    ٢ازكانال    وارد شود و  ١دامنه احتمال آن است كه الكترون از كانال    t12  )، ١٣(  در عبارت

هاي مقالات مقادير زير براي نيز به همين صورت است. با استفاده از داده احتمال  هاي  شود. بقيه دامنه 

  .دست آمده استب كنشرژي برهم ان
t ' . eV
t" . eV


015
013 )١٥(                                                                                                                         

 

بالا احتمال پراكندگي از كانال   به مقادير  بر    هايN  هاي مختلف برايبه كانال   ١با توجه  مختلف 

دست آوردن نتايج از برنامه پايتون استفاده  بدر     است كه   لازم به بيان    رسم شده است.   k0  حسب

  . شده است

به انتقال    ها آن است كه چون خط ناخالصي توسط امواج ايستاده منجرنكته جالب توجه از اين شكل 

هاي تشديد و پاد تشديد به وجود  حالت پديده در اين    بنابراين،  شودالكترون از لبه بالا به لبه پايين مي

همان  آيدمي ميو  ديده  شكل  اين  در  كه  ميگونه  پراكندگي  حسب  شود  بر  شدت    k0تواند  به 

  د.   نيابتشديد با افزايش عرض نوار به شدت افزايش مي هاي تشديد و پاد همچنين پديده  .تغييركند
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  (ب)  (الف)

  
  (ج)

  

t  نتايج عددي براي  ٣شكل  / eV ,t / eV  0 15 0  "ب"(ج) نتايج شكل  و N=20 )ب( ،N=5 )الف: (13

  . براي بازه كوچكتر

  

  گيري  نتيجه .۴
در اين مقاله نشان داده شد كه با اضافه كردن يك خط ناخالصي درراستاي دسته صندلي از يك نانو  

لبه  با  فسفرين  ايجادنوار  پايين  لبه  و  بالا  لبه  بين  كانال  يك  زيگزاگ  از  شودمي  هاي  استفاده  با   .

ف  هاي مختلمچنين احتمال پراكندگي بين كانال شوئينگر ماتريس پراكندگي و ه  - ندي ليپمنبفرمول

هاي تشديد  پديده   ،خط ناخالصي موجي بودن حالت  ويژگيبا توجه به    داده شدكه و نشان  محاسبه  

هاي تشديد و پادتشديد بستگي به  نكته ديگر آن است كه تعداد پديده دهد.  رخ ميپادتشديد    يا  و

يابد و به  نوار تعداد امواج ايستاده نيز افزايش مي عرض نانو نوار دارد. به عبارتي با افزايش عرض نانو 
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نتايج اين مقاله    د.بياافتد افزايش ميهايي كه پديده تشديد در آن اتفاق ميهمين دليل تعداد حالت 

  تواند براي ساخت فيلترهاي انرژي مورد استفاده قرار بگيرد. مي
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