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ونی و خواص الکتر ،یچگال یتابع یدر چارچوب تئورابتدا به ساکن با استفاده از محاسبه  

 یعنی مختلف، بیاز سه تقر یبررساین قرار گرفت. در  یمورد بررس α- PbO هیاپتیکی تک لا

ی الکترون یپارامترها یابیاستفاده شد. با ارز HSE06و  DFT-PBE ،mBJ یدیبریعملکرد ه

 و هددیرا نشان م یهاد مهیرفتار ن یدوبعد هیماده تک لا نیا کهشود یمشخص م هیتک لا

 ی( است که در سطح تئورeV  ،2.70 eV 2.50) 2.55متوسط  میشکاف باند مستق کی یدارا

PBE (mBJ ،HSE06محاسبه شده است )  ل تواند به طور موثر توسط اثرات کرنش کنتریمو

ه ماد کیبه عنوان  α-PbO هیدهد که تک لایخواص اپتیکی نشان م لیو تحل هیتجز شود.

ر محدوده د یحال، جذب و بازتاب خوب نیا با، کندیعمل م یشفاف در محدوده نور مرئ باًیتقر

ه اسکن کدهد یمحاسبات نشان م ن،یدهد. علاوه بر اینشان م یسیالکترومغناط فیفرابنفش ط

 لیرا تعد α-PbO هیخواص اپتیکی تک لا یبه طور موثر یو دو محور یکرنش تک محور

-α یعدب دو هیتک لا هدهد کیمحاسبه شده نشان م یکند. خواص الکترونی و اپتیکی عالیم

PbO استفاده شود. کینانو اپتوالکترون یهایدر فناور تواندیم 
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 مقدمه

، این ماده برای 2004با اولین سنتز موفق گرافن در سال 

های سنتی در ترانزیستورها مورد بررسی هادیجایگزینی نیمه

 قرار گرفت تا بتوان ترانزیستورهایی در ابعاد بسیار کوچک ساخت.

های خاص و دامنه وسیعی از کاربردها به گرافن به دلیل ویژگی

. با ]1[ استمورد استفاده قرار گرفتهعنوان یک ماده نانو ساختار 

این حال، گرافن خالص فاقد شکاف نوار الکترونی است که مانع 

 __________________________________________________________________________________ 
1 silicene 
2 germanene 

از جایگزینی آن به جای سیلیکون در مدارهای الکترونی 

 زیادی صورت گرفت که مطالعات گرافن . پس از سنتز]2[شودمی

 کاربرد از ایگسترده طیف و جدید شناسایی خواص منجر به

 ترتیب، این به[. 3]است شده دوبعدی مواد نانو رایب عملی،

 ،[5] 2ژرمانن ،[4] 1سیلیکن جمله از ،IV گروه دوبعدی نانومواد

در جستجویی برای . است شده آزمایش و پیشنهاد[ 6] 3استنن

یافتن جایگزین برای گرافن، دانشمندان دی کالکوژنیدهای فلزات 

توانند به صورت مواد ( را در نظر گرفتند که میTMD (4واسطه

3 stanene 
4 Transition Metal Dichalcogenides 

 [
 D

O
I:

 1
0.

61
88

2/
jm

rp
h.

8.
1.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jm

rp
h.

kh
u.

ac
.ir

 o
n 

20
25

-1
1-

14
 ]

 

                             1 / 14

http://dx.doi.org/10.61882/jmrph.8.1.1
https://jmrph.khu.ac.ir/article-1-231-en.html


 

 و همکاران امین مسیحی

 

2 
 

های در حد چند مولکول ساخته دو بعدی و تک لایه در ضخامت

دارای خواصی هستند که کاملا   TMDتک لایه های .شوند

های دی کالکوژنید متفاوت از گرافن نیمه رسانا هستند؛ تک لایه

دارای  2MoS ،2WS ،2MoSe ،2WSe ،2MoTeفلزات واسطه 

علت وجود شکاف انرژی، جریان . به [7]شکاف مستقیم هستند

برای به  توان کنترل کرد که یک ویژگی عالیها را می TMD در

ها در TMD کارگیری این ماده در ترانزیستور است. همچنین

توان جذب نورهای قطبی دایروی بسیار خوب هستند؛ بنابراین می

. اگر چه دی [8]از آنها در ساخت آشکارسازها نیز استفاده کرد

دوبعدی در فوتونیک و به عنوان مواد جدید  دهای واسطهکاکوژنی

شکاف گیرند، اما اپتوالکتریک مورد استفاده قرار می

ها در حالت TMD. [9]شودمرئی)مستقیم( به یک لایه محدود می

تک لایه دارای شکاف مرئی )مستقیم( هستند در حالی که در 

-چالش فرم چندلایه فاقد شکاف مستقیم مرئی هستند و به دلیل

 TMDها این امر باعث محدود شدن کاربرد های ساخت تک لایه

ماده جدید کشف ها، شود. برای رفع این محدودیتها می

شده است و رفتار اپتیکی آن مورد گزارش  α-PbOدوبعدی، 

دهد بررسی قرار گرفته است. مطالعات اسپکتروسکوپی نشان می

باشد. به طورخاص ها میکه شکاف نواری وابسته به تعداد لایه

نه تنها در حالت تک لایه که در  α-PbOشود که مشاهده می

باشد که در حالت چندلایه هم دارای شکاف مرئی )مستقیم( می

بین مواد دوبعدی نیمه رسانا نادر است. تحقیقات اسپکتروسکوپی 

چند لایه شکاف مستقیم   α-PbOهایدهد که حتی ورقهنشان می

که در میان مواد نیمه رسانای دوبعدی نادر د دارن eV2بیشتر از 

. این مسئله از این حیث مورد اهمیت است که ساخت [10]است

های شبکه کار ها به دلیل مشکلات ساخت و نقصتک لایه

ها با مشکلات کمتری همراه مشکلی است اما ساخت چند لایه

 است.

نتایج چندلایه شکاف مرئی )مستقیم( دارد و  α-PbOازآنجا که 

مقاومت حرارتی،  α-PbOهای دهند که ورقهتجربی هم نشان می

پایداری ماکروویو، رفتار ضدخوردگی و مقاومت اسید را نشان 

رود که این مواد کم هزینه، فراوان و مقاوم دو دهند؛ انتظار میمی

بعدی کاربردهای زیادی در الکترونیک، اپتوالکترونیک، حسگرها 

 .[11]ذخیره سازی انرژی پیدا کنندها و و فوتوکاتالیست

عبارتند از خاصیت جذب تابش بالا)به  PbOهای مطلوب ویژگی

نشت  دلیل عدد اتمی بالا و پایداری سرب(؛ مقاومت بالا دربرابر

وه در اثربایاس شدید؛ در دسترس بودن وفراوانی در طبیعت. علا

 .[12]باشدیک آشکارگر ایده آل هم می PbOبر این گفته شده 

مرئی، به طورخلاصه برای کاربردهایی با برانگیختگی در ناحیه نور

PbO تواند یک ماده مناسب برای کاربردهایی ازجمله می

 اشد.فتوولتائیک، اپتوالکترونیک، سنجش مولکولی و فتوکاتالیز ب

بی شکاف مطالعاتی با استفاده از نظریه تابعی چگالی در مورد ارزیا

م شده است و تغییرات شکاف این انجا α-PbOهای اتمی ورقه

رفته گها مورد مطالعه قرار ماده به عنوان تابعی از تعداد لایه

ک تهادی دوبعدی، فقط در حالت . بسیاری از مواد نیمه[13]است

هند. دلایه نمایش قابل توجهی در بازه نور مرئی از خود نشان می

بستر  eV2.5حتی درحالت بالک خود با شکاف  α-PbOاما 

ها و سنسورها در ناحیه سیارخوبی را برای ساخت دستگاهب

ری ها جلوگیکند و این امر از ساخت تک لایهنورمرئی ایجاد می

نگر ها که بیا. علاوه بر شکاف مناسب، تحرک الکترون[14]کندمی

 α-PbOباشد نیز در  سرعت واکنش به عوامل محرک خارجی می

جرم موثر  α-PbOیه ای دارد. برای تک لاشرایط خاص و ویژه

ن هاست، درحالی که درحالت بالک آبرابر الکترون 83ها حفره

 .[15]باشدها میبرابر الکترون 6ها فقط جرم موثر حفره

 روش تحقيق  -1

 هیو تجز یسلول یپارامترها یساز نهیبه ،یاتم یروین یآرام ساز

 Wien2kو اپتیکی با استفاده از کد  یالکترون یهایژگیو لیو تحل

 بیقرمختلف، از سه ت یهاهینظر سهی[. به منظور مقا16انجام شد]

 ابعبا استفاده از ت افتهی میتعم شیب بیتقر یعنی ،شداستفاده 
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 اصلاح بکه جانسون PBE-GGA( [16،] ( 5یادلتب یهمبستگ

 7یبیترک یعملکرد یهایتئور سطح (، وmBJ[ )17] 6شده

(06HSE.) از امواج صفحه 8شم -گسترش توابع موج کوهن یبرا ،

 9یمحل تالیکامل به اضافه اورب لیبا پتانس یشده خط تیتقو

(FPLAPW+lo استفاده )خواص الکترونی  یابی. هنگام ارزگردید

بر  1×22×22و  1×12×12 یاساختار شبکه یبندمش ،و اپتیکی

 نیلاو ییشناسا ی[ برا18]  Monkhorst-Packاساس طرح 

هنگام محاسبه  نیدر نظر گرفته شدند. همچن نیلویمنطقه بر

، maxKMTR=7 یمحاسبات یهایالکترونی از ورود اتیخصوص

10=maxl  1/2وRy 14=maxG  خلاء هیلا کی نی. همچنشداستفاده 

Å   15محور  یتناوب ریدر جهت غ(z به منظور اجتناب از )

 استفاده شد. هیهمسا یهاهیبرهمکنش لا

ز ابراساس کدمحاسباتی کوانتوم اسپرسو و با استفاده محاسبات 

( انجام شد. درابتدا با GGA-PBEتقریب شیب تعمیم یافته )

ا فایل متنی ب ]19[کارهای قبلی  های تجربی واستفاده از داده

ه ایجاد شد. باتوجه ب α-PbOرا برای ساختارتک لایه  vaspفرمت 

 باشد ثابتدارای ساختار تتراگونال می α-PbOاین که تک لایه 

گرفته شد و چون محاسبات برای تک لایه  a=b=3.97 Åشبکه 

α-PbO  یها فاصلهاست برای به حداقل رساندن اثر دیگر لایه 

 ها مطابق ساختارگرفته شد. سپس جایگاه اتم c=12.5Åلایه ها 

 تتراگونال وارد گردید.

 نتایج و بحث  -2

 انرژي قطع سازيبهينه -2-1

شم باید این معادلات بر حسب توابع  -برای حل معادلات کوهن

ای از امواج پایه بسط داده شوند و چون این توابع پایه مجموعه

شمار است تخت هستند و در حالت کلی تعداد این امواج تخت بی

رود. برای کاهش حجم ی محاسبات بسیار بالا میحجم و هزینه

محاسبات جملات این بسط باید در جایی خاتمه بیابند. مقدار 

 __________________________________________________________________________________ 
5 generalized gradient approximation using Perdew-Burke-

Ernzerhof exchange-correlation functional (GGA-PBE) 
6 modified Becke Johnson 
7 Heyd-Scuseria-Ernzerhof (HSE06) 

کند. اگر انرژی قطع تابع موج تعداد جملات بسط را مشخص می

مقدار انرژی قطع تابع موج زیاد انتخاب شود حجم محاسبات بالا 

آید؛ پس رود و اگر کم انتخاب شود دقت محاسبات پایین میمی

سازی انرژی قطع تابع موج بهینه شود. برای بهینه باید مقدار آن

به  kبرای مش بندی  10 10 1ابتدا یک مقدار بزرگ و ثابت 

تا  20عنوان پیش فرض در نظر گرفته شد. مقادیر انرژی قطع از 

های ورودی مجزا برای هرکدام ایجادشد و تغییر داده و فایل 65

ودار انرژی کل بر سازی گردید در نهایت نمهر بار سیستم بهینه

)الف(( جایی که شیب 1های قطع رسم شد.)شکلحسب انرژی

های خارج از این نمودار به صفر میل کرد دیگر هیچکدام از پایه

عنوان انرژی انرژی در تشکیل تابع موج نقش ندارند و آن مقدار به

عنوان به 60جنبشی قطع بهینه انتخاب شد. که دراین جا عدد 

 استفاده شد. انرژی جنبشی قطع

 
 الف

 
 ب

 های قطع مختلفنمودار انرژی کل بر حسب انرژی -)الف( 1شکل

 K-POINT)ب( نمودار انرژی کل برحسب α-PbO تک لایه

 α-PbO مختلف برای تک لایه

8 Kohn-Sham 
9 full potential linear augmented plane waves plus local orbital 

(FPLAPW+lo) 
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 Kبهينه سازي تعداد نقاط  -2-1-1

ن پس از بهینه کردن انرژی جنبشی قطع و به منظور بهینه کرد 

ل ؛ باقراردادن انرژی قطع بهینه شده در فای Kبندی شبکه مش

بندی تغییر داده شد و انرژی کل سیستم ورودی مقدار مش

بر حسب انرژی کل  K-POINTاستخراج گردید و نمودار 

سیستم رسم شد. جایی که شیب نمودار به صفر میل کرد به 

 )ب((1بندی بهینه مورد استفاده قرار گرفت.)شکلعنوان مش

 سازي ثابت هاي شبکه بهينه -2-1-2

 های شبکه انرژی قطع تابع موج بهینهبرای بهینه کردن ثابت

(60RY) بندی بهینه نقاط و مشK  در یک فایل ورودی

VC_relax  قرار داده و یک اجرایVC_relax  گرفته شد. اجرای

VC_relax باشد که خروجی شامل چندین اجرای خودسازگار می

ها را بهینه، پایدارترین موقعیت اتمهای شبکه آن علاوه بر ثابت

دهد و همچنین انرژی کل با تغییرات جزئی در در شبکه می

ی سلول شود تا حجم بهینهحوالی حجم تعادلی وردش داده می

مجددا  VC_relaxواحد را نیز بدست دهد. از فایل خروجی اجرای 

ابت ین ثها استخراج شد و از اهای شبکه تعادلی و جایگاه اتمثابت

سازی ها استفاده گردید. پس از بهینهشبکه و جایگاه اتم

ساختار  xcrysdenپارامترهای ورودی با استفاده از نرم افزار 

-مشاهده می 2رسم شد که در شکل  α-PbOهندسی تک لایه 

 شود.

 

 الف

 
 ب

 واز دونمای بالا  α-PbO)الف( ساختار هندسی تک لایه -2شکل 

 PbO-α)ب( نمودار فونون تک لایه  پهلو

 

 α-PbO )الف(، سلول واحد بهینه شده ساختار 2در شکل

 a=b=4.04Åشود که برای آن ثابت شبکه ی مشاهده می

بدست آمد. در شبکه اتمی این تک لایه سه سطح مختلف اتمی 

لا به صورت مساوی در پایین و با Pbوجود دارد. دو صفحه اتمی 

ین قرار گرفته اند. در ا Å 2.37با فاصله عمودی  Oصفحه اتمی 

م متصل است و هر ات Oبه چهار اتم همسایه  Pbساختار هر اتم 

O  با چهار اتمPb صل برای ساخت یک ساختار ساده تتراگونال مت

و  ˚104.99تر دو مقدار متفاوت شده است. به طور دقیق

د. بدست آم O-Pb-Oو  Pb-O-Pbهای برای زاویه ˚75.008

 بدست آمد که A˚2.35برابر با  Pb-Oعلاوه بر این طول پیوند 

که قبلا گزارش PbO- αدر مقایسه با خواص ساختارهایی از 

 توافق خوبی بین نتایج وجود دارد. ]20[شده اند
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و محاسبات فونون  PbO-α 10یهمدوسانرژي -2-2

PbO-α 

با بررسی پایداری ترمودینامیکی آن بررسی  PbO-αپایداری 

نامیکی شد. برای ارزیابی پایداری این تک لایه ابتدا ثبات ترمودی

د شوتعریف می 1ی ی انرژی همدوسی که با رابطهآن با محاسبه

 مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت.

 Ecoh=(2EPb+2EO-EPbO)/4   )1( 

 Pbبه ترتیب انرژی کل اتم   PbOEو OEو  PbEدر این معادله 

است.  PbO-αو انرژی کل سلول واحد تک لایه  Oانرژی کل اتم 

برای  3.41eV/atomبا استفاده از این رابطه انرژی همدوسی 

کند این تک لایه به دست آمد که تائید می PbO-α  تک لایه

 دارای پایداری ساختاری خوبی است. سپس برای بررسی پایداری

پهنای باند فونونی محاسبه شد که  PbO-αلایه دینامیکی تک 

 y)ب( ترسیم شده است. برای این کار مسیر متقارن 2در شکل

, s , x شود هیچ در نظر گرفته شد. همانطور که مشاهده می

حالت موهومی در کل منطقه بریلوئن وجود ندارد که ثابت می

به صورت دینامیکی پایدار است و علاوه  PbO-αکند تک لایه 

 است. cm 462-1بر این بیشترین فرکانس فونونی برای تک لایه 

 PbO-αمحاسبات ساختار نواري تک لایه  -2-3

ک یسازی شده برای انجام محاسبات ساختار نواری از فایل بهینه

م اجرای خودسازگار و بعد از آن یک اجرای غیرخودسازگار انجا

م س مراحل مربوط به محاسبات ساختار نواری را انجاگرفت و سپ

 رسم شد. 3مطابق شکل  PbO-αداده و ساختار نواری 

 

 __________________________________________________________________________________ 
10 Cohesive energy 

)سمت چپ( و  PbO-α نمودار ساختار نواری تک لایه -3شکل 

 نمودار چگالی حالات جزئی الکترونی )سمت راست(

نمایش 3که در شکل  PbO-αدر بررسی ساختار نواری تک لایه 

داده شده است انرژی فرمی بر انرژی صفر منطبق شده است. به 

رسانا دارای شکاف یک نیم PbO-αعلت وجود شکاف تک لایه 

و در  Гیباشد. شکاف در نقطهمیeV2.55 مستقیم در حدود

 دستبه برای این، بر دهد. علاوهرخ می Kواقع به ازای یک مقدار 

 بررسی برای دیگر تقریب دو از الکترونی، تردقیق خواص آوردن

 استفاده با سازی،شبیه اساس بر شد، استفاده لایه تک باند شکاف

 تک یماده این ،]20[ mBJ و ]HSE06 ]21 هایتقریب از

 ولت الکترون 3.5و 3.7 مستقیم شکاف ترتیب به بعدی، دو لایه

 .دارد

 هاي چگالی حالتمحاسبه -2-4

 )الف( و )ب( نمودار چگالی حالت کلی و نمودار چگالی 4شکل 

 دهد.را نشان می PbO-αحالات جزئی تک لایه 

 
 الف

 
 ب
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-PbO )الف( نمودار چگالی حالت الکترونی کل تک لایه- 4شکل

α 

 PbO-α )ب( نمودار چگالی حالات الکترونی جزئی تک لایه

 

با تجزیه و تحلیل چگالی حالات جزئی مشخص شد که برای یک 

( وکمینه نوار VBM) 11بیشینه نوار ظرفیت PbO-αتک لایه 

 _p6Pbو  _p2Oهای توسط اوربیتال (CBM) 12رسانش

ها سهم بیشتری در نوار ظرفیت و اند و این اوربیتالتشکیل شده

 کنند.رسانش ایفا می

-αبررسی خواص الکترونی و اپتيکی تک لایه  -2-5

PbO تحت كرنش تک محوره ودومحوره 

 در و دومحوره کرنش تک محوره به منظور بررسی تاثیر اعمال

 و الکترونی خواص تغییرات ،α-PbO لایه تک الکترونیک خواص

. کرنش مورد مطالعه قرار گرفت شرایط در لایه تک این اپتیکی

به  aبه این منظور برای بررسی کرنش تک محوره ثابت شبکه 

-کند وبرای کرنش دومحوره ثابتتغییر می a=aₒ(1+τ)صورت 

که در b=bₒ (1+τ) و a=aₒ (1+τ)به صورت  bو aهای شبکه 

های شبکه تعادلی و ثابت bₒو  aₒآن 

τ=0,+2%,+4%,+6%,+8%,+10%,+12%,+14%,+

-,τ=-2%,-4%برای کرنش کششی و  20%+,18%+,16%

 برای کرنش فشاری است. ,10%-,8%-,6%

حالت  α-PbOبرای بررسی خواص الکترونی و اپتیکی تک لایه 

بهینه شده ساختار به عنوان نقطه صفر یا حالت تعادلی ساختار 

در نظر گرفته شد. سپس ابتدا برای حالت کرنش تک محوره ثابت 

درصد تحت  2درصد مقدار تعادلی با گام  20تا  0از  aشبکه 

کرنش کششی قرار داده شد و برای هر مرحله خواص الکترونی و 

اپتیکی ساختار بررسی گردید. همین کار برای کرنش فشاری 

درصد حالت تعادلی با  -10تا  0را از  aانجام شد و ثابت شبکه 

ر تحت کرنش فشاری قرار داده شد وکلیه محاسبات ساختا 2گام 

 __________________________________________________________________________________ 
11 valence band maximum (VBM) 

الکترونی و اپتیکی برای هر مرحله انجام گرفت. در کرنش تک 

کند و مقدار ثابت محوره ثابت شبکه فقط در یک جهت تغییر می

 aهای شبکه باید ثابت باشد. برای کرنش دومحوره ثابت bشبکه 

کنند وبرای کرنش کششی با گام به طور همزمان تغییر می  bو

و برای کرنش فشاری bₒ و aₒی درصد مقدارهای تعادل 20تا 0از  2

کنند و خواص درصد مقدارهای تعادلی تغییر می -10تا  0از 

 ها محاسبه گردید.ساختار الکترونی و اپتیکی درهمه حالت

بررسی خواص الکترونی تحت كرنش تک  -2-5-1

 محوره و دو محوره

تحت کرنش α-PbO در نمودار ساختار نواری تک لایه تغییرات 

نمایش داده شده است.  5تک محوره در شکل فشاری وکششی 

جایی در این نمودار روند تغییرات اندازه شکاف و نحوه جابه

نوارهای رسانش و ظرفیت نسبت به تراز فرمی قابل رویت است. 

ها شکاف مستقیم شود که تحت این کرنشهمچنین مشاهده می

 شکافتر نمودار تغییرات اندازه ماند. برای بررسی دقیقباقی می

 و تک محوره دو شرایط کرنش تحت α-PbO انرژی تک لایه

 داده نشان 6 شکل در PBE تقریب از استفاده با مختلف محوره

 دو تنش هر در شود،می دیده 6 شکل در که همانطور. است شده

نوار انرژی با افزایش کرنش  شکاف محوره، و تک دو محوره

 کششی اندازه شکافیابد ولی با افزایش کرنش کششی کاهش می

یابد. شیب تغییرات در کرنش دو محوره بیشتر از می افزایش

های کرنش نسبت به انرژی باشد. همچنینکرنش تک محوره می

 شده )ب( رسم 6شکل  در و شده های مختلف محاسبهکرنش

 کشش حالت انرژی و پایه حالت انرژی بین تفاوت آن، در و است

-Es = (Eیعنی، است، شده تعریف کششی انرژی عنوان به شده

Eₒ) / n .که درآن n شکل. است واحد سلول در هااتم تعداد 

 و آرام کاملا آمده دست به پایه حالت که کندمی تایید )ب(6

 تک انجام شده، هایارزیابی در این، بر علاوه. است شده بهینه

 محوره تک تنش به دومحوره نسبت تنش حالت در α-PbOلایه 

 شده محاسبه الکترونی و ساختاری پارامترهای. است ترحساس

12 conduction band minimum (CBM) 
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 تک مختلف شرایط تحت α-PbO سلولی تک واحد سلول در

 .است شده خلاصه 2و 1های جدول در دومحوره و محوره

 

تحت α-PbO نمودار تغییرات ساختار نواری تک لایه -5شکل 

 کرنش فشاری و کششی تک محوره

 

 تحت α-PbOانرژی تک لایه  شکافنمودار تغییرات اندازه  -6 شکل

 PBE تقریب از استفاده با مختلف محوره وتک محوره دو شرایط کرنش

 

تحت شرایط  α-PbOخواص ساختاری و شکاف انرژی تک لایه  -1جدول

 مختلف کرنش تک محوره
%6+ %4+ %2+ 0 %2- %4- %6-  

4.28 4.20 4.12 4.04 3.95 3.87 3.79 a (Å) 
4.04 4.04 4.04 4.04 4.04 4.04 4.04 b (Å) 

2.26 2.36 2.46 2.55 2.66 2.84 2.97 Gap-PBE 
(eV) 

0.010 0.004 0.001 0 0.006 0.008 0.021 Es 

(eV/atom) 
0.96 2.29 2.33 2.37 2.36 2.41 2.43 ∆(Å) 

 

تحت شرایط  α-PbOخواص ساختاری و شکاف انرژی تک لایه  -2جدول 

 مختلف کرنش دومحوره
%6+ %4+ %2+ 0 %2- %4- %6-  

4.28 4.20 4.12 4.04 3.95 3.87 3.79 a = b (Å) 

2.07 2.18 2.39 2.55 2.81 3.06 3.27 Gap-PBE 

(eV) 
0.03 0.02 0.003 0 0.006 0.02 0.06 Es (eV/atom) 
2.12 2.19 2.31 2.37 2.41 2.47 2.53 ∆(Å) 

 

)الف( علاوه بر مشاهده  7در یک بررسی دیگر با توجه به شکل

تغییرات اندازه شکاف، جابه جایی لبه نوار رسانش و لبه نوار 

های مختلف تک محوره برای تک لایه نیز ظرفیت تحت کرنش

تا  0های کششی از شود. طبق این نمودار در کرنشمشاهده می

به نوار ظرفیت + درصد با افزایش کرنش ضمن کاهش شکاف ل6

+ درصد ناگهان لبه نوار 8شود. اما در به تراز فرمی نزدیک می

+ درصد به بعد فاصله 8شود و از رسانش به تراز فرمی نزدیک می

باشد. در لبه نوار رسانش و ظرفیت تا تراز فرمی تقریبا یکسان می

درصد لبه نوار رسانش به تراز فرمی  -6تا  0کرنش فشاری از 

جایی ناگهانی لبه نوار درصد هم جابه -8ت و در نزدیکتر اس

های نوار رسانش و جایی لبهشود. این جابهرسانش دیده می

)ب( نشان داده شده  7ظرفیت برای کرنش دومحوره در شکل 

است. برای بررسی بیشتر، نمودار تغییرات چگالی حالات جزئی 

رسم شده  8در شکل  α-PbOبرای کرنش دو محوره تک لایه 

 ت.اس

 
 الف

 
 ب

 نمودار تغییرات اندازه شکاف و جابه جایی لبه نوار -7 شکل

های مختلف )الف( تک رسانش و لبه نوار ظرفیت تحت کرنش

 α-PbOمحوره )ب( دو محوره برای تک لایه 
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ه نمودار تغییرات چگالی حالات جزئی برای کرنش دو محور -8 شکل

 α-PbOتک لایه 

 

 خواص اپتيکی -2-6

 مختلط الکتریک دی تابع و موهومی حقیقی قسمت 9 شکل در

 ها،سازیشبیه به توجه با .است شده ارائه α-PbO لایه تک برای

سطح تک  به( zz-direction) عمود صورت به نور که هنگامی

 استاتیک الکتریک دی ثابت مقدار شود،می اعمال α-PbOلایه 

الکتریک  قسمت موهومی تابع دی. شودمی محاسبه 2.34 به

ها را در هنگام برانگیخته شدن الکترون 13گذارهای میان نواری

دهد. تابع دی الکتریک میان نوار ظرفیت و رسانش نشان می

ی باشد. با مقایسهدارای دو سهم گذار بین نواری و درون نواری می

پیک های قسمت موهومی تابع دی الکتریک و ساختار نواری تک 

توان فرآیند گذارهای الکترونی را پس به خوبی می α-PbOلایه 

های مختلف بررسی کرد. پیک اصلی هایی با انرژیاز جذب فوتون

در این نمودارها مربوط به جذب اپتیکی میان اولین نوار ظرفیت 

 و اولین نوار رسانش است.

الکترون  α-PbO 2.2 با توجه به اینکه شکاف تجربی تک لایه 

و مقدار محاسبه شده توسط  ]22[ولت گزارش شده است 

الکترون ولت است در نمودار قسمت  2.55محاسبات برابر 

( اولین 9 )شکل α-PbOموهومی تابع دی الکتریک تک لایه 

است. همانطور  eV2.5شود درحدود انرژی پیکی که مشاهده می

شود تغییرات الکتریک دیده میکه در قسمت موهومی تابع دی

بسیار ناچیز است و در eV2.5د نقطه الکتریک تا حدوتابع دی

 __________________________________________________________________________________ 
13 interband transition 

شود که بیانگر این مطلب است که در همین نقطه پیک دیده می

توان شکاف افتد و میاین نقطه گذارهای بین نواری اتفاق می

الکتریک توان گفت تابع دیرا تشخیص داد و می α-PbOاپتیکی 

 10 شکل در که دهد. همانطورشکاف اپتیکی خوبی را نشان می

 هایلبه با الکتریکدی تابع از موهومی هایلبه شود،می دهدی

 .]23[دارد مطابقت مربوطه جذب نمودار

 

 

 برای مختلط الکتریک دی تابع و موهومی حقیقی قسمت -9 شکل

 α-PbO لایه تک

 

 برای α-PbO بازتاب)پائین( و اپتیکی)بالا( نمودارجذب -10شکل

 xx) سطح و موازی ،(جهت zz) برسطح عمود ورودی هایفوتون

 (جهت

 

 جذب ،α-PbOتک لایه  اپتیکی خواص بیشتر بررسی برای

 ورودی هایفوتون برای ماده این از بازتاب همچنین و اپتیکی
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 محاسبه (جهت xx) سطح و موازی( جهت zz) برسطح عمود

 که همانطور. است شده ترسیم( پایین و بالا) 10شکل در و شده

 جذب α-PbOتک لایه  هادی نیمه شود،می دیده شکل این در

( ٪10 از کمتر) کم بسیار انعکاس و دهدنمی نشان را توجهی قابل

 جذب پیک اولین همچنین .]24[است نور رویت قابل محدوده در

 ولت الکترون 6 حدود انرژی با ورودی فوتون برای توجه قابل

 و( cm-1 104)است 65 حدود جذب که جایی شود،می ظاهر

 و جذب که است روشن این، بر علاوه. است ٪17 حدود بازتاب

 طیف( UV) نور فرابنفش تک لایه در رنج این اصلی بازتابی

 های تاثیر تنش نهایت، در .شودمی ظاهر الکترومغناطیسی

 α-PbOتک لایه  اپتیکی خواص در تغییر محوره وتک دومحوره

دی تغییرات تابع دی الکتریک و ثابت  به این منظور،. بررسی شد

 مختلف شرایط تحت ماده این از بازتاب و اپتیکی الکتریک و جذب

-ابتدا تابع دی .شد محاسبه مختلف محوره و تک دومحوره تنش

های تک محوره و دومحوره بررسی شد. الکتریک تحت کرنش

الکتریک تک لایه نمودارهای قسمت حقیقی و موهومی تابع دی

α-PbO ی برای کرنش تک محوره و در راستاهاxوz  در شکل

 , +%6برای درصدهای  12و برای کرنش دو محوره در شکل  11

 رسم شده است. -%6و 0

 

 

نمودارهای قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک  -11شکل 

 zوxبرای کرنش تک محوره ودر راستاهای  α-PbOتک لایه 

 

 

نمودارهای قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک تک  -12شکل

 zوxبرای کرنش دو محوره ودر راستاهای  α-PbOلایه 

 

مشخص است تغییرات این  14و  13همانطور که در شکل 

نمودارها با تغییر کرنش کششی و فشاری بسیارکم است و 

رات یتغی  xنمودارها بسیار به یکدیگر نزدیک هستند. اما در جهت 

 zکرنش کششی کمی بیشتر از کرنش فشاری است و در جهت 

تغییرات کرنش فشاری کمی بیشتر از کرنش کششی است. 

گردد که در کرنش تک محوره و دو محوره همچنین مشاهده می

 الکتریک با افزایش کرنشپیک اصلی در قسمت موهومی تابع دی

قرمز فشاری دارای شیفت آبی و با افزایش کرنش کششی شیفت 

الکتریک استاتیک تغییرات ثابت دی 14و 13های دارد. شکل

+  10تا % -10برای کرنش تک محوره و دو محوره را در بازه %

 دهد. نشان می

مطابق نمودارها ثابت دی الکتریک استاتیک تغییرات بسیار کمی 

برای کرنش تک محوره و دو  zدارد و روند تغییرات در جهت 

باشد و برای هر دو کرنش تک ا خطی میمحوره به صورت تقریب

با افزایش کرنش کششی ثابت  zمحوره و دو محوره در جهت 

الکتریک الکتریک کاهش و با افزایش کرنش فشاری ثابت دیدی

تا  -10یابد و برای کرنش تک محوره مقدار آن از %افزایش می

( و برای کرنش دومحوره 13 )شکل 1.986تا  2.147+  از  %10

کند. تغییر می 1.870تا  2.243+ از  10تا % -10آن از % مقدار

 (14)شکل

 [
 D

O
I:

 1
0.

61
88

2/
jm

rp
h.

8.
1.

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jm

rp
h.

kh
u.

ac
.ir

 o
n 

20
25

-1
1-

14
 ]

 

                             9 / 14

http://dx.doi.org/10.61882/jmrph.8.1.1
https://jmrph.khu.ac.ir/article-1-231-en.html


 

 و همکاران امین مسیحی

 

10 
 

 

  α-PbOالکتریک استاتیک تک لایه تغییرات ثابت دی -13شکل 

 + 10تا % -10برای کرنش تک محوره در بازه %

 

 α-PbOالکتریک استاتیک تک لایه تغییرات ثابت دی-14شکل 

 + 10تا % -10برای کرنش دومحوره در بازه %

 

 شرایط تحت α-PbOتک لایه  خواص و بازتاب جذب در تغییر

 ،٪0مقادیرکرنش  برای محوره و دو تک محوره کرنش مختلف

 این در که همانطور.است شده ارائه 15 شکل در ترتیب به ±6٪

 وتک دومحوره تنش هر دو شرایط تحت شودمی دیده هاشکل

 کرنش فشاری تحت α-PbOتک لایه  و جذب بازتاب محوره

 کششی کرنش شرایط تحت آن که حالی در یابد،می افزایش

 دیده هاشکل دراین که همانطور این، بر علاوه. یابدمی کاهش

 آبی شیفت یابد و مقدار کمیمی افزایش کرنش ضریب شود،می

 .شودمی ظاهر α-PbO لایه تک بازتابی و جذب طیف در

 

 

-αتک لایه  خواص و بازتاب نمودار تغییرات جذب -15شکل 

PbO تک محوره )ب( کرنش )الف( کرنش مختلف شرایط تحت 

 دومحوره

 نتیجه گیری -3

پس از ایجاد فایل ورودی اولیه و بهینه سازی پارامترهای 

 و Kبهینه سازی تعدادنقاط  ،بهینه سازی انرژی قطع) محاسباتی

های مختلف قسمت نتایج زیر در (بهینه سازی ثابت های شبکه

 :حاصل شد

دارای ساختار تتراگونال می باشد و پارامترهای α-PbOک لایه ت

 =a=b ثابت شبکه: ساختاری آن به صورت زیر به دست آمد

4.04Å فاصله عمودی صفحات ؛Pb  2.37برابر Å زاویه؛ Pb-

O-Pb  زاویه و °104.99برابرO-Pb-O طول ؛ °75.008برابر
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پایداری ترمودینامیکی ساختار تک  Å 2.35برابر  Pb-Oپیوند 

 eV/atom 3.41با محاسبه انرژی همدوسی که  α-PbOلایه 

 .شد اندازه گیری

ساختارنواری و رسم نمودار ساختار نواری شکاف مستقیم تک 

با  .ولت اندازه گیری شد الکترون 2,55برابر با  α-PbOلایه 

محاسبه ورسم نمودار چگالی حالت کل و جزئی مشخص شد که 

( VBM) بیشینه نوار ظرفیت α-PbOبرای یک تک لایه 

-Pbو O-2pهای تالیتوسط اورب( CBM) وکمینه نوار رسانش

6p سهم بیشتری در نوار  هاتشکیل شده اند و این اوربیتال

از آن جا که ممکن است خواص  .کنندرسانش ایفا می ظرفیت و

زیرلایه اثرات ، ضربه ،یک تک لایه تحت تاثیر عواملی چون گرما

دراین پژوهش اثرات کرنش کششی وفشاری تک  و...تغییر کند

-α دو محوره روی خواص الکترونی و اپتیکی تک لایه محوره و

PbO  مشاهده شد که شکاف این . بررسی قرار گرفت مورد

 -6تا +6برای کرنش تک محوره  ساختار تغییرات زیادی نداشت و

همچنان در بازه  وتغییر کرد  2.97eVتا  eV 2.26درصد از 

درصد هم  -6تا  +6برای کرنش دومحوره  .شتطیف مرئی قرار دا

در بازه طیف  تغییر کرد و همچنان 3.27eVتا  eV 2.07از 

بررسی خواص اپتیکی وتابع دی الکتریک  در .شتمرئی قرار دا

های تحت مقادیر مختلف کرنش α-PbOساختار تک لایه 

نمودار تابع دی الکتریک دومحوره  فشاری تک محوره و کششی و

برای  کمترین تغییرات را نشان داد وثابت دی الکتریک استاتیک

غییر کرد و ت 2.15تا 2درصد از  -10تا +10کرنش تک محوره 

به طور  2.25تا  1،9درصد از  -10تا +10برای کرنش دو محوره 

به طور  منظم تغییر کرد وازآنجایی که این تغییرات بسیار کم و

تحت  α-PbOتک لایه  ق افتاد یعنی خواص اپتیکیمنظم اتفا

نهایت  در. دومحوره تغییرات زیادی ندارد کرنش تک محوره و

تحت شرایط  α-PbOبازتاب خواص تک لایه  تغییر در جذب و

 ± 6٪برای مقادیرکرنش  مختلف کرنش تک محوره ودو محوره

شرایط  دو مشاهده شد که تحت هر بررسی قرار گرفت و مورد ٪0،

 α-PbOجذب تک لایه  محوره بازتاب و تک کرنش دومحوره و

یابد، درحالی که آن تحت شرایط تحت کرنش فشاری افزایش می

یابد. علاوه براین، ضریب کرنش افزایش کششی کاهش می کرنش

تک لایه  کمی شیفت آبی در طیف جذب بازتابی مقدار و یابدمی

α-PbO شودظاهر می. 
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Abstract 
 

Article details 

 

By using first-principles calculations based on density functional 

theory, the electronic and optical properties of α-PbO monolayer 

were investigated. In this study, three different approximations were 

used, i.e. DFT-PBE hybrid function, mBJ and HSE06. By evaluating 

the electronic parameters of the single layer, it is clear that this two-

dimensional single layer material shows semiconductor behavior, 

and has an average direct band gap of 2.55 (2.50 eV, 2.70 eV) which 

is calculated at the PBE level of theory (mBJ, HSE06)  and can be 

effectively controlled by strain effects. The analysis of the optical 

properties shows that the α-PbO monolayer acts as a nearly 

transparent material in the visible light range, however, it shows 

good absorption and reflection in the ultraviolet range of the 

electromagnetic spectrum. In addition, calculations show that 

uniaxial and biaxial strain scanning effectively modulates the optical 

properties of α-PbO monolayer. The calculated excellent electronic 

and optical properties show that the two-dimensional α-PbO 

monolayer can be used in nano-optoelectronic technologies. 
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