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بررسی امکان یافتن  و مطالعه خواص نوری گرافن دو لایه با ناخالصی های متفاوت

  [gr+Se/gr+X: (X=Ga, P, S)] پلاسمون های سطحی

 محمود مرادی  ،یداله  صفایی اردکانی

 رازیارم،  ش دانیم  راز،یدانشکده علوم،  دانشگاه ش سیپرد  ک،یزیگروه ف

،  (gr+Se/gr+Ga)حالت  3 یبرا لصی های متفاوتابا ناخ Bernalدر این مقاله خواص اپتیکی گرافن دو لایه در فاز  –چکیده 

(gr+Se/gr+P)  و(gr+Se/gr+S)  برای مورد . محاسبه شده اند(gr+Se/gr+Ga) در دو محدوده ،(12.43-12.02eV)  با حداکثر

جزء در این دو محدوده  و چون منفی است جزء حقیقی دی الکتریک ، 0.676-با حداکثر عمق  (16.97eV-16.22)و  0.318-عمق 

  (E<10eV>0) محدودهبرای . بدانیم سطحی را دلیل بر تشکیل پلاسمون رفتارتوانیم این  مثبت است لذا میموهومی دی الکتریک 

 .توانند در عرصه های مختلف اپتیکی به کار روندی م اختار تفاوتهای چشمگیری دارند کهطیف جذبی هر سه س

 گرافن، دولایه،  ناخالصی، خواص اپتیکی، پلاسمون -کلید واژه

 

Study of optical properties of bi-layer graphene with different 

impurities (gr + Se / gr + X: (X = Ga, P, S)) and the study of the 

possibility of finding surface plasmons 
Yadollah Safaei Ardakani, Mahmood Moradi 

Department of Physics, Shiraz University, Eram square, Shiraz 

Abstract- In this paper, the optical properties of bi-layer graphene in Bernal phase with different impurities are 

calculated for three cases (gr + Se / gr + Ga), (gr + Se / gr + P) and (gr + Se / gr + S). For the case of (gr + Se / gr + Ga) 

in two ranges, (12.015-12.425eV) with a maximum depth of -0.318 and (16.215-16.965eV) with a maximum depth of -

0.676, the value of    is negative, whereas in these two ranges    is positive, therefore, this behavior is the responsible 

for the formation of plasmons. For the region of (E <10eV), the absorption spectrums of all three structures have 

significant differences that are applied in various optical fields. 

Keywords: Graphene, Bi-layer, Impurity, Optical properties, Plasmon 
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 مقدمه

 ینظر یبحث ها ،یدوبعد کیزیف روی از مدتها پیش،

و  میآندره گابرای اولین بار . ه استبوددر جریان  یجالب

 [.1]نووسلف، موفق به ساختِ گرافن شدند نیکنستانت

و فیزیکی دو بعدی  است یشبکه لانه زنبور دارایگرافن 

 و یکیالکتر یدر رسانندگ برجستهداشتن خواص . دارد

جالب  یا به ماده گرافن را بار، یها حامل یریپذ تحرک

گاز  یها اذبج و رسانا مین کیزیف ک،یتوجه در عرصه اپت

بحث گرافن سالهای اخیر جدا از در  [.2]کرده است لیتبد

تعداد لایه های  با)تک لایه، روی ساختارهای چند لایه 

از جمله دو لایه ها و انواع فازهای آنها تحقیقات ( کم

 .[9]نظری و عملی زیادی انجام شده است

این . است یاصل 7از عناصر گروه  یکی، Se وم،یسلن    

 و داشتهجالبی  یکیو اپت یخواص الکترون عنصر

 یهایباترو  یدیخورش یسلولها در یمتنوع یکاربردها

 [.4]رددا ومیسلن-ومیتیل

 Bernalر سلول دو لایه گرافن در فاز بَاَ یکدر این مقاله 

یکی از این لایه ها دارای . در نظر گرفته شده است

اتم ناخالصی از است و دیگری حاوی یک  Seناخالصی 

برای این سه ساختار، . باشد می (Sو یا  Ga ،P) نوعی دیگر

دی الکتریک، ضریب جذب و ضریب شکست محاسبه شده 

از آنجایی که در بحث پلاسمونها روی این مواد،  . اند

تمرکز ما روی امکان تحقیقات زیادی انجام نشده است، لذا 

  .سمونهای سححی در این ساختارهاستتشکیل پلا

 روش های محاسباتی

است و  (DFT) یچگال یتابع هیبر نظر ی، مبتنما محاسبات

 نیدر ا. کوانتوم اسپرسو استفاده شده است از بسته

 GGA بیتقر یکه حاو PBE لیمحاسبات از شبه پتانس

مبتنی  یمحاسبات خواص نور. است بهره گرفته شده است

که است ، TDDFTوابسته به زمان،  یچگال یتابع هینظر بر

محاسبات  یکه برا ،turbo_eelsانجام آن از بسته  یبرا

 یانرژ. ، استفاده شده استشده یطراح کیودیپر یورهابل

وارون،  یفضا یقحع شده است و برا Ry 40در  یجنبش

از  در نظر گرفته شده است و 7×7×1 یبند مش

Itermax0=500  وItermax=20000 استفاده شده است. 

 نتایج و بحث 

 Bernalدر فاز  دو لایه گرافن 4×4×1 ر سلولبَاَ یک ابتدا 

 Seناخالصی حاوی یکی از این لایه ها . گیریممی در نظر 

 (S یا و  Ga  ،P) یک ناخالصی از نوعی دیگر و دیگری است

ابََر سلولها به  نیاز ا ییطرحواره ها 9تا  1 یدر شکلها. دارد

و  (gr+Se/gr+P)، (gr+Se/gr+Ga)حالت  9 یبرا بیترت

(gr+Se/gr+S) رسم شده اند. 

 

 .(gr+Se/gr+Ga)طرح شماتیک از دو لایه  -1شکل 

 

 (gr+Se/gr+P)طرح شماتیک از دو لایه  -2شکل 

 

 (gr+Se/gr+S)طرح شماتیک از دو لایه  -3شکل
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وابسته     و    به همزمان ،         ،تابع دی الکتریک 

 موج دو برداررا به ازای       لذا تابع  .است

تا  0در بازه                 و                 

20eV دی  بخش حقیقی و موهومی .محاسبه کرده ایم

 .رسم شده اند 7و  4در شکلهای  الکتریک بر حسب 

 

 برحسب فرکانس،    بخش حقیقی دی الکتریک، -4شکل

 

حسب بر ،   بخش موهومی دی الکتریک، -5شکل 

 فرکانس

شود برای مورد گرافن  مشاهده می 4همانحور که در شکل 

شاهد  ،در دو محدوده Gaو  Seدو لایه با ناخالصیهای 

برای مورد . منفی شدن جزء حقیقی دی الکتریک هستیم

|k|=0.14 در ،(12.43-12.02eV)  یک محدوده منفی با

یک محدوده دیگر  (16.97eV-16.22)و در  0.318-عمق 

 |k| محدوده اول با افزایش. داریم 0.676-منفی با عمق 

این محدوده دیگر  k|=0.50|افول کرده به نحوی که در 

پهنتر و  |k|اما محدوده دوم با افزایش . منفی نیست

 این منحقه، بهحدود  k|=0.50|در  .شود عمیقتر می

(16.08-17.05eV)  از . رسد می 1.03-و عمق آن به

که در این دو محدوده علامت جزء موهومی دی  آنجایی

توانیم این  مثبت است لذا می 7به شکل الکتریک با توجه 

 . بدانیم سححی را دلیل بر تشکیل پلاسمونرفتار 

از جمله تعدادی از متغیر های اپتیکی  توان اکنون می

، و ضریب بازتابش، n، شکست، ضریب K، ضریب خاموشی

R ، در    و    نحوه وابستگی آنها به . محاسبه کردرا

و  7 هایدر شکل. بیان شده است (9)و  (2)، (1)معادلات 

 موج به ازای دو بردار     و       توابع  1

 20تا  0در بازه                  و                 

eV نشان داده شده اند. 

  
 

  
     

    
  

 

     

 

 
                                      (1)  

  
 

  
     

    
  

 

     

 

 
                                      (2)  

  
         

                                                                   (9)  

 برای، k|=0.14|و به ازای  Ga-Seمورد برای  7در شکل 

ه جذبی دو قل 16.25eVو  11.97eVدر        نمودار

 با تغییراتی جزئیودارها نیز نم این دو قله در سایر. داریم

توان آنها را به ساختار دو لایه  لذا می. شوند دیده می

 .نسبت داد (وجه شباهت هر سه ساختار)گرافن 

 

 ضریب خاموشی بر حسب فرکانس -6شکل 
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  ضریب شکست بر حسب فرکانس -7شکل 

تفاوتهای طیف جذبی هر سه  (E<10eV>0) محدودهبرای 

 ، Se-Pبرای مثال در مورد . ساختار قابل چشپوشی نیست

شاهد بروز یک قله هستیم که  7.82eVدر  ،k|=0.50|برای 

به  نیز Se-Gaبرای مورد  .در سایر نمودارها وجود ندارد

داریم که با  ییک قله جذب  5.33eVدر ،  k|=0.14|ازای 

در مورد  .شود منتقل می 5.48eVاین قله به ، |k|افزایش 

Se-P ،به ازای  هم|k|=0.50 ، شاهد یک قله دیگر در

3.84eV هستیم که در سایرین وجود ندارد.  

 :جمع بندی

در فاز برنال با  لایهخواص اپتیکی گرافن دو در این مقاله 

، (gr+Se/gr+Ga)حالت  9 یبرا لصی های متفاوت،اناخ

(gr+Se/gr+P)  و(gr+Se/gr+S) (صد هر کدام از که در

برای  .شده اندمحاسبه ( باشد می %1.5این ناخالصی ها 

در دو ، Gaو  Seمورد گرافن دو لایه با ناخالصیهای 

محدوده شاهد منفی شدن جزء حقیقی دی الکتریک 

یک محدوده منفی با عمق  (12.43eV-12.02)در  .هستیم

 دیگر منفی یک محدوده (16.97eV-16.22)و در  0.318-

که در این دو محدوده  از آنجایی. داریم 0.676-با عمق 

 جزء موهومی دی الکتریک مثبت است لذا می علامت

این دو محدوده را دلیل بر رفتار دی الکتریک در توانیم 

 .بدانیمهای سححی تشکیل پلاسمون 

فلز در  کی -Iکه  دشو یم لیتشکوقتی  یپلاسمون سحح

 ،یبردار موج فوتون فرود -II ،باشد کیالکتر یمجاورت د

با  ،Se-Ga مورد یبرا. مولفه مماس با سحح داشته باشد

و  زیاد شدهبار  یحاملها ،7و  9از گروه  ییاتمها افزودن

 Se-Pو  Se-S دو موردامر در  نیا. شود فلز می ،گرافن

 Seو  Ga یاتمها یبه علت بزرگ یاز طرف. است فتریضع

 هایییگرافن ناهموار ، درrelaxationنسبت به کربن، بعد از 

 دهد یجسم اجازه م ۀحالت هندس نیدر ا .شود یم جادیا

. دداشته باش یمولفه مماسبردار موج فوتون فرودی که 

هر  نیب اما .کمتر است هاناهمواری Se-Pو  Se-S یبرا

که  در نظر گرفته شدههوا  ،یبعد هیگرافن، با دولا هیدولا

 طیلذا شرا. کند یم هیرا توج کیالکتر یمجاورت فلز و د

 .وجود دارد (gr+Se/gr+Ga)در  یپلاسمون سحح شیدایپ

تفاوتهای طیف جذبی هر سه  (E<10eV>0) محدودهبرای 

و  Se-Pبرای مثال در مورد . ساختار قابل چشپوشی نیست

شاهد بروز یک قله هستیم  7.82eVدر   k|=0.50|برای 

 Se-Gaبرای مورد و یا  .که در سایر نمودارها وجود ندارد

 Se-P همچنین برای. یک قله جذبی داریم 5.33eVحوالی 

هستیم که  3.84eVشاهد یک قله در  k|=0.50|و به ازای 

 .در سایرین وجود ندارد
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