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 اثز تز َم کىش کًلىی مًضعی تیه الکتزيوی ريی جذب اپتیکی صفحات تزن ویتزید

 2سضاًیا حاهذٍ 1 لایی هٌؾآصیثا 

 گشٍُ فیضیه ،داًـگاُ پیام ًَس تْشاى1 
 گشٍُ فیضیه، داًـگاُ ساصی وشهاًـاُ 2

 

است ي در یک تقزیة میدان در ایه مطالعٍ مدل َاتارد تزای تًصیف خًاص اپتیکی تزن ویتزید  تکار رفتٍ -چکیدٌ

مًردتزرسی قزارگزفتٍ ی تغییزات جذب اپتیکیمتًسط ي حضًر یک وظم تلىدتزدپادفزيمغىاطیس وحًٌ

مادٌ -تزاساس قاوًن طلایی فزمی کٍ تحت پتاوسیل اختلال تز َمکىش وًر  ،است.اساس محاسثٍ وزخ جذب فًتًن

ی افشایش عًامل تزَمکىش کًلىی يمغىاطش سیزشثکٍمی تاشد تدست آمدٌ است. وتایج تیاوگز ایه است کٍ 

گاف اوزصی درجذب اپتیکی تزن ویتزید می شًد .تىاتزایه وتایج گذار فاس عایق تاودی را وشان می دَد کاَشتاعث

 يتا افشایش قدرت تز َمکىش کًلىی يمغىاطش سیز شثکٍ ی پُىای گاف کاَش می یاتد.

 هذل ّاتاسدتیىی ،صفحات تشى ًیتشیذ، پتشّوىٌؾ وَلٌی، جزب ا ولیذ ٍاطُ ّا:

 

Effects of local coulomb interaction on the optical absorption of Boron-
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Abstract-We addressed the frequency behavior of optical absorption of  Boron Nitired in the presence of electronic 

interaction. The Hubbard model has been applied to find the excitation spectrum of compound within mean field 

approximation. Long rang antiferromagnetic ordering  has been considered to obtain optical absorption. Fermi golden rule 

under time dependent interaction potential between light and matter has been implemented to capture the relation for optical 

absorption. The results show the increase of coulomb interaction and sublattice magnetization  factors leads to decrease 

energy gap in the optical absorption of Boron Nitired which has been implied via band insulator transition implication. 
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 مقدمٍ-1

( یه هادُ لایِ ای ؿثیِ تِ  h-BNتشى ًیتشیذ ّگضاگًَال )

ّگضاگًَال اػت اص جٌثِ  تلَسگشافیت ٍ داسای ػاختاس 

 8/5تمشیثاً  ؿىاف ًَاسیالىتشًٍیه، تشى ًیتشیذ ّگضاگًَال تا

اخیشا هحاػثات اًجام ؿذُ سٍی [1]الىتشٍى ٍلت عایك اػت.

ّن وٌؾ وَلٌی دس ؿىل ّای هتفاٍت ؿثىِ ؿاًِ  لذست تش

عؼلی ًـاى دادُ اػت وِ هذل ّاتاسد سا هی تَاى تِ عٌَاى 

یه هذل هٌغمی تشای تَصیف تحَل الىتشًٍْای لایِ 

.تاتع دی الىتشیه عشضی  [2]ظشفیت ایي تشویة لحاػ وشد.

هغٌاعیؼی اعوال الىتشٍتیاى وٌٌذُ پاػخ یه هادُ تِ هیذاى 

.عیف ًوایی [5]یه جشیاى الىتشًٍی هی تاؿذ صَستؿذُ تِ

اپتیىی دس دِّ اخیش تِ عٌَاى هْوتشیي ٍػیلِ تجشتی تشای 

تعییي ػاختاس ًَاسی گؼتشؽ یافت تٌاتشایي هی تَاى تِ 

جالة تَجِ آثاس جولِ ّاتاسد عیف تش هؼالِ عٌَاى یه 

اًگیختگی تشى ًیتشیذ ته لایِ ٍ ظَْس عثیعت گزاس فاص 

 .دس ؿثىِ تشى ًیتشیذ ته لایِ سا تشسػی وشدعایك تاًذی سا 

دس ایي هغالعِ تشاػاع سٍؽ هیذاى هتَػظ ولاػیىی تاثیش 

جولِ تش ّوىٌؾ وَلٌی سا سٍی عیف اپتیىی تشى ًیتشیذ 

هغالعِ هی وٌین،ػپغ جزب اپتیىی ایي تشویة تذػت هی 

.ًتیجِ هْن ایي هغالعِ واّؾ گاف اًشطی تش اًگیختگی .آیذ

دس جزب اپتیىی تا افضایؾ لذست تش ته رسُ دػتگاُ 

 .ّوىٌؾ ّاتاسد دس تشى ًیتشیذ اػت

 ريشُای محاسثات-2 
هذل ّاتاسد تِ عٌَاى هذل هٌاػة جْت تَجیِ گزاس فاص فلض 

-1دس جاهذات تشاػاع دٍ جولِ هْن هعشفی هی ؿَد:عایك–

جولِ اًشطی جٌثـی الىتشًٍْا ٍ تش ّوىٌؾ آًْا تا یًَْای 

الىتشٍى -تشّوىٌؾ وَلٌی وَتاُ تشد الىتشٍىجولِ -2ؿثىِ 

تشای ؿثىِ ؿاًِ تا ایي تَضیحات ّاهیلتًَی هذل ّاتاسد

 عؼلی تِ صَست صیش هعشفی هی ؿَد:
Η   ∑           

        ∑     
           

      

 ∑     
 

        ,    (1)             [3] 
سٍی  الىتشٍىعولگش خلك ٍفٌای   (وِ دس ایٌجا

پتاًؼیل تشّوىٌؾ ,پتاًؼیل ؿیویایی ٍام تا اػپیيiػایت 

ا یA دافع هَضعی تیي الىتشًٍْا تااػپیي هخالف تَدُ ٍ اتن 

B تاؿذٍّوچٌیيتَاًذهی=t=2.7  الىتشٍى داهٌِ پشؽ

جوع سٍی  اػت. ام ّوؼایِ تا تشداس iٍیاختِ ی اتوی اص پایِ

دّذ. ؿشط ی ًضدیىتشیي ّوؼایگاى ػایتْاسا ًـاى هیّوِ

تا اػتفادُ  .دس ًظش گشفتِ ؿذُ اػت[3]ًیوِ پشی

 –اص تمشیة هیذاى هتَػظ ّاهیلتًَی تشّوىٌؾ الىتشٍى 

 دس هذل ّاتاسد تِ صَست صیشهعشفی هی ؿَد:الىتشٍى
  

   
 ∑ 〈    〉        

 ∑    〈    〉                             (2) 

〈    〉  
 

 
 

 

 
{
    
    

       ,       (3) 

n ٍmِدس ایي تشسػیتِ تشتیة غلظت ٍهغٌاعؾ هی تاؿٌذو 

n=1 ؿشایظ ًیوِ پشی سا دس ّش تلَس هْیا هی وٌذ ٍضوٌا

ظَْسفاص پاد فشٍهغٌاعیغ ًیاصتشایپیؾیهپشیًیوِلاًَىایي 

دٍ صیشؿثىِ ی هجوَعِ گـتاٍسهغٌاعؾm/t .هی تاؿذ

لغثی هغٌاعیؼی سٍی ّش یه اص دٍ صیش ؿثىِ ؿاًِ عؼلی 

  هی تاؿذ.

(ّاهیلتًَی تِ ؿىل صیش 1(دس هعادلِ)2تا جایگضیٌی هعادلِ)

 ًَؿتِ هی ؿَد:
 

Η   ∑    
  

    
       ∑

    

             

 ∑
    

 
                     ,(4)               

(دس ًظش گشفتِ ؿذُ 1تشداسّای اًتمال ؿثىِ هغاتك ؿىل )

 .اػت

 

بزدارهای اوتقال شبکه:1کلش  

 
 

 
 

 مکان کًتاهتزیه بزدارهای شبکه به شکل سیز است.

  ⃗⃗  ⃗  (
 √  

 
 
 

 
  )    ⃗⃗  ⃗  (

 √  

 
 
  

 
  )   (5) 

وظزگزفته بزدارهای اوتقال شبکه به ماتزیس هامیلتًوی با در 

 صًرت سیز وًشته می شًد:
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  (
 (

    

 
)     

  
  (

    

 
*   

) ،    

 

 ٍ 0.8t=دس تشى ًیتشیذ ته لایِ  اًشطی دسٍى ػایتی

=-0.8t  .تِ صَست صیش ي هاتشیغ یدس اٍ[4]هی تاؿذ

 تعشیف هی ؿَد:
|  |  

  √      (   )      (
√  

 
  )     

 

 
   ,(7) 

تا دس ًظش گشفتي ..هتعلك تِ هٌغمِ اٍل تشیلَئي هی تاؿذوِ

  هعادلِ هـخصِ حل ػپغ ٍ (6) ّاهیلتًَی ساتغِ

  ٍیظُ همادیشهجاص اًشطی تِ صَست 

 صیش تِ دػت هی ایذ
 

  ( ⃗ )  
     

 
 √ 

σ  

 
   |  |          (8) 

تشای تشسػی خَاف اپتیىی تشى ًیتشیذ اص تاتع دی الىتشیه 

عشضی اػتفادُ هیىٌین، ٍتِ تشتیة تشسػی جزب اپتیىی تِ 

ی تخؾ هََّهی ثاتت دی الىتشیه هی تاؿذ هعٌای هغالعِ

 جزب(فًََىاًتمالتذٍى)نیهؼتمیگزاسّاتادسًظشگشفتي

 [4]ذیای ه دػتشتِیصاصساتغِؿذُی هعشفاپتیىی

        

 
   

  
∑∫∫

      

     

|    |   |    | 

       

    

    * (  ( ⃗ ))   (  ( ⃗ ))+

              
 

(۳،) 

هعشف ػاختاس ًَاسی الىتشًٍی دػتگاُ  وِ دس ساتغِ تالا

هعشف تاتع تَصیع  =f(E)هی تاؿذ تِ علاٍُ  

تِ گزاسّای  9فشهی دیشان هی تاؿذ.جْت هحاػثِ ساتغِ 

 .تیي ًَاسی ًیاص داسین

 سهم گذارهای بین نواری ازرابطه زیر بدست می آید.  

    |   |     
  

 
[  ( ⃗ )    ( ⃗ )]

 

 
∑    

 ( ⃗ )
 

  
(      )        ) 

ّواى ٍیظُ تَاتع اًشطی هاتشیغ دس ساتغِ فَق ّن چٌیي 

 هی تاؿٌذ. 6هعادلِ ّاهیلتًَی 

هم چنین سهم گذارهای درون نواری بااستفاده ازرابطه  

 .زیر به دست می آید

   ( ⃗    ) |
 

 
|  ( ⃗    )   

 

 

   ( ⃗ )

  
 (11) 

ٍ حل حذٍدی اًتگشال  ۳دس ساتغِ  10ٍ11جایگزاسی سٍاتظ 

گیشی سٍی هٌغمِ اٍل تشیلَئي هی تَاى تِ جزب اپتیىی پی 

 .تشد

 دستايردَا:-3
تش حؼة تغییشات فشواًغ ًوَداس جزب اپتیىی تشى ًیتشیذ

(تا ۳سا تا حضَس تش ّوىٌؾ وَلٌی عثك ساتغِ ) (t/ )ًَس

تیي ًَاسی ٍػْن گزاسّای دسٍى  هحاػثِ ػْن گزاسّای

هی تیٌین  (2)هغاتك  ؿىل سا تِ دػت هی آٍسین.  یًَاس

تشى ًیتشیذخاصیت عایك داسد صیشا دس ًوَداس جزب اپتیىی 

(تا  3ٍلی  هغاتك ؿىل) گاف دس ًوَداس هـاّذُ ؿذُ اػت 

 u/t=0.1ٍu/t=0.2لحاػ وشدى اثش تشّوىٌؾ وَلٌی 

ٍu/t=0.3ٍu/t=0.4ٍ ِهغٌاعؾ صیش ؿثى

،پٌْای گاف دس ًوَداس تا افضایؾ لذست m=0.8ی

ّواًغَس وِ دس ًوَداس  تذتشّوىتؾ وَلٌی واّؾ هی یا

(هـاّذُ هی ؿَد تا لحاػ وشدى اثش تشّوىٌؾ ها دٍ 3)

تِ  تَاًذپیه سا هـاّذُ هیىٌین وِ هٌـا ایي پیه ّا هی

( تا 4) ؿىلهغاتك تعذدسهشحلِ.ایجادؿَد دلیل اوؼیتًَْا

تِ mٍتغییش u/t=0.2لشاس دادى 

 m/t=0.2ٍm/t=0.4 ٍm/t=0.6  ٍm/t=0.8اصای

-افضایؾوٍِدسیافتینوشدُتشى ًیتشیذسا تشسػیجزب اپتیىی

هغٌاعؾ صیش ؿثىِ ی تاعث واّؾ پٌْای گاف دس جزب 

اپتیىی تشى ًیتشیذهی ؿَد.ایي گزاس هی تَاًذ تِ عٌَاى گزاس 

 عایك تاًذی دس ًظش گشفتِ ؿَد.
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:جذب اپتیکی بزن ویتزید تک لایه بدين لحاظ کزدن اثز 2شکل 

 u/t=0بزهمکىش کًلىی

 وتیجٍ گیزی:-4

ًتایج تِ دػت اهذُ اص ًوَداسّا ًـاى هیذّذ وِ افضایؾ تش 

ی تاعث واّؾ  پٌْای ّوىٌؾ وَلٌی ٍ هغٌاعؾ صیشؿثىِ

گاف هَجَددسجزب اپتیىی تشى ًیتشیذته لایِ ٍ گزاس عایك 

ٍتا لحاػ وشدى اثش تش ّوىٌؾ ها دٍ پیه سا ؿَدتاًذی هی

پیه ّا  هی تَاًذ  دس ًوَداس هـاّذُ هی وٌین وِ هٌـا ایي

ی هْن تشایي هغالعِ ًتیجِ.تِ دلیل اوؼیتًَْا ایجاد ؿَد

ای دػتگاُ تا واّؾ گاف اًشطی تشاًگیختگی ّای ته رسُ

افضایؾ لذست تشّوىٌؾ ّاتاسد دس تشى ًیتشیذ ته لایِ 

 اػت .
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جذب اپتیکی بزن ویتزید تک لایه با لحاظ کزدن اثز بز همکىش :3شکل

مغىاطش سیز u/t=0.4 يu/t=0.3 ي u/t=0.2يu/t=0.1کًلىی

 . m=0.8شبکه ی 

 
لحاظ کزدن اثز بز همکىش جذب اپتیکی بزن ویتزید تک لایه با :4شکل 

 m/t=0.2ييمغىاطش سیز شبکه یu/t=0.2کًلىی

m/t=0.8,m/t=0.6,m/t=0.4 
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