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In this article, we investigate the structural, electronic and photocatalytic 

properties of XMoSiP2/BP (X= S, Se) heterojunctions using density functional 

theory. The stability of these structures is verified by phonon scattering and 

formation energy. The potential distribution calculated for different stackings 

of XMoSiP2/BP heterojunctions indicate the existence of a built-in electric field 

in these structures. The band diagram shows that these structures have a direct 

band gap in the range of 0.66 to 1.27 eV. By determining the contribution of 

BP and XMoSiP2 in the energy band diagram of XMoSiP2/BP, it is shown that 

the investigated structures have type II band alignment, which renders them as 

suitable photocatalysts for water splitting. High carrier mobility (up to 9806 cm2 

V-1 s-1 for electrons and up to 53500 cm2 V-1 s-1 for holes), anisotropic mobilities 

in x and y directions, as well as significant difference in mobility of electrons 

and holes increase the efficiency of these structures as photocatalysts. Optical 

calculations show that the optical absorption coefficients of XMoSiP2/BP 

heterostructures are greater than their constituent monolayers in most regions 

of the solar spectrum, and the high values of absorption coefficients in the 

visible and ultraviolet regions indicate the high capability of these 

heterostructures in utilizing the sunlight. Examining the position of the edges 

of the valence and conduction bands with respect to the redox levels of water 

shows that two of the proposed heterostructures can be used as good 

photocatalysts for overall water splitting and simultaneous production of 

oxygen and hydrogen. 
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  استناد به این مقاله:

  یمناسب برا  یِنور  ستیبه عنوان کاتال  BP (X= S, Se)/2XMoSiP  ینامتجانس دوبعد  یساختارها  ی(. معرف1403, سمانه. )یمانیسل  و,  ره ی, نی, قبادهی, سمیغلام

 doi: 10.22075/jme.2024.32114.2549. 140-123(, 78)22, یدر مهندس یکامل آب. مدل ساز یِجداساز

مقاله پژوهشی 

  یِنور ست ی به عنوان کاتال BP (X= S, Se)/2XMoSiP  ینامتجانس دوبعد  یساختارها یمعرف

 کامل آب   یِجداساز یمناسب برا
 

 *،3، سمانه سلیمانی امیری2، نیره قبادی1سمیه غلامی رودی

 

 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 30/07/1402:  دريافت مقاله

 10/11/1402بازنگری مقاله:  

 23/11/1402پذيرش مقاله:  

 
ا نظر  نيدر  از  استفاده  با  چگال  هيمقاله  ساختار   یتابع  نورکاتال  یکیالکترون  ،یخواص    یِ ستیو 

بررس BP (X= S, Se) /2XMoSiPیوندهایپ پامکنییم  یرا  توسط    نيا  یِدار ي.  ساختارها 

بارِ محاسبه شده    یو اختلاف چگال  لیپتانس  عي. توزشودیاثبات م  لیتشک  یفونون و انرژ   یپراکندگ

وجودِ    یحاک BP /2XMoSiPنامتجانسِ  یختارهاسا   یبرا  ا  دانِیم  کياز  در    ن يخودساخته 

در محدوده    میمستق  یشکاف انرژ   یدارا   وندهایپ  نيا  دهدینشان م  ینوار انرژ  اگرامي. دوندهاستیپ

نوار    اگراميدر د 2XMoSiP و  BP. با مشخص کردن سهمهستند  ولتالکترون   27/1تا    66/0

  یِ نوار   ترازیهم  یشده دارا   یبررس  یکه ساختارها  شودیداده م  ننشا BP /2XMoSiPیِانرژ 

آب مناسب    یدر جداساز  ینور   ستیبه عنوان کاتال  یریبه کارگ  برای  را  هاهستند که آن II نوع

V 2cm-1  حداکثر  و  هاالکترون  یبرا  s 1-V 2cm-1  9806حداکثر (  تحرک بالا  تی. قابلسازدیم

53500  1-s تحرک در جهات تیقابل ادِيز فِاختلا (اهحفره یبراx  وy  تفاوتِ قابل   نیو همچن

  ی نور   ستیساختارها را به عنوان کاتال  نيا  کارايیِ  ها،حفره  و  هاالکترونتحرکِ    ت یتوجه در قابل

نور هددیم  شيافزا محاسبات  م  ی.  نور   بيضرا  دهدینشان   نامتجانس  یساختارها   یِجذب 

BP /2XMoSiP   بوده   ترخود بزرگ  دهندهلیتشک  هایهلاياز تک  دی خورش  فیدر اغلبِ مناطق ط  

  ی خوبِ ساختارها   اریبس  تِیقابل  انگریو ماوراء بنفش ب  یمرئ  یجذب در نواح   بيضرا  یبالا  رِمقادي  و

پ از نور خورش  یشنهاد ینامتجانس  استفاده  بررس  دی در  و    تینوار ظرف  هایلبه  تیموقع  یاست. 

اکسا  تيهدا به سطوح  ن  شينسبت  آب  ساختار    دهدیم  شانو کاهش  چهار  از  ساختار  دو  که 

کامل آب و    یِجداساز  یبرا   یخوب  یِنور   یهاست یبه عنوان کاتال  توانندیم  یشنهاد ینامتجانسِ پ

 .رندیمورد استفاده قرار گ  دروژنیو ه  ژنیزمانِ اکسهم  دیتول

DOI: https://doi.org/10.22075/jme.2024.32114.2549  
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 1مقدمه -1
سوخت تیجمع  روزافزونِ  رشد کمبود  و    ی لیفس  ی ها، 

از آن آلودگی ناشی  انرژها  همچنین  را در جهان    یبحران 

است  د يتشد راستا    .[ 2و    1]  کرده  بر    قاتیتحقدر همین 
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ن  روی مواد  و  ی انرژ  تولید  یبرا  یهادمهیانواع  پاک  های 

و   3مورد توجه قرار گرفته است ]در حال حاضر    تجديدپذير

از  هادینیمه  .[4 استفاده  قابلیت  داشتنِ  دلیل  به  ابع  منها 

نوری  دیخورش  یانرژ کاتالیست  عنوان  به  توجه ی  مورد 
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 2در جداسازیِ نوری آب  [. 9-5] نداقرار گرفته  یاگسترده

کند  حفره تولید می -الکترون  زوج  هادینور خورشید در نیمه

و پس از جدايش و انتقال باربرها به سطح، واکنش اکسايش  

جداسازی   نديکل فرآ   [.10]  پذيردو کاهش آب صورت می

 یبرا  ، بنابراين اين روشکند ینم   دیتول  یاندهيآلا  چیهآب  

بسیار  پاک  انرژی  منبع  يک  عنوان  به  هیدروژن    تولید 

اين   .است  یکاربرد دارای  بايد  نوری خوب  کاتالیست  يک 

(  2( جذبِ بالا در طیف نورِ خورشید، )1خصوصیات باشد: )

رها و نرخ  ( جدايش موثر بارب3قابلیت تحرک بالای باربرها )

( بازترکیب  لبه 4پايینِ  مناسب  موقعیت  انرژی. (  نوار  های 

  زمانِ همداشتنِ    ی نوری متداولهاستیکاتال  یمتأسفانه، برا

است  مذکور  طيشرا برا  ن،يبنابرا  .دشوار    ی جستجو 

نوریهاستیکاتال پا  ی  و  موضوع   کيبه    داري کارآمد 

   شده است. ل يداغ تبد یقاتیتحق

  ی در مورد مواد دوبعد  قی موفق گرافن، تحق  ساختِاز زمان  

ز است  یاديتوجه  کرده  جلب  خود  به  مواد  14-11]  را   .]

های  دوبعدی به دلیل داشتنِ  قابلیت تحرک بالاتر و مکان

عنوان   به  استفاده  برای  واکنش سطحی  برای  بیشتر  فعال 

  [ 15]کاتالیست نوری نسبت به مواد سه بعدی مناسبترند  

ا کا  نيبا  در  نوریِهاستیتالحال،  مواد    ی  با  شده  ساخته 

( و  HER) 3دروژنیه ولیدت واکنش هر دو   ،یدوبعدلايه تک

د، که  ندهیرخ م  ی از ماده کساني( در سطح  OER)  4یژن اکس

در    کنندهشرکت   نوریِ  زيادِ بازترکیبِ باربرهایمنجر به نرخ  

محققان برای حل اين مشکل،    [. 16شود ]یم هااين واکنش

از    (vdW)  6واندروالس  5متجانس نا  یوندهایپ ساختِ  

دادند  لايهتک پیشنهاد  را  دوبعدی    ی ساختارها [.17]های 

رو  متجانسی نا از  ن  ی که  مواد  دادن  قرار    یرسانامهیهم 

طر  ی دوبعد )  فیضع   یروهاین  قياز  (  vdWواندروالس 

  ی و تجرب  یصورت تئوراند، به طور گسترده به  شده  لیتشک

بررس گرفته  یمورد  در    [.27-18]  اندقرار    ن ياعموما 

ی علاوه بر حفظ شکل ساختار  عمود  نامتجانسِ   ساختارهای

ی و نور  یکیخواص الکترونهای سازنده،  لايهنوار انرژیِ تک 

  ی دوبعد  نامتجانس  ساختارهای  ،یبه طور کليابد.  بهبود می

 
2 Photocatalytic water splitting 
3 Hydrogen Evolution Reaction (HER)  
4 Oxygen Evolution Reaction (OER)  
5 Heterojunction 
6 Van der Waals 
7 Band alignment 

 هيلانوار دو تک  یهالبه  ینسب   تیتوان بر اساس موقعیرا م

طور همان  [. 28]  کرد  یبنددهنده به سه دسته طبقهلیتشک

توانند  اين پیوندها مینشان داده شده است،    (1)که در شکل  

(  9ی )پلکان  II(، نوع  8)متقارن   Iاز نوع    7ترازی نواری دارای هم

نوع   باند    کمینه،  Iنوع    پیوند  در  .باشند(  10)شکسته  IIIو 

است، در    گريد  هياز لا  تر پايین  هيلا  کي(  CBM)  11تِ يهدا

 هي( بالاتر از لاVBMآن )  12تِ یباند ظرف  بیشینهکه    یحال

 ترپايین  اي بالاتر    هيلا  کي   VBMو    CBMاگر    است.   گريد

مقاد لايه  باشند    گريد  هيلا  متناظرِ  رياز  يک  که  به طوری 

  VBMو لايه ديگر مسئول ساخت    CBMمسئول ساخت  

ساختار   در  شود. یم  ده ینام  IIنوع  باشد، اين پیوند نامتجانس  

از  پايین  لايه  کي  VBMو    III  ،CBMنوع    متجانس نا تر 

VBM  نوع    متجانسساختار نا  دراز آنجا که    است.  گر يد  لايه

I  ،CBM    وVBM    بِیترکبازقرار دارند، نرخ    هيلا  کيدر 

برای    Iنوع  نابراين ساختارهای  و ب  بالا بوده   ینور  یهاحامل

نیستند  ی ستیکاتالنور  های تیفعال ساختار    .مناسب  در 

حاملIIIنوع    متجانسنا دلیل شده    دیتول  یها،  به  نور  با 

لبه هم موقعیت  به  نسبت  لايه  دو  نوار  در    توانند ینم  های 

بنابرا و  شوند  منتقل  مشترک  فعال  نيسطح    های تیدر 

ندارندکا  یستیکاتالنور سو  .ربرد  ساختار   گر،يد  یاز  در 

وجودِ  IIنوع    متجانس نا  ،CBM    وVBM  لا   ی هاهيدر 

می  مختلف ساختارهاکه  شود  باعث  اين  و  الکترون   در  ها 

نور    شده  دیتول  یهاحفره  ذاتتوسط  طور  جدا به  هم  از  ی 

پايین بسیار  بازترکیبِ  نرخ  نتیجه  در  و  داشته ترباشند  ی 

باشند. علاوه بر نرخ پايینِ بازترکیب، استفاده از ساختارهای  

به عنوان کاتالیست نوری در جداسازی آب   IIنوع    متجانسنا

های اکسايش و کاهش آب در  اين مزيت را دارد که واکنش

دو لايه متفاوت صورت گرفته و در نتیجه بازدهی بالاتری  

وندهای نامتجانس  داشته باشد. تحقیقات زيادی بر روی پی

جمله از  دوبعدی   2hBN/PtSe  [29  ،]BSe/2MoS مواد 

[30  ،]BSe/2WS  [30،]   وInSe/SiH  [31]  انجام شد و ،

نشان داده شد که اين ساختارها به عنوان کاتالیست نوری 

 کنند در فرآيند جداسازی کاملِ آب به خوبی عمل می 

8 Symmetric 
9 Staggered 
10 Broken 
11 Conduction Band Minimum (CBM) 
12 Valence Band Maximum (VBM) 
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 IIIنوع  IIنوع  Iنوع 

موقعیت لبه نوارهای هدايت و ظرفیت در انواع پیوندهای نامتجانس   نمايش گرافیکی  -1شکل    

سال   دوبعدی    2020در  ماده  ساخت  به  موفق  محققان 

لايه  به صورت تک    4N2MoSiجديدی با فرمول شیمیايیِ  

. در  [32]شدند    (CVD)  13شیمیايی با روش رسوب بخار  

به دلیلِ داشتنِ   4N2MoSiهای  لايهادامه نشان داده شد تک

( مناسب  انرژی  شکاف  محیط،  در  عالی   94/1پايداریِ 

مدول الاستیک بالا  الکترون ولت(، قابلیت تحرک بسیار بالا،  

کاربردهای   برای  مناسبی  مواد  بالا  نوری  جذب  نیز  و 

میفتوول  اپتوالکترونیکی،   فوتوکاتالیستی  و  باشند  تائی 

توان  بینی کردند که می[. همچنین محققان پیش34و33]

به  فسفر  با  نیتروژن  اتم  جايگزينیِ  با  ساختارها  اين  در 

  با خواص مشابه دست يافت   4P2MoSiهای پايدارِ  لايهتک

منظور36ِو35] به  لايه  [.  اين  خواصِ  گسترش بهبودِ  و  ها 

( سازیِ 14)جانوس  هايی مانند نامتقارنروشها از کاربرد آن

با   شد  ديده  مثال  عنوان  به  شد.  استفاده  ساختارها  اين 

توان می  4P2MoSiدر    (X)با اتم کالکوژن   2SiPجايگزينیِ  

جانوسِ  لايهتک و    2XMoSiPهای  مناسب  پايداری  با 

خواص فوتوکاتالیستی خوب به منظور استفاده در جداسازی 

[. در واقع، عدمِ تقارن در ساختارهای  38و37آب ايجاد کرد ]

نتیجه  در  و  داخلی  دوقطبیِ  آمدنِ  به وجود  باعث  جانوس 

های تولید شده با نور حفره-کاهش نرخ بازترکیب الکترون

آنمی و  کاربردهای  شود  در  استفاده  برای  را  ها 

مناسب متقارن  مواد  به  نسبت  میفوتوکاتالیستی  سازد.  تر 

مگروه از  ديگری  با  های  جديدی  دوبعدیِ  ماده  نیز  حققان 

شیمیايیِ   فرمول  با  زنبوری  لانه   BP (Boronساختار 

Phosphide)  پیش که  را  دادند  نشان  و  کردند  بینی 

همچنین    BPهای  لايهتک برخوردارند.  خوبی  پايداری  از 

تک اين  که  شده  داده  انرژیلايهنشان  شکاف  دارای    ها 

و    3/1مستقیم در حدود   ولت  بالا  الکترون  قابلیت تحرک 

 
13Chemical Vapor Deposition (CVD) 
14Janus 
15Density Functional Theory (DFT) 

نیز    BPلايه  [. با توجه به خواص تک 40و    39هستند ] و 

جانوسِلايهتک بینی  پیش  2XMoSiP   (X=S, Se)های 

تکمی اين  نامتجانسِ  پیوند  که  صورت لايهشود  در  ها 

پايداری بتواند خواص منحصر به فردی داشته باشد.  در اين 

عمودیِ   نامتجانس  ساختارهای  با    BP/2XMoSiPکار، 

های مختلف پیشنهاد و با استفاده از محاسبات اصول آرايش

محاسباتِ    شود. نتايجاولیه پايداری اين ساختارها تايید می

الکترونیکی، انتقالی و نوریِ ساختارهای پیشنهادی گويای  

آرايش برخی  که  است  قابلیت   BP/2XMoSiPهای  آن 

استفاده شدن به عنوان کاتالیست نوری در فرآيند جداسازی  

 کاملِ آب را دارند. 

 سازیسازی و شبیهروش مدل-2
ساختارهای  برای محاسبه مشخصات الکتريکی    مقالهدر اين  

عمودیِ   روش  ،  BP/2XMoSiPنامتجانس  محاسبات  از 

چگالی  تابع  Atomistic ToolKit افزار  نرم   در  15نظريه 

(ATK)  ستفادها  [ است  تعمیم 41شده  شیب  تقريب   .]

تبادلی  17ارنزرهوف-بورگ- پردو  16يافته انرژی  عنوان  -به 

برای توصیف ناحیه اول   [.42همبستگی به کار رفته است ]

در محاسبات هندسی    15× 15×1برابر    kن تعداد نقاط  وئبريل

بر پايه روش  در محاسبات نوری    25×  25×1و الکترونیکی و  

است.-مونخورست شده  گرفته  نظر  در  به دست    پک  برای 

های نوار هدايت  دقیقِ شکاف انرژی، محل لبهمقدار  آوردن  

   18HSE06ترکیبی    توابع  و ظرفیت و نیز طیف جذب نوری

گرف کار  شدهبه  اندرکنش [.  43]  اندته  توصیف  برای 

تک بین  روش لايهواندروالس  از  نامتجانس  پیوندهای  های 

DFT-D2  [.  44]استفاده شده است 

  100گیری در فضای حقیقی برابر  انرژی قطع برای انتگرال 

خطای قابل تحمل برای .  در نظر گرفته شده است  هارتری

16Generalized Gradient Approximation (GGA) 
17Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 
18Heyd−Scuseria−Ernzerhof 

VBM2 

CBM2 CBM2 

VBM2 

CBM1 

VBM1 

CBM1 

VBM1 

CBM2 

VBM2 
CBM1 

VBM1 
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انرژی   در  الکترون  5-10همگرايی  و  ولت  شده  گرفته  نظر 

سیستم به طور کامل ريلکس شده تا نیروی وارد بر هم اتم  

از   باشد.الکترون  01/0کمتر  آنگستروم  بر  يک فضای    ولت 

ساختارهای  آنگستروم در جهت عمود بین    20خالی به اندازه  

برهم  نامتجانس  از  که  است  شده  گرفته  نظر  کنش  در 

 جلوگیری کند.  ساختارها

 نتایج و بحث -3

 2SeMoSiPو   BP  ،2SMoSiPهای  لایهتک- 1- 3

انرژی   نوار  ساختار  و  اتمی  برای  ساختار  آمده  دست  به 

فسفايد  لايهتک بورون   و  2SMoSiP،  (BP)های 

2SeMoSiP    شکل پارامترهای    (2)در  و  شده  داده  نشان 

ها در جدول  لايه سازیِ اين تکمهم به دست آمده از شبیه 

گونه که در ساختارهای اتمیِ نشان  همان  .آورده شده است  1

در شکل )داده شده  )-2های  و  می-2الف(  ديده    شود، ب( 

ولی    BPلايه  تک بوده  نامتقارنِ لايهتککاملا مسطح  های 

در   2XMoSiP (X=S, Se) )جانوس( اتمی  لايه  پنج  از 

شده تشکیل  صفحه  بر  عمود  آن  نداجهت  در  اتم  که  ها 

  .استقرار گرفته    2SiPو    (X)بین کالکوژن    (Mo)مولیبدن  

های جانوسِ  ، مانندِ ساخت لايه2XMoSiPهای  ساخت لايه

MoSSe ِ2، از طريق برداشتنSiP   ِ4از يک سمتP2MoSi  

کنترل شده با    به صورت  (X)و جايگزينیِ سريعِ کالکوژن  

 [.  46و  45پذير است ]امکان CVDروش 

  

 

 نمای بالایی 

 

 

 

  

 

 

 

 نمای جانبی 

  )ب(  )الف( 

   

 )ه(  )د(  )ج( 

. رديف پايین: ساختار نوار انرژی به  2XMoSiP    (X=S, Se)و )ب(  BPرديف بالا: نمای بالايی و جانبیِ ساختار اتمی برای )الف(    -2شکل  

SeMoSiP2و )ه( .  SMoSiP2، )د(    BP)ج(    یهاهيلاتک  یبرا   HSE دست آمده از روش

P 

 

B 

 

P 

 

P 

 
Si 

 

Mo 

 

X=S,Se 
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دارای شکاف نواری  BPی لايهدهند که تکنتايج نشان می

از   eV   31/1بوده و مقدار اين شکاف  Kمستقیم در نقطه  

است  به دست آمده  PBEاز روش  eV 85/0و HSEروش 

شکاف با  تککه  اين  برای  آمده  دست  به  در  های  لايه 

دارد مطابقت  کاملا  پیشین  لايه  تک.  ]47[  مطالعات 

2SMoSiP  دارای شکاف انرژی غیرمستقیم بوده که در آن

  (CBM)و کمینه باند هدايت    (VBM)شینه باند ظرفیت  بی

نقاط   در  ترتیب  گرفته  Kو    Γبه  شکاف  قرار  میزانِ  و  اند 

 PBEو    HSEهای  با روش  eV  80/0و    eV  22/1انرژی  

 است. 

تک برای  آمده  دست  به  نواری  ساختار  نهايت  لايه  در 

2SeMoSiP  دارای شکاف انرژی    لايهدهد اين تکنشان می

نقطه   در  مقادير    Kمستقیم   eVو    eV  42/1  (HSE)با 

06/1  (PBE)  رفت در هر سه  طور که انتظار میاست. همان

تر از  کوچک  PBEهای به دست آمده از روش  ماده شکاف

روش   از  شده  حاصل  دقیق  HSEمقادير  روش  تری )که 

می شبکه  محسوب  ثابت  هستند.  برای    (a)شود( 

پس از فرآيند    2SeMoSiPو     BP  ،2SMoSiPای  هلايهتک

ترتیب    1سازیآرام  به   44/3و   39/3،  22/3به  آنگستروم 

 اند. گزارش شده 1دست آمده که در جدول 

HSE  ) HSEهای   ، شکاف انرژی محاسبه شده از روش (a)ثابت شبکه    -1جدول  
gE(    وPBE  )PBE

gE(    ِو محل قرارگیریCBM    وVBM 

 2SeMoSiPو   BP  ، 2SMoSiPهای  لايهدر ساختار نوار انرژی برای تک 

لايه نام تک   a (Ȧ) Eg
HSE (eV) Eg

PBE (eV) VBM CBM 

BP 22/3  31/1  85/0  K K 

SMoSiP2 39/3  22/1  80/0  Γ K 

SeMoSiP2 44/3  42/1  06/1  K K 

 

 ساختارهای نامتجانس -2- 3

 (X=S, Se) PB/2XMoSiP 
قرار   2XMoSiPرا بر روی    BPلايه  در اين بخش ابتدا تک

 BP/2XMoSiPدهیم و به اين ترتیب پیوند نامتجانس می

ها بر روی هم،  دهیم. در هنگام قرارگیریِ لايهرا تشکیل می

قرار گیرد    BPبه سمت لايه     2XMoSiPاگر اتم فسفرِ لايه  

را   شده  ايجاد  نامتجانس  ساختار  اتم    (P-)آرايشِ  اگر  و 

آن را    BPکالکوژن به سمت لايه    (X-)قرار گیرد آرايشِ 

   نامیم. می

نامتجانس    X-و    P-های  آرايش  (3)شکل   ساختارهای 

BP/2XMoSiP دهدرا از نماهای بالا و جانبی نشان می .

  

 

 نمای بالايی 

 

 

 

 
 

 

 

 نمای جانبی 

  )ب( )الف(   

BP(/2XMoSiP-(Pو )بBP(/2XMoSiP    )-(Xنمای بالايی و جانبیِ ساختار اتمی برای ساختارهای نامتجانس )الف(    -3شکل  

 
1Relaxation 
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برای اطمینان از پايداری دينامیکی اين ساختارها محاسبات  

با استفاده از  نقاط با تقارن بالا  راستایدر پراکندگی فونون 

اختلال چگالی  تابع  تئوری  و   1روش  شده  در  نتايج  انجام 

است  (4)شکل   شده  داده  ديده  همان  .نشان  که  گونه 

هیچ فرکانس موهومی  مورد بررسی  ساختار    چهار  ،شودمی

بريلوئن   ناحیه  دينامیکی   ندارند در  نظر  از  لذا  پايدار    و 

به  باشند می شده  وارد  کرنش  که  است  ذکر  به  لازم   .

ها در هر چهار ساختار نامتجانس پیشنهادی کمتر  لايهتک

دو    %5از   بینِ  واندروالس  پیوند  تشکیل  برای  که  است 

ارامترهای مهم  پ گردد.  لايه عدد قابل قبولی محسوب میتک

سازی برای چهار ساختارِ ساختاری به دست آمده پس از آرام

BP/2XMoSiP  طور گزارش شده است. همان 2در جدول

برابرِ   BP/2SMoSiPدر    (a)شود ثابت شبکه  که ديده می

در    31/3 و    3/ 34برابرِ    BP/2SeMoSiPآنگستروم 

ی  هاآنگستروم به دست آمده است که اين اعداد بینِ ثابت

باشند.  ( می1ها )جدول  دهنده آنهای تشکیللايهشبکه تک

 S)-(  12/3با آرايشِ    BP/2SMoSiPفاصله بین دو لايه در  

آنگستروم است و در هر    17/3  (P-)آنگستروم و با آرايشِ  

آرايشِ   با    BP/2SeMoSiPدو  آنگستروم    16/3برابر 

ضخامت  می از    BP/2SeMoSiPباشد.  آرايش  دو  هر  در 

BP/2SMoSiP  تر بودنِ  بیشتر است که اين به خاطرِ بزرگ

نظرِ    Sاز     Seاتمِ   نقطه  از  پايداری  بررسیِ  برای  است. 

 BP/2XMoSiPانرژی، انرژی تشکیل را برای چهار ساختارِ  

 کنیم:به صورت زير محاسبه می

(1) 𝐸𝑓 = 𝐸𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2/𝐵𝑃 − 𝐸𝐵𝑃
− 𝐸𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2  

به ترتیب   𝐸𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2و   𝐸𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2/𝐵𝑃  ،𝐸𝐵𝑃که در آن 

نامتجانسِ   ساختار  کلِ  و    BP/2XMoSiPانرژی 

به    2XMoSiPو    BPهای  لايهتک منفیِ  مقاديرِ  هستند. 

دهد که  ( نشان می2دست آمده برای اين ساختارها )جدول  

تر بودنِ  هر چهار ساختار پايدار و قابل ساخت بوده و منفی

نشان از پايداریِ بیشترِ   BP/2SeMoSiPانرژی تشکیل در  

.دارد BP/2SMoSiPاين پیوند نسبت به 

    

 BP/2XMoSiPهای مختلف ساختارهای نامتجانس  آرايش پراکندگی فونون در    -4شکل  

 BP/2XMoSiPساختارهای نامتجانس    f(E(و انرژی تشکیلِ     (T)، ضخامت ساختار(d)ها  ، فاصله لايه(a)ثابت شبکه    -2جدول  

 a (Ȧ) d (Ȧ) T (Ȧ) (eV)f E نام ساختار

SMoSiP2/BP(-S) 31/3 12/3 44/9 - 40/1  

SMoSiP2/BP(-P) 31/3 17/3 50/9 - 41/1  

SeMoSiP2/BP(-Se) 34/3 16/3 65/9 49/1-  

SeMoSiP2/BP(-P) 34/3 16/3 64/9 45/1-  

 
1 Density Functional Perturbation Theory (DFPT) 
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ساختار   (5)شکل   چهار  برای  پتانسیل  توزيع 

BP/2XMoSiP  دهد.  ها نشان میرا در راستای ضخامتِ آن

به  موجب  ساختارها  اين  ضخامتِ  راستای  در  تقارن  عدمِ 

  BP /2XMoSiPوجود آمدنِ توابع کار متفاوت در دو طرفِ  

نشان   (5)در شکل    𝛥𝜙شود که اين اختلاف توابع کار با  می

است. همان ديده میداده شده  در شکل  که  در  طور  شود 

  BP(/2SeMoSiP-(Seو  2iPSMoS/)S)-BP  ساختارهای

  2XMoSiP  اتم فسفرِ بیرونیاز سمتِ    BPسطح خلا سمتِ  

اشاره    BPبالاتر است و در نتیجه میدان خودساخته به لايه  

ساختارهای  می در  اما  و   P)-BP(/2SMoSiPکند. 

P)-BP(/2SeMoSiP   با توجه به تفاوت سطوح خلا در دو

از   آمده  وجود  به  خودساخته  میدان  سمت    BPطرف  به 

کنش دو لايه و انتقال  برای درک بهترِ برهم  کالکوژن است.

توان از نمودارِ ها در ساختارهای نامتجانس، میبار بین آن

)شکل   سطح  بر  عمود  راستای  در  بار  چگالی  (  6اختلاف 

 شود:طه زير محاسبه میاستفاده کرد که از راب

(2) ∆𝜌 = ∫𝜌𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2/𝐵𝑃𝑑𝑥𝑑𝑦 −

∫𝜌𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2𝑑𝑥𝑑𝑦 − ∫𝜌𝐵𝑃𝑑𝑥𝑑𝑦  

آن   در  نامتجانسِ    𝜌𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2/𝐵𝑃که  ساختار  بار  چگالی 

BP/2XMoSiP   و𝜌𝑋𝑀𝑜𝑆𝑖𝑃2 و  𝜌𝐵𝑃    چگالی بار  به ترتیب

شکل   2XMoSiPو    BPهای  لايهتک در  ،  ( 6)  هستند. 

مثبت )بنفش( به ترتیب   𝜌∆ای( و  منفی )فیروزه  𝜌∆نواحی  

دانیم  طور که میدهنده تخلیه و تجمع بار است. هماننشان

لايه   دو  بین  بار  انتقال  پیوند،  تشکیل  هنگام  در 

میتشکیل  رخ  در  دهنده  فرمی  سطوح  که  آنجا  تا  دهد 

گونه  سطح گردند. همانساختار جديد در حالت تعادل هم

می ديده  شکل  در  ساختارهای  که  در  شود 

S)-BP(/2iPSMoS    وSe)-BP(/2SeMoSiP  ها  الکترون

کنند  تجمع می  BPتخلیه و روی لايه    2XMoSiPاز سطح  

به    2XMoSiPو باعث ايجاد میدان الکتريکی خودساخته از  

BP  های  شوند که اين نتیجه با میداندر اين ساختارها می

دارد. در   پتانسیل مطابقت  توزيع  نمودار  از  آمده  به دست 

ساختارهای   در  و   P)-BP(/2SMoSiPمقابل، 

P)-BP(/2SeMoSiP   ها و در نتیجه جهت انتقال الکترون

سطح   از   آمده  وجود  به  خودساخته  به   BPمیدان 

2XMoSiP  خته به وجود آمده در اثر  است. میدانِ خودسا

نرخ   شدنِ  کم  باعثِ  نامتجانس  ساختارهای  در  بار  انتقال 

الکترون افزايشِ  حفره -بازترکیبِ  و  نور  با  شده  تولید  های 

می اضافی  باربرهای  عمرِ  افزارهطول  برای  که  های شود 

الکترونیکی و نوری مطلوب است.

    

 BP/2XMoSiPهای مختلف ساختارهای نامتجانسِ  توزيع پتانسیل در راستای ضخامت در آرايش    -5شکل  
 

 



 131                                                                                                                            ی ر یام  یمانی، سلی ، قبادی رود  یغلام

 1403  زی، پائ78و دوم، شماره    ستیسال ب                                                                          ی در مهندس  یمجله مدل ساز

  

  

ای و بنفش بیانگرِ تخلیه و . نواحیِ فیروزهBP/2XMoSiPهای مختلف ساختارهای نامتجانسِ  نمودارِ اختلاف چگالی بار در آرايش   -6شکل  

 هاست. الکترون تجمع  

ساختار نوار انرژی، چگالی حالات کلی و جزئی و چگالی بار  

نشان داده شده    (7)در شکل    VBMو    CBMفضايی در  

انرژیِ   نوار  ساختار  مقايسه  با    PB/2XMoSiPاست. 

دهد که  ( نشان می2)شکل  BPو  2XMoSiPهای لايهتک

تک انرژی  نوار  ساختار  اولیه  تشکیل لايهشکل  از  پس  ها 

گردد که اين نشانگرِ وجود پیوند  پیوند نامتجانس حفظ می

لايه   دو  بینِ  ضعیف  در    BPو    2XMoSiPواندروالس 

است. ساختار نوارِ انرژیِ شکل   PB/2XMoSiPساختارهای  

  S)-BP(/2oSiPSMدهد که در ساختارهای  نشان می  (7)

ترتیب    VBM  و  Se)-BP(/2SeMoSiP  ،CBM  و به 

لايه می  BPو    2XMoSiP هایتوسط  شوند.  ساخته 

، بالاتر  BPلايه    VBMو    CBMشود که  همچنین ديده می

دهد اين ساختارها دارای است که نشان می   2XMoSiPاز  

هم با  نوع پیوندی  نواری  و     IIترازی  و    BPهستند 

2XMoSiP    دهندهبه نقش  گیرنده  1ترتیب  اين   2و  در  را 

های چگالی  کنند. اين نتايج توسط شکل ساختارها ايفا می

شوند. همچنین حالات جزئی و چگالی بار فضايی تايید می

دهد در ساختارهای  اين نمودارها نشان می  تربررسی دقیق

S)-BP(/2SMoSiP    وSe)-BP(/2SeMoSiP  ، اتم

لايه   لايه    CBMاحیه  ن  2XMoSiPمولیبدنِ  فسفرِ  اتم  و 

BP    ناحیهVBM  ساختارهای  سازد. از سوی ديگر، در  را می

P)-BP(/2SMoSiP  و  P)-BP(/2SeMoSiP  ،BP  و 

2XMoSiP   مسئول ايجاد نواحیCBM  وVBM   .هستند

های چگالی حالات جزئی و چگالی بار فضايی مربوطه  شکل

می نشان  لايه  نیز  بورِ  اتم  اتم    CBMناحیه    BPدهد  و 

لايه   تشکیل   VBMناحیه    2XMoSiPمولیبدنِ  را 

با  می ساختارهای  برخلاف  که  است  توجه  جالب  دهند. 

لايه    (P-)، در ساختارهای با آرايش  (Se-)و    (S-)آرايش  

2XMoSiP   و  ن دهنده  عهده    BPقشِ  بر  را  گیرنده  نقشِ 

نوع   خلاصه،  طور  به  آرايشِ II دارند.  چهار  هر  بودنِ 

ها  که منجر به جدايش الکترون   BP/2XMoSiPپیشنهادیِ  

شود، اين ساختارها  ها میها و افزايش طول عمر آنو حفره

را برای به کارگیری به عنوان کاتالیست نوری در جداسازی 

زد.  ساآب مطرح می

 

 

 
1 Donor 2Acceptor 
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. منحنی قرمز و آبی به VBMو    CBMها، چگالی حالات کلی و جزئی و چگالی بار فضايی در  ساختار نوار انرژی مبتنی بر لايه  -7شکل  

به   P2و     P1دهد. در منحنی چگالی حالات جزئی،  نشان می  BP/2XMoSiPرا در ساختار نوار انرژی    2XMoSiPو   BPترتیب سهم  

است.   BPاتم فسفر لايه    P3و    2XMoSiPیرونی و داخلی در لايه  های فسفر بترتیب نماينده اتم

شرط اصلی برای آنکه ماده بتواند به عنوان کاتالیست نوری  

نوار   لبه  که  است  آن  کند  عمل  آب  کامل  جداسازی  در 

الکترون ولت( پايین   -67/5ظرفیت از انرژی اکسايش آب )

رون  الکت  -44/4ر و لبه نوار هدايت از انرژی کاهش آب )ت

. روابط اکسايش و کاهش آب )روابط  ]48[ولت( بالاتر باشد  

( و همچنین وابستگی سطوح اکسايش و کاهش آب  4و    3

 ( به صورت زير است:6و  5محیط )روابط  pHبه 

(3)  2𝐻2𝑂 + 4ℎ
+
𝑝ℎ𝑜𝑡𝑜𝑛
→     𝑂2 + 4𝐻

+ 

 

(4)  4𝐻2𝑂 + 4𝑒
−
𝑝ℎ𝑜𝑡𝑜𝑛
→     2𝐻2 + 4𝑂𝐻

− 

(5)  
 

 𝐸𝑂2 𝐻2𝑂⁄ = −5.67 𝑒 + 𝑝𝐻 × 0.059 𝑒𝑉 

 

(6 )  𝐸𝐻+ 𝐻2⁄ = −4.44 𝑒𝑉 + 𝑝𝐻 × 0.059 𝑒𝑉 

با توجه به روابط بالا واضح است که در مواد معمولی شکاف  

انرژی لازم برای دربرگرفتنِ سطوحِ اکسايش و کاهش آب  

میالکترون  23/1حداقل    pH=0 در   است.  دانیم ولت 

بخش     داشتن شکاف انرژیِ بزرگ منجر به از دست دادنِ

0.99 eV 
0.66 eV 

1.27 eV 0.75 eV 
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مهمی از طیف نور خورشید و در نتیجه کاهش راندمان ماده  

يانگ    2014شود. اما در سال  عنوان کاتالیست نوری میبه  

در   تفاوت  دلیل  به  نامتجانس  پیوندهای  در  که  داد  نشان 

انرژی به   سطح خلا دو طرفِ ساختار شرط حداقل شکاف

∆ϕ-23/1   می عبارتی  ]49 [يابدتغییر  به   .∆ϕ    باعث

کوچک می انرژی  شکاف  با  ساختارهای  از  شود    1/ 23تر 

طالکترون را جذب یف وسیعولت که  نور خورشید  از  تری 

کنند نیز در جداسازی آب شرکت کنند. موقعیت مناسب  می

برای جداسازی آب در مواد معمولی و لبه انرژی  نوار  های 

ترتیب در شکل به  نامتجانس  و  -8های )ساختارهای  الف( 

)ب( نمايش داده شده است. در اين شکل به وضوح ديده  

نظريه يانگ ساختارهای نامتجانس به علت  شود که طبق  می

-داشتنِ سطوح خلا متفاوت حتی در صورتِ داشتنِ شکاف

ولت قابلیت جداسازی الکترون  23/1تر از  های انرژی کوچک

 کامل آب را دارند. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 )ب(  )الف( 

های نوار انرژی برای جداسازی آب در )الف( مواد معمولی و )ب( پیوندهای نامتجانس موقعیت لبه  -8شکل  

برای درک بهتر مکانیزم جداسازی کامل آب در ساختارهای  

های نوار ظرفیت و ، موقعیت لبهBP/2XMoSiPنامتجانسِ  

لايه سطوح   2XMoSiPو    BPهای  هدايتِ  همراه  به 

نشان داده شده است.    (9) در شکل    اکسايش و کاهش آب

الکترون نور  تابش  لايه  با  هر  هدايتِ  به  ظرفیت  نوار  از  ها 

لبه برانگیخته   در  آفست  وجود  به  توجه  با  سپس  و  شده 

به  الکترون  1نوارهای هدايت  به گیرنده و  از لايه دهنده  ها 

ها از لايه حفره  2علت وجود آفست در لبه نوارهای ظرفیت

می منتقل  دهنده  به  به  گیرنده  خودساخته  میدان  شوند. 

مجددا    (9)( در شکل  5دست آمده از توزيع پتانسیل )شکل  

شود که در همه ساختارها  نشان داده شده است. ديده می

های دهنده و  میدان خودساخته به انتقال باربرها بین لايه

کند. لازم به ذکر است که سطوح اکسايش  گیرنده کمک می

به   نسبت  نامتجانس  ساختار  در سمت چپ  آب  کاهش  و 

با   راست  در سمت  و  گرفته شده  نظر  در  سطح خلا صفر 

اندازه  توجه   به  خلا  سطح  بودنِ  متفاوت  جا جابه  𝛥𝜙به 

 
1 Conduction Band Offset (CBO) 

تفاوت سطوح خلا در منحنی   می به جهت  توجه  با  شود. 

)شکل   پتانسیل  ساختارهای5توزيع  در   ،) 

S) -BP(/2SMoSiP    وSe)-BP(/2SeMoSiP،   سطوح

به   𝛥𝜙به اندازه    (BP)اکسايش و کاهش در سمت راست  

ساختارهای  انرژی در  و  بالاتر  و   P)-BP(/2SMoSiPهای 

P)-BP(/2SeMoSiP ،    به اندازه𝛥𝜙  تر  های پايینبه انرژی

   شوند. جا میجابه

در شکل  همان که  می  ( 9)طور  ساختارهای  ديده  در  شود 

S)-BP(/2SMoSiP    وSe)-BP(/2SeMoSiP  ،CBM   که

شود  ساخته می  BPکه توسط    VBMو    2XMoSiPتوسط  

تر از سطوح کاهش و اکسايش آب  به ترتیب بالاتر و پايین

قرار دارند و در نتیجه شرط لازم برای جداسازی کامل آب  

شود. در ساختارهای  اکسیژن برآورده میو تولید هیدروژن و  

P)-BP(/2SMoSiP    وP)-BP(/2SeMoSiP  می -ديده 

،  VBMود که به علت بالاتر بودنِ سطح اکسايش آب از  ش

پذير است ولی با  انجام   2XMoSiPتولید اکسیژن در لايه  

2 Valence Band Offset (VBO) 

CBM 

VBM 

1.23 eV Eg 

Vacuum level 

5
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7
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4
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H+/H2 
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7
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پايین آب  کاهش  سطح  اينکه  به  از  توجه  قرار   CBMتر 

س نمی اين  در  هیدروژن  تولید  پذير  گیرد،  امکان  اختارها 

بودنِ پیوندهای نامتجانس پیشنهادی و جهتِ    IIنیست. نوعِ  

حرکت  سهولت  موجبِ  مواد  اين  در  خودساخته  میدانِ 

های اکسايش و  باربرهای تولید شده با نور و انجام واکنش

کاهش در دو لايه مجزا و در نتیجه افزايش بازدهیِ ساختار  

  در جداسازی آب می  نامتجانس به عنوان کاتالیست نوری

شود.

SMoSiP2/BP (-S) 

 

                               SMoSiP2                                    BP 

(Acceptor)                 (Donor)    

SMoSiP2/BP (-P) 

  

SMoSiP2                                    BP 

       (Donor)                  (Acceptor) 

 

SeMoSiP2/BP (-Se) 

 
                                SeMoSiP2                                  BP 

                              (Acceptor)                 (Donor) 

SeMoSiP2/BP (-P) 

  
SeMoSiP2                                    BP 

       (Donor)                  (Acceptor) 

 

نسبت به سطوح انرژی    BP/2XMoSiPدر ساختارهای نامتجانس    2XMoSiPو    BPهای  های نوار انرژی لايهموقعیت لبه  -9شکل  

 . اکسايش و کاهش آب

پارامترهای مهم در  بالای حامل  1قابلیت تحرکِ از  ها يکی 

ها به سطح ماده و کاهش نرخ بازترکیب و  انتقال سريع آن

در نتیجه افزايش بازدهیِ کاتالیست نوری در جداسازی آب  

ها  بر اساس نظريه حامل  )(𝜇است. در اينجا، قابلیت تحرک  

 :]50 [شوداز رابطه زير محاسبه می 2پتانسیل دگرديسی 

(7)       𝜇 =
𝑒ℏ3𝐶

𝐾𝐵𝑇𝑚∗𝑚̅𝐸𝑑
2 

 
1 Carrier Mobility 

  𝐾𝐵ثابت کاهش يافته پلانک،    ℏبار الکترون،    eکه در آن  

کلوين در نظر    300دماست که در اينجا     Tثابت بولتزمن، و

از برازش درجه     (∗𝑚)ها  گرفته شده است. جرم مؤثر حامل

دو ساختار باند حول تراز فرمی با استفاده از رابطه زير به  

 آيد: دست می

(8)       m∗ = ±ℏ2 (
𝑑2𝐸𝑘

𝑑𝑘2
)
−1

 

2 Deformation Potential Theory 
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H+/H2(-4.44) 

O2/H2O(-5.67) 

𝛥𝜙=1.18 

 

HER/H2 

OER/O2 

E 

E 

𝛥𝜙=0.94 

 

HER/H2 

OER/O2 

H+/H2(-4.44) 

O2/H2O(-5.67) 

𝛥𝜙=-1.19 

 

H+/H2(-4.44) 

HER/H2 

O2/H2O(-5.67) 

OER/O2 

E 

𝛥𝜙=-1.16 

 

H+/H2(-4.44) 

O2/H2O(-5.67) 
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E 
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است. متوسط جرم     kانرژی مربوط به  kEبردار موج و    kکه در آن  

 شود: به صورت زير محاسبه می (𝑚̅)مؤثر 

(9)   𝑚̅ = √𝑚𝑥𝑚𝑦 
 

در جهت انتقال از رابطه زير   (𝐸𝑑)ثابت پتانسیل دگرديسی  

 آيد: به دست می

(10)   𝐸𝑑 =
∆𝐸𝑒𝑑𝑔𝑒

𝜀𝑢𝑛𝑖
 

آن   در  اطراف    𝐸𝑒𝑑𝑔𝑒∆که  در  باند  لبه    CBMتغییرات 

الکترون و  )برای  تحت کرنش   ها(  )برای حفره  VBMها( 

بسیار کوچک در راستای انتقال است.    (𝜀𝑢𝑛𝑖)تک محوره  

 شود: به صورت زير محاسبه می (C)مدول الاستیک 

(11)   𝐶 = (
𝜕2𝐸𝑡𝑜𝑡

𝜕𝜀𝑢𝑛𝑖
2) 𝑆0⁄  

 انرژی کل و مساحت نانوصفحه است.   𝑆0و     𝐸𝑡𝑜𝑡که در آن  

ها به همراه مدول الاستیک،  ها و حفرهجرم مؤثر الکترون

وثابت   دگرديسی  تحرک  پتانسیل  و  الکترون  قابلیت  ها 

جهاتِحفره در  آرايش  yو     xها  مختلفِ  برای  های 

BP/2XMoSiP    آورده شده است.    3محاسبه و در جدول

ها  الکترون  قابلیت تحرکجرم مؤثر و  دهد که  نتايج نشان می 

حفره جهتو  در  به    xها  است.     yنسبت  متفاوت  بسیار 

می ديده  پیشنهادی،  همچنین  ساختارِ  چهار  در  که  شود 

   2cm  و s 1-V 2cm  200-1 ها بینقابلیت تحرک الکترون

 1-s 1-V  9806  ها به  است در حالی که قابلیت تحرک حفره

   s 1-V 2cm  2029-1 تر و در محدودهطور قابل توجهی بزرگ

با  است.    s 1-V 2cm53500-1 تا مقايسه  در  مقادير  اين 

مانند   بعدی  دو  ساختارهای  از  بسیاری  تحرکِ  قابلیت 

2SMoSiP  ،2SeMoSiP  ،4P2BP/MoSi  ،BP/2MoS   و  

 4N2MoSi/2MoSe    داشتنِ   [.53-51،  38]بزرگتر هستند

 xقابلیت تحرک بالا، اختلافِ زيادِ قابلیت تحرک در جهات 

تحرکِ    yو   قابلیت  در  توجه  قابل  تفاوتِ  همچنین  و 

ها از جمله پارامترهايی است که کارايیِ  ها و حفرهالکترون

دهد. مواد را به عنوان کاتالیست نوری افزايش می

و     xها در جهاتِها و حفره الکترون   )(𝜇قابلیت تحرکِ  ، و  (𝐸𝑑)پتانسیل دگرديسی  ثابت  ،  (C)، مدول الاستیک  (∗𝑚). جرم مؤثر  3جدول  

y   ساختارهای نامتجانس  های مختلفِ  برای آرايشBP/2XMoSiP 

  نام ساختار 
𝒎𝒙
∗  

(𝒎𝟎) 
𝒎𝒚
∗  

(𝒎𝟎) 
𝑪𝒙(

𝑵

𝒎
) 𝑪𝒚(

𝑵

𝒎
) 𝑬𝒅

𝒙  (𝒆𝑽) 𝑬𝒅
𝒚
 (𝒆𝑽) 𝝁𝒙 (× 𝟏𝟎

𝟑
𝒄𝒎𝟐

𝑽𝒔
) 𝝁𝒚 (× 𝟏𝟎

𝟑
𝒄𝒎𝟐

𝑽𝒔
) 

SMoSiP2/BP(-S) 

 

e 341/0  406/0  92/311  8/311  51/9  46/9  579/0  492/0  

h 569/0  353/0  92/311  8/311  58/3  50/3  029/2  434/3  

SMoSiP2/BP(-P) 

 

e 367/0  392/0  28/308  97/307  37/2  12/2  426/8  806/9  

h 157/0  231/0  28/308  97/307  50/2  59/2  05/35  21/22  

SeMoSiP2/BP(-Se) 

 

e 439/0  677/0  44/306  32/306  38/9  39/9  31/0  2/0  

h 215/0  157/0  44/306  32/306  65/3  50/3  39/12  43/18  

SeMoSiP2/BP(-P) 

 

e 396/0  399/0  17/303  65/303  59/2  40/2  101/6  079/7  

h 161/0  305/0  17/303  65/303  84/1  91/1  5/53  2/26  

تعیین ماده نقش  ای در عملکردِ  کنندهضريب جذب نوریِ 

افزاره در  دارد. ضريب  آن  فتوولتائی  اپتوالکترونیکی و  های 

تابع دیبا    (𝛼(𝜔))جذب   از  به  استفاده  وابسته  الکتريک 

 :]54 [شوداز رابطه زير محاسبه می (𝛼(𝜔))فرکانس  

(12) 𝛼(𝜔) = √2 (
𝜔

𝑐
) [√𝜀1(𝜔)

2 + 𝜀2(𝜔)
2

− 𝜀1(𝜔)]

1

2 

های حقیقی به ترتیب قسمت  𝜀2(𝜔)و    𝜀1(𝜔)که در آن  

سرعت نور در خلا است.    cالکتريک و  و موهومی تابع دی

نامتجانس  طیف   ساختارهای  برای  نوری  جذب  ضريب 

 BP/2XMoSiP های  لايهبه همراهِ تکBP    2وXMoSiP 

شود که در اغلبِ مناطق آمده است. ديده می   10در شکل  

نامتجانسِ ساختارهای  خورشید،    BP /2XMoSiPطیف 

بزرگ جذبِ  تکضريب  به  نسبت  تشکیل لايهتری  های 
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دهنده خود دارند که اين به پیوند واندروالس ضعیف بین 

لايه   داده    2XMoSiPو    BPدو  نسبت  ساختارها  اين  در 

ضمی برای شود.  آمده  دست  به  بزرگِ  جذب  رايب 

)تا    BP/2XMoSiPساختارهای   مرئی  نواحی   cm-1در 
)تا  8/1×510 نزديک  بنفشِ  ماوراء  و   )1-cm  510 ×6  در  )

مانند   دوبعدی  نامتجانس  ساختارهای  ديگر  با  مقايسه 

4N3C-As/g  ،2ZnO/Mg(OH)  ،BP/InSe    از آن حاکی 

پیشنهادی قابلیت استفاده  است که ساختارهای نامتجانس  

   [.57-55]بسیار خوبی از طیفِ نور خورشید دارند

بررسی به  توجه  انجام  با  ساختارهایهای   شده، 

S)-BP(/2SMoSiP    وSe)-BP(/2SeMoSiP  توانند می

های نوریِ خوبی برای جداسازیِ کامل  به عنوان کاتالیست

زمانِ اکسیژن و هیدروژن مورد استفاده قرار آب و تولید هم

گیرند. 

  

  

در   AM1.5. طیف تابشی   2XMoSiPو    BPهای  لايهو تک  BP /2XMoSiPطیف ضريب جذب نوریِ ساختارهای نامتجانس  -10شکل  

 همه شکل ها با رنگ سرخابی نشان داده شده است.

 گیری نتیجه- 4

محاسبات اصول اولیه در اين مقاله، ابتدا با استفاده از روش  

   (X= S, Se)و  BPمجزای  های  لايهخواص الکترونیکی تک

2XMoSiP   ها روی  بررسی و سپس با قرار دادن اين لايه

يکديگر به صورت عمودی، پیوندهای نامتجانس واندروالسیِ  

 BP/2XMoSiP  می ايجاد  جانوس را  به  توجه  با  کنیم. 

لايه اتم  2XMoSiPهای  بودنِ  بار  يک  اتصال  هنگام  در   ،

متصل   BPبه لايه    (P-)و بار ديگر اتم فسفر    (X-)کالکوژن  

و انرژی تشکیل پايداری   پراکندگی فونوناز    و با استفاده 

می تايید  و  بررسی  را  نامتجانس  ساختارِ  چهار  کنیم.   هر 
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بارِ   چگالی  اختلاف  و  پتانسیل  توزيع  نمودارِ 

BP/2XMoSiP   بیانگرِ وجودِ يک میدان خودساخته است

در   آن  جهتِ    و  S)-BP (/2SMoSiP ساختارهایکه 

Se)-BP(/2SeMoSiP   در میدان  جهت   خلافِ 

 BP(/2SeMoSiP-(P  و  2SMoSiP/) P)-BPساختارهای  

می نشان  انرژی  نوار  محاسباتِ  هر  است.  که  دهد 

نیمه پیشنهادی  نامتجانسِ  با  هادیچهارساختار  هايی 

-الکترون  27/1تا    66/0شکاف انرژی مستقیم )در محدوده  

هستند که اين ساختارها را  IIترازیِ نواریِ نوع لت( و همو

به عنوان کاتالیست نوری مناسب می استفاده  سازد.  برای 

می ديده  ساختارهای  همچنین  در  که  شود 

X)-BP (/2XMoSiP    لايهBP    2وXMoSiP    به ترتیب

می ايفا  گیرنده  و  دهنده  حالینقش  در  در  کنند  که 

لايه  P)-BP (/2XMoSiPساختارهای   عوض  نقش  ها 

لبه می موقعیت  بررسی  به شود.  نسبت  انرژی  نوار  های 

دهد که ساختارهای  سطوح اکسايش و کاهش آب نشان می

S)-BP (/2SMoSiP    وSe)-BP (/2SeMoSiP   شرط

زمانِ اکسیژن و  لازم برای جداسازیِ کامل آب و تولید هم

حالی در  دارند  را  ساختارهای  هیدروژن  در  که 

P)-( BP/2SMoSiP    وP)-BP (/2SeMoSiP   تنها امکان

که  شد  داده  نشان  ادامه  در  دارد.  وجود  اکسیژن  تولید 

داشتنِ قابلیت تحرک بالا،  ساختارهای پیشنهادی به علت  

قابلیت تحرک در جهات   زيادِ  و همچنین    yو    xاختلافِ 

الکترون قابلیت تحرکِ  در  توجه  قابل  و حفرهتفاوتِ  ها  ها 

گزينهمی عنوان توانند  به  استفاده  برای  خوبی  های 

کاتالیست نوری باشند. در نهايت ضرايب جذب نوری بالای 

برای   آمده  دست  نامتجانس  به  ساختارهای 

BP/2XMoSiP    توانايیِ بالای اين ساختارها را در استفاده

دهد که امکان به کارگیریِ  فِ نور خورشید نشان میاز طی

 . کنداين ساختارها را در جداسازیِ نوریِ آب تقويت می
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