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  چکیده
با  محاسبات. ها را مورد بررسی قرار می دهیم الکترونیکی آنپرداخته و خواص  ناخالصی طلاو گرافین با  در این مقاله به مطالعه نظري گرافین 

گرادیان  همبستگی از تقریب –براي محاسبه پتانسیل تبادلی  .، تحت رهیافت نظریه تابعی چگالی انجام شده استSIESTAاستفاده از کد 
-قطبش و  گاف نواري پایداري، ها،در تمامی موارد با استفاده از نتایج به دست آمده چگالی حالت .استفاده شده است (GGA) تعمیم یافته

پایدارترین حالت . کاهش یافته است eV 1.84242در ساختار گرافین با ناخالصی طلا به اندازه گاف نواري . ایم اسپینی را بررسی نموده
 Pاتم هیدروژن و اوربیتال    Sدر گرافین و گرافین با ناخالصی طلا میان اوربیتال هیبریداسیون  . گرافین با ناخالصی طلا است ساختار مربوط به

قطبش   .اتم کربن نیز هیبریداسیون وجود دارد Pاتم طلا با اوربیتال  dاوربیتال میان همچنین در گرافین با ناخالصی طلا .اتم کربن وجود دارد
  .گرافین  صفر بوده ولی گرافین با ناخالصی طلا داراي قطبش اسپینی استاسپینی  در 

 

با این که . اند با ساختار لانه زنبوري در کنار هم قرار گرفته هاي کربن است که در دو بعد،  اي از اتم گرافین، تک لایه
شد که این ماده از  ، اما عواملی باعث می]1[استگرافین به مدت شصت سال به صورت تئوري مورد بررسی قرار گرفته 

بیش از اول این که دیدن این ماده بسیار نازك، خیلی دشوار بود و دوم این که . جنبه عملی چندان مورد توجه قرار نگیرد
سبب  گرافین هاي بسیار جالب ویژگی. شد اي دو بعدي ناممکن دانسته می هفتاد سال پیش، وجود گرافین به عنوان ماده

از جمله این  .گیرد و نظر بسیاري از پژوهشگران و دانشمندان را به خود جلب کند قرار رد توجهشد تا این ماده بیشتر مو
توان گفت  هاي مکانیکی می درباره ویژگی. هاي مکانیکی و الکتریکی اشاره کرد ها می توان به ویژگی ویژگی

  .]2[و می تواند فشار زیادي را تحمل کند بودهکه این ماده در برابر فشار بسیار مقاوم 
 هامواد و روش

بر اساس نظریه تابعی چگالی و تحت تقریب گرادیان چگالی تعمیم یافته انجام شده  SIESTAتمامی محاسبات با کد 
شود که در این محاسبات از امواج تخت با  امواج تخت انجام می  mesh cutoff دقت شبکه بندي بوسیله پارامتر .است

در حضور و  C24H12در این مقاله به شبیه سازي صفحه گرافین  .]3[کنیم صرف نظر می Ry 200انرژي کمتر از 
 هاي انرژي، اساس نتایج به دست آمده چگالی حالت در تمامی موارد بر .پردازیم می) 2و1شکل (غیاب ناخالصی طلا 

  . قطبش اسپینی و گاف نواري مدل ها مورد بحث قرار گرفته است  پایداري، 

 گرافین با ناخالصی طلا. 2شکل                                                                                         صفحه گرافین 1شکل      
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و    HOMO  گاف نواري تفاوت بین انرژي. پایداري ساختار را  مورد بررسی قرار دادتوان  از روي مقدار انرژي کل می  
LUMO مقادیر انرژي کل، انرژي  2و 1در جدول . انرژي فرمی به عنوان انرزي بالاترین اوربیتال پر در صفر مطلق است. است

توان  از  مقایسه مقادیر به دست آمده می. فرمی و گاف نواري گرافین در غیاب و حضور ناخالصی طلا نشان داده شده است
همچنین افزودن . فزایش پایداري این ساختار نسبت به ساختار دیگر شده استفهمید که ناخالصی طلا در صفحه گرافین باعث ا

ترازهاي ساختار گرافین در حضور نانوذره طلا داراي قطبش . شود می eV 1.84242طلا سبب کاهش گاف ساختار  به اندازه  
ع و طول پیوندهاي کربنی در این دو نو. قطبش اسپینی استدر غیاب نانوذره طلا فاقد  اسپینی است در حالی که ساختار گرافین

  . وجود طلا سطح را کمی از حالت تخت خارج می کند. ساختار مشابه  یکدیگر است
 انرژي کل، انرژي فرمی، گاف نواري گرافین. 1جدول 

  -4085.190089  (eV) انرژي کل

  -3.0566  (eV) انرژي فرمی

  -2.79397  (eV) گاف نواري

  

  فرمی، گاف نواري گرافین در حضور ناخالصی طلاانرژي کل، انرژي . 2جدول

  - 5048.168455  (eV) انرژي کل

  - 3.0255  (eV) انرژي فرمی

  - 0.95155  (eV) گاف نواري

  
در گرافین و . نشان داده شده است 4و 3هاي انرژي گرافین و گرافین با ناخالصی طلا در شکل  هاي  چگالی حالت

. اتم کربن وجود دارد Pو  Sاتم هیدروژن و اوربیتال هاي    Sگرافین با ناخالصی طلا هیبریداسیون میان اوربیتال 
همان   .اتم کربن وجود دارد  Pم طلا با اوربیتالات   dدر ساختار گرافین با ناخالصی طلا هیبریداسیون بین اوربیتال

صفحه گرافین با ناخالصی  TotalDOSاین دو ساختار نشان داده شده است  قله  TotalDOSطور که در نمودار 
  . طلا تیزتر است که این به دلیل حضور نانوذره طلا است

  نتیجه گیري 
در نتیجه افزودن ناخالصی طلا . فین با ناخالصی طلا پرداختیمبه شبیه سازي دو ساختار گرافین و گرا ما در این مقاله

گاف نواري در ساختار گرافین با ناخالصی طلا به اندازه . اي افزایش یافت به گرافین، پایداري به صورت قابل توجه
1.84242 eV گرافین صفر بوده ولی گرافین با ناخالصی طلا داراي قطبشقطبش اسپینی در . یابد کاهش می 

اتم  Pاتم هیدروژن و اوربیتال    Sدر گرافین و گرافین با ناخالصی طلا میان اوربیتال هیبریداسیون . اسپینی است
اتم کربن نیز   Pاتم طلا با اوربیتال  dهمچنین در گرافین با ناخالصی طلا بین اوربیتال .کربن وجود دارد

رسی نظري گرافین در حضور ناخالصی طلا براي اولین شایان ذکر است در این پژوهش بر. هیبریداسیون وجود دارد
   .بار انجام گرفته است
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چگالی حالت گرافین، خط چین بیانگر محل انرژي . 3شکل 
  فرمی است

  
 
 
 
 

  
  

  گرافین با ناخالصی طلا چگالی حالت هاي. 4شکل 
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