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  چكيده
كتروني گرافن و گرافين مانعي لانرژي در ساختار اعدم حضور گاف .  فلزي مي باشند شبهگرافن و گرافين داراي خاصيت

 امكان ايجاد گاف انرژي با جذب يك در اين مقاله.  مي باشد نانوالكترونيكبراي كاربرد اين نانوساختارهاي كربني در
با استفاده از   الكترونيساختار نوار الكتروني و چگالي حالات.  است مورد مطالعه قرار گرفتهمولكول آلي بنام تتراسيانواتيلن

  نيمرسانا با گاف انرژي كوچكبهگرافن و گرافين   مولكول تتراسيانواتيلن، جذببا .نظريه تابعي چگالي محاسبه شده اند
 جذب مولكول تتراسيانواتيلن روش ساده اي براي ايجاد گاف انرژي در  نتايج حاكي از آن است كه. مي شوندتبديل

      .نانوساختارهاي كربني مي باشد
 

 اين نانوساختار .]1 [ از اتم هاي كربن در يك پيكربندي لانه زنبوري است متشكلگرافن صفحه اي دوبعدي     
، ي مختلف گرافندر ميان ويژگي ها.  استداشتهي دهاي متنوعركربني به دليل ساختار و خواص جالب خود كارب

  .]2 [ نموده استكيخت قطعات الكترونياين ماده را تبديل به زيربنايي براي طراحي و ساخواص الكتروني 
گرافين مشابه گرافن داراي  .]4 و 3 [كربن به نام گرافين مطرح شده استجديدي از   آلوتروپ،در سال هاي اخير
 كربن است كه با جايگزين شدن اتصالات استيلن به جاي برخي پيوندهاي كربن در گرافن  اتم هايساختار دوبعدي از
 الكتروني گرافين به دليل وجود مخروط ديراك مشابه گرافن، توجه زيادي را به خود جلب خواص. ساخته مي شوند

بنابراين مطالعه خواص . شدبا كگرافين مي تواند رقيبي جدي براي گرافن در نانوالكتروني. ]4 و 3 [نموده است
     . ضروري است  و اثر عوامل مختلف روي آنالكتروني اين نانوساختار كربني

ولي عدم وجود گاف  ،ست اهكنند وارميدا لكتريكيانانو يها سيستم ايبر  و گرافينفناگر  الكترونياصخو چهگر    
 ولي به علت عدم ، رسانش الكتريكي را مي توان در اين مواد كنترل كرد. را محدود مي كندكاربرد گرافن و گرافين

 فناگر در ژينر افگا ديجا اايبر ريبسيا يها شتلا  اخيرا.]5[ وجود گاف انرژي، امكان قطع رسانش وجود ندارد
 در .]8-6 [ شده اندمطرح مانند اعمال ميدان الكتريكي و يا ايجاد نقص و ناخالصي روش هاي مناسبي و ست اهشد

 بررسي شده (TCNE)با استفاده از جذب مولكول آلي تتراسيانواتيلن  در گرافن و گرافين ايجاد گاف انرژي اين مقاله
   .است
  يات محاسباتجزئ
 نوار الكتروني و چگالي حالات بر مبناي نظريه تابعي چگالي و با استفاده از نرم افزار محاسبه ساختار    

OpenMX3.6در محاسبات از تابعي  .]9 [ت انجام شده اسPBEو تقريب گراديان تعميم يافته براي پتانسيل تبادلي - 
 k نقطه 41 در هر يك از راستاهاي با تقارن بالا.  انتخاب شده استRy 100انرژي قطع . همبستگي استفاده نموده ايم

  .   استدر نظر گرفته شده
در نظر  اتم كربن 32با   سلول واحد2×2 با  گرافين نوع آلفا ابرسلول سلول واحد و4×4 ابرسلول گرافن با در اينجا    

 TCNE در هر ابرسلول يك مولكول . شده است اعمال در همه راستاها شرايط مرزي تناوبي.)1شكل ( گرفته شده اند
 مختلف نسبت به ، جهات و فواصلدر مكان ها TCNE مولكول پايدارترين ساختار، به منظور تعيين . شده استجذب

ساختارهاي با كمترين . انرژي جذب كليه ساختارها محاسبه و مقايسه شده است. قرار گرفته است نيصفحات گرافن و گراف
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تصوير شماتيكي از پايدارترين ساختارهاي گرافن و گرافين . عنوان پايدارترين ساختارها انتخاب شده اندانرژي جذب به 
 .ه استدش آورده 1 جذب شده در شكل TCNEدر حضور 

  

  
 

  
  TCNEدر حضور  2×2 آلفا  نوعگرافين) ب(و   4×4گرافن  )الف (ساختار ابرسلول : 1شكل

  
   الكتروني گرافن و گرافينخواص

 ساختار نوار الكتروني و چگالي 2شكل  در.  الكتروني گرافن و گرافين نوع آلفا بررسي شده استخواص ابتدا     
M در طول جهات با تقارن بالا اين ساختارهاحالات - Γ - K - Mد كه نوار وش مشاهده مي.  نشان داده شده است

مقدار چگالي حالات در تراز . يكديگر را قطع مي كنند)  صفرانرژي(ظرفيت و نوار رسانش در تراز انرژي فرمي 
نتايج با مطالعات قبلي .  آلفا داراي خاصيت شبه فلزي هستند نوعبنابراين گرافن و گرافين. انرژي فرمي صفر است

 .]4-2 [همخواني دارد
 

   
  فاآلنوع گرافين ) ب( و  گرافن)الف (ساختار نوار الكتروني و چگالي حالات : 2شكل
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   TCNE در حضور  الكتروني گرافن و گرافينخواص

.  نشان داده شده است TCNE در حضور مولكولگرافين  گرافن و  ساختار نوار الكتروني و چگالي حالات3در شكل      
نوار ظرفيت و نوار رسانش در تراز انرژي باعث ايجاد شكافي ميان  TCNE جذب مولكول نتايج حاكي از آن است كه

 . مي باشدeV 14/0  وeV 11/0  به ترتيبTCNEدر حضور مولكول  گاف انرژي گرافن و گرافين .شده استفرمي 
شده است و   آلفا نوع گرافن و گرافينخواص الكترونيچشمگيري درباعث تغيير  TCNE مولكول جذب بنابراين

  .مرسانايي تغيير يافته استيرفتار اين نانوساختارها از شبه فلزي به ن

  

   
  TCNEدر حضور  گرافين آلفا) ب(گرافن و ) الف(ساختار نوار الكتروني و چگالي حالات  : 3شكل

  

          نتيجه گيري
 آلفا با استفاده از نظريه تابعي  نوع روي خواص الكتروني گرافن و گرافينTCNE مولكول در اين مقاله اثر جذب     

 قبل و بعد از جذب آلفا  نوعگالي حالات گرافن و گرافين ساختار نوار الكتروني و چ.چگالي بررسي شده است
 باعث تغيير خاصيت شبه فلزي اين مواد و ايجاد خاصيت TCNE مولكول جذب . شده استمقايسه TCNE مولكول

 در گرافن و  TCNE مانند  جذب مولكول هاي آلي بانتايج حاكي از آن است كه مي توان.  شده است آنهانيمرسانايي
  .   و خواص اين نانوساختارهاي كربني را براي استفاده در نانوالكترونيك بهبود بخشيدي ايجاد نمودنرژف اگرافين گا
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