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  พ়ࢁඟ و दدردای

یॐمد و ণپاس  طـا ड़່ـود و دوام ࣅنـاඔࢾش را  از அ از భگـاش ऒواণـتارم ೯ـدا ـق ইࡣـب داিـش و ग़ࡁभජࢌـ را ଘ مـاࠝ  ਮ࣪و  را .
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 راঘ࣒مـــــاਪی اশ࣊جاষࢋـــــ را భ اجـــــام ࡛ূ਼࣪ـــــق، وــــــش و  " পنـــــاب آ༚ی دනـــــر اୀاঘ࣓ـــــم নیــــــدری 

گارش اଌن پایان ৽ وده
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ଘ  ଓฬ ࣔࣨـوان اسـاید داور داऊـ

وده
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وده "دනـــــــر ࣅبداേषॺیـــــــد بـــــــاඵඖری "భ پایـــــــان از পنـــــــاب آ༚ی 
৶ࢤ

ـــــــول زॐ࢟ـــــــت  ਲ਼ࣤ هـــــــی داਚیേتࢇ
ࡗજূـــــــیلات 

ا৯ـــــــد،  ଘ  ࣔࣨـــــــوان ৶ماশنـــــــده 

  .৶مام ণپاسࢂචاری ਗی
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  چکیده

هاي زیگزاگ و دسـته   در این پایان نامه، خواص ترابرد کوانتومی نانونوارهاي گرافینی با لبه

اثـرات   در این راستا، توجه خـود را بـه  . ها بررسی شده است  مبلی، بر اساس ساختار نواري آن

سـازهاي منفـرد و جـاي خـالی روي لبـه       هاي لبه شـامل پراکنـده   نظمی لبه و حضور نقص بی

ها، مـورد مطالعـه    ها و نقص نظمی کنیم و رسانندگی نانونوارها را در حضور این بی معطوف می

هـاي   بـا لبـه  ) zGNR(همچنین ترابرد وابسته بـه اسـپین نانونوارهـاي زیگـزاگ     . دهیم قرار می

اثر نقص منفرد . بندي لاندائور در مدل بستگی قوي بررسی شده است به کمک فرمول مغناطیده

هاي مختلـف مغناطیـدگی    براي شدت. شود ساز ضعیف روي ترابرد اسپین مطالعه می و پراکنده

بـا یـک    zGNRدر مورد . هاي خاصی مشاهده شده است ها، اثر فیلترشدگی در انرژي روي لبه

بـا دو   zGNRرسـد، امـا در مـورد     می 100%یک انرژي مشخص به  ي مغناطیده، قطبش در لبه

روند فیلترشدگی در مورد دو لبه در . رسد می 100%ي مغناطیده قطبش در یک بازه انرژي به  لبه

با افزایش شدت مغناطیدگی در یک لبه، انرژي که فیلترشـدگی  . یابد مقایسه با یک لبه بهبود می

در حالی که در مورد دو لبه با افزایش شـدت مغناطیـدگی،   . بدیا دهد، انتقال می در آن روي می

ساز منفـرد در   در حضور پراکنده. یابد دهد، افزایش می بازه انرژي که در آن فیلترشدگی رخ می

  .ساز افزایش می یابد ي سیستم، قطبش با افزایش شدت پراکنده لبه
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هـاي   لبـه . 4سـاز ضـعیف    پراکنده. 3 زیگزاگ گرافیننانونوارهاي . 2ترابرد وابسته به اسپین . 1

  مغناطیده

  



  
  

و 

فهرست مطالب

  صفحه                 عنوان                                                                              

  1  .................................................................................................................................  شگفتاریپ

  2  گرافین و خواص آن: اول فصل

  3  ............................................................................................................................  مقدمه. 1-1

  6  ........................................................................................................  بعد دو در يداریپا .1-2

  7  ....................................................................................................  نیگراف به توجه لیدل. 1-3

  7  ..............................................................................  گرافین الکترونی اصلی هاي ویژگی. 1-4

  7  .......................................................................................................  شبکه ساختار. 1-4-1

  9  ......................................................................................................  نواري ساختار. 1-4-2

  11  .............................................................................  کم انرژي حد: دیراك هاي الکترون. 1-5

  14  .......................................................................................................  سیکلوترونی جرم. 1-6

  15  .............................................................................................................  بلوري ساختار. 1-7

  19  ..........................................................................................................  کلاین زنی تونل. 1-8

  21  ..........................................................  لایه تک گرافینی صفحات در کلاین زنی تونل. 1-9

  24  ........................................................................................  دیراك کایرال هاي الکترون. 1-10

  26  ......................................................................  گرافین در هال غیرعادي کوانتومی اثر. 1-11

  30  ..............................................  دولایه گرافین در عادي غیر کوانتومی الکترودینامیک. 1-12

  33  مزوسکوپی ابعاد در رسانندگی مفهوم: فصل دوم

  34  ..........................................................................................................................  مقدمه. 2-1

  34  ................................................................  مزوسکوپی هاي سیستم در ترابرد هاي رژیم. 2-2

  35  ............................................................................  مزوسکوپی طولی هاي مقیاس. 2-2-1

  37  .........................................................................................  پخشی ترابردي رژیم. 2-2-2

  37  ......................................................................................  قوي جایگزیدگی ژیمر. 2-2-3

  38  ............................................................................  نظمی بی براي اندرسون مدل. 2-2-4

  39  .....................................................................................................  لاندائور فرمولبندي .3-2

  42  ...................................................................................................................  گرین تابع. 2-4

  42  .............................................................................................  ذره تک گرین تابع. 2-4-1

  43  ..................................................................  عبور ضریب و گرین تابع بین رابطه. 2-4-2



  
  

ز 

  44  .......................................................................................  شبکه گرین تابع روش. 2-4-3

  45  .....................................................................  نامتناهی نیمه هاي رابط خودانرژي. 2-4-4

  47  ..................................................................................بازگشتی گرین تابع روش. 2-4-5

  50  ......................................................................................................  گرافین شبکه. 2-4-6

  50  ........................................................................  گرافینی نانونوارهاي الکترونی خواص. 2-5

  53  ........................................  (aGNRs) مبلی دسته نانونوارهاي الکترونی خواص. 2-5-2

  57  .................................................  (zGNRs) زیگزاگ نوارهاي الکترونی خواص. 2-5-3

  61  بی نظمی لبه بر خواص ترابرد کوانتومیاثرات : سوم فصل

  61  ..........................................................................................................................  مقدمه. 3-1

  61  .....................................................................  گرافینی نانونوارهاي در کوانتومی ترابرد. 3-2

  64  ...............................................  لبه نقص با گرافینی نوارهاي نانو کوانتومی رسانندگی. 3-3

  68  ..........................................................................................................  منفرد هاي نقص. 3-4

  69  ................................................................................................  منفرد خالی جاي. 3-4-1

  71  ............................................................................  منفرد ضعیف سازهاي پراکنده. 3-4-2

  73  ...........................................................................................  ساده بعدي یک مدل یک .5-3

  75  ..................................................................................................  ضعیف هاي نظمی بی. 3-6

3-7.GNRs 77  ..........................................................................................  مغناطیده هاي لبه با  

  79  ........................................................  ها نقص و ها نظمی بی غیاب در لبه مغناطیدگی با. 3-8

  84  ....................................................................................  مغناطیدگی طول افزایش. 3-8-2

  86  .................................................................................................................  منفرد نقص. 3-9

  87  ................................................................................................  منفرد خالی جاي. 3-9-2

  89  ...................................................................................  منفرد ضعیف ساز پراکنده. 3-9-3

  93  ................................................................................................................  گیري نتیجه .10-3

  94  .........................................................................................................................  الف پیوست

  97  ............................................................................................................................  ب پیوست

  100  ...................................................................................................................  مراجع فهرست

  



  
  

ح 

  فهرست شکل ها

  صفحه                                                                               عنوان     

 صفر فلورین صورت به تواند می دوبعدي ساختار این. است گرافیت،گرافین ساختارهاي تمام مادر .1- 1شکل

  4  ........  .شود تبدیل بعدي سه گرافیت به یا و کند بازي را بعدي دو نانولوله یک نقش شود، پیچیده هم در بعدي

  8  ................................................................  زنبوري لانه وارون شبکه: راست.زنبوري لانه شبکه: چپ .2- 1شکل

 بهnمنفی و مثبت. nها آن چگالی از تابعی عنوان به گرافین در بار هاي حامل سیکلوترونی جرم .3- 1شکل

 با تطبیق بهترین منحنی، و هستند آزمایشگاهی هاي داده ها علامت. است مربوط ها الکترون و ها حفره به ترتیب

  14..............................................................................................  ) آزاد الکترون جرم 0m. (است) 28- 1( معادله

 بر عمود اوربیتال و گرافین صفحه در اوربیتال سه. کربن ظرفیت هاي اوربیتال از تصویري .4- 1شکل

 که حالی در اند شده جدا eV12بزرگی به انرژي گاف یک با غیرپیوندي و پیوندينوار -ب. صفحه

 بینی پیش براي پیوندهاي - ج. است شده واقع فرمی تراز نزدیک غیرپیوندي و پیوندي هاي حالت

  15......................................................................................  .شود می نظر صرف فرمی حول الکترونی هاي ویژگی

t'و tمتناهی مقادیر براي) tواحد در( انرژي طیف: چپ.زنبوري لانه شبکه در الکترونی پاشندگی .5- 1شکل

eV 7/2tبا ،  وt2/0 -'t  .16.........   دیراك نقاط از یکی به نزدیک انرژي نوارهاي نمایی بزرگ:  راست  

  20..............................................................................................................................  کلاین زنی تونل .6- 1شکل

 سه به 0Vاعمالی پتانسیل اثر بر که دیراك نقطه حول لایه تک گرافین طیف از کلی طرح -الف .7- 1شکل

)اسپین شبه. شود می تقسیم ناحیه ) فرمی تراز - ب است) حفره(الکترون حرکت جهت با) پادموازي(موازي 

  21.........................................  .است گرفته قرار سد درون ظرفیت نوار و سد بیرون هدایت نوار در) چین نقطه( 

nmعرض با پتانسیل سد یک از Tعبور احتمال لایه، تک گرافین براي کلاین کوانتومی زنی تونل .8- 1شکل

سد از خارج هاي الکترون چگالی که گرافین براي ورودي زاویه از تابعی عنوان به 100
2cm

10
12

 5/0 

meV80Eفرودي هاي الکترون انرژي با. است شده انتخاب ،meV2000V ،nm50   .............23  

 در دیراك هاي فرمیون براي انرژي هاي حالت چگالی حسب بر لاندائو ترازهاي شدن کوانتیده - الف .9- 1شکل

NEحالت این در: راست سمت. لایه تک گرافین  انرژي ترازهاي شدن کوانتیده: چپ سمت. است 

 حالت این در. معمولی نیمرساناي براي
N

E (N+1/2) ...............................................................................28  

 گرافین هال کوانتومی اثر در ها حامل چگالی حسب بر طولی ویژه مقاومت و عرضی رسانندگی .10- 1شکل

صحیح نیمه ضرایب در xyبراي تخت نواحی وجود] 1. [لایه تک
24e h  .................................................29  

  31.........................   دولایه گرافین در دار جرم دیراك هاي فرمیون براي غیرعادي هال کوانتومی اثر .11- 1شکل

ها حالت چگالی در لاندائو ترازهاي دنباله - الف. گرافین در لاندائو کوانتش از متفاوت هاي گونه .12- 1شکل

D باNE N براي  - ب و است شده بیان لایه تک گرافین در جرم بدون دیراك هاي فرمیون براي 

)با دولایه گرافین در دار جرم دیراك هاي فرمیون 1)NE N N  .دولایه گرافین در ولتاژ اعمال با - ج 

1استاندارد، لاندائو ترازهاي انتظار 2NE N ، 32.........................................................................  . رود می  



  
  

ط 

 با مزوسکوپیک قطعه یک به ها رابط طریق از مخزن دو. لاندائور فرمولبندي براي فرضی سیستم .1- 2شکل

  40.................................................................................................................  .اند شده متصل T(E)عبور ضریب

  46...................................  .کرد توصیف ها آن انرژي خود کمک به توان می را نامتناهی نیمه هاي رابط .2- 2شکل

  48......................................................  .شوند می وصل هم به دایسون  معادله کمک به منزوي دوبخش .3- 2شکل

 هاي ستون گرین تابع سپس. کند می تقسیم منفرد هاي ستون به را قطعه بازگشتی، گرین تابع روش .4- 2شکل

 دست به ستون آخرین و اولین بین انتشارگر تا کند می اضافه چپ از را گرین توابع و کرده محاسبه را منزوي

  49...................................................................................................................................................................  .آید

  50..  .آید دست به مربعی شبکه در مشخص جهش عناصر گذاشتن صفر با تواند می زنبوري لانه شبکه .5- 2شکل

) با شده نامگذاري که جهت دو در گرافین صفحه برش (a).گرافین زنبوري لانه شبکه .6- 2شکل )zGNRs b 

.و  ( )aGNRs c  .................................................................................................................................................51  

داراي واحد یاخته یک. (N=8)مبلی دسته نوار ،(N=5)زیگزاگ نواز (a).گرافین نوارهاي هندسه .7- 2شکل

2N 52..................................................................................................................................................  .است اتم  

مبلی دسته نانونوار لبه از ها آن فاصله برحسب کربن متفاوت هاي لایه براي c-cپیوند طول .8- 2شکل

N=8 (a) وN=14 ( )b .  ................................................................................................................................53  

 براي(N-zGNR)زیگزاگ نانونوار یک و (N-aGNRs)مبلی دسته نانونوار دو انرژي نواري ساختار .9- 2شکل

 ساکن به ابتدا محاسبات نواري ساختار با) بالا(قوي بستگی مدل نواري ساختار. (N=16,17)متفاوت پهناهاي

  55.................................................................................................................................  ).پایین(است شده مقایسه

 افزایش با که دهد می نشان متفاوت پهناي سه در مبلی دسته نانوار سه براي انرژي نواري ساختار .10- 2شکل

  56...............................................................................................................  .یابد می کاهش انرژي گاف ،(N) پهنا

  58.  (N=8,32)متفاوت پهناهاي براي (N-zGNRs)زیگزاگ نانونوار دو براي انرژي نواري ساختار .11- 2شکل

 و قرمز. zGNRs-8پادفرومغناطیس(b)فرومغناطیس،(a)ساختار اسپینی قطبش الکترونی چگالی .12- 2شکل

  59.........................................................................................  .شود می مربوط پایین و بالا اسپین به ترتیب به سبز

 نانونوارهاي) ساکن به ابتدا محاسبات از(کوانتومی رسانندگی و نواري ساختار اتمی، ساختار .1- 3شکل

)پادموازي اسپین گیري سمت (c)باzGNR, 17-aGNR  (b), 16-aGNR (a)-8 : گرافین مختلف ) یا 

(d) موازي( ) قابل) فرومغناطیس( موازي اسپین براي تنها اسپین به وابسته ترابرد. مغناطیسی لبه دو بین 

  62.....................  . است شده نمادگذاري) چین خط( -βاسپین و -αاسپین با اسپین گیري سمت.است مشاهده

-8   و aGNR-16,17 براي قوي بستگی مدل در کوانتومی رسانندگی و انرژي نواري ساختار .2- 3شکل

zGNR..............................................................................................................................................................64  

 واحد یاخته یک. (N=7)مبلی دسته نوار: N=4 ((b)(زیگزاگ نوار:  (a) گرافینی، نانونوار  هندسه .3- 3شکل

  65..................................شود می داده نمایش M با آن طول و N با یاخته پهناي. استBو A زیرشبکه دو شامل

 LDOS)2. (لبه در خالی جاي با نوار و آل ایده (N=8,W=17.3) زیگزاگ نوار رسانندگی) 1( .4- 3شکل

  1A  .......................69یعنی آن همسایه تریننزدیک در خالی جاي یک داراي نوار و آل ایده نوار 1Bاتم براي



  
  

ي 

N=14,W=17.4 A(مبلی دسته نوار رسانندگی) a( .5- 3شکل
 خالی جاي یک با لبه، در خالی جاي بدون) 

 و ندارد وجود خالی جاي هیچ که وقتی 2Bاتم برايb(LDOS. (دواتمی خالی جاي یک با و اتمی تک

1)آن همسایه هاي اتم از جفت ترین نزدیک وقتی ,1 )A B شود برداشته).c (LDOS 1اتمB خالی جاي وقتی 

  70...................................................................  .شود برداشته 1Aآن همسایه اتم نزدیکترین وقتی و ندارد وجود

)زیگزاگ نوار رسانندگی (a).6- 3شکل 8)N  یک نوار وقتی نقص پتانسیل متفاوت هاي شدت براي 

eVV 0براي لبه اتم یک LDOS (b) و دارد اش لبه در ضعیف ساز پراکنده  )و) نقص بدون

2.0 eVV  72.........................................................................................................................  .جایگاه آن در  

14N مبلی دسته نوار یک رسانندگی) a( .7- 3شکل  یک نوار وقتی نقص پتانسیل مختلف هاي شدت براي 

eVV 0براي لبه اتم یک b(LDOS. (دارد اش لبه در ضعیف ساز پراکنده  )2.0و) نقص بدون eVV  

  72...................................................................................................................................................  .جایگاه آن در

 حجم). QLS( جایگزیده شبه حالت و رسانش نوارهاي شامل سیستم یک از بعدي یک مدل .8- 3شکل

  73...................................  .دارد رسانش نوار یک که است شده داده نمایش) QW( کوانتومی سیم یک با سیستم

 در لبه دو هر روي که نظمی بی با)  =8N( زیگزاگ نوار براي انرژي حسب بر رسانایی نمودار .9- 3شکل

A هاي طول
A و 100

 فلز از زیگزاگ نوار شود می باعث ضعیف نظمی بی حضور. است شده توزیع 1000

  75...................................................................................................................................  . شود نیمرسانا به تبدیل

نظمی بی متفاوت هاي شدت با) N=8,12( زیگزاگ نوار دو براي نوار طول حسب بر رسانایی .10- 3شکل

random(V =0.25eV , 1.0 eV)از تر بزرگ طول براي و هستند نمایی راست، هاي خط. است شده رسم

o

50 A با 

  76.............................................................................................................................  .کنند می تطبیق نوار هاي داده

  77 متفاوت نظمی بی هاي شدت با) N=8,14(مبلی دسته نوارهاي براي نوار طول حسب بر رسانایی .11- 3شکل

  79........................................................  مغناطیسی مجاورت روش با گرافین هاي لبه کردن مغناطیده .12- 3شکل

 با لبه یک در مغناطیده نوار و آل ایده نوار براي N=14 پهناي با مبلی دسته نانونوار رسانندگی .13- 3شکل

  80...........................................  .ندارد آن رسانندگی روي اثري مغناطیدگی). d=1(یک با برابر مغناطیدگی شدت

  d=1  ..80شدت با مغناطیده و غیرمغناطیده حالت مقایسه). N=8( زیگزاگ نانونوار براي رسانندگی .14- 3شکل

 آن در که انرژي d افزایش با). d=0.4,0.6,1(مغناطیدگی مختلف هاي شدت براي رسانندگی .15- 3شکل

  81.................................................................................................................  .شود می زیاد است، صفر رسانندگی

 در که انرژي d افزایش با. مغناطیدگی مختلف هاي شدت در مغناطیده ي لبه یک با zGNR قطبش .16- 3شکل

  82...........................................................................................................  .یابد می افزایش است، بیشینه قطبش آن

  83..........................  .یک با برابر مغناطیدگی شدت در مغناطیده ي لبه دو با zGNR براي رسانندگی .17- 3شکل

  83........................  .یابد می بهبود قطبش که اي بازه d افزایش با. مغناطیده ي لبه دو با  zGNRقطبش .18- 3شکل

  84.......................... مغناطیده لبه دو و لبه یک براي یک با برابر مغناطیدگی شدت با zGNRقطبش .19- 3شکل

  85.......................  . .واحد یاخته 60و10 با هایی طول در مغناطیده لبه دو و یک براي zGNRقطبش .20- 3شکل



  
  

ك 

 با مغناطیده لبه یک zGNR براي) d=0.4,0.6,1( مغناطیدگی متفاوت هاي شدت براي رسانندگی .21- 3شکل

  M=60 .  ...................................................................................................................................................86 طول

 پهناي با زیگزاگ نوار قطعه،. است گرفته قرار آل ایده رابط دو بین قطعه بررسی، مورد سیستم در .22- 3شکل

W=7.5a0  طول و L=8√3 a0  86....................................................................  .است لبه هر در خالی جاي سه با  

 در zGNRرسانندگی وzGNR در M=5 یاخته در 1Aجایگاه در خالی جاي هندسی موقعیت .23- 3شکل

  87.....................  .یک با برابر مغناطیدگی شدت با مغناطیده لبه یک براي خالی جاي بدون و خالی جاي حضور

  88......................................  .مغناطیدگی متفاوت هاي شدت درخالی جاي یک با zGNRرسانندگی .24- 3شکل

  88......................................  . است خالی جاي یک داراي که مغناطیده ي لبه دو با zGNRرسانندگی .25- 3شکل

 حضور عدم و ساز پراکنده حضور در یک شدت با لبه یک در مغناطیدگی با zGNRرسانندگی .26- 3شکل

  89.......................................................................................................................................................ساز پراکنده

 ساز پراکنده متفاوت هاي شدت در یک مغناطیدگی شدت با مغناطیده لبه یک با zGNRرسانندگی .27- 3شکل

.  ........................................................................................................................................................................90  

  91............  . 5 شدت با ساز پراکنده حضور در مغناطیدگی مختلف هاي شدت با zGNR رسانندگی .28- 3شکل

 حضور عدم و ساز پراکنده حضور در یک شدت با دولبه مغناطیدگی براي zGNRرسانندگی .29- 3شکل

  92....................................................................................................................................................  . ساز پراکنده

  

  



  
  

1

پیشگفتار

. تک صـفحه اتمـی گرافیـت اسـت     که اسـت  گرافین نازك ترین ماده شناخته شده در جهان

. طور خالص بررسی کـرد، بایـد از محـیط اطـرافش منـزوي شـود       براي این که بتوان آن را به

ي با ضخامت تک اتم ناشـناخته مانـده   اما ماده ا اي بودند، موضوع شناخته شده صفحات اتمی

تا اینکـه گـروه    .هاي کم بعد است ماهیت به ظاهر ممنوع رشد کریستال ،که دلیل اصلی آن بود

فین براي اولـین بـار   کردن گرا منزويایده مداد را دنبال کرد و موفق به  2004منچستر در سال 

ي گرافین تشـکیل شـده کـه بـه     ها لایه از توده اصلی آن همان گرافیت است،مداد که ماده . شد

ده اي تو ،غذبا کشیدن مداد روي کا. طور ضعیف بوسیله نیروهاي واندروالس کوپل شده است

اگرچـه  . ي گـرافین هسـت  ها شود و جایی بین آنها، احتمال وجود تک لایه از گرافین تولید می

  .این احتمال کم است ولی صفر نیست

اي جدید در فیزیک مـاده چگـال تبـدیل     طیف الکترونی غیر معمول گرافین، آن را به پدیده

ن سـاخته اسـت و پلـی بـین     کرده است، زیرا محاسبات نسبیتی را در آزمایشگاه براي ما ممک ـ

  .هاي بالا است فیزیک ماده چگال و فیزیک انرژي

پـردازیم و برخـی از خـواص گـرافین از      در فصل اول، به معرفی ساختار شبکه گرافین می

همچنـین برخـی از خـواص غیرعـادي در     . شود جمله محاسبه رابطه پاشندگی گرافین بیان می

پارادکس  امیک کوانتومی در گرافین ول و الکترودینهاگرافین، از جمله اثر کوانتومی غیر عادي

  .شود کلاین بررسی می

پـردازیم و تکنیـک تـابع گـرین و روش      هاي مزوسـکوپی مـی   فصل دوم، به معرفی سیستم

سـپس خـواص الکترونـی    . شـوند  لاندائور که براي محاسبات رسانندگی نیاز داریم، معرفی می

  .شود ا بستگی دارند، بیان میگرافین که شدیداً به هندسه نانونواره

هـایی ماننـد نقـص شـبکه و      نظمـی  فصل سوم، ترابرد الکترونـی نانوارهـا در حضـور بـی     

هـاي شـبکه    نظمی سپس ترابرد اسپین در حضور مغناطیدگی و بی. شود سازها بررسی می پراکند

 ـ   انجـام شـده و برنامـه    محاسبات ما براسـاس مـدل بسـتگی قـوي    . آید دست می به ان هـا بـا زب

  .شده است نوشته 90نویسی فرترن  برنامه
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  فصل اول ١فصل

  گرافین و خواص آن
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  مقدمه.1-1

  

  

در  ، نقـش منحصـر بـه فـردي    اسـت  کربن یکی از پرکاربرد ترین عناصر در جدول تناوبی

پدیده اي است کـه   ،یکی شدن سه ذره آلفا ي نتیجه ها شکل گیري کربن در ستاره. طبیعت دارد

ي کـربن در  هـا  توانـایی اتـم  . آمدن تمام عناصر نسبتاً سنگین در عالم می شـود وجود ه باعث ب

نـایی  اسـاس شـیمی آلـی و مب   ) ي شناخته شده ها حداقل در شکل( ي پیچیده ها شبکه تشکیل

ي بر پایه کـربن تعـداد نامحـدودي از سـاختارهاي     ها سیستم .براي وجود حیات در عالم است

کـربن خـالص در طبیعـت بـه      .متفاوت را نشـان مـی دهـد   گوناگون با خواص فیزیکی بسیار 

ي کـربن آنهـا متفـاوت    ها که تنها آرایش اتم با این ،صورت الماس و گرافیت یافت شده است

الماس عایق است و بسیار سخت در حالیکـه گرافیـت   . بسیار متفاوتی دارند واصخ ماا ،است

  .رسانا و نرم است

. شد کشفمولکول کروي به نام فلورین  ،صنوعیاولین ماده کربنی خالص م 1985در سال 

، 1991در سـال   .ي سایر مواد کربنی محـض صـورت گرفـت   از آن به بعد تحقیقات زیادي رو

گـرافین دو بعـدي    کشف آزمایشگاهی پس از .شکل نانولوله شبه یک بعدي تولید شدکربن به 

توسط آندره گایم 2004در سال 
1
و کوستیا نووسلوو 

2
 ـ  در ع یمهم تحول  ه لم مـواد الکترونـی ب

نوبل  جایزه همین امر .طالعه خواص الکترونی شدعظیم علمی در م ، که باعث تحولدوجود آم

  .در پی داشت ها را براي آن 2010فیزیک 

                                                            
 

1 Andre Geim
2 Kostya Novoselov 
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تواند به  گرافین تنها گونه دو بعدي کربن است که می ،ي فقط شامل کربنها در بین سیستم

عنوان اساس ساخت سایر مواد گرافیتی در نظر گرفته شود و مبناي فهم خواص الکترونی در 

  .]1[هاي دیگر است گونه

  

تواند به صورت  میاین ساختار دوبعدي . گرافین است،اي گرافیتمادر تمام ساختاره .1- 1شکل

فلورین صفر بعدي در هم پیچیده شود، نقش یک نانولوله دو بعدي را بازي کند و یا به گرافیت 

  .]2[ بعدي تبدیل شود سه

  

 هـا  نانولوله ،به هم پیچیده ي صفر بعدي در نظر گرفتبه عنوان گرافین  انتو میرا فلورین 

بـه   .رافیت توده اي از گرافین است وسه بعدي اسـت شده یک بعدي و گ به عنوان گرافین لوله

با ایـن حـال بـراي     .سال  مورد بررسی قرار گرفته بود 60به مدت گرافین  ي همین دلیل نظریه

ایـن   .طبیعت یافت شود مدت طولانی فرض شده بود که گرافین نمی تواند به صورت آزاد در

ندائولاایده توسط
1
و پیرز 

2
نـد وجـود داشـته    هاي دقیقاً دو بعـدي نمـی توان  مطرح شد که بلور 

ي نازك با کاهش ها در واقع دماي ذوب لایه. به لحاظ ترمودینامیکی ناپایدارند ها زیرا آن. دنباش

این قانون دچار تناقض  ،در آزمایشگاه گرافین ا کشفب اما .به سرعت کاهش می یابد ،خامتض

، چـون صـفحه گـرافین    برقرار باشـد  ها آن باز می توان قرارداد کرد که نظریهود با این وج. شد

  .]2[ بتدریج در بعد سوم مچاله می شود و دقیقا دو بعدي نیست

                                                            
Landau1

Peierls2
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افیت بـه ضـخامت یـک اتـم اسـت کـه       لایه اي از گر ،تنها ساختار دو بعدي کربن ،گرافین

به خـاطر رفتـار    .منتظم قرار گرفته اند يها شش ضلعی ،هاي کربن روي شبکه لانه زنبوري اتم

ن این مـاده، تحقیقـات   آور و غیر معمول این سیستم دو بعدي و کاربردهاي عملی فراوا شگفت

ي پاشندگی خطی  این رفتار غیر عادي به رابطه. ستروي این ماده صورت گرفته ا گسترده اي

از . شود میاز معادله ي نسبیتی دیراك بدون جرم مربوط  ها وي دینامیک الکترونو در نتیجه پیر

پـس   .کننـد  مـی ذراتی با جرم صـفر رفتـار    ي برانگیخته در گرافین به صورتها طرفی الکترون

  ]1[ !ي حاکم بر گرافین همانند معادله ي نوترینوي باردار است معادله

رسد که گرافین به خاطر قابلیت آن در ساخته شـدن در ابعـاد بسـیار کوچـک و      میبه نظر 

ي مناسب الکتریکی و عملکرد با سرعت بالاتر نسبت به سیلیکون جـایگزین  ها ویژگی بسیاري

بدون  رساناییگرافین نیم .استمناسبی براي سیلیکون و حرکت به سمت نانو الکترونیک مدرن 

شبیه فرمیونهاي بـدون جـرم دیـراك     ،ي کمها ي بار آن در انرژيها گاف انرژي است که حامل

در نتیجه یک سیستم ماده چگال در دسـترس بـه صـورت آزمایشـگاهی، بـراي       .کنند میرفتار 

پرتـابی از خـود    -در آن رفتار ترابردي شـبه  ها الکترون .مطالعه مکانیک کوانتومی نسبیتی است

کننـد، از طرفـی    مـی گرماي اندکی تولید  بینند مینشان داده و با مقاومت کمی که در برابر خود 

داراي رسانندگی گرمایی که  دهد میي اخیر نشان از رسانندگی گرمایی بالاي گرافین ها آزمایش

ي اخیر خبر از تحـرك پـذیري   ها ین آزمایشهمچن .است ي کربنیها بالاتري نسبت به نانو لوله

دهد که در مقایسه با بالاترین تحرك پذیري  میدر گرافین حتی در دماي اتاق  ها بالاي الکترون

  .تر است بزرگمده بسیار آدست ه که در دماي کم ب ،MOSFETرثبت شده د

بلیـت کنتـرل نـوع و چگـالی     ي مطلوب ذکر شـده در گـرافین و همچنـین قا   ها این ویژگی

آن را مناسب بـراي سـاخت قطعـات نـانو      ،دریچهر در گرافین به وسیله ي ولتاژ هاي با حامل

  .الکترونیک مدرن ساخته است

اص ترابـردي  ي متفـاوت روي خـو  هـا  باید اثرات لبـه  ،در بررسی خواص ترابردي گرافین

هاي  ماین که دو شکل پایه اي لبه، به ناویژه ه ب. شود ابزارهاي گرافینی به اندازه نانومتر، بررسی

  .شود می ها متفاوتی براي نانو نواري الکترونی ها منجر به طیف ،زیگراگ و دسته مبلی
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پایداري در دو بعد.1-2

کـه تحـت شـرایط خاصـی پایـدار باشـد بـه خـودي خـود           بلور دو بعـدي و ایـن   وجود

تواند  د برد در سیستم دو بعدي نمیم بلننظ ،وگنر –به موجب قضیه مرمین . انگیز است شگفت

پس در هر دمایی در سیستم بلـوري دو بعـدي جابجـایی سـاختاري ظـاهر      . وجود داشته باشد

ی جایگاه تعـادل   حول uدامنه نوسانات اتمی ،سانات اتمینودر توصیف استاندارد  .واهد شدخ

 ـ   .، استd،ن اتمیتر از فواصل بی خیلی کوچک ،شان ق معیـار  در غیر اینصورت بلـور بـر طب

d1/0u در نقطه ذوب(  تجربی لیندمن ذوب می شود (.  

مـی توانـد بـه     ،هـا  تصویر گاز ایده آل فونـون  ،اي از دامنه نوسانات کوچک به عنوان نتیجه

کوانتـاي امـواج    هـا  فونـون  ،در تقریب هماهنـگ  .را توصیف کندیک جامدات خوبی ترمودینام

 در ،ن نوسانات اتمـی در تقریـب هماهنـگ   ای ،ي سه بعديها در سیستم .جابجایی اتمی هستند

ولـی در بلـور دو بعـدي تعـداد     . و مسئله خودسازگار اسـت  کوچک ،دماي به قدر کافی پایین

تمـی محاسـبه   ین واگرا می شود و بنابر ایـن فواصـل ا  با طول موج بلند در دماهاي پای ها فونون

، بلـور دو بعـدي بـه خـاطر افـت و      به همـین خـاطر   .شده در تقریب هماهنگ واگرا می شود

تـا اینکـه دو دهـه پـیش نظریـه       .ي بلند مچاله می شـود ها ي شدید خمشی با طول موجها خیز

 ـتوان ن افت و خیزهاي گرمایی شدید میایپردازان نشان دادند که که  از طریـق بـرهم کـنش     دن

ي هـا  در نتیجـه پوسـته  . ندبین انرژي خمیدگی و کششی از بین برو) غیر خطی (  غیرهماهنگ

 این باعـث  .ما به شرطی که سطح موج دار باشدبلورین دوبعدي می توانند وجود داشته باشند ا

ایـن   .بـا انـدازه سـطح رابطـه دارد     طور نوعی شود که به نوسانات یا زبري سطح دو بعدي می

  .]3[ نندامواج در گرافین مشاهده شده اند و در خواص الکترونیکی نقش مهمی بازي می ک

تعـداد  . نکته مهم دیگر نقش نواقص هندسی در پایداري ترمودینامیکی بلور دوبعدي اسـت 

ها محدود ناجابجایی
1

ها و ناهم خطی 
2
نظم بلند بـرد از نـوع انتقـالی    ،

3
یسـمت و یـا   

4
را نقـض   

، انرژي محدود در یک غشاي نرم ها که ناجابجایی یک تحلیل دقیق نشان می دهد. خواهد کرد

                                                            
Dislocation 

1
 

Dislination 
2
 

Translational  
3
 

Orientational 
4
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 .ي خمشـی اسـت  ها که ناشی از پوشیده شدن تغییر شکل) در مرتبه انرژي همدوسش ( دارند 

و ایـن بـه ایـن    . سیستم واگرا می شـود  که انرژي ناهم خطی به طور لگاریتمی با اندازهدرحالی

معنی است که به طور قطع نظم بلند برد جابجایی و نظم جهتی در هر دماي محدودي شکسـته  

ولی وقتی یک برهم کنش قوي در بلورهاي دوبعدي مثل گرافین، وجود داشـته باشـد   .می شود

  .]1[ این محدودیت چندان مشکل ساز نیست

  دلیل توجه به گرافین.1-3

کیفیت الکترونیکی فوق العـاده اي از خـود    ،نازك ترین ماده شناخته شده در جهان ،گرافین

ي بار می تواند به طور پیوسته بین ها به طوري که در اثر میدان الکتریکی حامل است نشان داده

ه تنظیم شوند و با وجود چگالی به بزرگیالکترون و حفر
3cm

10
13

، تحرك پـذیري آن حتـی   

2ط محیط به بیشتر از تحت شرای 1 1vcm s 15000 مشاهده از خواص عجیب گرافین .می رسد ،

حتی چند برابر فاصـله بـین    میانگین پویش آزاد بزرگ و. است ل در دماي اتاقها اثر کوانتومی

. فواصل میکرومتري را در دماي اتـاق بـدون پراکنـدگی طـی مـی کنـد       ها الکترون اتمی دارد و

ابـل نفـوذ حتـی توسـط     غیـر ق  .ابررساناي حرارتـی و داراي مقاومـت مکـانیکی عـالی اسـت     

 )سرعت نـور  300/1( ي بار ها به خاطر سرعت بالاي حامل .ي کوچک هلیوم استها مولکول

ذرات نسـبیتی بـدون    یکوانتـوم  کند و نمونه خوبی براي نظریه پیروي نمی ز معادله شرودینگرا

کـه روي ترابـرد الکترونـی نانونوارهـاي     توانند ایجاد انگیـزه کننـد    خواص می این. جرم است

  .]2[ کار کنیم یگرافین

  هاي اصلی الکترونی گرافین ویژگی.1-4

  ساختار شبکه.1-4-1

 همـان . ي کربنی تشکیل شده که در ساختار شش گوشی آرایش یافتـه انـد  ها گرافین از اتم

ه گوش با پایه نشان داده شده این ساختار می تواند به صورت شبکه س 2- 1شکل طور که در 

بردارهاي شبکه مـی تواننـد بـه صـورت زیـر       .واحد در نظر گرفته شود دو اتمی در هر یاخته
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:]4[ ندنوشته شو

)١-١(                                                 
1 2(3, 3) ,    a (3, 3)

2 2

a a
a     

که 
01.42a A  شبکه وارون نیز به این صورت است بردارهاي. کربن است –فاصله کربن:  

)٢-١(                                           
1 2

2 2
(1, 3) ,     b (1, 3)

3 3
b

a a

 
     

’k , kگرافین در دو نقطه فیزیکی ویژه اهمیت 
)بریلوئني منطقه ها در گوشه )BZ است. 

در فضاي تکانه  ها مکان آن. که بعداً توضیح داده خواهد شدشوند میها نقاط دیراك نامیده  این

  :عبارتند از

)٣-١(               

 

                      
'2 2 2 2

( , ) ,    K ( , ) 
3 33 3 3 3

K
a aa a

   
     

  

  

  شبکه وارون لانه زنبوري: راست.شبکه لانه زنبوري: چپ .2- 1شکل

  

  : ضاي واقعی عبارتند ازبردارهاي سه همسایه اول در ف

)٤-١(                                
1 2 3(1, 3) ,  (1, 3),  (1,0)

2 2

a a
a        

يهـا  مکـان  ره شش همسایه دوم ددر حالیک
' ' '

1 2 2 1 ,  , ( )a a a a           قـرار

  . اند گرفته
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  ساختار نواري.1-4-2

دوم بـه   سـایه اول و هم در گرافین با در نظر گرفتن ها الکترون هامیلتونی بستگی قوي براي

: شکل زیر است
  

)٥-١(       
'

, , , , , ,
, , , ,

( . .) ( . .)i j i j i j
i j i j

H t a b H c t a a b b H c     
 

  

   

      
  

,که  ,( )i ia a 


)یک الکترون با اسپین )خلق( نابودي عملگر  , )     مکـان درiR  روي

 ـ Bتعریفی معادل نیز براي زیر شبکه(است Aزیرشبکه   eV7/2(t( ،)ه کـار رفتـه اسـت    ب

انرژي جهش
1

انـرژي جهـش    t'،)ي متفـاوت هـا  جهش بـین زیرشـبکه  ( ترین همسایه  نزدیک 

همسایه دوم
2
  .]6[ است )ي یکسانها جهش در زیرشبکه( 

. مبراي پیدا کردن ساختار نواري گرافین، باید ویژه مقادیر معادله شرودینگر را محاسبه کنـی  

  :]7[ نویسیم میمیلتونی را براي تک الکترون گرافین به صورت زیر ها  منظور،به همین 

)٦-١(                                  

2

( ) ( )    ,    H= ( )
2k

R

p
H r E r V r R

m
     

براي تابع . کند میجمله اول انرژي جنبشی الکترون و جمله دوم پتانسیل تناوبی را توصیف 

  :داریم Bو Aموج الکترون برحسب دو زیرشبکه 

)٧-١(                                                       ( ) ( ) ( )k k
k A A B Br r r       

)که )k
B r  و( )k

A r داده شده اند با توابع بلوخ اند و:  

)٨-١(                                             
1

( ) ( )A B

A B

ikRk
A B A B

Rc

r e r R
N

    

cN وي واحد است ها تعداد یاختهA BR نماد مکان اتـم ،A B  اسـت.( )A Br R    توابـع

فاکتور. هستند ها جایگزیده در آن اتم
A BikR

e ضرایب. به دلیل خصلت تناوبی بودن شبکه است

                                                            
١ - hopping
2

0.02بدرستی شناخته شده نیست، اما در محاسبات نسبت t'مقدار  -  ' 0.2t t t   را پیدا کرده اند که بسته به پارامترهاي

'مدل بستگی قوي، 0.1t eV  5[را اندازگیري کردند.  S. Reich, J Maultzsch, C. Thomsen, Phys. Rev. B.

035412. 66(2002.(


