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 چکیده:

در ایي تحقیق، خَاص الکتزیکی ٍ اپتیکی ًبًَ ریجبى سیکشاک ٍ آرهچیز گزافیي کِ ثب ًیتزٍصى ٍ ثَر جبیگشیذُ 

ّوِ هحبسجبت ثز پبیِ تئَری تبثعی چگبلی  شذُ است، در دٍ جبیگبُ ّیجزیذ اتوی هختلف هطبلعِ شذُ است.

ًتبیج ًشبى هیذّذ ّز دٍ سبختبر سیکشاک ٍ  است.شکل گزفتِ ٍ اس ًزم افشار کَاًتَم اسپزسَ استفبدُ شذُ 

طجق اًتظبر، ثب  آرهچیز، گبف اًزصی در حذٍد یک الکتزٍى ٍلت دارًذ ٍ ثٌبثزایي آًْب ًیوزسبًب ّستٌذ.

یبثذ. اثز حبلت جذیذ ًبًَ ریجبى گزافیي، گبف اًزصی کبّش هی 8جبیگشیذگی ًبخبلصی رٍی ایي سبختبرّب در 

رٍی ًبًَ سبختبرّب ثزرسی شذ ٍ هشبّذُ شذ کِ جبیگبُ جبیگشیذگی اتن ًبخبلصی،  pًٍَع   nًبخبلصی ًَع 

اًزصی ٍ تبثغ دی  ًقش هْوی در خَاص الکتزًٍیکی ٍ اپتیکی هبًٌذ ضزایت جذة ٍ ثبستبة، تبثغ اتلاف

شذُ است.  بسجِاتن ًبخبلصی جبیگشیذُ شذُ اًذ هحّوچٌیي اًزصی تشکیل سبختبرّبیی کِ ثب الکتزیک دارد. 

ّبی سیکشاک ٍ آرهچیز گزافیي پبییي تزیي اًزصی تشکیل هزثَط ثِ دّذ در ًبًَ ریجبىًتبیج ًشبى هی

 است. sp2جبیگشیذگی ثَر در جبیگبُ ّیجزیذی 
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 مقدمه 1

  

   مقدمه:

بٌب ّب ٍ قطعبت بب ابعبد کوتش ٍ کبسایی ببلاتش سٍی آٍسد ٍ بب پیـشفت علَم ٍ تکٌَلَطی، بـش بِ ػبخت دػتگبُ

ِ جَاهع علوی ٍ اقتصبدی جْبى بش ؿبخِ هعشٍف اػت، جلب ؿذ.  1ای اص علن کِ بِ في آٍسی ًبًَبش ایي تَج

هٌحصش بِ فشد الکتشیکی ٍ هکبًیکی کِ اص خَد ًـبى دادُ ػبختبسّبی کشبٌی بِ دلیل خَاف  دس ایي بیي ًبًَ

دس قذم گزاؿتي بـش بِ عصش ًَیي دیجیتبل ٍ فیضیک . اًذ تَجِ بؼیبسی اص داًـوٌذاى سا بِ خَد جلب کشدًذ

ّبی گًَبگًَی یبفت هی اًذ. ایي هَاد دس دسٍى دػتگبًُقؾ اػبػی ایفب کشدُ 2ٍ الکتشًٍیک ًَیي، ًیوشػبًبّب

ّبیی کِ بِ ًحَی اطلاعبت ٍ عولیبتی سا پشداصؽ ّب ٍ دػتگبُاػبع ػبخت پشداصؿگشّب ٍ سیض پشداصًذُؿًَذ. 

ّبی ّب، صفحبت ًَسی ٍ دػتگبُّبی پخؾ کٌٌذُ، کبهپیَتشّوِ دػتگبُ سػبًبػت. کٌٌذ، ًیوِهی

  کٌٌذ.عکؼبشداسی اص ًیوِ سػبًبّب اػتفبدُ هی

سػبًب بیـتش اص آى اػت کِ فقط بب هقذاس جشیبى الکتشیکی دس ًیوِ دّذ کِّبی گًَبگَى ًـبى هی آصهبیؾ

ی ٍجَد رسات دیگشی سا بِ عٌَاى حبهل ببس الکتشیکی هطشح  ّب ایجبد ؿذُ ببؿذ. ایي پذیذُ ایذُ عبَس الکتشٍى

 سػبًبّب ًقؾ داسًذ.   کٌذ. بِ عببست دیگش رساتی بب ببس هثبت ًیض دس سػبًبیی الکتشیکی ًیوِ هی

کٌٌذ.    ّب، خَاف سػبًبیی هتفبٍتی بشای ػبختبسّب ایجبد هیّبی هَجَد دس پیًَذّبی بیي اتنىالکتشٍجفت 

دٍ اتن ؿشکت داسد ٍ اص بِ اؿتشاک  یيب یل پیًَذاػت کِ دس تـک ی، جفت الکتشًٍیًَذیالکتشٍى پ جفت

دٍ ّؼتِ  یشتحت تبث یوبهؼتق یًَذیپ یّب. چَى جفت الکتشٍىؿَد یدٍ اتن حبصل ه یّبگزاؿتي الکتشٍى

ٍالاًغ  یِاص لا ییّبدس ٍاقع الکتشىیًَذی( الکتشٍى آصاد )ًبپ جفت .داسًذ یتحشک کوتش گیشًذ، یقشاس ه

اًذ ٍ چَى  اتن قشاس گشفتِ یاًذ ٍ بصَست جفت الکتشٍى تٌْب سٍ ؿشکت ًکشدُ یکٍَالاًؼ یًَذّؼتٌذ کِ دس پ
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 مقدمه 2

  

ًؼبت بِ جفت  یـتشیتحشک ب گیشًذ، یّؼتِ قشاس ه یک یشتحت تبث یـتشب یًَذیًبپ ّبیتشٍىجفت الک

 .کٌٌذ یسا اؿغبل ه یبضسگتش یداسًذ ٍ فضب یًَذیپ یّبالکتشٍى

ٌذ دس تشاؿِ سا کشبٌی بِ دلیل قببلیت سػبًؾ ٍیظُ جبی هَاد ػیلیکًَی ًبًَ ػبختبسّبی ّبی ًؼل آیٌذُ خَاّ

 4کشبٌی گشافیي 3ّبیٍ اپتیکی ًبًَسیببى دس ساػتبی ایي تحقیقبت هب بِ بشسػی خَاف الکتشیکی .گشفت

ِ ػبصی بب اػتفبدُ اص ًشم افضاس  این. ایي کبسپشداختِ اًجبم یبفتِ اػت. ایي صفحبت اص اتن  5کَاًتَم اػپشػَؿبی

اًجبم ّب ًبًَ سیببىبشای عشض هـخصی اص حبلت صیکضاک ٍ آسهچیش ایي  هحبػببت یببٌذ.ّبی کشبي ؿکل هی

 حبکی اص آى اػت کِ ػبختبس هَسد بشسػی ًیوشػبًب اػت.ًتبیج  گشفتِ اػت ٍ

سػبًبی راتی تعذاد  گَیین. دس ًیوِ سػبًبی راتی هی سػبًبیی کِ ًبخبلصی ًذاؿتِ ببؿذ، ًیوِ بِ ًیوِ

بب افضایؾ دهب  .ّبی هَجَد دس ًَاس ظشفیت بب ّن بشابشًذ ّبی هَجَد دس ًَاس سػبًؾ بب تعذاد حفشُ الکتشٍى

سػبًب افضایؾ داد. علاٍُ بش  حبهلاى ببس الکتشیکی ٍ دس ًتیجِ سػبًبیی الکتشیکی سا دس هَاد ًیوِتَاى تعذاد  هی

تَاى تعذاد حبهلاى ببس الکتشیکی  سػبًب ًیض هی ی ًیوِ افضایؾ دهب، بب اضبفِ کشدى هقبدیش کوی ًبخبلصی بِ هبدُ

 سػبًب اػت. ّبی ًیوِ جٌغ بب اتن ی غیشّنّب ای افضایؾ داد. هٌظَس اص ًبخبلصی، اتن سا بِ طَس قببل هلاحظِ

ٍی  س این تب تبثیش آى سا بشخبلصی بِ ًیوشػبًب اضبفِ کشدُّبی اًجبم ؿذُ عٌصش ًبایي هب دس ؿبیِ ػبصیبٌببش

بب ًؼبت سا اص جٌغ ًیتشٍطى یب بَس بَدُ کِ ًبخبلصی اتن  یکی ٍ اپتیکی بشسػی کٌین.ًٍتغییشات خَاف الکتش

 .ًوَدُ اینیک اتن بِ اصای ًَد ٍ ؿؾ اتن ٍاسد ػبختبس 
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 Nano ribbons 
4
 Graphyne 
5
 Quntum espresso 



 
 
 

 مقدمه 3

  

. دس فصل کٌذسا بیبى هی 6کِ فصل اٍل آى تئَسی تببعی چگبلی اػت ایي پبیبى ًبهِ دس ػِ فصل تْیِ ؿذُ

ًبًَ سیببى هَسد ًظش ٍ چگًَگی ؿبیِ ػبصی ػبختبسّب ٍ جبیگضیذگی ًبخبلصی ٍ ًحَُ  دٍم بِ بشسػی ػبختبس

بیبى ًتبیج بذػت آهذُ ٍ تحلیل ٍ بشسػی آًْب ٍ هقبیؼِ  ،اػت. دس فصل اًتْبییپشداختِ ؿذُهحبػببت 

اًجبم یبفتِ. دػتَسّبی اجشایی بشًبهِ هحبػببتی ّبی ؿکل گشفتِ اپتیکی بیي ػبختبسخصَصیبت الکتشٍ

  اًذ.  کَاًتَم اػپشػَ ًیض دس اًتْب بصَست پیَػت آٍسدُ ؿذُ
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 local density approximation 



 
 تئَری تبثعی چگبلی                                                                                                                         فصل اٍل 4

  

 

 

 

 

 

 فصل اٍل

 (DFT)تئَری تبثعی چگبلی 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


