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چͺیده

گيرد قرار بايد زيرلايه�ای روی بر حتما و نيست سنتز و ساخت قابل تنهایی به گرافين که آنجايی از

مͬ�گردد، ايجاد راشبا اسپين-مدار جمله�ی رسانش الͺترون�های با لايه این برهمͺنش به باتوجه و

برای کوبو روش کارگيری به و سيستم مؤثر هاميلتونͬ بردارهای ويژه و مقادير ويژه يافتن با

خود که گرافين اسپينͬ پذيرفتاری برروی زيرلايه برهمͺنش اثر خطͬ رژيم در کميتها محاسبه�ی

گرافين برای اسپينͬ پذيرفتاری پايان�نامه دراين شد. خواهد محاسبه است غيرمغناطيسͬ ماده�ای

است. شده محاسبه آزاد الͺترون برای فقط تاکنون که شد خواهد محاسبه تک�لايه

کوبو اسپينͬ-روش راشبا-پذيرفتاری گرافين-اثر كلیدی: كلمات

ح



مقدمه

هستند دارا اتم ͷی حد در عرضͬ که باشند مͬ ساختارهایی جمله از لایه تک گرافین ساختارهای

کاملا راستا این در الͺترونͬ موج بردار حد این از بالاتر ضخامت�هایی در حتͬ ضخامتو این در و

امͺان�پذیر کوانتومͬ ͷانیͺم چارچوب در فقط سیستم�ها از گونه این دقیق بررسͬ و بوده کوانتیزه

است. ͷوپیͺمزوس و نانومتری سیستم�های مشخصه�ی که موج بردار کوانتش بر علاوه مͬ�باشد.

گونه�ایاستکه به نوار این شͺل است. سیستم این از مهمͬ بسیار مشخصه�ی نیز انرژیگرافین نوار

بعدی دو محدودیت به ویژگͬ این که مͬ�بخشد سیستم این حامل�های به بالایی بسیار تحرک�پذیری

گرافین، در استفاده قابل مدل�های و ابعاد به توجه با بنابراین است. وابسته کاملا گرافین سیستم

نانوساختارها، در شده مشاهده خواص میان در دانست. نانوساختارها جزء توان رامͬ ماده این

اهمیت اسپین به وابسته جریان این کنترل دارند ویژه�ای اهمیت جریان حامل�های خواصمغناطیسͬ

در گرافین، در الͺترون�ها بالای بسیار تحرک�پذیری به توجه با دارد ͷاسپینترونی علم در سزایی به

علم راستای در مهمͬ گام نمود، کنترل راشبا مانند برهمͺنشͬ با را آنها اسپین بتوان که صورتͬ

پایان�نامه�ی است. شده برداشته اطلاعات انتقال برای اسپینͬ آزادی درجه استفاده و ͷاسپینترونی

برمͬ�دارد. گام آن امͺان�سنجͬ و هدف این راستای در حاضر

خ



پیشͽفتار

خطͬ رژیم در و کوبو روش چوب چار در گرافین حالت�های ویژه از استفاده با پایان�نامه این در

شد. خواهد محاسبه لایه تک گرافین برای اسپینͬ پذیرفتاری است، رژیم این مشخصه�ی که

و نظری پایه�های شامل که مͬ�پردازد. گرافین کلیات و تعاریف به پایان�نامه این اول فصل

مͬ�دهیم، نشان را گرافین در راشبا اثر دوم فصل در مͬ�گیرد. قرار بحث مورد تاکنون گرافین پیشینه

در مͬ�آوریم. دست به را سیستم مؤثر هامیلتونͬ بردارهای ویژه و مقادیر ویژه آن وسیله�ی به که

روش گیری کار به با چهارم فصل در مͬ�پردازیم. پاسخ تابع و کوبو روش معرفͬ به سوم فصل

گرافین اسپینͬ پذیرفتاری روی بر لایه زیر همͺنش بر اثر خطͬ رژیم در کمیتها محاسبه برای کوبو

شد. خواهد محاسبه است مغناطیسͬ غیر ماده�ای خود که

د



١ فصل

گرافین کلیات

کنون تا گرافین پیشینه�ی ١.١

تلاش���های زمان، آن از پس و نوشت گرافین درباره�ی والاس١ فلیپ سال١٩۴٧، در بار نخستین

و آماری ͷانیͺم در ٢ مرمین-واگنر نام به ای قضیه اما بود، گرفته صورت آن ساخت برای زیادی

از بیش مͬ�دانست. پایدار نا و ممͺن غیر را بعدی دو ماده�ی ͷی ساخت کوانتومͬ میدان�های نظریه

ͬͺترمودینامی نظر از کامل بعدی دو کریستال که کردند ادعا ۴ پیرلس ٣و لاندائو پیش سال هفتاد

مشتق سهم ͷی که مͬ�کرد بیان آن�ها نظریه�ی باشد. داشته وجود نمͬ�تواند عملا و است ناپایدار

چنین به منجر مͬ�بایست پایین دماهای در اتمͬ بین نیروی با مقایسه قابل گرمایی نوسانͬ تغییرات

کاهش با که بود حقیقت این بر آن�ها ادعای واقع در شود. پایین دماهای کلیه در اتم در جابجایی

یͷسیستم شدن ناپایدار باعث موضوع این و مͬ�کند کاهشپیدا ماده ذوبآن دمای ضخامتلایه،

در دلیل همین به مͬ�شود. بعدی دو سیستم شدن پاشیده هم از نهایتا و شدن جزیره�ای و بلوری

با که مͬ�شده نظرگرفته در بعدی سه ساختار از بخشͬ عملا اتمͬ تک�لایه�ی سیستم زمان این طول

١Philip Wallace
٢Mermin–Wagner
٣Landau
۴Peierls

١



٢ گرافین کلیات .١ فصل

نظر در بعدی سه پایه�ی بدون مواد ٢٠٠۴ سال تا مͬ�شوند. ساخته لایه�ها این گرفتن قرار هم روی

توسط گرافین کشف با ناگهان اما نداشت، وجود بعدی دو ماده�ی به اعتقادی و نمͬ�شدند گرفته

پایدار بعدی دو سیستم�های نوسلو۶، کنستانتین همͺارش ۵و گایم اندره نام به روسͬ فیزیͺدانان

این شد. گشوده تکنولوژی و علوم محققان روی به بͺری زمینه�ی بور نیترات تک�لایه�ی مانند دیͽر

شود. تشͺیل غشا بصورت همچنین و مایع و غیرکریستالͬ زیرلایه�های روی بر تواند مͬ کریستال

شده استخراج دوبعدی کریستال ذاتͬ پایداری داشتکه اظهار توان مͬ تکمیلͬ یͷتوضیح در

برداشتن تاب این مͬ�شود. امͺان�پذیر است نانومتر ١٠ ابعاد در که جانبی سوم بعد ضربه�گیری با

که مͬ�شود سیستم در ͷالاستی انرژی ͷی آمدن وجود به باعث تجربه در شده مشاهده بعدی سه

آزاد انرژی تواند مͬ که است دمایی از بالاتر انرژی این کند. سرکوب را گرمایی نوسانات مͬ�تواند

کند. کمینه را

گرافین روی بر نظری و تجربی تلاش�های تمامͬ بعدی، دو مواد از وسیعͬ دسته�ی وجود با

کرده�اند. فراموش را بعدی دو مواد مابقͬ محققان که است حدی در اتفاق این است. شده متمرکز

ویژگͬ�های شده، ایزوله گرافین کریستال حقیقت در دارد. واضحͬ و موجه دلیل جانبداری این

که مͬ�دانند تجربه به مردم دارد. بعدی دو دیͽرمواد به نسبت ای العاده خارق ͬͺترونیͺال متمایز

برای قضیه این و مͬ�دهد نشان خود از را جدیدی ͬͺفیزی نتایج همیشه بالا کیفیت با نمونه�های

. دارد[١] مصداق کاملا́ نیز گرافین

گرافین در پیوندی ساختارهای ٢.١

مورد را کربن شیمͬ و ͷفیزی بخش این در ابتدا گرافین وخواص ساختار درک به ͷکم برای

مͬ�دهیم. قرار بررسͬ

۵Andre Geim
۶Konstantin Novoselov



٣ گرافین کلیات .١ فصل

تناوبی جدول در کربن :١.١ شͺل

جامدات و مولͺولͬ ترکیبات از بسیاری تولید در که است چهارم گروه در عنصر ͷی کربن

عنصر کربن، هستند. مختلفͬ فناوری�های اساس و پایه و مͬ�کنند بازی را فعالͬ نقش کریستالͬ

فراوانͬ نظر از عنصر دومین مثال عنوان به است. زمین روی بر زندگͬ اشͺال تمام از شیمیایی

چهارمین و زمین پوسته در فراوان عنصر پانزدهمین درصد)، ١٨.۵ حدود (در انسان بدن در

عضو و است ۶ آن اتمͬ عدد مͬ�باشد، الͺترون ۶ دارای کربن است. جهان در فراوان عنصر

عناصر با شدن ترکیب بر علاوه اتم�ها این (١.١ (شͺل مͬ�باشد تناوبی جدول در چهارده گروه

متفاوتͬ ͬͺفیزی و خواصشیمیایی دلیل همین به دهند. پیوند نیز کربن اتم�های با مͬ�توانند دیͽر،



۴ گرافین کلیات .١ فصل

هستند پایدار 13Cو 12C که است طبیعͬ ٧ ایزوتوپ سه دارای کربن مͬ�دهند. نشان خود از

الͺترونͬ ساختار دارای اوربیتال�ها، شدن پر ترتیب نظر از کربن اتم�های است. اکتیو رادیو 14Cو

برای را پیوند چهار تشͺیل امͺان که دارند آزاد الͺترون چهار بنابراین .[٢] 1s22s22p2هستند

پایدار پیوندهای توانایی هیبریدشده٨ اتمͬ اوربیتال دلیل به کربن اتم�های مͬ�سازد. مهیا اتم�ها این

به منحصر دلیل همین به است. بی�شماری و ترکیباتوسیع دارای و مͬ�باشد دارا را مختلف اشͺال

الͺترون�های به 1s الͺترون�های و دارد E = −285eV درحدود انرژی 1s اوربیتال�های است. فرد

تأثیر بنابراین نمͬ�کنند. شرکت اتمͬ پیوند در و مقیدند هسته به الͺترون�ها این و مشهورند هسته

پوسته الͺترون�های حفاظ عنوان به عمدتا و دارند کربنͬ مواد بر مبتنͬ ͬͺفیزی خواص بر ͬͺکوچ

کنند. مͬ عمل بیرونͬ

دستآمده به انرژی از کمتر 2p و 2sاوربیتال�های بین اختلافانرژی استو منعطف�تر دوم پوسته�ی

اتصال یͺدیͽر با کربن اتم�های که هنگامͬ دلیل، همین به است. C−C بستگ٩ͬدر انرژی طریق از

(n = 1, 2, 3) spn هیبریدی اوربیتال�های در یͺدیͽر با آن�ها 2p و 2s اوربیتال�های مͬ�کنند، پیدا

اوربیتال�های ١٠ موج تابع اختلاط ی وسیله به کربن، هیبریدی اتمͬ اوربیتال�های مͬ�شوند. مخلوط

مͬ�گیرد. شͺل همسایه�اش اتم�های با کربن اتم اتصال انرژی رساندن حداقل با خود، ͬͺترونیͺال

2pz و 2py، 2px اوربیتال زیر سه و 2s اوربیتال مداری تقارن برای ممͺن احتمال سه کربن برای

دارد. وجود

sp اوربیتال زیر دو که 2px مثال برای ،2p اوربیتال زیر ͷی با 2s اختلاط که است آن اول احتمال

2s اوربیتال همͺنش بر که [٢, ٣] ١١ CH ≡ CH استیلن مانند .(٢.١ (شͺل مͬ�کند تولید را

٧isotope
٨hybridized
٩binding energy
١٠wavefunctions
١١acetylene



۵ گرافین کلیات .١ فصل

[٣] ٢p زیراوربیتال ͷی با با ٢s اوربیتال اختلاط :٢.١ شͺل

مشخص |spb و< |spa > ترتیب به که مͬ�شوند تبدیل متقارن نا و متقارن حالت دو به 2px با

(٣.١ (شͺل مͬ�شوند.

|spa >=
1√
2
(|2s > +|2px >) (١.١)

|spb >=
1√
2
(|2s > −|2px >) (٢.١)

متقارن مولͺولͬ ترکیبات آن�ها و قراردارند −x و +x جهت در ترتیب به |spb > و |spa > که

است متقارن مولͺولͬ ترکیب که زمانͬ و مͬ�دهند راتشͺیل |spa > ±|spb > ١٣ پادمتقارن و ١٢

جدا هم از که است حالتͬ از تر پایین مͬ�شوند ͷنزدی یͺدیͽر به کربن اتم�های وقتͬ انرژی، سطح

پادمتقارن، مولͺولͬ ترکیب که حالͬ در مͬ�شوند. ١۴نامیده پیوندی حالت دلیل همین به هستند

این که مͬ�یابد، افزایش دارند هم از زیادی ی فاصله کربن اتم�های که زمانͬ برای انرژی سطح

نامیده σ∗ و σ حالت�های spa|معمولا > ±|spb > مͬ�شود. نامیده ١۵ پادپیوندی حالت حالت،
١٢symmetric
١٣antisymmetric
١۴bonding
١۵antibonding



۶ گرافین کلیات .١ فصل

و +x جهت در پیوند |spa >= |2s > +|2px > موج تابع :٣.١ شͺل
حالت�های مͬ�دهد. نشان را −x جهت در پیوند |spb >= |2s > −|2px >
ترکیبات شامل ترتیب به |spa > −|spb > پادمتقارن حالت�های spa|و > +|spb > متقارن

[۴] هستند. σ پادپیوندی و پیوندی

[٣] sp3 sp2و هیبریدی اوربیتال :۴.١ شͺل

اشغال حالت برای σ∗ حالت و کربن اتم دو بین قوی کووالانسͬ پیوند مسئول σ حالت مͬ�شوند.

مͬ�مانند باقͬ نخورده دست 2pz و 2py اوربیتال�های sp هیبریداسیون در که آنجایی از است. نشده

هستند. σ پیوندهای از تر ضعیف پیوندهایی که هستند π پیوندهای مسئول

تولید برای ،2py و 2px مثال عنوان به است. 2p از زیراوربیتال دو با 2s اختلاط دوم احتمال

کربن اتم هر اینجا در مͬ�گیرند. قرار درجه ١٢٠ زاویه�ی با سطح ͷی در که sp2 از زیراوربیتال سه

(شͺل١.۴). مͬ�دهد را مسطح ضلعͬ شش ͷی تشͺیل ͷنزدی همسایه�ی سه با

2pz اوربیتال مͬ�شود. تشͺیل σ∗ پادپیوند سه و σ پیوند سه sp2 هیبریداسیون اوربیتال�های در

به π∗ و π اوربیتال�های sp2 کربن مورد در مͬ�دهد. تشͺیل π∗و π پیوند پاد و پیوند باقͬ�مانده،

نشده اشغال مولͺولͬ اوربیتال ترین پایین و شده اشغال مولͺولͬ اوربیتال بالاترین مسئول ترتیب



٧ گرافین کلیات .١ فصل

[٢] sp2 هیبریدی اوربیتال دو پیوندσ(∗σ)مابین :۵.١ شͺل

چهار که است 2pz، 2py، 2px یعنͬ ،2p زیراوربیتال سه هر با 2s اختلاط احتمال سومین هستند.

رئوس در همسایه کربن چهار با کربن اتم چهار اتصال که مͬ�کند. تولید وجهͬ چهار تقارن با sp3

(شͺل١.۴). مͬ�دهند راتشͺیل منتظم ضلعͬ چهار ͷی

الͺترون�های هیبریدی اوربیتال�های مͬ�کنند، شرکت واکنششیمیایی درهر کربن اتم�های وقتͬ

دو که هنگامͬ که است این راه ͷی مͬ�شود. احتمال دو به منجر که مͬ�گذارند اشتراک به را خود

مثال، عنوان به (sp2 مͬ�کنند(مانند همپوشانͬ هم با اتم�ها بین محور امتداد در فاز ͷی در اوربیتال

مورد این در مͬ�دهند. تشͺیل σرا پیوند ͷی که مͬ�کنند همپوشانͬ هم با سر به سر مد ͷی در آن�ها

مͬ�شود(شͺل١.۵). تشͺیل σ∗ پادپیوند باشد فاز از خارج اوربیتال دو همپوشانͬ که هنگامͬ

به دارند پهلو به پهلو همپوشانͬ بایͺدیͽر 2pz مانند اوربیتال دو که است هنگامͬ دوم راه

مͬ�شود (π∗)πپیوند ͷی به منجر که باشند، فاز) ͷی از خارج (یا فاز ͷی در اوربیتال دو که طوری

(شͺل١.۶).

داد. نشان ١۶ ( C2H4 اتن( مولͺول در توان مͬ را کربن اتم�های از sp2 هیبرید اوربیتالͬ پیوند

به سر همپوشانͬ از σ سیͽما پیوند ͷی شامل که دارد کربن اتم�های بین گانه دو پیوند ͷی اتن

١۶Ethene



٨ گرافین کلیات .١ فصل

[٢] sp2 هیبریدی اوربیتال دو پیوندπ(∗π)مابین :۶.١ شͺل

شده تشͺیل 2pz اوربیتال دو پهلوی به پهلو همپوشانͬ از π پای پیوند ͷوی sp2 اوربیتال دو سر

همپوشانͬ از هیدروژنͬ پیوند چهار است. محور پایین و بالا دوقسمت شامل π پیوند که است،

با مسطح مولͺول کلͬ شͺل مͬ�شود. ناشͬ هیدروژن 1s اوربیتال با دیͽر کربن اتم sp2 اوربیتال

[٢, (شͺل٧.١)[٣ است درجه ١٢٠ حدود در پیوند زاویه�ی با و H − C − C و H − C −H

مولͺول در کربن اتم از شش�تایی پیوند ͷی گرافین، در کربن اتم�های پیوند درک منظور به .

بین مساوی طور به که دو�گانه پیوند سه با کربن اتم ۶ از حلقه ͷی بنزن مͬ�پردازیم. ١٧ بنزن

یͺدیͽر موازی مͬ�باشند، الͺترون ͷی شامل کدام هر که 2pz اوربیتال است. گرفته قرار آن�ها

سه برای مرجحͬ بندی پیͺر هیچ که آنجایی از دارد. وجود π پیوند سه بنابراین گرفته�اند. قرار

منجر 2pz اوربیتال (شͺل٨.١). است غیر�جایͽزیده١٨ مولͺولͬ ی حلقه کل ندارد وجود π پیوند
١٧benzene
١٨delocalized



٩ گرافین کلیات .١ فصل

[٢] اتن σدر و π پیوند :٧.١ شͺل

[٣] بنزن در غیر�جایͽزیده πپیوند :٨.١ شͺل



١٠ گرافین کلیات .١ فصل

مͬ�دهد. نشان را گرافین خواص برتری دلیل که مͬ�شود، گرافین در غیرجایͽزیده حامل�های به

مختلف انواع (σیاπ)پیوندشان نوع که کربن اتم�های هیبریداسیون اوربیتال�های نوع به توجه با

نانو گرافیت٢١، الماس٢٠، آن�ها شده�ترین شناخته مͬ�کنند، مشخص را کربن ١٩ آلوتروپ�های

مͬ�دهد. پیوند دیͽر کربن اتم چهار با کربن اتم هر الماس در .[۵] فولرن٢٣مͬ�باشد لوله�ها٢٢و

پیوند، این دلیل به است. کرده استفاده پیوند تشͺیل برای خود ظرفیت چهار تمام از بنابراین

نیز فولرن و نانولوله گرافیت، ساختار در است. عایق و شفاف نیمه و سخت بسیار ای ماده الماس

پیوند دیͽر اتم سه با تنها اتم هر که تفاوت این با دارد. وجود کربن اتم�های بین یͽانه�ای پیوندهای

ظرفیت�های از ͬͺی کربن اتم ساختارها این در دارد. کوالانسͬ یͽانه پیوند سه نتیجه در و مͬ�دهد

ͷی شͺل به است، اضافͬ الͺترون ͷی واقع در که خالͬ ظرفیت این نمͬ�کند. مصرف را خود

یا آزاد پیوند این مͬ�گیرد. قرار دارند، قرار آن در اتم�ها دیͽر که ای صفحه از خارج در آزاد پیوند

دهد پیوند محیط در موجود رادیͺالͬ اتم�های دیͽر یا عاملͬ گروه�های با شرایطͬ در مͬ�تواند معلق

رساناست. و کدر نرم، ای ماده گرافیت پیوندی چنین دلیل به و

گرافین، یͷصفحه در مͬ�شوند. تشͺیل کربن اتم�های گرفتن قرار هم کنار با صفحاتگرافین

دارند قرار یͷصفحه در پیوند سه این [١, ٨] . است داده پیوند دیͽر کربن اتم سه با کربن اتم هر

در کربن اتم�های حالت، دراین است. ١٢٠درجه با برابر و مساوی یͺدیͽر با ها آن بین زوایای و

البته (شͺل٩.١). مͬ�کنند ایجاد را منتظم ضلعͬ�های شش از شبͺه�ای که مͬ�گیرند قرار وضعیتͬ

گونه�ای به صفحه این شͺل مواقع، برخͬ در است. گرافین صفحه�ی ͷی حالت ترین ایده�آل این

بنابراین (شͺل٩.١). مͬ�شود ایجاد نیز ضلعͬ�هایی هفت و ضلعͬ�ها پنج آن در که مͬ�کند تغییر

١٩allotropes
٢٠diamond
٢١graphite
٢٢carbon nanotubes (CNTs)
٢٣fullerene


