
 

  هاي دسته صندلی گرافدیننواربررسی خواص ترابردي نانو

  کمپانی، احمد ;رضایی رکن آبادي، محمود  ;قنبري شوهانی، بشرا

  گروه فیزیک، دانشکده علوم پایه، دانشگاه فردوسی، مشهد

  چکیده

با پهناي   (AGDYNRs)دسته صندلی گرافدینهاي وارندر این پژوهش، با استفاده از محاسبات اصول اولیه خواص ساختاري و الکترونیکی نانو

اندازه گاف نواري کاهش ر نوابا افزایش پهناي نانو دارند به طوري که رفتار نیمرسانایی اهنمونهدهند که همه بررسی شده است. نتایج نشان می  (n=1,2,3)متفاوت

 در زیر دهند کهتحقیق نشان می این هايیافته. شده است اند مطالعهقرار گرفته گرافن نواررهاي گرافدین که بین دو نانونوایابد. به علاوه، خواص الکتریکی نانومی

محاسبه بین سه ساختار بررسی شده، بیشترین جریان  .دیابمی افزایش جریان نتیجه در بازشده وپنجره بایاس  ،آستانه جریان تقریبا صفر است و با افزایش ولتاژ ولتاژ

  است.  n=3با  رنواشده مربوط به نانو

  . DFT ،NEGF دسته صندلی گرافدین، خواص الکتریکی، رنوانانوها: کلید واژه
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Abstract 

In this study, the structural and electronic properties of armchair graphdiyne nanoribbons (AGDYNRs) with 
different widths (n =1,2,3) were investigated using the first principle calculations. The results indicate that all 
samples show semiconducting behavior so that the band gap value decreases with the increase of the 
nanoribbons width. The electrical properties of the graphdiyne sandwiched between two graphene nanoribbons 
were also investigated. The findings of this study indicate that below a threshold voltage, the current is almost 
zero and by increasing the bias voltage, the bias window is opened and therefore the current increases. Among 

three investigated structures, the highest current was obtained for n=3. 
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مقدمه

شناخته  مرساناینبه عنوان یک  نیگرافدپیش  سال 20 حدود از

 داشتن با ،نیگرافد که است نیا بر اعتقاد . [1] شده است

، لکنتر قابل منحصربفرد و یکیالکترون و يساختار خواص

 یکیالکترون قطعات ریسا و ستورهایترانز ساخت در تواندیم

 نیگرافد ،گرافن با سهیمقا در.  [2,3] استفاده قرار گیردمورد 

 ،يقو π پیوند لیقب از دارد یتوجه جالب اریبس خواص

 اریبس یچگال ،یکنواخت صورت به شده عیتوز يهاحفره

 ،العاده فوق یسخت ،کنترل قابل یکیالکترون خواص ،کمتر

 خواص نیا که بالا یکیالکتر رسانش و بالا ییدما مقاومت

 يهاحفره نیزو  sp2 و sp دیبریه دو هر وجود خاطر به

 از استفاده با نیگرافد یکیالکترون ساختار . [4,5] است یعیطب

 نتایج منتشر شده است. و یبررس مختلف یمحاسبات يهاروش

 گاف با ییمرساناین نیگرافد که دندهیم نشان هااین یافته

 اندازه .است Γ نقطه در  eV 1.22 - 0.46در گستره میمستق

 یهمبستگ -  یتبادل یتابع و محاسبه روش به یبستگ گاف

 . [5] دارد

 [6] همکاران و یل توسط نیگرافد موفق سنتز از پس

توسط  نیگرافد هیپا بر ينانوساختارها هایی در زمینهبررسی

 همکاران و نیل مثال عنوان به پژوهشگران انجام شده است.

 و است داریپا اتاق يدما در نیگرافد که دادند نشان

   [2].باشدمی گرافن یچگال به کینزدآن  يهاحامل یچگال

 يهانوارنانو ينوار گاف که نداهکرد گزارش همکاران و پن

 لاوهه عب .یابدیم کاهش پهنا شیافزا با نیگراف و نیگرافد

 نوار يپهنا توسط تواندیم نیگرافد يهانوارنانو ينوار گاف

 همکاران و کانگ نتایج کار  [7].شود کنترل یکیالکتر دانیم یا



 

  دانیم شدت شیافزا با گاف اندازه که مشخص کرد

 یک به کینزد مرساناین - فلز گذار و یافته کاهش الکتریکی

 در نیگرافد کاربرد علاوهه ب .  [8]دهدرخ می آستانه مقدار

 هايباطر در يآند مواد عنوان به و [9,10] يانرژ رهیذخ

  .است شده گزارش زین [11]

 یکیاپت ،[13] یکیالکترون ،[12] يساختار خواص تاکنون

 نیگرافد خانواده [16] یسیمغناط و  [15]یکیمکان ،[14]

به هر حال تا آن جا که بررسی  .است گرفته قرار مطالعه مورد

 یکیالکتر خواص يرو یکم اریبس مطالعات ایمکرده

 ،پژوهش نیا در .است شده انجام نیگرافد يهانوارنانو

 خواص ،یاتم ساختار نییتع يبرا هیاول اصول محاسبات

 با نیگرافد یصندل دسته يهانوارنانو یکیالکتر و یکیالکترون

 ينامگذار AGDYNR-3 ,2 ,1 عنوان اب که متفاوت يپهنا

 خواص يرو پهنا رییتغ اثر و شده است گرفته بکار اندشده

 به دست آمده جینتا .است شده بررسی و الکتریکی یکیالکترون

 کنترل نوار يپهنا با تواندیم ينوار گاف که کنندیم دییتا

 .شود

یمحاسباتروش

 يهانوارنانو یکیالکترون خواص و یاتم ساختار یبررس

 به و  (DFT)یچگال یتابع نظریه محاسبات توسط نیگرافد

 یخط بیترک روش پایه بر  siestaیمحاسبات بسته کمک

  .است شده انجام (LCAO) دهیگزیجا یاتم يهاتالیارب

 یهمبستگ یتابع يبرا  GGA-PBE یافته میتعم شیب بیتقر

 گرفته شده کاره ب الکترون - الکترون برهمکنش یتبادل -

  .است

تعـداد نقـاط   ، پـک -به روش مونخورسـت  لوئنیمنطقه بر بندي میقستبا 

 آمـده دسـت   هریدبرگ ب 200 و انرژي قطع 5×1×1ابر بر kشده  نهیبه

 يسازنهیبه يبرا آنگستروم 20 با ضخامت خلأ هیلا یک .است

 .اسـت  شـده  رفتـه گ کاره ب يانرژ ينوارها محاسبه و ساختار

 ـپا لبـه  با (n=1,2,3) یصندل دسته يهانوارنانو تنها -يد یانی

 پژوهش نیا در ،چنینهم .اندگرفته قرار یبررس مورد یلنیاست

 ـ .انـد شـده  اشـباع  دروژنیه توسط هالبه آزاد يوندهایپ  يراب

کـه   ییجـا  تـا  )CG( افتهی میتعم بیش روشاز  نانونوارهاواهلش 

 ـابـرده  بهـره  وند،ش ـ  0.01eV/Angازکمتر  یاتم نیب يروهاین  .می

 نیگـر  تـابع  مـدل  توسـط  هانمونه یکیالکتر خواص بررسی

  یمحاسبات بسته در TranMain کد از استفاده با یرتعادلیغ

OpenMX اعمـال  اسیبا ولتاژ یک يبرا .است شده انجام 

 يخـودانرژ  و نیگـر  تـابع  توسـط  انی ـجر ،ستمیس به شده

  : شودیم محاسبه بوتیکر -لانداور  فرمول توسط مربوطه
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 ولتاژ تحت E يانرژ در عبور بیضر T(E,V) آن در که 

 راکید -  یفرم عیتوز توابع  fR و fL . است V اسیبا

  [17].هستند راست و چپ يالکترودها

بحثوجینتا

 = n با نیگرافد یصندل دسته يهانوارنانو يکربندیپ 1 شکل

 .دهدیم نشان را مطالعه نیا در شده رفتهگ کاره ب  3 ,2 ,1

 مطالعات با که به دست آمد  a = 9.5Ǻشبکه ثابت

 C-C يوندهایپ طول   [12].است سازگار  (a=9.48 Ǻ)یقبل

 که ستندین سانیک یلنیاستيد يوندهایپ و هگزاگون در

 یکربن يوندهایپ در متفاوت يدهایبریهوجود  دهندهنشان

 شتریب يساختار يریپذانعطاف به تفاوت نیا .است نیگرافد

 نهیبه طول   [5].شودیم منجر گرافن با سهیمقا در نیگرافد

  .است شده آورده 1 جدول در  AGDYNR يیوندهاپ شده

-1,2,3  کل هايتحال یچگال و يانرژ ينوار گاف

AGDYNR  نقطه در یفرم تراز .اندشده رسم 2 شکل در 

   .است شده انتخاب صفر

 نیمرساناهایی با گاف هانتایج به دست آمده مشخص کرد که همه نمونه

منطقه اول بریلوئن هستند. گاف نواري به  Xو  Γدر نقاط مستقیم 

 ,0.9 ,1.2به ترتیب برابر  AGDYNR-1,2,3دست آمده براي 

0.75 eV بدست آمده توسط  هايمقدار متفاوت از، که است

 n=2-5:Eg=0.79-0.61[2] و n=2-8:Eg=0.97-0.54[7] دیگران

در منطقه اول بریلوئن  Γدر نقطه  AGDYNRگاف  .باشدمی 

هستند کنترل  Γهایی که در نزدیکی نقطه توسط حالت و لذا است

هاي مرزي منطقه بریلوئن اثرگذار حالت به طوري کهشود می



 

  نیستند. 

نشان داده شده است گاف نواري  3در شکل  همان طور که

و با افزایش  باشدمی گرافدین به وضوح وابسته به پهناهاي نوارنانو

یابد که در توافق با گزارشکاهش میمقدار گاف پهناي گرافدین 

  . [7]هاي دیگران است 

ها با یکدیگر ساختار نواري و چگالی حالت ،2مطابق شکل 

در تراز فرمی صفر است که  هاحالتچگالی  چنینهمسازگارند. 

 DFTمحاسبات  نتایجست. هانوارنشان دهنده رفتار نیمرسانایی نانو

ی حول سطح فرمی با الکترون هايتحالدهد که چگالی نشان می

  یابد.ها افزایش مینوارافزایش پهناي نانو

  
با هاي دسته صندلی گرافدین ( رنگ آبی ) اشباع شده نوار. ساختار نانو1شکل 

  سازي .هیدروژن ( رنگ بنفش ) بعد از بهینه

  هاي دسته صندلی گرافدین .نوار. طول بهینه شده پیوندهاي نانو1جدول 

  
هاي اتمی ها روي اربیتالبراي نشان دادن نوع پیوند، چگالی حالت

Px, Py, Pz  منحنی  4. شکل شده استتصویرPDOS  مربوط به

دهد. مطابق شکل را نشان میهاي دسته صندلی گرافدین نوارنانو

نقش دارد  Pzهاي الکترونیکی نزدیک سطح فرمی اربیتال در حالت

هستند. طیف گرافدین داراي نوارهاي  πبنابراین پیوندها از نوع 

بصورت کاملا جایگزیده است در حالی که نوارهاي کم  σنوع 

دهند. این نتایج نیز با هاي گاف را تشکیل میلبه   π (π*)انرژي  

   . [2,5,7]محاسبات دیگران در توافق است 

براي ساخت قطعات الکترونیکی مانند ترانزیستور اثر میدان، خواص 

مورد بررسی قرار  بایستمیهاي گرافدین نوارترابرد الکتریکی نانو

 شود:گیرد. در این روش سیستم به سه بخش تقسیم می

الکترود چپ، ناحیه مرکزي و الکترود راست. فرض شده است که 

اند. الکترودها از جنس با ناحیه مرکزي جفت شده تنهاالکترودها 

  اند.گرافن و به صورت نیمه بینهایت در نظر گرفته شده

را  ولت 2جریان محاسبه شده به ازاي ولتاژ بایاس صفر تا  5شکل 

   قدار آستانه جریان تقریبا صفردر زیر م به طوري که دهدنشان می

  
هاي دسته صندلی نوارکل نانو هايلتحا. ساختار نواري و چگالی 2شکل 

  گرافدین.

  
هاي نواردر نانو N. تغییرات گاف انرژي نواري بر حسب اندیس 3شکل 

  دسته صندلی گرافدین.

  
  هاي دسته صندلی گرافدین .نوارتصویر شده نانو هايتحال. چگالی 4 شکل



 

 n=3با  نواریابد. نانواست و با افزایش ولتاژ جریان افزایش می

  دهد که در توافق با نتایج بدست آمدهبیشترین جریان را نشان می

ها نواردر بخش خواص الکترونیکی است. با افزایش پهناي نانو

  یابد.گاف کوچک شده و شدت جریان افزایش می

 نوار باولتاژ ، منحنی عبور نانو –براي درک بهتر مشخصه جریان 

n=1  2 ,1 ,0در ولتاژ V  نشان داده شده است. با  6در شکل

هاي متفاوتی قلهافزایش ولتاژ اعمال شده پنجره بایاس باز شده و 

)  πدر ترابرد سهم دارند. در این حالت، نوار ظرفیت ( نوار 

) الکترود راست در داخل  *πنوار  الکترود چپ با نوار رسانش (

ها در نوار ظرفیت کنند. بنابراین الکترونپنجره بایاس همپوشانی می

کنند که به نوار رسانش الکترود راست الکترود چپ اجازه پیدا می

 قلهشدت  شودبنابراین همان طور که در شکل دیده میگذار کنند. 

. ضریب عبور در پنجره بایاس یافته استحول سطح فرمی افزایش 

که توسط  ،. در نتیجه جریانشودزیاد میبا افزایش ولتاژ بایاس 

شود، افزایش پیدا حول پنجره بایاس تعیین می T(E,V)انتگرال 

  .کندمی

  گیرينتیجه

 ه شددادبا استفاده از مطالعات اصول اولیه نشان  در این پژوهش،

هاي دسته صندلی گرافدین خواص ساختاري، نوارکه نانو

 C-Cالکترونیکی و الکتریکی قابل توجهی دارند. طول پیوندهاي 

در مقایسه با گرافن، گرافدین انعطاف پذیري  و لذایکسان نیست 

با گاف  یهایها نیمرسانانوارساختاري بیشتري دارد. همه این نانو

 هاتحالچگالی هستند.  Γنواري مستقیم و قابل کنترل در نقطه 

سهم  Pz هاي نزدیک سطح فرمی اربیتالد که در حالتندهنشان می

در زیر مقدار آستانه هستند.  π از نوع اپیوندها اساس بنابرایندارد 

در پنجره  شدت قله، با افزایش ولتاژ جریان نزدیک به صفر است و

نشان علاوه نتایج ه ب .شودزیاد میبایاس افزایش یافته و جریان نیز 

هاي گرافدین نواردهند که خواص الکترونیکی و الکتریکی نانومی

متاثر از پهناي نانوریبون هستند. با افزایش پهنا گاف نواري کاهش 

بنابراین کند. یافته و در نتیجه شدت جریان عبوري افزایش پیدا می

 دهد.بیشترین جریان عبوري را نشان می n=3با نمونه 
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