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  ۱۳۹۰ تابستان، ۲، شمارة ۱۱ مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  هاي گرافيني روبان بررسي اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانو
 
  

   سيد محمد علي صالحيرزا وفرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز مي

  ، اصفهان۸۴۱۵۶‐۸۳۱۱۱،  فيزيك، دانشگاه صنعتي اصفهانةدانشكد
  
  

  )۲۴/۳/۱۳۹۰ :پذيرش ؛ ۱۰/۱۲/۱۳۸۸ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
بر پاية حل دقيـق عـددي هـاميلتوني    ، محاسبة چگالي حالات  . روبان گرافيني مورد بررسي قرار گرفته است       روي چگالي حالات نانو    بر،  لبه دراين مقاله اثرهاي بي نظمي داخلي و      

تعيـين   IPRگستردگي توابع موج الكترونـي را توسـط پـارامتر تـشخيص              نظمي، جايگزيدگي و   ها در حضور بي     روبان  نانو  خواص ترابرد الكتريكي   يجهت بررس . باشد  تنگابست مي 
  .باشد مناسبي جهت بررسي ترابرد سيستم مي پارامتر، در واقع شدت جايگزيدگي ويژه توابع هاميلتوني. كرديم

  
  IPR، چگالي حالات، روبان گرافيني نانو :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

 توجه زيادي را به خـود       ]۱[هاي گرافيني     كشف اخير تك لايه   

توانـد بـه      شد كه گرافين نمـي      قبلاً تصور مي  .جلب كرده است    

چون نزديك به هفتاد سـال      . حالت آزاد در طبيعت يافت شود     

 ٢ و پـايرلز   ١هـاي لانـدائو     پيش دو فيزيكـدان معـروف بـه نـام         

بعـدي بـه لحـاظ ترمـو        استدلال كردنـد كـه شـبكه اكيـداً دو           

. ]۲[تواند وجـود داشـته باشـد          ديناميكي نا پايدار است و نمي     

: دهـد   گرافين خواص فيزيكي بسيار جالبي از خود نـشان مـي          

هاي بار در آن شـبيه ذرات نـسبيتي  بـدون جـرم رفتـار                  حامل

وسيلة معادلة ديراك توصيف كـرد        توان آنها را به     كنند و مي    مي

هم در دماي اتاق و هم بـا مقـادير زيـاد            به علاوه گرافين    . ]۱[

ــوبيليتي  ــصي م ــي  ٣ناخال ــشان م ــود ن ــالايي از خ ــد  ب  .]۳[ده

____________________________________________ 
۱. Landau 

۲. Peierls 

۳. mobility 

 را بـه    ٤ (GNRs)هـاي گرافينـي       روبان خصوصيت آخري نانو  

عنوان بهترين كانديدا براي ساخت ادوات الكترونيكي در آينده 

اما مشكلي كـه ايـن ادوات بـا آن مواجـه            . ]۴[سازد    مطرح مي 

باشـد كـه كنتـرل خـواص      گاف انرژي در آنها ميهستند، نبود   

الكترونيكــي و ترابــرد را در ادوات بــر پايــه گــرافين مــشكل  

 تـوان بـه وسـيلة سـاخت نـانو           ايـن مـشكل را مـي      . سـازد   مي

هاي گرافيني كه به اندازة كافي باريك هستند حل كرد و             روبان

 اي ميان   اما تفاوت عمده  . در نتيجه گاف انرژي را به آنها افزود       

هـاي   نتايج آزمايشگاهي و كارهـاي نظـري كـه بـر روي مـدل           

 ٥محاسبات تنگابـست  . شود وجود دارد     انجام مي  GNRsآل   ايده

دهند كه عرض گاف بـه        نشان مي ) هاي معادله ديراك    يا جواب (

 ]۶،  ۵[ها بسيار حـساس اسـت         روبان ها و عرض نانو     هندسة لبه 

  هاي  روبان ن نانو  هيچ تفاوتي ميا   ]۸،۷[در حالي كه نتايج تجربي      
  

  

____________________________________________ 
۴. Graphene nano ribbons 
۵. Tight- binding 
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 ۱۶۸  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

  

  
هايي كه   اتم،  هاي توخالي   دهند كه بايد بريده شوند و دايره        خطوط نقطه چين پيوندهايي را نشان مي      . هاي گرافيني    ساختار شبكة نانو روبان    .۱شكل  

  .يك روبان زيگزاگ) b(، يك روبان دسته صندلي) a. (وجود آيد بايد برداشته شوند تا يك نانو روبان به

  

عواملي كه ممكـن    . دهند   نشان نمي  ٢ و دسته صندلي   ١گزاگ  زي

هـا شـوند شـامل پراكنـدگي از روي          است منجر به ايـن رفتار     

، ]۱۱[هـاي شـبكة اتمـي         نقـص ،  ]۱۰،۹[ مـرزي    ٣هاي    صافينا

الكترون و يـا  - ، بر هم كنش الكترون    ]۱۲[ ٤پراكندگي ناخالصي 

. ]۱۳[ باشد  تغيير ساختار الكترونيكي به علت اثرهاي مرزي مي       

استفاده تقريب تنگابست همراه با بي نظمي، اثرهاي مهمـي را           

در واقع اضافه كردن بي نظمـي       . دهد  ها نشان مي    روبان در نانو 

اين مقاله از . باشد آل مي هاي ايده به عنوان تصحيحي روي مدل

ابتدا هندسة  ) ۲(در قسمت   . هاي زير تشكيل شده است      قسمت

اگ و دسـته صـندلي را شـرح     روبان با دو مرز متفـاوت زيگـز       

خــواهيم داد، ســپس در ادامــه يــك روش عــددي را بــر پايــه  

دهيم و نتايج چگـالي حـالات    محاسبات تنگا بست توضيح مي 

(DOS) هـاي زيگـزاگ و دسـته صـندلي          روبـان   را براي نانو   ٥

همان طور كه خواهيم ديد، اين مدل پيش بيني         . دهيم  نشان مي 

____________________________________________ 
۱. Zigzag 

۲. Armchair 

۳. Rough 

۴. Impurity scattering 

۵. Density of state 

ز هستند يا گـاف بـسيار كـوچكي         ها فل   كند كه بيشتر روبان     مي

دارند، در حالي كه هيچ روبان فلزي به طور تجربـي مـشاهده             

تر كردن ايـن مـدل بـه        براي نزديك ) ۳(در قسمت   . نشده است 

تـراوش  ( بي نظمي اندرسون و بي نظمي تهي جايي         ،  واقعيت

را هــم روي مرزهـا و هــم بـه ســطح   ) ٦كوانتـومي جايگـاهي   

دهـيم    نـشان مـي   . د خـواهيم كـرد    هاي گرافينـي وار     روبان  نانو

ها چه تغييـري      نظمي ها در حضور اين بي      چگالي حالات روبان  

هم چنين نتايج و توضيحات نهـايي را درقـسمت          . خواهد كرد 

  .كنيم  آخر بيان مي

  

  مدل هاميلتوني تنگابست. ۲
 ۱ شـكل هاي گرافيني بـا دو مـرز متفـاوت در             هندسة نانوروبان 

وروبان گرافيني شامل دو زير شبكة      يك نان . نشان داده شده است   

.  مشخص شـده اسـت  ۱ در شكل Bو A كه با  نا هم ارز است،

يك روبان دسته صندلي برشي از گرافين است به طوري كه مرز            

هـر  ). ۱a(باشد، مطابق شكل      ها مي   آن شامل تكرار دسته صندلي    

  عـرض يـك   . شـود  خـتم مـي  B وA هاي زيـر شـبكة    مرز به اتم
  

____________________________________________ 
۶. Quantum site percolation 
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  ۲شمارة يازدهم، جلد   هاي گرافيني بررسي اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانو روبان  ۱۶۹

  

  

    

  
  شماره سايت  همساية اول  همساية دوم  مهمساية سو

i+Lx i-Lx i-1 iزوج   

i-Lx i+Lx i+1 iفرد   

جدول پايين، نمايش همساية يـك      در  .  نشان داده شده است    Ly=۶ و   Lx = ۸ لانه زنبوري با     هاي يك شبكة    در شكل شماره گذاري سايت    . ۲شكل  

  . مشخص شده استiبا شمارة ) در شبكة بالا ( جايگاه 

  

 ١توان بر حسب تعـداد خطـوط ديمـر           دسته صندلي را مي    روبان

N ac ،تعيــين كــرد ( ) aW Nac ac= −
3

1
2

ــا  A/ ب A= 1 42 .

هاي هر    اتم. b ۱شود شكل     هندسة مرز ديگر، زيگزاگ ناميده مي     

 در مرز چـپ و      Aهاي    مثلاً اتم . مرز از زير شبكه يكسان هستند     

وسـيلة   عرض يك روبان زيگـزاگ بـه  . در مرز راستB هاي  تما

ــر ــداد زنجيـ ــزاگ تعـ ــاي زيگـ N هـ zzــين مـــي ــود  ، تعيـ شـ

،( ) aW Nzz zz= −
3

1
2

ــا   A/ب A= 1 ــي . 42 ــرض م ــيم  ف كن

، شـوند   هاي هيدروژن خـتم مـي       پيوندهاي آويزان در مرز به اتم     

  . ترابرد ندارندبنابر اين سهمي در خواص

هاي الكترو    مدل تنگابست تك اوربيتالي براي محاسبة حالت         

هاي كربني ومواد وابسته به       ، نانولوله ٢هاي فولرين     نيكي مولكول 

به همين دليل در اين تحقيق از اين        ،  ]۱۴[كربن موفق بوده است     

هـاي  گرافينـي اسـتفاده          نانوروبـان  πمدل براي شبكة الكتروني     

اميلتوني استاندارد تنگابست براي يك شـبكة لانـه         ه. شده است 

  :  شود زنبوري به شكل زير داده مي

)۱ (  ,( . .)tH t h ca bi j
ij

σ σ
σ

= − +∑
< >  

____________________________________________ 
۱. Dimer 

۲. Fullerene 

) كه در آن   ) tb aj iσ σ    يك الكترون با اسپين    ) فنا  (  عملگر خلق

σ  در سايت  a)b (باشد  مي  ،
ij
∑

< >
وي همة نزديكترين    جمع ر  

/دهد و     ها را نشان مي     همسايگان سايت  eVt = 2  پارامتر پرش   7

  .ميان اوربيتال جايگاه همسايه است 

سـاختن مـاتريس    ،  اولين گام براي شروع محاسبات عـددي         

  .است ) ۱(هاميلتوني نظير معادلة 

 بـا  Lx×Ly لانـه زنبـوري بـا ابعـاد      ة يك شبك  ۲ شكلمطابق     

بنابراين مـاتريس   . گيريم   در نظر مي   (pbc)٣اي     مرزي دوره  شرط

كه  بعدي است    Nهاميلتوني نظير اين شبكه يك ماتريس مربعي        

بـراي نوشـتن عناصـر مـاتريس        .  اسـت  Lx×Ly برابر با    Nمقدار  

هـا را بـراي جايگـاه داده شـده            بايد نزديكتـرين همـسايه    ،  پرش

 ۲  مطابق شكل  براي اين كار، هر جايگاه شبكه را      . مشخص كنيم 

بـه ايـن ترتيـب بـراي        . كنـيم   فقط با يك عدد شماره گذاري مي      

 ۲ها به صورتي كـه در جـدول شـكل             ام اولين همسايه  iجايگاه  

پـس از تـشكيل مـاتريس       . شـوند   داده شده است مـشخص مـي      

اين ماتريس را قطري كرده و با استفاده از ويـژه           ،  )۱(هاميلتوني  

  .دهيم   را تشكيل ميچگالي حالات سيستم، مقادير انرژي
  

  

____________________________________________ 
۳. Periodic boundary condition 
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 ۱۷۰  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

  

  
  . =۱۰Nac و =۴Nac= ، ۶Nac=  ،۸Nacهاي مختلف  هاي گرافيني دسته صندلي با عرض روبان  نانو(DOS)چگالي حالات . ۳شكل 

  

  ج محاسباتنتاي. ۱. ۲
.  به شدت به هندسة آنها وابسته اسـت        GNRsخواص الكتريكي   

هـاي   با نامبسته به جهت برش لايه گرافين، دو نوع مرز متفاوت    

هـا بـا      همـة روبـان   . آيـد   زيگزاگ و دسته صندلي به وجـود مـي        

 در حالي كه  . مرزهاي زيگزاگ فلز هستند   
2

3
هاي دسته    از روبان  

در مقايـسه بـا     . ۴ و   ۳ شـكل صندلي نيمه رسانا هستند، مطـابق       

ساختار نواري يك صفحه گرافيني نامحدود، چگالي حالات نانو         

-هاي ون هاي گرافيني محدود، شامل تعداد زيادي تكينگي بانرو

چگالي حالت يك سيستم يـك بعـدي        . باشد   مي (VHSs)١هوف

ε1/ ايده آل، متناسب با    باشد و شـامل يـك نقطـه تكينگـي             مي 2

 يك سيستم شبه يك بعدي است، در        GNRاز آنجايي كه    . است

هاي متفـاوت     وساني با انرژي  توان مدهاي ن    امتداد عرض نوار مي   

در نظر گرفت، كه هريك مربوط به يك كانال يك بعدي عبوري     

 دقت كنيم، هر يك از      GNRاگر به تابع چگالي حالات      . باشد  مي

ها با افزايش انرژي تحريك شده و سهمي در چگـالي             اين كانال 

ε1/كنند، كه بـه شـكل         حالات ايجاد مي   واقـع  در  . مـي باشـد    2

هريك از نقـاط تكينـه مربـوط بـه يـك كانـال جديـد عبـوري                  

هـاي گرافينـي زيگـزاگ، رفتـار ويـژه            براي نانوروبـان  . باشد  مي

____________________________________________ 
۱. Van hove singularities 

)چگالي حالت در اطراف انـرژي فرمـي          eV)FE ، بـه ايـن     0=

هـاي متحـرك نزديـك بـه          معناست كه سرعت گروهي الكترون    

بـه حالـت جايگزيـده در       اين باند تقريبـاً صـاف       . ]۶[صفر است 

هـاي مـرزي      مرزهاي روبان زيگزاگ مربوط اسـت، كـه حالـت         

ها بسيار جالـب توجـه هـستند چـون            اين حالت . شود  ناميده مي 

توان آنها را از ساختار نواري گرافين دو بعـدي پـيش بينـي                نمي

در مقابل  . شوند  هاي دسته صندلي نيز ظاهر نمي       كرد، و در روبان   

acNصندلي با   هاي دسته     نانوروبان n= acN يـا    3 n= +3  در  1

Eاطراف   سايز محدود اين گـاف بـا       . باشند   داراي گاف مي   0=

acNافزايش   چون با افزايش   . كند  ، به سمت صفر ميل مي     ∞→

يابـد و     ود كاهش مـي   هاي شبكه، اثرهاي سايز محد      تعداد سايت 

شود، در واقع نمودارهـاي چگـالي حـالات شـبيه             گاف بسته مي  

DOS  براي مقـادير    . شوند   گرافين ميacN n= +3  بـا تقريـب     2

تنگابست و در نظر گرفتن پرش به اولـين همـسايگان نزديـك،             

آيد، اما    هاي دسته صندلي با خواص فلزي به دست مي          نانوروبان

بـه دومـين و سـومين همـسايگان نزديـك را در ايـن               اگر پرش   

ــد     ــزي ناپدي ــن خاصــيت فل ــاوريم، اي ــه حــساب بي ــب ب تقري

، پرشي با بـرد بلنـدتر،       acNبراي مقادير ديگر    . ]۱۳،۱۵[شود  مي

  دهد اما خـواص اصـلي را عـوض           سايز گاف را اندكي تغيير مي     
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  ۲شمارة يازدهم، جلد   هاي گرافيني بررسي اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانو روبان  ۱۷۱

  

  

  

  
Nzzهاي مختلف  هاي گرافيني زيگزاگ با عرض روبان نانو(DOS) چگالي حالات .۴شكل  = 4،Nzz = 6،Nzz = Nzzو8 = 10.  

  

توجه كنيد كه عرض گاف به هندسه مرزهـا و عـرض            . كند  نمي

) يابـد   سايز گاف با افزايش عرض روبان كـاهش مـي         ( ها    روبان

  .باشد ، و اين بر خلاف نتايج تجربي ميبسيار حساس است

  

 هاي گرافيني  اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانوروبان. ۳
وجود مرزهاي باز در دو طرف نانوروبـان آن را نـسبت بـه بـي                

در واقـع تقريبـاً همـة مـشاهدات         . كنـد   ها آسيب پذير مي     نظمي

هـاي     يـا بـي نظمـي      ١هاي موضـعي    مرزهاي گرافين شامل نقص   

هاي   هاي كمتري در سطح ورقه      ست، در حالي كه نقص    گسترده ا 

توانند اثر مهمي     هاي مرزي مي    اين نقص . گرافيني پيدا شده است   

در ايـن   . هـا داشـته باشـند       روي خواص الكترونيكـي نانوروبـان     

هاي گرافيني را در حـضور بـي         قسمت چگالي حالات نانوروبان   

دل نظمي اندرسون و بـي نظمـي تهـي جـايي بـا اسـتفاده از م ـ                

هاميلتوني تنگابست اين سيـستم     . تنگابست بررسي خواهيم كرد   

  :به شكل زير است
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____________________________________________ 
۱. Local defects 

 پـارامتر پـرش     tباشـد و       انرژي روي جايگاهي مي    iεكه در آن    

>∑ijجمع  . است ، پرش را به نزديك ترين همسايگان هـر         <

مقدار صفر دارد و  iεدر نبود بي نظمي،     . كند  اه محدود مي  جايگ

/ eVt = 2 در حـضور بـي نظمـي، هـم انـرژي روي            . باشد   مي 7

در اينجـا تنهـا     . تواند تغيير كنـد     جايگاهي و هم پارامتر پرش مي     

  .گيريم تغيير در انرژي روي جايگاهي را در نظر مي

  

  ي نظمي تهي جايي روي مرزبررسي ب. ۱. ۳
هـاي گرافينـي، بـي        ها در نانوروبان    يكي از ساده ترين بي نظمي     

نظمي تهي جايي بر روي مرز است كه با حذف يك يا چنـدين              

روي (يـك جـاي خـالي در مـرز          . شـود   اتم روي مرز ايجاد مي    

عادلـة  ، در م  iεبا قرار دادن مقدار بسيار بزرگي بـراي         ) iجايگاه  

هـا بـا احتمـال بـسيار          بنابراين الكترون . شود  شبيه سازي مي  ) ۲(

نظمـي لبـه بـا دو پـارامتر          بي. كنند  كمي به اين جايگاه پرش مي     

هـاي    تعداد لايـه dعمق . p و احتمال d عمق : شود مشخص مي

براي يك روبان   . اند ها در آن حذف شده      باشد كه اتم     مي ٢دروني

هاي خطوط ديمر      است اگر تنها اتم    ۱ برابر   dدسته صندلي عمق    

   بـراي يـك روبـان       dعمـق   ). a ۱ شـكل ( حذف شوند  acNو  ۱
  

____________________________________________ 
۲. Outermost layers 
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 ۱۷۲  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

    

  
)هاي دسـته صـندلي     نانوروبان(DOS)بر روي چگالي حالت )روي مرز(اثر بي نظمي تراوش كوانتومي جايگاهي   . ۵شكل   )Nac =  بـا عـرض   10

/yL n m= 1 xL و طول    1 n m= در .  توزيع مختلف به دسـت آمـده اسـت         ۵۰ميانگين بي نظمي براي     . باشد   سايت مي  ۱۰۰۰۰اين شبكه داراي    . 123

.ماي  فرض كرده۱ را برابر d و عمق ۱۰۰ را برابر  iεدر اينجا .  استفاده شده است(pbc)اي  راستاي طولي از شرايط مرزي دوره
  

  

شود كه تحت     زيگزاگ با تعداد زنجيرهاي زيگزاگ مشخص مي      

، اگـر زنجيـر     d=۱به عنـوان مثـال      . اند تأثير بي نظمي قرار گرفته    

 اشـاره بـه     pاحتمال  .  شامل جاي خالي باشد    zzN و   ۱زيگزاگ  

درصدي از جاهاي خالي دارد كه در يـك خـط ديمـر يـا يـك                 

  .دزنجير زيگزاگ وجود دار

  

  نتايج محاسبات. ۲. ۳
بـه كـار    ) ۲(عملياتي را كه براي ساختن هـاميلتوني در قـسمت           

مـورد  ) ۲(گرفتيم، در اينجا نيز براي ساختن هـاميلتوني معادلـة           

اثر بي نظمي تهي جايي بـر روي چگـالي          . دهيم  استفاده قرار مي  

)هـاي گرافينـي زيگـزاگ          نانوروبان (DOS)حالت   )zzN =   و 6

)دسته صندلي    )acN = ، بـا مقـدارهاي متفـاوت بـي نظمـي           10

, , ,P =
0 1 5 30

100 100 100 100
). ۶ و   ۵ هـاي   شكل(، رسم شده است     

هـا    به طور كلي با افزايش بي نظمي نقاط تكينه مربوط به كانـال            

 DOSهم چنين با افزايش بي نظمي پهناي باند         . شوند  هموار مي 

نظمي تهي    در اثر بي   DOSثابت ماندن پهناي باند     . كند  تغيير نمي 

هـاي مـشابه نيـز        جايي يك رفتار طبيعي اسـت، كـه در سيـستم          

هـا تقريبـاً       زيگزاگ، اين بي نظمي    GNRsبراي  . شود  مشاهده مي 

. ها در اطراف انرژي فرمي نـدارد         اين نانوروبان  DOSاثري روي   

Pاما با افـزايش بـي نظمـي تـا            =
30

100
 ايـن   DOS در   قلـه ، دو   

شـود، كـه انـرژي آنهـا           ظاهر مـي   -۱ و   ۱ها در نقاط      روبان نانو

 بدون بـي نظمـي      GNRهوف يك    -هاي ون   متفاوت از تكينگي  

در واقع آنها مربوط به يك حالت جايگزيده هستند كه          . باشد  مي

 GNRsامـا بـراي     . شـوند   توسط بي نظمي تهي جايي ايجاد مـي       

)دلي،با كوچكترين بي نظمـي تهـي جـايي          دسته صن  )P =
1

100
 

چنـين بـا افـزايش      هم. شـود   اي در انـرژي فرمـي ظـاهر مـي           قله

Pنظمي تا    بي =
30

100
ديگـر  قلـة   كند و دو      ، پيك وسط رشد مي    

در اين  . شود   آشكار مي  -۱ و   ۱در نقاط   ) زيگزاگ GNRsمانند  (

هـاي جايگزيـده هـستند كـه          ه حالت ها مربوط ب    جا نيز اين پيك   

همـان طـور كـه از    . شـوند  توسط بي نظمي تهي جايي ايجاد مي  

 دســته صــندلي نــسبت بــه GNRs پيداســت، DOSنمودارهــاي 

GNRs       نظمـي تهـي جـايي قـرار         زيگزاگ بيشتر تحت تأثير بي

Pچنـين در بـي نظمـي        هم. گيرند  مي =
30

100
 DOS، دو نمـودار   

ي زيگزاگ و دسته صندلي به طور كلـي شـبيه هـم             ها  روبان نانو

  به اين معنا كه در اين بـي نظمـي خـاص تفـاوتي ميـان                . هستند
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  ۲شمارة يازدهم، جلد   هاي گرافيني بررسي اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانو روبان  ۱۷۳

  

  

    

  
)هـاي زيگـزاگ       روبـان   نـانو  (DOS)بر روي چگـالي حالـت       ) روي مرز (اثر بي نظمي تراوش كوانتومي جايگاهي        .۶شكل   )Nzz =  بـا عـرض     6

/yL nm= 1 xL و طول    1 nm= در .  توزيع مختلف به دسـت آمـده اسـت         ۵۰ميانگين بي نظمي براي     . باشد   سايت مي  ۱۰۳۹۲اين شبكه داراي    . 123

  .ايم  فرض كرده۱ را برابر d و عمق ۱۰۰ را برابر iεدر اينجا .  استفاده شده است(pbc)اي  راستاي طولي از شرايط مرزي دوره

  

مرزهاي زيگزاگ و دسته صندلي وجود نـدارد و ايـن نتيجـه بـا        

  .تجربه مطابقت دارد

  

  نظمي اندرسون روي مرز و سطح ي بيبررس. ۳. ۳
بـه علـت    ( هاي گرافيني واقعي هميشه تعدادي پراكننده         روبان نانو

دارند، كه به طور تصادفي روي ) هاي ناخالصي اعوجاج شبكه يا اتم

 را تحت تأثير    GNRsدر اين قسمت خواص     . دان مرزها توزيع شده  

در بـي   . كنـيم   بي نظمي اندرسون روي مرز و سطح آنها بررسي مي         

، بـه   ))۲(معادلـة   (iεنظمي اندرسون مقدار انرژي روي جايگاهي       

W,طور يكنواخت و تصادفي در بازة        W⎡ ⎤−⎢ ⎥⎣ ⎦2 2
كنـد، كـه       تغيير مي  

  .گويند بي نظمي مي پهنا يا شدت Wبه 

  

  نتايج محاسبات. ۱. ۳. ۳

در اينجا نيز مانند قسمت اول پس از تشكيل مـاتريس هـاميلتوني             

اين ماتريس را قطري كرده و با استفاده از ويژه مقـادير            ) ۲ (ةمعادل

نمودارهـاي  . دهـيم   انرژي، چگالي حالات سيستم را تـشكيل مـي        

DOSــان ــزاگ    نانوروب ــاي زيگ )ه )zzN = ــندلي  6 ــته ص  و دس

( )acN = ) روي مرز و سطح   ( هاي متفاوت بي نظمي        با اندازه  10

/ , , , , , ,{ , }W te b = 0 1 2 3 4 5  نـشان   ۱۰ و   ۹ ،۸ ،۷هـاي     شكل، در   6

به طور كلي بـا افـزايش بـي نظمـي نقـاط تكينـه           . داده شده است  

. شـوند   هـا همـوار شـده و سـرانجام ناپديـد مـي              مربوط به كانـال   

. يابـد    افـزايش مـي    DOS با افزايش بي نظمي پهناي باند        همچنين

افزايش پهناي باند در اثر بي نظمي اندرسون، يـك رفتـار طبيعـي              

 GNRsبـراي  . شـود  هاي مشابه نيز مشاهده مي  است كه در سيستم   

هـاي جايگزيـده در       نظمـي حالـت    دسته صندلي، با وارد كردن بي     

د، و كمي بيـشتر از      شون  هاي دسته صندلي ظاهر مي      گاف نانوروبان 

نظمي  براي بي . شود  كاملاً پر مي  مقدار بحراني بي نظمي، اين گاف       

bW/داخلي اين گاف در      t = شـود، امـا بـراي         كاملاً بـسته مـي     2

eW/نظمي روي مرز، گاف در       بي t = اين نتيجـه   . شود   بسته مي  3

به مراتب ضـعيف تـر از       نظمي لبه    كاملاً منطقي است، چون اثر بي     

زيگزاگ، بـه محـض وارد       GNRsاما براي   . نظمي داخلي است   بي

همـان  . رود   واقع در انرژي فرمـي از بـين مـي          قلةكردن بي نظمي    

هاي دسته صندلي      پيداست، نانوروبان  DOSطور كه از نمودارهاي     

ــه بــي  ــا  حــساسيت كمتــري نــسبت ب ــد ت نظمــي اندرســون دارن

اوت هندسي مرزها تنهـا هنگـامي مهـم         تف. هاي زيگزاگ   نانوروبان

bW/نظمي قـوي     براي بي . نظمي ضعيف باشد   است كه بي   t = 3 ،

هاي زيگزاگ و دسته صندلي تقريباً        نتايج چگالي حالات نانوروبان   

  .شوند به طور كامل بر هم منطبق مي
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 ۱۷۴  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

    

  
)هاي دسته صندلي      روبان  نانو (DOS)بر روي چگالي حالت     ) داخلي( اثر بي نظمي اندرسون      .۷شكل   )Nac = yL/ با عـرض     10 n m= 1  و طـول    1

xL n m= در راسـتاي طـولي از      .  توزيع مختلف بـه دسـت آمـده اسـت          ۱۰۲ميانگين بي نظمي براي     . باشد   سايت مي  ۱۰۰۰۰اين شبكه داراي    . 123

.) فرض شده است=۱tها  در اين شكل( ت استفاده شده اس(pbc)اي  شرايط مرزي دوره
  

  

  
هـاي زيگـزاگ    نانوروبـان (DOS)بـر روي چگـالي حالـت       ) داخلي( اثر بي نظمي اندرسون       .۸شكل  

 
( )Nzz = yL/بـا عـرض   6 nm= 1  و طـول  1

xL nm= در راسـتاي طـولي از   .  توزيع مختلـف بـه دسـت آمـده اسـت     ۱۰۲ ميانگين بي نظمي براي. باشد  سايت مي۱۰۳۹۲اين شبكه داراي  . 123

.  استفاده شده است(pbc)اي  شرايط مرزي دوره
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  ۲شمارة يازدهم، جلد   هاي گرافيني بررسي اثر بي نظمي روي چگالي حالات نانو روبان  ۱۷۵

  

  

  
)هـاي دسـته صـندلي        نانوروبـان  (DOS)بر روي چگالي حالت     ) لبه( اثر بي نظمي اندرسون      .۹شكل   )Nac = yL/ بـا عـرض   10 n m= 1  و طـول  1

xL nm= در راسـتاي طـولي از      .  توزيع مختلف بـه دسـت آمـده اسـت          ۱۰۲ميانگين بي نظمي براي     . باشد   سايت مي  ۱۰۰۰۰اين شبكه داراي    . 123

  .  استفاده شده است(pbc)اي  شرايط مرزي دوره

  

  

  
)هـاي زيگـزاگ     نانوروبـان (DOS)بـر روي چگـالي حالـت        ) لبـه ( اثر بي نظمـي اندرسـون        .۱۰شكل   )Nzz = yL/بـا عـرض   6 nm= 1  و طـول  1

xL nm= در راسـتاي طـولي از   .  توزيع مختلـف بـه دسـت آمـده اسـت     ۱۰۲ميانگين بي نظمي براي . باشد  سايت مي۱۰۳۹۲اين شبكه داراي  . 123

  .  استفاده شده است(pbc)اي  شرايط مرزي دوره
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 ۱۷۶  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

  بررسي جايگزيدگي و گستردگي توابع موج. ۴
هـاي گرافينـي      روبان جهت بررسي خواص ترابرد الكتريكي نانو     

در حضور بي نظمي، بايد جايگزيدگي و گستردگي توابع مـوج            

در واقـع شـدت جايگزيـدگي ويـژه         . الكتروني را مشخص كرد   

. باشـد   توابع هاميلتوني، پارامتر مناسبي جهت بررسي ترابرد مـي        

ت دفرمـي، بـه ش ـ    هاي نزديك به انرژي       اگر توابع موج با انرژي    

توان نتيجه گرفت كه سيستم در فاز نارسانا          جايگزيده باشند، مي  

. قرار دارد و در غير اين صورت، رسانايي محدودي وجـود دارد           

بـــراي مـــشخص كـــردن  ١(IPR)در ايـــن قـــسمت از روش 

در . ها استفاده شـده اسـت       جايگزيدگي و گستردگي ويژه حالت    

  .كنيم اختصار بيان مياين جا برخي نكات مهم اين روش را به 

هـاي    گيري بـراي شناسـايي ويـژه حالـت          يك روش تصميم     

 چگـالي احتمـال     ٢گسترده و جايگزيده، بررسي دومين گـشتاور      

 امـين   Q. شـود    ناميـده مـي    IPR، كه   ]۱۶[باشد  ها مي   ويژه حالت 

 به وسيلة رابطـة زيـر داده        ها  گشتاور چگالي احتمال ويژه حالت    

  :شود مي

)۳(  ,( )
qdP d r rq ψ= ∫
2

  

 گـسترده بـه     بر روي يك شبكة   ) q=۲ (در نتيجه دومين گشتاور   

  :صورت زير است

)۴  (   ( )P riψ= ∑
4

2  

iψدر اينجا    ام iهـا در جايگـاه         چگالي احتمـال ويـژه حالـت       2

 هستند و   ٣ها ارگوديك   هاي گسترده، ويژه تابع     براي حالت . است

i دامنة آنها با   N
ψ ∝ هـاي    باشد، پـس مقيـاس       متناسب مي  1

IPR       نسبت به سايز سيستم مثل P N∝2
كند كـه در       تغيير مي  1

بنـابراين بـراي    . باشـد   هـاي شـبكه مـي        تعداد كل جايگـاه    Nآن  

Nهـاي گـسترده هنگــامي كـه     حالـت  ، در نتيجـه داريــم  ∞→

IPR براي يك حالت جايگزيده، دامنة ويژه حـالات غيـر          . →

iصفر متناسب با     N
ψ ∝

′
 IPRهـاي     باشـد، و مقيـاس       مـي  1

Pنسبت به سايز سيستم مانند       N∝ ′
1

بـه  ( 'Nباشـند كـه        مـي  2

____________________________________________ 
۱. Inverse participation ratio  

۲. Second moment 

۳. Ergodic 

هــاي شــبكه  ، تعــداد ســايت)participation numberاصــطلاح 

ايـن موجـب    .  در حالـت جايگزيـده سـهيم هـستند         باشد كه   مي

N در حـد     IPRشود كه     مي  مقـدار محـدودي، از مرتبـة        ∞→

P N∝ ′
1

در عمل محل تقـاطع نمـودار ميـانگين        .  داشته باشد  2

IPR    نسبت به N
تواند به عنوان مقياسي بـراي تـشخيص    ، مي1

پس به طـور    . هاي گسترده و جايگزيده استفاده شود       لتويژه حا 

  :توان نوشت كلي مي

)۵ (       , ( )
c

P N c
N

= +12 2  

باشـد و بـراي       هاي گسترده صـفر مـي        براي حالت  c2كه در آن    

  .هاي جايگزيده يك مقدار غير صفر دارد حالت

دگي براي مشخص كـردن رفتـار جايگزيـدگي و يـا گـستر               

هاي متفـاوت، ويـژه       هاي گرافيني در حضور بي نظمي       نانوروبان

هــاي مختلــف انــرژي بــه دســت  هــاي آن را بــراي بــازه حالــت

هـا را بـراي       ايـن ويـژه حالـت      IPRآوريم، سـپس ميـانگين        مي

كنـيم، و نمودارهـاي       هاي مختلف بي نظمي محاسـبه مـي         توزيع

IPR           اي بـر . كنـيم    را بر حسب معكوس سايز سيـستم رسـم مـي

شـود كـه ويـژه        گذرند، پيش بيني مي     نمودارهايي كه از مبدأ مي    

هاي آنها در آن بازه گسترده هستند و براي نمودارهايي كه           حالت

هـاي آن     عرض از مبدأ دارند، رفتار جايگزيده براي ويژه حالـت         

دهـد، بـراي       نـشان مـي    IPRمحاسـبات   . شود  بازه پيش بيني مي   

ــندلي   ــته ص ــان دس )روب )Nac = ــزاگ 10 ) و زيگ )zzN = 6 ،

ها در    شود تمام ويژه حالت     كوچكترين مقدار بي نظمي باعث مي     

/اطراف انرژي فرمي در بازة       /( , )−0 4 0 پـس  .  جايگزيده شـوند   4

هاي بعدي انرژي      را براي بي نظمي ثابت و در بازه        IPRميانگين  

/ / / / / /(( , ), ( , ), ( , ))1 2 1 6 0 8 1 2 0 4 0 نتايج محاسبات  . كنيم  ه مي  محاسب 8

 و  ۱۱هاي    شكلهاي زيگزاگ و دسته صندلي در         براي نانوروبان 

  . نشان داده شده است۱۲

براي روبان دسـته صـندلي همـراه بـا بـي نظمـي سـطحي            

b/هاي    اندرسون، ويژه مقادير براي بي نظمي      tW ≥ ، در تمـام    1

دهند، اين رفتار بـراي      ها رفتار جايگزيده از خود نشان مي        بازه

روبان دسته صندلي همراه با بي نظمي اندرسون لبه، براي بـي            

e/هاي    نظمي tW ≥ همچنين براي روبان دسته    . شود  ، ديده مي  2

  صــندلي همــراه بــا بــي نظمــي تهــي جــايي روي مــرز، ويــژه 
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  .)روي لبه(و تهي جايي ) روي سطح و لبه(هاي اندرسون  ظمي براي نانوروبان دسته صندلي با بي نIPR نمودار .۱۱ شكل
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 ۱۷۸  فرهاد فضيله، مهديه قرباني زواره، زهره معقول، بهروز ميرزا و سيد محمد علي صالحي  ۲شمارة يازدهم، جلد 
  

  

  
  

  
  

  
  ).روي لبه( و تهي جايي ) روي سطح و لبه( هاي اندرسون  هاي زيگزاگ با بي نظمي  براي نانوروبان IPR نمودار .۱۲شكل 
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P/مقادير براي    ≥0  ها رفتار جايگزيـده دارنـد       ، در تمام بازه   80

  .)۱۱ شكل(

 براي روبان زيگزاگ، نتايجي مشابه روبـان        ۱۲نمودار شكل      

  .دهد دسته صندلي نشان مي

  

  گيري نتيجه. ۵
روبــان آن را نــسبت بــه   طــرف نــانووجــود مرزهــاي بــاز در دو

هاي توليد شـده      به اين دليل، نمونه   . كند  ها آسيب پذير مي     نظمي بي

و سـطح   هـايي روي مرزهـا       ر آزمايشگاه هميشه داراي بي نظمي     د

تواننـد اثـر مهمـي روي         ها مي   اين بي نظمي  . باشند  ها مي   نانوروبان

دهـد    نتايج نشان مي  . ها داشته باشند    روبان خواص الكترونيكي نانو  

دهد و در بي نظمـي        به طور كلي بي نظمي، رسانايي را كاهش مي        

  . شود ها مي خاصي موجب جايگزيدگي تمام ويژه حالت
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