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 تمطالعه تحليلي خواص اپتيكي گرافي

  
 

  2و1 ، عليرضا صفّارزاده1ندا پاكدل
 

در اين مقاله، يك بررسي تحليلي از خواص اپتيكي گرافيت در گستره اي از فوتون هاي كم انرژي بر : چكيده
بست در تقريب نزديك ترين -گساختار نواري گرافيت توسط روش تن. شودارائه مي πالكترون  گذارهاياساس 

همچنين، عبارت . بررسي مي شود همسايه، با چشم پوشي از برهم كنش داخلي ميان لايه هاي مختلف گرافيت
سپس قسمت موهومي ثابت دي . آيداي براي چگالي حالتهاي الكتروني و رسانندگي اپتيكي بدست ميساده

شود كه طيف اپتيكي به روش تحليلي و رفتار اهده ميالكتريك گرافيت را به روش عددي محاسبه كرده و مش
  .تجربي از توافق بسيار خوبي برخوردار استطيف بدست آمده از نتايج محاسبات عددي با 

 
  .گرافيت، خواص اپتيكي، چگالي حالتهاي الكتروني، رسانندگي اپتيكي: واژه هاي كليدي

 
  1مقدمه .1

گرافيت هاي اخير، به بررسي خواص فيزيكي در سال
اين بلور، ويژگي هاي الكتروني . توجه زيادي شده است

منحصر بفردي را از نقطه نظر تئوري و نيز تجربي از 
اين ساختار لايه اي شكل، براي ]. 1[دهد خود نشان مي
 هاي دو بعدي، بسيار مناسب بوده و بررسي پديده

توان با تزريق مولكولهاي مختلف به آن بسياري از مي
علاوه براين، . جالب گرافيت را تشكيل دادتركيبات 

گرافيت با نانو لوله هاي كربني كه اخيراً مورد توجه 
بسيار زياد محققين نانو قرار گرفته است بسيار مرتبط 

  ].2[است 
هاي اپتيكي، اطلاعاتي را در مورد وضعيت بررسي

اين . دهندالكترون هاي تحريك شده بلور بدست مي
صي براي هر مدل مورد نظر جهت ها، آزمايش خابررسي

بدست آوردن نوارهاي انرژي الكتروني جامدات بشمار 
براي نوارهاي انرژي گرافيت، چندين روش . رودمي

مختلف وجود دارد كه مزيت ماهيت دو بعدي گرافيت 

                                              
  تهران، استاد نجات الهي،  دانشگاه پيام نور مركز تهران، گروه فيزيك) 1

pakdeln@yahoo.com 
  پژوهشكده علوم نانو- تهران، فرمانيه، پژوهشگاه دانش هاي بنيادي) 2

a-saffar@tpnu.ac.ir 

علاوه بر اين، گرافيت به علت . كنندرا بخوبي بيان مي
رسي تواند مشكل اصلي براي اش، ميساختار لايه

هاي  تحليلي خواص اپتيكي را كه همان محاسبة انتگرال
  ]. 5[حجمي منطقة اول بريلوئن هستند را حل كند 

هاي مختلف محاسبة نوارهاي  ممكن است مدل
انرژي، براي نواحي فرابنفش كه ويژگي هاي نوري 
گرافيت را در اين محدوده بيان مي كنند مناسب باشند، 

رو سرخ مناسب نيستند، زيرا اما اين مدلها براي نواحي ف
در اين نواحي، انتشار انرژي در امتداد سه بعد اهميت 

  ].3[ يابدمي
چون در اين مقاله قصد داريم به بررسي تحليلي 

اي از فوتون هاي كم خواص اپتيكي گرافيت در گستره
انرژي بپردازيم، به همين منظور با استفاده از روش 

مسايه، نوارهاي بست در تقريب نزديك ترين ه-تنگ
همچنين، ]. 4[كنيم الكتروني گرافيت را توصيف مي

اي براي چگالي كنش نوري، عبارت سادهعلاوه بر برهم
گرافيت ] 6[ و رسانندگي اپتيكي] 5[ هاي الكتروني حالت

سپس به روش عددي، قسمت موهومي . دهيمارائه مي
ثابت دي الكتريك گرافيت را محاسبه كرده و نمودار 

برحسب انرژي رسم و با منحني تجربي مقايسه  آنرا
  ]. 5[كنيم مي
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  بندي مسئلهفرمول .2
گرافيت، يك شبكه هگزاگونال سه بعدي از اتم هاي 

اي در مقايسه كربن است كه اثرات برهمكنش بين لايه
هاي با اثرات درون لايه اي، اندك است، زيرا فاصلة لايه

(گرافيت 
o

A35.3 (لي بيشتر از فاصلة نزديكترين خي
(هاي كربنِ همسايه در گرافيت اتم

o

A42.1cc =−a (
  .است

 براي گرافيت دو بعدي در يك آرايش σسه پيوند 
2sp هاي  هيبريد مي شوند در حاليكه براي اربيتال
zp2صفحه ي  ، كه عمود برxy  هستند، پيوند هاي

  .كنندرا ايجاد مي πكووالانسي 
هاي در اين مقاله، فقط نوار انرژي مربوط به حالت

π دوبعدي را در نظر مي گيريم، زيرا نوارهايگرافيت 
π  كنند، براي كووالانسي را ايجاد ميكه پيوندهاي

هاي حالت جامد گرافيت بسيار مهم تعيين ويژگي
  ].4[هستند 

در ابتدا براي ثابت دي الكتريك مختلط يك بلور، 
با نوار رسانش ] 7[كوهن -شكل معادل عبارت اهريزيچ

)c ( و نوار والانس)v ( گيريمميرا در نظر:  
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تابع فرمي،  0f انرژي نوار و jEكه در آن، 

υυ EEE cc iو ) انتقال(انرژي گذار  =−
c

P
υ

عنصر  
}ماتريسي اندازه حركت است كه  }zyxi   .باشدمي ∋ˆˆ,ˆ,ˆ

) 1(هاي رابطة سامانه مختصاتي را كه براي انتگرال
 cدر نظر مي گيريم، سامانه مختصاتي است كه محور 

بنابراين با . است ẑساختار هگزاگونال در امتداد محور
  صرف نظر كردن از جفت شدگي لايه هاي گرافيت، 

ريس گذار و نيز انرژي هاي مي توان وابستگي عناصر مات
توان  در اين صورت مي. ناديده گرفت zk نوار را به

ناحية بريلوئن را با  zkانتگرال روي 
d
π2  جايگزين

oكنيم كه در آن

A 35.3=d فاصلة بين لايه هاي ،
  .مجاور است
، براي ثابت دي yو  xهاي تقارن در جهتبه علت 

  :الكتريك طولي خواهيم داشت
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ها روي ناحية بريلوئن دو بعدي كه در انتگرال
در حقيقت، . ندشونشان داده شده، محاسبه مي 1شكل

ها بايد در ناحيه كاهش ناپذير از منطقه بريلوئن انتگرال
به صورت تيره نشان داده شده است  1كه در شكل
  .شوندمحاسبه مي

  
  

  .منطقة بريلوئنِ دوبعديِ گرافيت .1شكل 
  

، انرژي ]4[بست گرافيت - براي توصيف روش تنگ
صفر  الكترون در جايگاه هر اتم كربن را به عنوان نقطة

02يعني. گيريمدر نظر مي =pε . آنگاه هاميلتوني براي
، با برهم كنش نزديكترين همسايه، πنوارهاي الكتروني

  :  به شكل زير بدست مي آيد
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akxكه در آن  x= وaky y= هاي بردار مؤلفه
oموج بلوخ در ثابت شبكة

A 42.13×=a باشندمي .
0γ پارامتر پرش بين جايگاهها و),( yxf  عبارت است
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0detسپس باحل =− EIH حالتهاي انرژي و ،

  :دير انرژي عبارت اند ازويژة مقا
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كه علامت پاييني و بالايي به ترتيب معادل نوارهاي 
ϕiFefرا به صورت  f.ظرفيت و رسانش هستند = 

كه با استفاده از رابطة زير بدست  Fو ضريب ϕبا فاز
  :گيريم آيد، در نظر ميمي
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حال عنصر ماتريسي اندازه حركت را براي گذار 

 πهايچون فقط اوربيتال .كنيمميان نوارها محاسبه مي
مل انتقالات شاεشوند، وعبارت در نظر گرفته مي

باشد، هيچ سهم درون اتمي نداريم غيرمستقيم نمي
، با xبنابراين عملگر اندازه حركت، مثلاً در جهت]. 9[

استفاده از رابطة
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yهم براي عبارت مشابهي

cv
P توان بدست آوردمي .

 ϕو Fبراي ساده كردن نتايج، يك رابطة رياضي ميان
  :كنيمبه شكل زير بهينه سازي مي
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2كه در آن 
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  :صورت زير نوشت
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 كه
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≡Ω ،انرژي فوتون فرودي 
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  با در نظر گرفتن رابطة رياضي زير، يعني
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توان قسمت موهومي ثابت دي الكتريك را به مي
 γi+Ω→Ωبا تغيير. راحتي محاسبه كرد

هاي نتگرالدر ا) 11(و همچنين رابطة ) γ→0درحد(
، فقط سهم تشديد دقيق)9(رابطة 

2
Ω

=F حفظ  
  ها بيرون آمده واز انتگرال Ωبنابراين. شودمي

  :را بدست آوريم) 9(مي توانيم قسمت موهومي رابطة 

dxdy
F

yZC

dxdy
F

yZC

dxdy
F

ZC

dxdy
F

ZC

22

2
3

2

03

22
3

2

03

22
3

2

03

22
3

2

0

4
cosIm 12

4
cosIm 12

4
Im 3

4
Im 

48
)(

Ω−Ω
+

Ω−Ω
+

Ω−Ω
+

Ω−
Ω−

=′′

∫∫

∫∫

∫∫

∫∫

−

−

−

−

ππ

π

ππ

π

ππ

π

ππ

π
ωε

 

www.SID.ir



Arc
hi

ve
 o

f S
ID

  1389 بهار، 2سال اول، شماره ، مولكولي - اتمي نامه فيزيك فصل

 

36
  :شتخواهيم داz=1و با در نظر گرفتن 
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، فركانس پلاسماي بهنجار شده pΩكه

)
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p
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≡Ω (آيداينگونه بدست مي:  
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  چون انتگرال فركانس پلاسمايي، اغلب توسط

با مختصات  Kسهم نقاط نزديك به نقطة
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  دهيم؛بسط مي Kرا حول نقطة Fتابع
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KK yyxxF −+−≈  
  

در انتگرال فركانس Zو ∇F2سپس با قرار دادن 
  :پلاسمايي خواهيم داشت
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بنابراين با توجه به اين رابطه، فركانس پلاسمايي به 

در صورتيكه . كندصورت ريشة مربعي دما، تغيير مي
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در ادامه براي اينكه عبارتي ساده براي قسمت 
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ها را مي توان به مجموع اساس، انتگرالبراين 
. تفكيك كردzK)(و zE)(هاي بيضوي كاملانتگرال
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  نتايج و بحث .3
با توجه به اينكه، ساختار تشديدي طيف اپتيكي را 

توان از تابع چگالي حالت هاي الكتروني بدست آورد، مي
  :را محاسبه مي كنيم  ωD)(بنابراين در ادامه 

بعدي در  تابع چگالي حالت ها براي يك جامد دو
  ]:10[به صورت زير است  منطقة اول بريلوئن

kdED cDBZ

2

2
)()( ωδω υ h−= ∫  

هاي ، تابع چگالي حالت)17(بادر نظرگرفتن رابطة 
  :آيدگرافيت به صورت زير بدست مي
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060 در گسترة ωD)(انتگرال γω ≤≤ h  از  

انرژي هاي گذار، شرط
2

26

0 3
8)()(0

a
dD πωω

γ
=∫ h 

يعني، اين شرط با مساحت منطقة . كندرا ارضاء مي
)2(بعلاوه، . بريلوين دو بعدي معادل است ωD  تابع

. دهد، زيرا نوارها متقارن اندچگالي حالت ها را نشان مي
با استفاده از برنامة كامپيوتري فورترن  2در شكل 

را برحسب  ωD)(تابع
0γ
ωhايمرسم نموده .  
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0تابع چگالي حالتهاي گرافيت،  .2شكل 
2)( γω aD ،

  .γωh=x/0برحسب انرژي فوتونها 
  

  همانطور كه در نمودار ديده مي شود، چگالي 
02γωهاي الكتروني در حالت =h  داراي تكينگي است

منطقة بريلوين مربوط است  Mذارهاي نقطةكه به گ
  ].3[كه در آنجا نوارها داراي يك نقطة زيني هستند 

و برنامه نويسي ) 21(، با استفاده از رابطة 3در شكل
به زبان فورترن، قسمت موهومي ثابت دي الكتريك 

ايم و با طيف گرافيت را برحسب انرژي، رسم نموده
مشاهده مي شود كه . ايمبي مقايسه كردهاپتيكي تجر

رفتار اين دو طيف نزديك بهم هستند و در انرژي 
در هر دو طيف تحليلي و تجربي تشديد  eV 4.4حدود

، به ωD)(بنابراين با توجه به نمودار. افتداتفاق مي
2دليل تكينگي در 

0

=
γ
ωh مقدار eV 2.20 =γ  بدست

  .مي آيد
eV 2.20با بدست آوردن  =γ مي توانيم ثابت ،C 
 C=24.1مقدار بدست آمده برابر . را نيز محاسبه كنيم

مقدار ) 15(در اين صورت با استفاده از رابطة . مي باشد
ر دماي اتاق محاسبه مي عددي فركانس پلاسمايي د

، كه خيلي كمتر از مقدار eV 77.0=pωhشود ،
eV 95.0 تعيين شده توسط جانسون و درسل هاوس

  ].3[است 
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مقايسة نتيجه تحليلي و طيف تجربي براي قسمت . 3شكل 
  .موهومي ثابت دي الكتريك گرافيت

  

ت موهومي ثابت دي الكتريك ، قسم4در شكل 
و ) 9(گرافيت را به روش عددي، با استفاده از رابطة 
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برنامه نويسي به زبان فورترن محاسبه و برحسب انرژي 

  .ايمفوتون فرودي رسم كرده

1 2 3 4 5 6
0.00

25.00

50.00

75.00

100.00

ε''
(ω
)

Photon energy(eV)

نتايج عددي براي قسمت موهومي ثابت دي  .4شكل 
ωε)(الكتريك گرافيت   .ωhبرحسب انرژي فوتون  ′′

  
مشاهده مي شود، رفتار  4همانطور كه در شكل 

طيف تحليلي و رفتار نمودار حاصل از محاسبات عددي 
كه  eV 4.4همچنين در. با طيف تجربي سازگاري دارند

هر تشديد به صورت يك تكينگي در منحني تجربي ظا
مي شود، با نتايج به دست آمده به روش عددي در 

  . تطابق بسيار خوبي است
با  تخواهيم به بررسي رسانندگي گرافيدر انتها مي

با استفاده از . استفاده از نتايج تحليلي قبلي بپردازيم
رابطة مربوط به قسمت موهومي ثابت دي الكتريك يك 
 جامد، و قسمت حقيقي رسانندگي آن، رسانندگي

  :آوريمرا به صورت زير بدست مي تگرافي
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درحد بسامد صفر، منجربه يك ) 23(عبارت 

رسانندگي اپتيكي حداقل، با مقدار
h4
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  .مي شود
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نمودار نتايج تحليلي رسانندگي گرافيت  .5شكل 
0/)( σωσ  بر حسب انرژي فوتون(eV) ωh.  

  
كه به روش تحليلي محاسبه  σσ/0، 5درنمودار 

در اين نمودار، . ايمشده برحسب انرژي رسم كرده
، نشان مي دهد eV 4.4تكينگي ايجاد شده در انرژي 

  . كه اين نتيجه با نتايج قبل مطابقت دارد
 

  نتيجه گيري .4
در اين مقاله، يك بررسي تحليلي از ثابت دي 
الكتريك گرافيت در گستره اي از فوتون هاي كم انرژي 

مشخص مي شود، را  πكه توسط گذار الكترون هاي 
ارائه داديم كه براي توصيف نوارهاي انرژي گرافيت از 

استفاده  بست در تقريب نزديكترين همسايه-روش تنگ
علاوه برمحاسبة قسمت موهومي ثابت دي . كرديم

اي براي چگالي حالتهاي الكتريك گرافيت، عبارات ساده
. آورديم بدست تو نيز رسانندگي اپتيكي گرافي الكتروني

نتايج حاكي از وجود يك تكينگي در طيف اپتيكي 
نتايج تحليلي كه دراين مقاله ارائه شده است، از . است

  .ر خوبي با طيف تجربي برخوردار استتوافق بسيا
نتايج بدست آمده براي ثابت دي الكتريك، بررسي 

اي را با استفاده از تحليلي طيف اپتيكي هر ماده ي كپه
همچنين، اين نتايج . سازدساختار نواري امكان پذير مي

كه براي لايه هاي گرافيني منفرد ارائه شده، براي ريز 
  .رگ نيز مناسب استلوله هاي كربني با قطر بز
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