
 

 

  چکیده   

در این مقاله در رهیافت بستگی قوي و همچنین تقریب 

 نوارهاي نانو الکترونی ترین همسایه به بررسی رسانشنزدیک

 يتخت و خمیده دسته صندلی و زیگزاگ تک نواري گرافن

در حضور و غیاب میدان مغناطیسی فلزي  يرسانادو  به متصل

پردازیم. براي مورد دسته صندلی با استفاده از روش باز می

بهنجارش، هامیلتونی هر حلقه بنزنی شامل شار مغناطیسی 

-عبوري را به هامیلتونی مؤثر یک مولکول دو اتمی تقلیل می

دهیم. همچنین میدان مغناطیسی را با وارد کردن ضرایب فاز 

هاي پرش الکترون پیوندهاي مربوطه ر در انرژيوابسته به شا

کنیم و بالاخره محاسبات عددي مربوط به در مسئله لحاظ می

رسانندگی الکترونی را با استفاده از روش تابع گرین در رهیافت 

دهد که اعمال میدان دهیم. نتایج نشان میانجام می ئولاندا

ر دسته هاي جدیدي در طیف رسانش نانو نوامغناطیسی گاف

صندلی ایجاد کرده که پهناي آنها به میزان خمیدگی نانو نوار 

ي گاف مرکزي وابسته است. همچنین مقدار رسانش در ناحیه

براي مورد دسته صندلی حساسیت بیشتري نسبت مورد زیگزاگ 

  دهد. به مقدار خمیدگی و میدان مغناطیسی نشان می

نانو بوهم،  -بستگی قوي، آهارانوف :واژگان کلیدي

  .نوار، خمیدگی

  

  مقدمه  1

ها به هاي استفاده از مولکولپس از پیدایش اولین نشانه 

]، تلاش 1کاربردي در قطعات الکترونیکی [عنوان اجزاي 

مقیاس با براي فهم سازوکار خواص فیزیکی این قطعات نانو

هاي رو شده و همین امر سبب پیشرفتاي روبهسرعت فزاینده

ي شگرف در تحقیقات الکترونیک مولکولی شده است. مطالعه

هاي هاي مولکولی با روشهاي ترابردي در سامانهویژگی

ي بولتزمن وم در حالت جامد، یعنی حل معادلهنظري مرس

شوند، بلکه بررسی آثار کوانتومی از قبیل کوانتش بررسی نمی

هاي الکترونی در این انرژي و آثار تداخل کوانتومی موج

- هاي مولکولی شامل حلقهسامانه ].2ها الزامی است [سامانه

 هايپدیده ،هاي الکترومغناطیسیهاي کربنی در حضور میدان

]. بخصوص جریان 3دهند [فیزیک جالبی از خود نشان می

هاي مغناطیسی خارجی هاي رسانا به میدانعبوري از حلقه

بوهم - ي اثر آهارانوفحساس هستند و این امر توسط مشاهده

در بعضی ساختارها ثابت شده است. جالب اینکه با تغییر مکان 

اد شده در توان از میدان مغناطیسی ایجاتصال الکترودها می

ي اسپینی بهره جست. در هر حلقه براي اهداف ساخت قطعه

هاي اخیر، آثار تداخل کوانتومی روي رسانش الکتریکی با سال

توجه به وجود مسیرهاي متفاوت براي امواج الکترونی، در 

]. در این 4ساختارهاي مولکولی حلقوي بررسی شده است [

هاي حلقوي ز سامانهاي ارهگذر مولکول بنزن به عنوان نمونه

ها قبل به عنوان یک اي که سالبسیار مورد توجه بوده بگونه

]. 5کلید مولکولی در الکترونیک مولکولی مطرح بوده است [

رفتار شبه ترانزیستوري این مولکول نیز توجهات زیادي را به 

هاي ]. از رفتارهاي عجیب در سامانه6خود جلب کرده است [

صیت مقاومت معکوس مدارهاي شامل توان به خاحلقوي می

  ].7هاي سري و موازي اشاره کرد [حلقه

ها است که نیز یک سامانه مولکولی متشکل از حلقه گرافن

فقدان گاف در طیف انرژي آن کاربردش را در کنترل دقیق 

ی گرافنرفتار ترابردي با مشکل مواجه کرده است. ولی نانونوار 

ی گرافنکه ساختار شبه یک بعدي تقلیل یافته از صفحات 

است، به دلیل آثار تحدید کوانتومی گافی در طیف انرژي خود 

ی به عواملی گرافنهاي ترابردي نانونوارهاي ویژگی دارند.

]، تغییر در ساختار 9ها []، ناخالصی8ها [مانند اثر وجود نقص

] و غیره وابسته 11]، اعمال میدان خارجی [10ها [پیوندي لبه
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دهد واکنش می گرافناست. از آنجا که هیدروژن شدیداً با 

بهینه  افنگردار کردن ساختار الکترونی معمولاً با هیدروژن

-]. بنابراین وجود یا عدم وجود هیدروژن در لبه12شود [می

  سازد.هاي نانو نوار خواص الکترونی را متأثر می

دار و در این مقاله ترابرد الکترونی نانونوارهاي زیگزاگ هیدروژن

بوهم و همچنین ـ دسته صندلی را با در نظر گرفتن اثر آهارانوف

باید توجه شود که با توجه به  کنیم.خمش نانونوارها بررسی می

گونه در خمیدگی نانو نوار، در این  sتغییرات اندك طول پیوندها 

 مقاله صرفاً آثار مغناطیسی ناشی از خمش در نظر گرفته شده و

ایم. فرض پوشی کردهچشم کرنش آن و تنش آثار به پرداختن از

ساده  ي مورد بررسی بین دو الکترود فلزيشود که سامانهمی

قرار دارد و رسانش الکترونی را با استفاده از روش تابع گرین در 

رهیافت بستگی قوي و تقریب نزدیکترین همسایه مطالعه 

 خواهد شد.

  مدلسازي 2

ـ بوهم بر ترابرد ي اثر آهارانوفدر این قسمت به مطالعه

دار و ي زیگزاگ هیدروژنی خمیدهگرافنالکترونی نانو نوارهاي 

-صندلی با استفاده از روش تابع گرین و در تقریب نزدیکدسته 

 1پردازیم. شکل ي رهیافت بستگی قوي میترین همسایه

ي نیمه هاي مورد نظر را که بین دو الکترود فلزي سادهسامانه

  دهد. اند، نشان میمتناهی قرار گرفته

 
نوار ی دسته صندلی و (ب) یک نانو گرافن: (الف) یک نانو نوار  1شکل

ی زیگزاگ هیدروژن دار که به دلیل خمش شار مغناطیسی متفاوتی از هر گرافن

فلزي ساده  رساناها از سمت چپ و راست به دو گذرد. سامانهحلقه می

 متصل هستند.

فرض شده است که به دلیل خمیدگی نانو نوارها و تفاوت 

هاي بنزنی ها در میدان عمودي اعمالی، حلقهسطوح مؤثر حلقه

کنند. مقدار شار ر مغناطیسی متفاوتی را احساس میشا

,ام، iي بنزنی مغناطیسی را در حلقه 0i B i    در نظر

0گیریم که می / | |e    کوانتاي شار مغناطیسی و

, .B i id  B S  کهB  بردار میدان مغناطیسی وidS  بردار

  نرمال المان سطح حلقه است.

در روش تابع گرین و در رهیافت بستگی قوي، ضریب عبور 

ي به صورت زیر توسط رابطهئو ي لانداالکترونی طبق رابطه

  ]13شود [لی محاسبه می - فیشر

2

1,( ) 4 Im ImL R NT G                            (1) 

ام ماتریس Nي سطر اول و ستون درایه NG,1که در آن

 Nها است (ي مرکزي در حضور هاديتابع گرین سامانه

)هاي سامانه مرکزي است) و تعداد اتم )WR L  تابع خودانرژي

هاي چپ و راست ي مرکزي به خاطر حضور هاديسامانه

شود ي زیر داده میاست که براي یک هادي ساده با رابطه

]14[:  

2
( )

( ) ( )

( )

exp( ),WL R

R L L R

L R

i





                     (2) 

)که در آن  )L R ي ي پاشندگی مربوط به یک زنجیرهاز رابطه

)شکل  اتمی ساده به ) ( ) ( )cos ( ) / 2L R L R L R      به

)آید. در اینجا دست می )WR L شدگی اتصال بین قدرت جفت

)سامانه مرکزي و هادي راست (چپ)،  )R L  و( )R L  به

ها هاي جایگاهی و پرش الکترون در هاديترتیب انرژي

انرژي الکترون ورودي است. براي پیدا  است. همچنین 

ي مرکزي ، باید وارون تابع گرین سامانهNG,1کردن عنصر 

  ]14را که به شکل زیر است، به دست آورد: [

  
1

1,1 ,W W R L NNG I H I I                         (3) 

  

1,1I ،,Nکه در آن  NI هایی هستند که به ترتیب ماتریس

ي عناصر اول و آخر قطرشان غیر صفر و برابر یک و بقیه

ي مرکزي به هامیلتونی سامانه WHعناصرشان صفر است.

i,و iشکل ماتریسی شامل پارامترهاي بستگی قوي  j  به)

iهاي ام و انرژي پرش بین اتمiترتیب انرژي جایگاهی اتم 

مقدار این پارامترها به نوع سامانه و  ]. 15ام) است [jام و 
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بستگی دارد. لازم به ذکر است که شار هاي بکار رفته تقریب

-] در معادلات وارد می16مغناطیسی توسط تقریب فاز پیرلز [

هاي پرش الکترون شود و تأثیر آن بدین گونه است که انرژي

-) کربنd) و دوگانه (s(مربوط به پیوندهاي یگانه (

)، از iام عبور شار مغناطیسی(ي بنزن هنگکربن) در حلقه

)(ds  به( ) exp( )s d ii  کند که علامت مثبت تغییر می

براي پرش الکترون در جهت ساعتگرد و علامت منفی براي 

  پرش آن در جهت پادساعتگرد است. 

صندلی توان هامیلتونی نانو نوار دسته در تقریب می

(الف)) را با استفاده از روش بازبهنجارش با هامیلتونی 1(شکل

هاي پرش و جایگاهی بهنجار ي اتمی با انرژيیک زنجیره

)، 0جایگزین کرد که بر حسب انرژي جایگاهی کربن ( شده

-هاي پرش الکترون در پیوندهاي یگانه و دوگانه کربنانرژي

(الف) و 2هاي ر مغناطیسی هستند. شکلکربن و همچنین شا

ي مربوط به بهنجارش یکایاخته و واره(ب) به ترتیب طرح2

  دهد.کل این سامانه را نشان می

  

  

 
 کل يو (ب) سامانه یکایاخته) الف( بهنجارش به مربوط يواره: طرح 2شکل

  ).الف(1 شکل در شده داده نشان

ضرایب توابع موج حالت ي شرودینگر و حذف با نوشتن معادله

ي بنزنی، هاي بالایی و پایینی حلقهپایه الکترونی براي اتم

اي را که در هاي جایگاهی و پرش بهنجار شدهتوان انرژيمی

  ]17دست آورد [(ب) آمده است، به این صورت زیر به2شکل 
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نتایج  يبندي حاضر به ارائهدر بخش بعد با استفاده از فرمول

پردازیم. عددي می  

 

   و بحث یجنتا. 3

بوهم در نانو نوارهاي  -بررسی اثر آهارانوف 

  ی گرافن

نوارهاي در این بخش به بررسی اثر آهارانوف ـ بوهم در نانو 

پردازیم. نانونوارهاي تخت و دسته صندلی و زیگزاك می

دهیم. هاي مجزا مورد مطالعه قرار میخمیده را در قسمت

هاي لازم به ذکر است که در تمام محاسبات خود انرژي

هاي کربن و هیدروژن را صفر اختیار کرده جایگاهی براي اتم

و دوگانه هاي پرش الکترون در پیوندهاي یگانه و انرژي

/کربن ـ کربن را به ترتیب  eVs  3 و 29

/ eVd  4 و در اتصال مولکول به الکترود  33

( ) / eVWR L  19  (چپ) و انرژي پرش الکترودهاي راست

( ) / eVR L  3   ].18شود [در نظر گرفته می 81

  

  تختانونوار دسته صندلی ن 1-3

ابتدا یک نانو نوار دسته صندلی با ساختار نشان داده شده در 

گیریم. در ي بنزنی را در نظر میحلقه 9(الف) شامل 1شکل 

صورت اعمال میدان مغناطیسی یکنواخت، براي یک نانونوار 

  3ها با هم برابر است. در شکل تخت شار عبوري از حلقه

به صورت تابعی از  لگاریتم ضریب عبور الکترونی این ساختار

/انرژي در حضور (  ) یا غیاب میدان مغناطیسی رسم 4

شده است. به دلیل وجود تقارن تابع ضریب عبور نسبت به 

 انرژي صفر، نمودارها فقط در قسمت مثبت انرژي رسم شده

شود نمودارها رفتاري نوسانی طور که دیده میاست. همان

ي آن به محدود بودن شبه ترازهاي سامانه دارند که دلیل

دهند که انرژي ها معمولاً جایی رخ میمرکزي است. قله

الکترون ورودي برابر با انرژي تراز انرژي سامانه مرکزي باشد. 

بدیهی است که اگر انرژي الکترون بین دو تراز قرار گیرد 

 ي منحنی رخ خواهد داد. بنابراین رفتار منحنی کاملاً کمینه

ي مرکزي است وابسته به مقادیر شبه ترازهاي انرژي سامانه

هاي پرش و اتصال و یا که به شکل هندسی، مقادیر انرژي

ي دو نمودار مقدار شار مغناطیسی بستگی دارند. با مقایسه
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توان دریافت که در مربوط به حضور و غیاب میدان، می

شار  ي گاف مرکزي حول انرژي صفر، براي موردي کهناحیه

تر بوده و مقدار زنی قويمغناطیسی وجود دارد، اثر تونل

رسانش الکتریکی در انرژي صفر در حضور میدان مغناطیسی 

بیشتر است. در واقع به دلیل وجود ضریب فاز وابسته به شار، 

در هر حلقه شامل شار یک مسیر نسبت به مسیر دیگر ارجح 

وانتومی هاي کشده که به نوبه خود باعث کاهش تداخل

یابد. گردیده و مقدار رسانش در حضور میدان افزایش می

همچنین به دلیل جابجایی و فشردگی ترازهاي انرژي سامانه 

هاي مرکزي در حضور میدان، یک گاف انرژي جدید در انرژي

هاي منفی)، به دلیل مثبت (و همچنین یک گاف در انرژي

  شود. وجود میدان مغناطیسی ایجاد می

Energy (eV)
0 2 4 6 8

lo
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T
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= 0

= /4

  
: لگاریتم ضریب عبور الکترونی بر حسب انرژي براي یک نانو نوار 3شکل

ي بنزنی در حضور و غیاب میدان حلقه 9دسته صندلی تخت شامل  گرافن

  مغناطیسی.

  نانونوار دسته صندلی خمیده 2-3

براي یک نانو نوار خمیده و در صورت اعمال یک میدان 

هاي حلقه از یکنواخت، مقدار شار مغناطیسی گذرندهمغناطیسی 

توان معادل موردي بنزنی دیگر برابر نیست. این مورد را می

دانست که یک نانو نوار تخت در یک میدان مغناطیسی 

رسانش سه مورد متفاوت  4نایکنواخت واقع شود. در شکل 

ها شار مغناطیسی ثابت شامل مورد تخت که از تمامی حلقه

/  کند (خط پر)، موردي که شار مغناطیسی عبور می 4

/و  ها به طور متناوب مقادیر عبوري از حلقه را اختیار  4

ي کند (خط چین) و بالاخره مورد خمیده که  شار در حلقهمی

/هاي بعدي با شیب اول صفر و در حلقه شود اضافه می 20

اند. با توجه به نتایج حاصل خط)، با یکدیگر مقایسه شده-(نقطه

شده، مقدار رسانش در انرژي صفر براي مورد آخر بیشترین و در 

توان مانند مورد قبلی دومی کمترین است. دلیل این امر را می

ه ارجح شدن یکی از مسیرهاي (نانونوار دسته صندلی تخت) ب

هاي بنزنی با اعمال میدان مغناطیسی نسبت الکترون در حلقه

هاي انرژي در نوار بر پهناي گافداد. همچنین نوع خمیدگی نانو

ي تشدیدي موثر است. این نتایج از نظر کاربردي کنترل ناحیه

رسانش نانو نوار واقع در یک میدان مغناطیسی ثابت توسط خم 

  کند. را پیشنهاد میکردن 

Energy (eV)
0 2 4 6 8

lo
g 

T

-6

-4

-2

0

 = cte.
priodic.
bent

  
: لگاریتم ضریب عبور الکترونی بر حسب انرژي براي نانو نوار 4شکل 

/ی دسته صندلی براي مواردي که شار مغناطیسی ثابت گرافن  4 

/و  (خط پر)، متناوب شامل شارهاي  (خط چین) و موردي که شار  4

/با شیب ثابت  /خط) از صفر تا -(نقطه 20 تغییر در طول نانو  4

  کند.نوار تغییر می

  نانونوار زیگزاگ تخت 3-3

ی گرافندر این قسمت ضریب عبور الکترونی یک نانو نوار 

(ب)) را در حضور یک 1دار شده (شکل هیدروژنزیگزاگ 

کنیم. در اینجا براي میدان مغناطیسی یکنواخت بررسی می

پرهیز از شلوغ شدن نمودارها، طول نانو نوار را برابر پنج حلقه 

توان با توجه به بحث مربوط به گیریم. میدر نظر می

همپوشانی اربیتالی الکترون در پیوند هیدروژن ـ کربن و 

ي آن با پیوند کربن ـ کربن، نشان داد که انرژي پرش ایسهمق

هاي کربن و هیدروژن بسیار کمتر است. الکترون بین اتم

/بنابراین در این مقاله، مقدار این انرژي را برابر eV 001  

بندي اضافه کردن اثر این پیوند به کنیم. در فرمولاختیار می

2راحتی با جایگذاري 
0 0 / ( )H        براي
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پذیر است انرژي جایگاهی اتم کربن متصل به هیدروژن انجام

انرژي جایگاهی الکترون در اتم هیدروژن  Hکه در اینجا 

  ].18گیریم [بوده و ما در اینجا آن را صفر در نظر می

این نانو  تغییرات لگاریتم ضریب عبور الکترونی 5در شکل 

ي بنزنی بر حسب انرژي نوار زیگزاگ تخت شامل پنج حلقه

در حضور و غیاب میدان مغناطیسی یکنواخت رسم شده است. 

زنی الکترونی در گاف شود که در اینجا نیز تونلدیده می

انرژي سامانه در حضور میدان مغناطیسی بیشتر شده است. 

میدان  همچنین مقدار رسانش در انرژي صفر به مقدار

  مغناطیسی وابسته است.

Energy (eV)
0 2 4 6 8

lo
g 

T

-3

-2

-1

0

= 0

= /2

: لگاریتم ضریب عبور الکترونی بر حسب انرژي براي یک نانو نوار  5شکل 

ي بنزنی در حضور و غیاب دار شامل پنج حلقهزیگزاگ هیدروژن گرافن

  میدان مغناطیسی.

  نانونوار زیگزاگ خمیده 4-3

عبور الکترونی یک نانو حلقه  لگاریتم ضریب 6در شکل 

که  دار را بر حسب انرژي براي سه مورديزیگزاگ هیدروژن

ها یکسان (مورد در یکی شار مغناطیسی عبوري از تمام حلقه

هاي کناري کمتر و از تخت ـ خط پر)، یکی شار عبور از حلقه

ي میانی بیشتر است (مورد خمیده ـ خط چین) و دیگري حلقه

/شار با شیب  در طول نوار افزایش یابد، رسم شده  10

ي شود در مورد زیگزاگ رسانش در ناحیهاست. مشاهده می

دهد گاف مرکزي حساسیت زیادي به این تغییرات نشان نمی

در حالیکه در مورد دسته صندلی این حساسیت چشمگیر 

نانو  گردد که براياست. علت این پدیده به این واقعیت برمی

نوار زیگزاگ الکترون مسیرهاي زیادي در پیش رو دارد. در 

هاي بنزنی، حالیکه در نانو نوار دسته صندلی با جدا شدن حلقه

تواند در هر حلقه دو مسیر براي الکترون وجود دارد که می

یکی نسبت به دیگري ارجح شود ولی در مورد زیگزاگ 

یر نیست. نکته قابل پذمسیرها آنقدر زیادند که این امر امکان

توجه دیگر در این شکل ظهور یک کمینه در طیف رسانش 

در مورد نمودار خط چین است. معمولاً دلیل فیزیکی چنین 

هاي ویرانگر توابع موج هایی در طیف رسانش را به تداخلدره

دهند. گویا در این الکترونی در مسیرهاي ممکن نسبت می

خل کوانتومی رخ این تدااي گشته که مورد شرایط به گونه

    داده است.

Energy (eV)
0 2 4 6 8

lo
g

 T

-5

-4

-3

-2

-1

0

i = /2

/6, /3, /2, /3, /6

/2, 3/5, 7/10, 8/10, 

    
: لگاریتم ضریب عبور الکترونی بر حسب انرژي براي نانو نوار 6شکل  

دار براي سه مورد متفاوت شار مغناطیسی در طول ی زیگزاگ هیدروژنگرافن

  نانو نوار

  نتیجه گیري  4

روش تابع گرین در رهیافت بستگی این مقاله با استفاده از در 

 ترین همسایه به بررسی اثرقوي و همچنین تقریب نزدیک

 گرافن نوارهاي نانو الکترونی رسانش بر بوهم - آهارانوف

پرداختیم. با  فلزي يرسانادو  به متصل يتخت و خمیده

استفاده از روش بازبهنجارش، نانو نوار دسته صندلی را به یک 

هاي جایگاهی و پرش مؤثر تبدیل انرژي ي اتمی بازنجیره

رسانش آن را به ئو بندي لانداکرده و سپس به کمک فرمول

صورت عددي محاسبه کردیم. اثر میدان مغناطیسی را نیز با 

اعمال یک ضریب فاز در انرژي پرش الکترون براي 

شود. نتایج هاي بنزنی، وارد میپیوندهاي حاضر در حلقه

دهد که نوار دسته صندلی نشان میمحاسبات براي نانو 

هاي انرژي جدید در اعمال میدان مغناطیسی باعث ایجاد گاف

ها تأثیر ي تشدیدي شده که خمیدگی نوار بر پهناي آنناحیه

Archive of SID

www.SID.ir

http://www.sid.ir


 

 

ی زیگزاگ نیز گرافن نوارهاي گذار است. در مورد نانو

محاسبات وابستگی مقدار رسانش الکتریکی را به میدان 

ي بین دهد. مقایسهنو نوار نشان میاعمالی و خمیدگی نا

دهد رسانش نانو نوارهاي دسته صندلی و زیگزاگ نشان می

ي گاف مرکزي براي مورد دسته صندلی که رسانش در ناحیه

حساسیت بیشتري نسبت مورد زیگزاگ به مقدار خمیدگی و 

  میدان مغناطیسی دارد. 
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Tight-binding, Aharonov-Bohm, nanoribbon, bending. 

In this paper, we study the electronic conductance of the flat and 
bent armchair and zigzag graphene nanoribbons in the presence and 
absence of an external magnetic field within the nearest neighbor 
tight-binding approach. For the armchair case, we reduce the 
Hamiltonian of each benzene ring including the treated magnetic 
flux to the Hamiltonian of a two atomic molecule by using the 
renormalization method. Also, consider the effect of magnetic field 
by inserting the flux dependent phase coefficients in the 
corresponding hopping energies in the problem. Finally, we perform 
the numerical calculations related to the transmission coefficient by 
the means of the Green’s function technique within the Landauer 
approach. The results show that the applying an external magnetic 
field on the armchair nanoribbon creates some extra gaps in the 
conductance spectra. The widths of these gaps depend on the amount 
of nanoribbon bending. Furthermore, the value of conductance in the 
central gap for armchair case is more sensitive on the bending and 
magnetic field amounts with respect to zigzag case.          
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