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 ها در خواص مغناطیسی نانونوارهای گرافینی آرمچیرجایاثر تهی

 2اصغر شکریعلی، 1پورمنوچهر بابایی، ،1ابراهیم کشاورز صفری
 ، ایرانهمدان، سینابوعلیگروه فیزیک، دانشکده علوم، 4

 ، ایران، تهرانپیام نور دانشگاه، گروه فیزیک2

 دهیچک
ی شبکه، موادی غیرمغناطیسی هانقصبا هیدروژن در غیاب  افتهیانیپاو نیز نانونوارهای آرمچیر  نخوردهدستو  کاملگرافین 

ی توجهابلقتحت تأثیر قرار داده و ممکن است قطبیدگی اسپینی  شدتبه، خواص مغناطیسی این مواد را هایجایتههستند. حضور 

وجود آورند. در این مقاله، با استفاده از روش محاسبات اصول اولیه مبتنی بر نظریه تابعی چگالی، اثر حضور را در این مواد به

شان و دولایه بررسی شده است. نتایج ن لایهیک در خواص مغناطیسی و قطبیدگی اسپینی نانونوارهای گرافینی آرمچیر هایجایته

ار ی نانونوهالبهاز یکدیگر و از  هاآن ة، فاصلهایجایتهبه تعداد و آرایش  در این مواد که مقادیر گشتاورهای مغناطیسی دهندیم

جای یینی آرمچیر دولایه در حضور دو تهدست آمده برای گشتاور مغناطیسی در نانونوارهای گرافطوری که مقادیر به، بهبستگی دارد

 مگنتون بوهر قرار دارند.  71/4الی  23/4بازه های مختلف در با آرایش

 .تابعی چگالی، محاسبات اصول اولیه ةجای، نظری، قطبیدگی اسپینی، تهیآرمچیر نانونوارهای گرافینی واژگان:دیکل

 مقدمه
ها( با موفقیت GNRگرافین و نانونوارهای گرافینی )   

تحول جدیدی در  هاآن، و درک [4-9] ساخته شده

وجود آورده است. شبکه کربنی به فیزیک و علم مواد به

با ساختاری  2spضخامت یک اتم با هیبریداسیون 

که این مواد خواص الکترونی،  شودیممنحصر، باعث 

از خود به نمایش  ایالعادهفوقشیمیایی و مکانیکی 

ر د ژهیوبه، فراوانیو کاربردهای بالقوه  [1-5] گذاشته

 .[4،7،5،8]ببخشد  هاآننانوالکترونیک به 

ی است، اما وقت فلزشبهی گرافین خود یک دوبعدورقه 

ی طویل مستطیلی شکل، که نانونوارهای هاتکهبه 

، ممکن است شودیمبریده  شوندیمگرافینی نامیده 

خواص بسیار متفاوتی نسبت به گرافین از خود بروز 

یی شده است که گوشیپنظری،  طوربهدهند. 

ی هاهلببا هیدروژن، با  شدهبستهنانونوارهای گرافینی 

                                                           
 مسئول سندهینو: e.keshavarz@basu.ac.ir  

 

غیرصفر  های نواریزیگزاگ و یا آرمچیر دارای گاف

[، که این موضوع از نظر تجربی نیز تأیید شده 3هستند ]

ت که نانونوارهای [. همچنین ثابت شده اس41است ]

 کهیدرحالغیرمغناطیسی بوده، گرافینی آرمچیر 

نانونوارهای گرافینی زیگزاگ مغناطیسی هستند، زیرا 

 طوربه هاآندر هر یک از  هالبهموضعی  یهاحالت

ی پادفرومغناطیس طوربهفرومغناطیسی منظم بوده ولی 

  [.3،44] اندشدهبین دو لبه جفت 

تئوری و هم از نظر  طوربهی فراوانی، هم هاتلاش

گزاگ ـوارهای زیـانونـتجربی، بر روی کارآمدسازی ن

برای هماهنگ کردن خواص الکترونی و مغناطیسی این 

در نانوقطعات برای استعمال  نخوردهدستنانونوارهای 

، هاآنچند تابعی صورت گرفته است. از بین 

کشف احتمالاً تحقق رفتارهای نیمه فلزی  نیتربندهیفر
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در نانونوارهای زیگزاگ است. مواد نیمه فلز، عموماً 

ی هاهیپالانویدی برای کاربردهای اسپینترونیک، مثل 

اسپینی، قطعات حافظه و پردازشگرهای کامپیوتر 

کانالی از اسپین الکترون نیمه رسانایی یا هستند، زیرا 

عایق بودن است، اما نانونوارهای آرمچیر فلزی هستند 

[42.] 

در گرافین و نانونوارها توجه  هاجایاخیراً موضوع تهی

. [47-49] شگرفی را به خود اختصاص داده است

در گرافین، خواص الکترونی کم  هاجایحضور تهی

و [ 41]ی اصلاح کرده توجهقابل طوربهانرژی آن را 

 هایجایته[. 45] کندیمی نامتعارفی را تولید هادهیپد

و  [41] باعث پراکندگی تشدید در نقاط دیراک شده

عامل اصلی رسانندگی محدود گرافین در نظر گرفته 

بر روی گرافین اولیه ی نظری هایبررس. [48] شودیم

، هانیگراواقعی هانمونهنامحدود متمرکز شده بود. اما در 

، خواص الکترونی هالبهمعلوم شده است که وجود 

در  [.43] دهدیمتأثیر قرار انرژی دستگاه را تحتکم

های گرافین نیمه نامتناهی، [، با بررسی ورقه21مرجع ]

جای در حضور شده است که حالت تهی نشان داده

 شدت اصلاح گردد.تواند بهها میلبه

ی ها در قطبیدگی اسپینجایحضور تهیدر این مقاله، اثر 

فاده و دولایه با است لایهیکنانونوارهای گرافینی آرمچیر 

 از روش محاسبات اصول اولیه بررسی شده است.

 معرفی ساختارها
نی )الف و ب( و جانبی )پ ، نماهای فوقا4در شکل   

رافینی گترتیب برای ساختار شبکه نانونوارهای و ت( به

نشان داده شده است که هر  هیدولالایه و آرمچیر تک

 هاآنی هالبهیک دارای شش ردیف اتم کربن بوده و 

 ی هیدروژن بسته شده است.هااتمتوسط 

آنگستروم و  12/4کربن برابر –طول پیوندهای کربن

آنگستروم و  13/4هیدروژن برابر –طول پیوندهای کربن

ب و -4ی هاشکلافین در های گرنیز فاصله بین لایه

 آنگستروم است. 11/9ت برابر -4

 ، یکدر نانونوارهای آرمچیر جایبرای بررسی اثر تهی

اتم  21ی از نانونوار مفروض شامل قراردادابرسلول 

، و شامل لایهیکاتم هیدروژن برای نانونوار  8کربن و 

 هیدولااتم هیدروژن برای نانونوار  41اتم کربن و  18

آنگستروم  72/8انتخاب شده است. طول این ابرسلول 

جای در هر بوده و فرض شده است که فقط یک تهی

ی هافیرددر  هایجایتهلایه وجود دارد و اینکه این 

موجود دلیل تقارن ( قرار دارند. به4)شکل 1و  9داخلی 

ی هاتما، تمام لایهشبکه نانونوار گرافینی آرمچیر تکدر 

، 2. در شکلارزندهمبا یکدیگر  1و  9دیف موجود در ر

ی فوقانی و هاهیلادر هر یک از  هایجایتهموقعیت 

ی شده و شش آرایش گذارنامقراردادی  طوربهتحتانی 

جای لایه دارای تهی ارز از ترکیب دوممکن و غیرهم

𝛼𝛾عنوان مثال، آرایش به .اندشدهمعرفی 
1

از روی هم  

لایه فوقانی و  𝛼تحتانی با حذف اتم  ةلایقرار گرفتن 

دلیل تقان موجود و به شود.تشکیل می 𝛾1 با حذف اتم

ها نسبت به دیگری یک از لایهبا توجه به اینکه هیچ

ها با جاییت ندارد، هر آرایش دیگری از تهیارجج

گانه معرفی شده در اینجا های ششیکی از آرایش

𝛽𝛾عنوان مثال، آرایش ز خواهد بود. بهارهم
2

 با آرایش 

𝛼𝛾
1

𝛽𝛾و آرایش  
4

𝛼𝛾 با آرایش 
3

 متناظر خواهند بود. 

ها، برای نانونوارهای گرافینی گذاری آرایشدر نام

و دولایه دارای شش ردیف کربن،  لایهیکآرمچیر 

 استفاده شده است. 6𝐵𝐴و  6𝑀𝐴ترتیب از به
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 روش

شم –بر نظریه تابعی چگالی کوهن تنیمحاسبات ما مب

اتی محاسب افزارنرمو با استفاده از کدنویسی در محیط 

[ انجام شده است. برای این منظور، از 24،22] وسپ

[ 29،21( ]PAWتصویرشده ) شدهتیتقورهیافت موج 

 شدهارائه( GGA) افتهیمیتعمبا روش تقریب گرادیان 

[ برای 27( ]PBEتوسط پردو، بروک و ارنزرهوف )

 همبستگی استفاده شده است.–ی تبادلیهایتابع

و  شدهمیتنظ ولتالکترون 771مقدار انرژی قطع به 

ی از شبکه وارون از روش بردارنمونهبرای 

در محاسبات  1×4×4 مش[ با 21] پک-مونخورست

در محاسبات چگالی  8×4×4واهلش ساختاری و 

مچنین هی وابسته به اسپین استفاده شده است. هاحالت

تنظیم  ولتالکترونمیلی  4/1همگرایی انرژی کل به 

 )الف(

 (پ)

 (ب)

 (ت)

H 

H 
4 
2 
9 
1 
7 
1 

ی  هاماتبا  شدهبستهی هالبه( دارای شش ردیف اتم کربن و هیدولا) لایهتکالف )ب(: ساختار شبکه نانونوار گرافینی آرمچیر  -4 شکل

گ  ی کربن لایه تحتانی به رنهااتم، هیدولادر ساختار  هالایهیک. برای تفکهیدروژن از نمای فوقانی. پ )ت(: ساختار متناظر از نمای جانبی

 ی کربن لایه فوقانی به رنگ خاکستری نشان داده شده است.هاتمامشکی و 

 با عدم حضور یکی هایجایتهی فوقانی و تحتانی نانونوارهای گرافینی آرمچیر دولایه در ابرسلول قراردادی مفروض. هاهیلاالف:  -2شکل

 ی دارای تهی جایهاهیلاارز از ترکیب غیرهم. ب: ابرسلول شش آرایش ممکن و اندمعادلی شده در شکل گذارنامی هااتماز 

6𝐵𝐴 − 𝛼𝛾1 

6𝐵𝐴 − 𝛼𝛾2 

6𝐵𝐴 − 𝛼𝛾3 

6𝐵𝐴 − 𝛼𝛾4 

6𝐵𝐴 − 𝛽𝛾1 

6𝐵𝐴 − 𝛽𝛾3 

 )الف( (ب)

𝛽 

𝛼 

 تحتانیلایه 

𝛾1 

𝛾2 𝛾3 

𝛾4 

 فوقانیلایه 
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ی الگوریتم گرادیان آمیخته ریکارگبهشده است. با 

(CG[ )22 تا زمانی که  هااتم[، واهلش ساختاری

بر  ولتالکترون 14/1ی به کمتر از اتمنیبنیروهای 

بین  کنشبرهم. برای حذف ابدییمنانومتر برسند، ادامه 

آنگستروم در  42، یک فضای خالی به طول ی نیزاهیلا

آنگستروم در امتداد  41امتداد عمود بر صفحه نانونوار و 

عمود بر محور نانونوار در صفحه آن در نظر گرفته شده 

  است.

 نتایج و بحث

واهلش  منظوربه خودسازگارپس از انجام محاسبات    

ی وابسته به اسپین در هاحالتساختاری، چگالی 

 تدسبه هیدولالایه و تک نانونوارهای گرافینی آرمچیر

محاسبه  هاآندر هر یک از  آمده و گشتاور مغناطیسی

برای نانونوارهای گرافینی  آمدهدستبهشد. نتایج 

که  طورهمانخلاصه شده است.  4در جدول آرمچیر

ناطیسی برای نانونوار گشتاور مغ ،شودیممشاهده 

جای در ابرسلول یک تهیلایه دارای گرافینی تک

بازه تغییرات  مگنتون بوهر است. 53/1مفروض، برابر 

از نانونوارهای  ی مذکورهاشیآراگشتاور مغناطیسی در 

مگنتون بوهر است که  27/1برابر  گرافینی دولایه

مگنتون بوهر متعلق به  71/4بیشترین مقدار با 

𝛼𝛾 آرایش
1

مگنتون بوهر  23/4و کمترین مقدار با  

𝛽𝛾متعلق به آرایش 
3

 است. 

که  شودیممشاهده  آمدهدستبهاز مقایسه مقادیر 

د آمده به وجوگشتاور مغناطیسی و قطبیدگی اسپینی به

 هاآن، فاصله هایجایتهعواملی از قبیل تعداد و آرایش 

ی ریگجهتی نانونوار و هالبهاز یکدیگر و از 

 بستگی دارد. نسبت به یکدیگر هایجایته

 .جایو دولایه دارای تهی لایهیکاز نانونوارهای گرافینی آرمچیر  شدهیمعرفی هاشیآراهر یک از  برایگشتاور مغناطیسی  -4جدول

𝜶 (𝜷) آرایش
∗ 𝜶𝜸𝟏 𝜶𝜸𝟐 𝜶𝜸𝟑 𝜶𝜸𝟒 𝜷𝜸𝟏 𝜷𝜸𝟑 

 2 2 2 2 2 2 4 ها در ابرسلول قراردادیجاییتهتعداد 

 11/2 18/9 11/2 11/2 18/9 11/2 18/9 (Åها از لبه نانونوار )جاییتهفاصله میانگین 

 18/9 18/9 19/1 15/7 11/9 21/1 - (Åها از یکدیگر )جاییتهفاصله 

 53/1 71/4 91/4 81/4 11/4 49/4 23/4 (𝝁𝑩گشتاور مغناطیسی )

 دارای یک تهی جای در ابرسلول قراردادی خود است. لایهیک* مقادیر این ستون متعلق به نانونوار گرافینی آرمچیر 
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ی بالا و پایین برای هانیاسپنمودارهای چگالی حالت  -9شکل

 .دارای تهی جای لایه و دولایهیک نانونوار گرافینی آرمچیر

نمودارهای چگالی حالت اسپین بالا و پایین، برای    

ه گانهای ششلایه و نیز آرایشگرافینی یکنانونوار 

 9در شکل جایدارای تهی نانونوارهای گرافینی دولایه

. در این نمودارها، انرژی فرمی به نقطه ندارسم شده

صفر شیفت داده شده و با خط چین عمودی نمایش 

، نمودارهای بینیممیطور که همانداده شده است. 

ی انرژهای بالا و پایین در اطراف چگالی حالت اسپین

فرمی، بر یکدیگر منطبق نبوده و در نتیجه برای هر یک 

ینی و گشتاور مغناطیسی از آنها، قطبیدگی اسپ

و  4ه است که مقادیر متناظر در جداولآشکارسازی شد

 .نداگزارش شده 2

با استفاده از روش محاسبات اصول پیش از این، ما 

های دوبعدی گرافین های مغناطیسی ورقهویژگیاولیه، 

 جای را نیزتک لایه در حضور تعداد متفاوتی از تهی

جای در ابرسلول یک تهی[. حضور 25ایم ]بررسی کرده

اتمی گرافین، به یک گشتاور مغناطیسی به بزرگی  11

[ 43مگنتون بوهر منجر شد. نلایف و همکاران ] 52/1

اتمی از گرافین دارای یک تهی  52نیز در یک ابرسلول 

مگنتون بوهر  74/1جای، گشتاور مغناطیسی به بزرگی 

 اند.را آشکار سازی کرده

 گیرینتیجه

جای بر روی قطبیدگی اسپینی مقاله اثر تهی در این   

که  هیدولاو  لایهیک نانونوارهای گرافینی آرمچیر

با هیدروژن بسته شده بررسی شده است.  هاآنی هالبه

 رد:زیر خلاصه ک صورتبه توانیمرا  آمدهدستبهنتایج 

جای در ساختار شبکه نانونوارهای حضور تهی -4

را  هاآنطبیدگی اسپینی مذکور، خواص مغناطیسی و ق

 .دهدیمتأثیر قرار تحت

ونوار نانبرای  شدهمحاسبهمقدار گشتاور مغناطیسی  -2

 جایدر حضور یک تهیمفروض  یالایهیکآرمچیر 

 مگنتون بوهر است. 53/1برابر 

 انهشش گی هاشیآراگشتاور مغناطیسی برای مقدار  -9

 آرمچیر نانونوارهای ابرسلولجای در حضور دو تهیاز 

، مگنتون بوهر قرار دارد 71/4الی  23/4، در بازه هیدولا
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مگنتون بوهر متعلق به  71/4بیشترین مقدار با که 

𝛼𝛾 آرایش
1

مگنتون بوهر  23/4و کمترین مقدار با  

𝛽𝛾متعلق به آرایش 
3

 است. 

وجود آمده، به عواملی از قبیل قطبیدگی اسپینی به -1

از یکدیگر و  هاآن، فاصله هایجایتهتعداد و آرایش 

نسبت به  هایجایتهی ریگجهتی نانونوار و هالبهاز 
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The effect of vacancies on magnetic properties of armchair 

graphene nanoribbons 

Ebrahim Keshavarz Safari 1,, Manouchehr BabaeiPour 1, Ali Asghar Shokri 2 
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Abstract 

In the absence of lattice defects, pristine graphene and hydrogen-terminated armchair graphene 

nanoribbons are non-magnetic materials. The presence of vacancies extremely affects on the 

magnetic properties and they can produce remarkable spin polarization in these materials. In this 

study, using first principles calculations based on Kohn-Sham density functional theory (KS-

DFT), the effect of the presence of vacancies on magnetic properties and spin polarization of 

monolayer and bilayer armchair graphene nanoribbons is investigated. The results show that the 

magnitude of magnetic moments depends on the number and configuration of vacancies, their 

distance from each other as well as from nanoribbons' edges. 

Keywords: Armchair graphene nanoribbons, Spin polarization, Vacancy, Density functional 

theory, First principles calculations 
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