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ای گرافنی آلایش یافته با نواره بررسی خواص ساختاری و مغناطیسی نانو

 اتم آهن

 طیبه مولاروی ،پروین زنگانه

 ، ایرانشاهرود شاهرود،صنعتی گروه فیزیک، دانشگاه 

 دهیچک

با  ،آلایش یافته با اتم آهن  (ZGNR)گرافنی با لبه زیگزاگ شکلنوار خواص الکترونی و مغناطیسی در نانو ،در این مقاله پایداری

دست آمده برای ههای انجام شده و با توجه به مقادیر ببررسی شده است. بر طبق بررسی (DFT)تابعی چگالی  ةاستفاده از نظری

که  دست آمدبهو با اتم کربنی  ZGNR در لبة ،ایگزینی اتم آهن با اتم کربنانرژی تشکیل و انرژی پیوندی بهترین مکان برای ج

های کربن که جایگزین اتموند نسبت به زمانیهای هیدروژن شهای آهن جایگزین اتماتماگر  همچنینبا هیدروژن پیوند دارد. 

دهیم در هر دو وضعیت فرو و اتم آهن آلایش میاختار را با دو که سو زمانی داریمتری شوند، از نظر انرژی ساختار مطلوبمی

یش آهن بیشترین گشتاور مغناطیسی برای آلاساختار پایدارتر است.  نسبت به آلایش دور، نزدیک، در حالت آلایش مغناطیسپادفرو

های نواری با توجه به ساختار. شودمیمگنتون بور حاصل  5حدود وقتی جایگزین اتم هیدروژن در ساختار شود،  Fدر مکان 

به مکان آلایش اتم آهن بستگی دارند و بسته به اینکه چه مکانی را برای  ZGNRمحاسبه شده، خواص الکترونی و مغناطیسی 

 رسانای مغناطیسی حاصل خواهد شد.نیمانتخاب کنیم فلز مغناطیسی و یا  جایگزین کردن اتم آهن

 .گرافنی زیگزاگ، نظریه تابعی چگالی، خواص ساختاری، خواص مغناطیسی، آلایش آهن نوار نانو واژگان:دیکل

 قدمهم

در چند سال اخیر تحقیق بر روی مواد گرافنی دو    

اناها رسسریع ترین رشد را در زمینه فیزیک نیمبعدی 

و  خاطر ترکیب عجیب این مادهاین بهداشته است. 

نتایج [. 4باشد ]خواص الکترونیکی قابل توجه آن می

 های قابل توجهی از قبیلحاصل از این تحقیقات یافته

 اثر کوانتومی هال ،ابررسانایی تحریک شده در گرافن

[ را در بر 9[ و تحرک الکترونی خیلی بالا ]2غیرعادی ]

های گرافنی نانونوارهمچنین استفاده کردن از دارند. 

طی ط محیهای الکترونیکی در شرایبرای اجزای دستگاه

گرافن یک ساختار  [.1] تر کندممکن است آنها را بادوام

یزم دلیل مکانبعدی شش گوشی از کربن است که به دو

                                                           
web2_tayebeh.movlarooy@shahroodut.ac.ir  :نویسنده مسئول 

یگری که دارد های دمزیت از اسپینی آن و بسیاری

گرافن  .[5] جلب کرده است خودتوجهات زیادی را به

آمیزی طور موفقیتک لایه اتمی از گرافیت است که بهی

های گرافن [. الکترون1شگاه تولید شده است ]در آزمای

نند کهای دیراک بدون جرم رفتار میشبیه به فرمیون

 بزرگ،[. تحرک بالای الکترون و طول همدوسی 4]

توجهات ای تبدیل کرده است که گرافن را به ماده

و مقیاس نان زیادی را در حوزه کاربردهای الکترونیک در

های گرافنی بنا بر نانو نوار [.6خود جلب کرده است ]به

دهند و ص قابل توجه و مختلفی که نشان میخوا

 توانند داشته باشند برایای که میساختار اولیه بالقوه

اند نی شدهبیآینده نانوالکترونیک مبتنی بر کربن پیش
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هایی در اندازه نانومتری روبانگرافنی  هاینانو نوار [.1]

های نظری و عملی تک لایه گرافن هستند و در زمینه از

[. عامل اصلی در 6اند ]مورد توجه واقع شده بسیار

ای هنانو نوارمشخص کردن خواص ترابردی و اپتیکی 

[. خواص 1] باشدساختار نوار الکترونی آنها می ،گرافنی

سه وسیلة پهنا و هندهتوانند بها مینانو نوارالکترونیکی 

د تواننها میها مشخص شوند که لبهها در امتداد لبهاتم

[. محققان 6یا دسته صندلی باشند ]به شکل زیگزاگ 

دست آوردن گاف نواری مناسب در گرافن از هبرای ب

ر ها دکنند. ناخالصیها استفاده میها و ناخالصینقص

جذب و یا جایگزینی عناصر با یکدیگر توانند گرافن می

وسیله هتواند بدر گرافن می باشند. قطبش بالای اسپینی

های تابعی در آن گزینی بعضی عناصر و یا گروهجای

حاصل شود که این موضوع در حوزه اسپینترونیک 

 هایباشد. داشتن مقدار کمی ناخالصییت میدارای اهم

سنسورها  ،افن برای استفاده در اسپینترونیکفلزی در گر

و کاربردهای نانوالکترونیکی مورد بررسی قرار گرفته 

های عناصر واسطه از نظر داشتن خواص است. اتم

راین بناب ،مغناطیسی ویژه بسیار شناخته شده هستند

 عنوان منبعی برایند بهتواناخالصی فلزات واسطه می

نظر گرفته شود. گرافن در خاصیت مغناطیسی در 

 نانو نوارتواند خواص های فلزات واسطه میناخالصی

. این های اسپینترونیکی تنظیم کندگرافنی را برای کاربرد

الهام بخش ما برای بررسی خواص الکترونی مربوط به 

ای آهن هنانونوارهای گرافنی زیگزاگ آلایش یافته با اتم

 های مختلف شده است.در مکان

 روش محاسبات
 ة تابعی چگالیدر این مقاله با استفاده از نظری   

(DFT)  کمک کد محاسباتی بهSIESTA [7 به ]

 انونبررسی خواص ساختاری، الکترونی و مغناطیسی 

یگزاگ آلایش یافته با اتم آهن های گرافنی زنوار

های کنش بین الکترونپردازیم. برای محاسبه برهممی

و برای  پتانسیلشبه های اتمی از تقریبظرفیت و هسته

تعمیم  شیب تبادلی از تقریب–محاسبه تابع تصحیح

استفاده  (GGA-PBE)برک وارنزرهورف  ،یافته پردو

های پایه را در این محاسبات مجموعه [.3] شده است

بندی جهت مشو انرژی قطع به DZP [3]صورت هب

 kدر نظر گرفتیم. تعداد نقاط  Ry 933 فضای حقیقی

در نظر  4×4×33 ،بندی منطقه اول بریلوئنبرای مش

روش خودسازگار گرفته شده است. هر ساختار به

ی که همگرا شده است. برای واهلش ساختار تا جای

شود ساختار  eV/Å 31/3 نیروهای روی هر اتم کمتر از

با توجه به این نکته که  همچنین همگرا شده است.

برای  باشد،می zراستای رشد، در راستای محور 

 ایبا تصاویر دوره نوار نانو هایکنشجلوگیری از برهم

 ،سازی ساختاربا بهینه yو  x راستای محورهای آن در

این دو  ، درآنگستروم 43اندازه خلأ بهکافی  ةلای یک

نی با گرافنوارنانو  پهنایدر نظر گرفته شده است.  راستا

صورت تعداد پیوندهای زیگزاگ هزیگزاگ شکل ب ةلب

C-C (N-ZGNR) شود که ما در این در نظر گرفته می

عنوان هبسلول واحد را  1با  ZGNR-4تحقیق پهنای 

 آورده 4ایم که تصویر آن در شکلابرسلول انتخاب کرده

ای انتخاب هشده است. همچنین در این شکل محل

های کربن و هیدروژن با اتم شده برای جایگزینی اتم

اند. لاتین نمایش داده شدهآهن، با حروف الفبای 

گرافن دارای ساختار بینیم، می 4طور که در شکلهمان

ربن های کباشد بر این اساس اتممی منتظم شش ضلعی

م کربن دیگر پیوند دارند اما با سه ات نوار نانودر وسط 

ها با دو اتم کربن دیگر های کربن موجود در لبهاتم
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ی اکربن موجود در لبه دارهای اتم بنابراینپیوند دارند 

زاد آباشند، این پیوندهای آویزان یا یک پیوند آزاد می

ج گذارند، نتایثیر میأروی خواص الکترونی ساختار ت

ید یأنیز این مطلب را ت دیگران تحقیقات انجام شده

برای از بین  در این بررسی لذا .[42و44، 43] کندمی

 انونثیر پیوندهای آویزان روی خواص الکترونی تأبردن 

دو لبه را با هیدروژن محدود های کربن در اتم ،نوار

 ایم.کرده

 

عنوان ابرسلول نمایش داده سلول واحد به 1با  ZGNR-4ساختار . 1شکل

 ،Aکند و نقاط شده است. قسمت مستطیل، سلول اولیه را مشخص می

B ، …، Gهای کربن ودهنده مکان انتخاب شده برای جایگزینی اتمنشان 

هیدروژن با اتم آهن است. اتم کربن با رنگ زرد و اتم هیدروژن با رنگ 

 آبی مشخص شده است.

 بحث و نتایج  

دن شخواهیم اثر جایگزین در این پژوهش می   

های کربن و هیدروژن با اتم آهن را بر روی پایداری اتم

با  گرافنی نوار نانودر  الکترونی و مغناطیسیو خواص 

. قرار دهیم بررسیرا مورد  (ZGNR) زیگزاگ شکل ةلب

و  B ،Cهای ابتدا اتم آهن را در موقعیت به این منظور

                                                           
1. binding energy 

D  جای یک اتم کربن و در موقعیتF  جای یک اتم

را در دو هیدروژن قرار دادیم، سپس دو اتم آهن 

 همهفرومغناطیس نسبت ب پاد وضعیت فرومغناطیس و

جای دو اتم  از یکدیگر در دو حالت دور و نزدیک

های تا اثر حالتقرار دادیم  ،کربن و دو اتم هیدروژن

بر  را همههای ناخالصی نسبت بدور و نزدیک بودن اتم

در  روی خواص مورد نظر در ساختار بررسی کنیم.

 با دو Eو  Aحالت دور دو اتم آهن را در مکان های 

با دو اتم هیدروژن  Gو  Fهای در مکان واتم کربن 

در حالت نزدیک دو اتم آهن را در  جایگزین کردیم.

 Fهای جای دو اتم کربن و در مکان Dو  Aهای مکان

 این دلیل اینبه جای دو اتم هیدروژن قرار دادیم. Hو 

 یمدر نظر گرفترا برای آلایش ساختار با اتم آهن ها مکان

برای جایگزین کردن  های ذکر شدهمکانفقط در  که

ساختار شکل خود  ،های کربن و هیدروژن با اتم آهناتم

کربن  آهن و هایکرد و پیوندهای بین اتممی را حفظ

از هم  هیدروژن و یا کربن کربن-کربن یا هیدروژن،

 بنابراین با توجه به اینکه در این شدندجدا نمی

عنوان آنها را بهها ساختار پایدار است موقعیت

هایی برای آلایش ساختار با اتم آهن انتخاب انمک

 نمودیم. 

 الف: بررسی پایداری ساختارها 

 گرافنی زیگزاگ آلایش نوارنانوبرای بررسی پایداری    

 4در ابتدا انرژی پیوندی ZGNR)-(Fe یافته با اتم آهن

(BE) انرژی لازم برای جداکردن اتم ناخالصی از ،

ZGNR، برای هریک از [49] 4ةبا استفاده از رابط را 

ده برای جایگزینی اتم آهن با های انتخاب شحالت
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 4ها در شکلمکان آلایشهای کربن و هیدروژن که اتم

  :کنیممحاسبه می نشان داده شده است،

4 

 n E( Fe ) –E( ZGNR )  -ZGNR ) -= E( Fe bE 

 نوار نانومربوط به  کلانرژی  E(Fe-ZGNR)که در آن 

مربوط  کلانرژی  E(ZGNR) ،آلایش یافته با اتم آهن

 انرژی نهایی مربوط به یک E(Fe) ،خالص نوار نانو به

باشد. مقادیر های ناخالصی میتعداد اتم nو  Feاتم  تک

انرژی پیوندی وقتی یک اتم آهن را  دست آمده برایهب

دهیم جای یک اتم کربن یا یک اتم هیدروژن قرار می

دست همقادیر ب ، همچنینآورده شده است 4جدولدر 

در دو  وقتی دو اتم آهن را آمده برای انرژی پیوندی

 همهوضعیت فرومغناطیسی و پادفرومغناطیسی نسبت ب

بن یا دو اتم های انتخاب شده با دو اتم کردر مکان

شده  خلاصه 2کنیم در جدولهیدروژن جایگزین می

طبق دست آمده هب نرژی پیوندیهرچه مقدار ا است.

ر آن دها کمتر باشد پیوند بین اتم در ساختاری 4رابطه

 در حالت جانشانی بنابراین خواهد بود، ترقویساختار 

ی را جای یک اتم یک اتم آهن وقتی اتم ناخالص

دهیم ساختار دارای بیشترین میزان هیدروژن قرار می

. همچنین بهترین مکان برای پایداری خواهد بود

 4در شکل Dینی اتم آهن با اتم کربن، در مکان جایگز

و با اتم کربنی است که با اتم هیدروژن  ZGNRدر لبه 

در وضعیتی که دو اتم ناخالصی را وارد  پیوند دارد.

هر دو وضعیت فرومغناطیس یا پاد کنیم در ساختار می

دو اتم کربن در  آلایش جایگزیناگر فرومغناطیس، 

                                                           
2.formation energy  

و یا جایگزین دو اتم  ADیعنی مکان  نزدیکحالت 

صورت  FHهیدروژن در حالت نزدیک یعنی مکان 

ا ب ار دارای بیشترین پایداری خواهد بود.ساخت پذیرد،

ساختارهایی که انرژی پیوندی کمتری  4ةتوجه به رابط

ه در دست آمددارند پایدارتر هستند بنابراین نتایج به

اختار ن سپایدارتریباشند که بیانگر این می 2و  4جداول

شود که اتم آهن زمانی حاصل میاز نظر انرژی پیوندی 

سپس برای بررسی اینکه . شوداتم هیدروژن  گزینجای

کدام ساختار از نظر انرژی مناسب تر و پایدارتر است 

 [41] 2استفاده از رابطه با نیز را (FE) 2انرژی تشکیل

 محاسبه کردیم:

 2 

EF = ET1 + n E( C , H ) – [ ET2 + n E( Fe ) ]  

که در آن 
T1E (T2E)  انرژی نهایی مربوط بهZGNR 

 E خالص( می باشد و ZGNR)  Feآلایش یافته با 

(C,H )  وE (Fe ) تم ا تک ترتیب انرژی نهایی برایبه

تعداد  nو  ،باشنداتم آهن می تک و روژندیا هی  کربن

یا هیدروژن  های آهن جایگزین شده با اتم کربناتم

برای انرژی تشکیل وقتی  دست آمدههاست. مقادیر ب

یک اتم کربن یا یک اتم  گزینیک اتم آهن جای

و وقتی دو اتم آهن در  9در جدولشود میهیدروژن 

 زینگهم قرار دارند جایهوضعیت فرو یا پادفرو نسبت ب

 1در جدول شوددو اتم کربن یا دو اتم هیدروژن می

ساختاری که دارای نیز  2ةطبق رابط آورده شده است.

 پایداریاز نظر باشد  انرژی تشکیل کمتریمیزان 

ست آمده دهبنابراین با توجه به مقادیر ب ،تر استمطلوب
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با  ار وقتی ساختار و انرژی پیوندی، از انرژی تشکیل

 در دهیم اگر اتم ناخالصیلایش میتک اتم آهن آیک 

اتم هیدروژن شود، از نظر انرژی  یک گزینجای F مکان

تری را خواهیم داشت. همچنین ساختار مطلوب

دهیم در هر که ساختار را با دو اتم آهن آلایش میزمانی

 نزدیکدو وضعیت فرو و پادفرو، در حالت آلایش 

آمده  دستهب با توجه به مقادیر ساختار پایدارتر است.

آورده شده  1و  9که در جدول تشکیلانرژی  برای

 دهیماتم هیدروژن قرار می اتم آهن را جای است، وقتی

 پایدارترین ساختار را خواهیم داشت. از نظر انرژی

 Dو  B ،Cهای وقتی یک اتم آهن در مکان (eV)انرژی پیوندی .1جدول

 با یک اتم هیدروژن جایگزین شود. Fبا یک اتم کربن و در مکان 

549622/469 Fe-ZGNR (B) 

571595/465 Fe-ZGNR (C) 

453735/464 Fe-ZGNR (D) 

312392/41 Fe-ZGNR (F) 

وقتی دو اتم آهن در دو وضعیت فرو و  (eV)انرژی پیوندی .2جدول

و در  (AE)هم جایگزین دو اتم کربن در حالت دور پادفرو نسبت به

 (FG)و جایگزین دو اتم هیدروژن در حالت دور  (AD)حالت نزدیک 

 شوند. (FH)و در حالت نزدیک 

 ساختار فرومغناطیس پادفرومغناطیس

937671/924 535355/923 Fe-ZGNR (AD) 

353433/922 339227/924 Fe-ZGNR (AE) 

196911/23 16374/23 Fe-ZGNR (FG) 

324673/23 335319/23 Fe-ZGNR (FH) 

 Dو  B ،Cهای وقتی یک اتم آهن در مکان (eV)تشکیلانرژی  .3جدول

 با یک اتم هیدروژن جایگزین شود. Fبا یک اتم کربن و در مکان 

 

 

 

وقتی دو اتم آهن در دو وضعیت فرو و  (eV)تشکیلانرژی  .4جدول

و در  (AE)هم جایگزین دو اتم کربن در حالت دور پادفرو نسبت به

 (FG)و جایگزین دو اتم هیدروژن در حالت دور  (AD)حالت نزدیک 

 شوند. (FH)و در حالت نزدیک 

 ساختار فرومغناطیس پادفرومغناطیس

4736/41 49/976734 Fe-ZGNR (AD) 

793421/45 771459/41 Fe-ZGNR (AE) 

676421/2 73313/2 Fe-ZGNR (FG) 

364153/2 495729/2 Fe-ZGNR (FH) 

 ب: خواص الکترونی و مغناطیسی

ا بررسی ساختار نواری از مقدار گاف نواری، ب   

مستقیم یا غیر مستقیم بودن آن و همچنین با توجه به 

توان بسیاری از خواص فیزیکی روند تغییرات آن می

دست آورد. برای محاسبه ساختار نواری هساختار را ب

شود تا انرژی ابتدا محاسبات خودسازگار انجام می

های ساختار نواری ردست آید. در تمام نموداهفرمی ب

شد که باصفر بیانگر موقعیت تراز فرمی می سطح انرژی

 ها نشان داده شده است.با خط افقی مستقیمی در شکل

بات خودسازگار، انتخاب مسیر بعد از انجام محاس

 ناپذیریری در فضای وارون در ناحیه کاهشگانتگرال

منظور محاسبه نوارهای انرژی نکته مهم بریلوئن به

باشد. می این مسیر دارای بیشترین تقارنباشد زیرا می

از آنجا که سیستم ساختاری یک بعدی در راستای محور 

z وارون برای ر فضایگیری دباشد مسیر انتگرالمی 

 Z به 0Γ)،0،(0های نواری از ساختار ةمحاسب

باشد که مختصات نقاط برحسب می (0,0,0.5)

 یشوند. ساختار نواربردارهای شبکه وارون تعیین می

م لایش یافته با تک اتگرافنی خالص و آ نوار نانوبرای 

اسپین بالا  هر دو برای Fو  B ،C ،Dهای در مکان آهن

3/313375 Fe-ZGNR (B) 

333333/42 Fe-ZGNR (C) 

535213/7 Fe-ZGNR (D) 

562322/4 Fe-ZGNR (F) 
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بر طبق ساختارهای رسم شده است.  2پایین در شکلو 

 هک شودمشاهده میشده در این شکل  محاسبهالکترونی 

ساختار نواری برای اسپین بالا و پایین هم در حالت 

با یکدیگر  در ساختارهای آلایش یافتهخالص و هم 

متفاوت است و این بدان معناست که تمامی ساختارها 

 اربا توجه به ساختباشند. دارای خاصیت مغناطیسی می

شود که مشاهده می الف-2محاسبه شده در شکلنواری 

 یک فلزگرافنی زیگزاگ در حالت خالص  نانونوار

ر انجام شده د تحقیقات دیگر نتایج ،مغناطیسی است

-4که  کندیید میأخوبی تهب را نیز این مطلباین زمینه 

ZGNR در حالت خالص، یک فلز مغناطیسی است 

 درجای اتم کربن ه. با جایگزینی اتم آهن ب[46و45]

رسانای مغناطیسی و با نیم Fو  B ،Cهای مکان

یک فلز مغناطیسی  D مکاندر جایگزینی اتم ناخالصی 

بنابراین خواص الکترونی و مغناطیسی  .شودحاصل می

ای گرافنی به مکان آلایش اتم آهن بستگی هنوارنانو

 مکانی را برای جایگزین کردندارند و بسته به اینکه چه 

 ن انتخاب کنیم فلز مغناطیسی و یااتم آهن با اتم کرب

چگالی  رسانای مغناطیسی حاصل خواهد شد.نیم

های محاسبه شده برای نانونوار گرافنی با لبه حالت

ر دزیگزاگ شکل خالص وآلایش یافته با تک اتم آهن، 

نیز ها در منحنی چگالی حالت آورده شده است. 9شکل

همچون ساختار نواری، سهم اسپین بالا و پایین هم در 

حالت خالص و هم در ساختارهای آلایش یافته با 

یکدیگر متفاوت است و این بدان معناست که تمامی 

وجه تبا  باشند.ساختارها دارای خاصیت مغناطیسی می

بینیم با افزودن ناخالصی به نمودارهای چگالی حالت می

الکترونی اطراف  تعداد حالت های ZGNRبه ساختار 

یابد که این ناشی از هیبریداسیون تراز فرمی افزایش می

اتم کربن  2pاتم آهن و  3dقوی بین اوربیتال های 

های کلی و چگالی چگالی حالت 1در شکل .باشدمی

های جزئی برای اتم های آهن و کربن و اوربیتال حالت

شده است. اتم کربن رسم  2pاتم آهن و  3dهای 

بینیم بیشترین سهم در ب می-1طور که در شکلهمان

آن  2pهای اتم کربن ناشی از اوربیتال چگالی حالت

ج بیشترین سهم در چگالی -1باشد و بر طبق شکل می

باشد، آن می 3dهای اتم آهن ناشی از اوربیتال حالت

آهن  3dکربن و  2pهای هیبریداسیون بین اوربیتاللذا 

اد تعداد حالت های الکترونی اضافی اطراف باعث ایج

های چگالی همچنین منحنی شود.تراز فرمی می

 گرافنی نانونوارها بیانگر این مطلب است که حالت

ر د است زیگزاگ در حالت خالص یک فلز مغناطیسی

 Bهای جای اتم کربن در مکانهآهن ب آلایشبا  کهحالی

،C  وF رسانای مغناطیسی و در مکان نیمD  یک فلز

 کل گشتاور مغناطیسی شود.مغناطیسی حاصل می

های مورد ساختاربرای ( Bμحسب مگنتون بور )بر

های قرار گرفتن اتم ناخالصی در مکانمطالعه با توجه به 

این مقادیر نشان  .شده است گزارش 5ولدر جد مختلف

 ZGNRدهند اضافه کردن ناخالصی به ساختار می

 شود،باعث افزایش خاصیت مغناطیسی ساختار می

 ZGNR کنند که خاصیت مغناطیسیهمچنین بیان می

گذاری اتم آهن بسیار به مکان انتخاب شده برای جای

 حساس است.
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افته یآلایش ساختار نواری برای نانو نوار گرافنی الف( خالص، و .2شکل

 .F، و ه( D، د( C، ج( Bبا تک اتم آهن در مکان ب( 

های نانو نوار گرافنی با لبه زیگزاگ شکل نمودار چگالی حالت .3شکل

، ج( Bهای ب( یافته با تک اتم آهن در مکانبرای الف( خالص، وآلایش

C )د ،D )و ه ،F. 

های کلی اتم آهن الف( چگالی حالت های کلی و چگالی حالت .4شکل

، ب( چگالی Cآلایش یافته با اتم آهن در مکان  ZGNRو کربن برای 

های آن و ج( چگالی حالت 2pهای جزئی برای اتم کربن و اوربیتال حالت

 آن.  3dجزئی برای اتم آهن و اوربیتال 

در حالت  (Bμحسب مگنتون بور )گشتاور مغناطیسی کل بر .5جدول

 .Fو  B ،C ،Dهای خالص و آلایش یافته با یک اتم آهن در مکان

 گیری نتیجه

 نانو نوارثیر ناخالصی آهن بر روی ، تأبندیدر جمع   

های مختلف با استفاده از گرافنی زیگزاگ در مکان

نظریه تابعی چگالی بررسی شد. باتوجه به مقادیر 

 گشتاور مغناطیسی کل ساختار

 ZGNR 4/61 خالص

Fe-ZGNR (B) 9/33 

Fe-ZGNR (C) 2/34 

Fe-ZGNR (D) 1/51 

Fe-ZGNR (F) 1/33 
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انرژی تشکیل،  دست آمده برای انرژی پیوندی وهب

ن، اتم آهن با اتم کرب یک بهترین مکان برای جایگزینی

و با اتم کربنی است که با اتم هیدروژن  ZGNRدر لبه 

 گزینهای آهن جایهمچنین اگر اتمپیوند دارد. 

گزین که جایهای هیدروژن شوند نسبت به زمانیاتم

ی ترشوند، از نظر انرژی ساختار مطلوبهای کربن اتم

اختار را با دو اتم آهن که سرا خواهیم داشت و زمانی

دهیم در هر دو وضعیت فرو و پادفرو، در آلایش می

رین بیشتنزدیک ساختار پایدارتر است. حالت آلایش 

 D و Fگشتاور مغناطیسی برای آلایش آهن در مکان 

حاصل شد. با توجه به  مگنتون بور 5/1و  5حدود 

های نواری محاسبه شده، خواص الکترونی و ساختار

به مکان آلایش اتم آهن بستگی  ZGNRمغناطیسی 

 گزیندارند و بسته به اینکه چه مکانی را برای جای

 فلز مغناطیسی و یان انتخاب کنیم کردن اتم آه

 نتایج حاصل رسانای مغناطیسی حاصل خواهد شد.نیم

خواص الکترونی و د دهنشان می از این تحقیق

 اب یمتوانگرافنی زیگزاگ را می نانو نوارمغناطیسی 

 ساختار درهای مختلف گذاری اتم آهن در مکانجای
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Abstract 

In this paper, the stability, electronic and magnetic properties of rapheme nanoribbons 

with zigzag edge shape (ZGNR) doped by Fe atoms have been investigation using density 

functional theory (DFT) have been investigated. According to our investigations and 

obtained values for the formation and binding energy, the best situation for the 

substitution of Fe atoms by carbon atoms was found at the edge of ZGNR and with the 

carbon atoms which are bonded to the hydrogen atoms. Also, if Fe atoms substituted by 

Hydrogen atoms instead of carbon atoms, the structure would be more energy desirable 

and when the structure is doped by two Fe atoms in both ferro and anti ferromagnetic 

phases, close doping is more stable than far doping. The maximum magnetic moment is 

found about 5 μB for Fe doping when substituted by Hydrogen atoms in F site. According 

to the electronic band structure calculations, the electronic and magnetic properties of 

ZGNR depend on the situation of substituted Fe atoms and depending on what location 

is chosen to replace the iron atoms, magnetic metal or magnetic semiconductors will be 

achieved. 

Keywords: zigzag graphene nanoribbon, density functional theory, structural properties, 

magnetic properties, Fe doping. 
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