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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.

  باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

 3BC ۀزیرلای با گرافن اپتیکی و الکتریکی خواص بررسی

  ، رعد چگلسمیه بهزاد
 ، ایرانصنعتی کرمانشاه، کرمانشاه دانشگاهگروه فیزیک مهندسی، 

 ملایر، ملایر، ایران دانشگاهگروه فیزیک ، دانشکده علوم، 

  10/08/1396: رشیپذ   11/07/1396: ینهائ شیرایو   11/05/1396دریافت: 
  دهیچک

د. محاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهبود شوبررسی می 3BC ۀدر این مطالعه، خواص الکتریکی و اپتیکی گرافن با زیر لای
 ABو  AAچینش ۀ انرژي کل دو حالت برهممحاسبانجام شده است.  تابعی چگالی ۀنظری ۀخطی با پتانسیل کامل، بر پای ۀیافت

داراي  3BC ۀدهد که گرافن با زیرلایساختار نواري نشان می ۀاست. محاسب AAپایدارتر از حالت  ABدهد که حالت نشان می
قابل  3BCاي گرافن و بین لایه ۀاست.گاف نواري ایجاد شده با تغییر فاصل K ۀدر نقط eV 15/0 ةگاف نواري کوچک به انداز

گرافن ایزوله و نانو  الکتریکديبرهم نهی از تابع  یک صورتتوان بهرا می 3BC ۀگرافن با زیر لای الکتریکديتغییر است. تابع 
شود. وجودگاف انرژي قابل کنترل در ها میقلهجایی مکان هها باعث جابکنش بین لایهلایه در نظر گرفت که برهمتک 3BC صفحۀ

  کند.، آن را به یک کاندیداي مناسب براي استفاده در ترانزیستورهاي اثر میدانی تبدیل می3BCزیرلایۀ گرافن با 
  الکتریکديتابعی چگالی، ساختار نواري، تابع  ۀنظری ،تک لایه 3BCگرافن،  واژگان:دیکل

 

  مقدمه
پس از ساخته شدن گرافن در آزمایشگاه در سال    

خاطر رفتار الکترونیکی جذاب این سیستم دو به 2004
 هاي بار،پذیري بالاي حاملبعدي، مانند تحرك

 .]1[ تحقیقات زیادي بر روي این ماده انجام شده است
با گاف صفر است. براي استفاده از  رسانانیمگرافن یک 

گرافن در قطعات فوتونیکی و الکترونیکی مانند 
ترانزیستورهاي اثر میدانی نیاز به ایجاد گاف انرژي در 
نوار انرژي آن است، زیرا گاف انرژي براي کنترل 
خواص الکتریکی در قطعات الکترونیکی بسیار 

 هاي مختلفی براي ایجاد گاف درضروري است. روش
گرافن وجود دارد مانند اعمال میدان الکتریکی و کرنش 

مناسب، اضافه کردن زیرلایه تک محوري، استفاده از 
تا  .]2-6[هاي شیمیایی یا تغییر ساختار گرافن ناخالصی

                                                        
مسئول سندهینو:somayeh.behzad@gmail.com  

کنون، ایجاد گاف نواري قابل کنترل در گرافن با استفاده 
، ]BN ]7[، SiC ]8[ ،2MoSe ]9هایی مانند زیرلایهاز 

2WS ]10[  2وSiO ]11[  ًبررسی شده است. اخیرا 
با استفاده از روش  3BCساختار شش گوشی دو بعدي 

ساخته شده  2NbB(001) ۀصفحرشد همبافته بر روي 
با  رسانانیمیک  3BCدو بعدي  ۀنانو صفح ]12[ است

تغییر  ].13-15[ است eV  66/0-5/0گاف انرژي
جذب وسیله هب 3BCخواص الکتریکی نانو صفحه 

هیدروژن، ایجاد نقص و تزریق ناخالصی، با استفاده از 
. نانو ]16-18[ هاي تئوري بررسی شده استروش

 هستند و نانو نوارهاي رسانانیم مبلیدسته 3BCنوارهاي 
3BC  در این . ]19،20[ یا فلز هستند رسانانیمزیگزاگ

با استفاده از روش تابعی چگالی خواص الکتریکی مقاله 
  بررسی می کنیم.را  3BCزیرلایه و اپتیکی گرافن با 

mailto:somayeh.behzad@gmail.com
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  روش انجام محاسبات و شبیه سازي 
انرژي کل و خواص الکتریکی با استفاده از روش    

 WIEN2Kتابعی چگالی و با استفاده از نرم افزار 
-انرژي تبادلی ۀ. براي محاسب]21[ محاسبه شده است

 ].22[ استفاده شده است LDAهمبستگی از تقریب 
 au 3/1هاي بورون و کربن برابر با تین اتم-شعاع مافین

در منطقه  Kدر نظر گرفته شده است. تعداد کل نقاط 
است. براي شبیه سازي گرافن  1500اول بریلوئن برابر 

از یک سلول یکه شش گوشی استفاده  3BC ۀزیرلایبا 
در دو ها لایهکنش بین براي حذف برهم .استشده 

هاي مجاور عمودي بین لایه ۀمجاور، فاصل ۀسلول یک
 ۀباشد. سلول یکمی Å 12مجاور  ۀدر دو سلول یک

اتم  14اتم بورون و  2مل شا 3BC ۀزیرلایگرافن با 
 ها در سلول یکه وباشد. بهینه سازي مکان اتمکربن می

وش ر وسیلۀهبردار شبکه ب ةهمچنین بهینه سازي انداز
1PORT  21[انجام شده است[.  

  گیريبحث و نتیجه

دو  3BC ۀزیرلایگرافن با  ۀدو لای ۀبراي نانو صفح   
  در نظر گرفته شده است. AB و  AAچینشحالت 

طور گرافن به ۀهاي کربن در لای، اتمAAدر حالت 
قرار  3BC ۀهاي کربن یا بورون در لایمستقیم بالاي اتم

هاي کربن در ، نیمی از اتمABگیرند و براي چینش می
 هاي کربن یا بورون در لایۀبالاي اتم گرافن دقیقاً  ۀلای

3BC لاي کربن، باهاي گیرند و نیمی دیگر از اتمقرار می
قرار  3BCهاي شش ضلعی در لایۀ مرکز یکی از شبکه

د دهها نشان میانرژي کل این حالت محاسبۀگیرند. می

                                                        
1 Port Method 

اي پایدارترین حالت با فاصله بین لایه ABکه حالت 
Å  5/3 اي و ثابت شبکهÅ 15/5 باشدمی.  

 
 .ABبا چینش  3BC ۀزیرلایگرافن با  ساختار نانو صفحه دو لایۀ .1شکل

 با چینش 3BC زیرلایۀساختار نواري گرافن با  2شکل

AB   د. دهلحاظ انرژي پایدارتر است نشان میرا که به
بر روي خواص  3BCزیرلایه ثیر بررسی تأبراي 

ر نواري گرافن ایزوله و نانو الکتریکی گرافن، ساختا
 اند.نشان داده شده 2نیز در شکل 3BC ۀتک لای صفحۀ

تک لایه داراي گاف غیر مستقیم به  3BC ۀنانو صفح
 مینیمم نوار رسانش در نقطۀ .باشدمی eV62/0اندازه 

M و ماکزیمم نوار ظرفیت در نقطه Γ  قرار دارد
 املاً پیشین ک نتایجدست آمده با هب الف). نتایج2(شکل

ش و . نوار رسان]13-15، 19و  20[در توافق است 
نام به Kاي در فضاي ظرفیت در گرافن در نقطۀ ویژه

ند. کندر انرژي فرمی یکدیگر را قطع می دیراك و نقطۀ
در نشان داده شده است،  ج2طور که در شکلهمان

صورت خطی به نزدیکی این نقطه انرژي الکترون به
ی پاشندگی خط ۀعلت رابطبهبردار موج وابسته است. 
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ر مقدا هاي کم انرژي ازدر گرافن سرعت فرمی الکترون
اراي دنیمه فلزي  گرافنبنابراین ژي آن مستقل است. انر

 منطقهاست که ساختار نواري آن در گاف انرژي صفر 
  .بریلوین مخروطی شکل است

علت در گرافن به رسانانیم-گذار فلز ج2در شکل
مینیمم نوار  شود.مشاهده می 3BCزیرلایۀ کنش با برهم

، 3BCزیرلایه ، در حضور K رسانش گرافن در نقطۀ
 شود و گاف نواريهاي بالا جابجا میسمت انرژيبه

ایجاد  K ۀدر نقط eV  15/0اندازهمستقیم کوچک به
 قطابدر ت یقبل یجمحاسبه شده با نتا یجنتا. شودمی

 ۀرابط نیز 3BCزیرلایه حضور  در .]32[ باشندیم
و در انرژي فرمی  Kنقطه  پاشندگی نوارها در نزدیکی

صورت خطی است و خواص الکتریکی جالب گرافن به
شوند. ایجاد گاف حفظ می 3BCزیرلایه در حضور 

علت شکسته شدن به  3BCزیرلایۀ نواري در گرافن با 
  هاي کربن در گرافن است.تقارن زیر شبکه

  

  

  
، (ب) گرافن 3BCتک لایه  ۀساختار نواري (الف) نانو صفح .2شکل

 .3BC ۀزیرلایایزوله و (ج) گرافن با 

نانو صفحه هاي الف و ب چگالی کل حالت 3هايشکل
هاي و چگالی حالت 3BCزیرلایه گرافن با دو لایه 

 گرافن تک لایه و نانو صفحۀ ZPهاي جزئی اوربیتال
ها در دهد. چگالی حالترا نشان می 3BCتک لایه 

هاي اتم ZPهاي نزدیکی تراز فرمی مربوط به اوربیتال
، eV2از بالاي تراز فرمی تا حدود  کربن در گرافن است.

ارا ها دهاي بورون بیشترین سهم را در چگالی حالتاتم
  باشند. می
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تک  ۀَو صفح 3BC ۀزیرلایهاي گرافن با (الف) چگالی کل حالت .3شکل

هاي کربن اتم ZPهاي هاي جزئی اوربیتال، (ب) چگالی حالت3BC ۀلای
(C2) هاي کربن در گرافن و اتم(C1)  3و بورون در صفحهBC. 

 گاف نواري ایجاد شده با تغییر تغییرات اندازة 4شکل
دهد. مقدار را نشان می 3BCاي گرافن و بین لایه ۀفاصل

ایجاد شده با افزایش (کاهش) فاصلۀ بین گاف نواري 
را کاهش (افزایش) یابد، زیاي کاهش (افزایش) میلایه

ش کناي باعث افزایش (کاهش) برهمبین لایه ۀفاصل
اي ایهبین ل ۀشود. با تغییر فاصلمی 3BC زیرلایۀگرافن و 

 eV 3/0مقدار گاف نواري ترکیب از  Å5/3 به Å 6/2از 
بین  ۀکند. بنابراین با تغییر فاصلتغییر می eV05/0به

گاف نواري ایجاد شده را تغییر  توان اندازةاي میلایه
 داد.

، از 3BCزیرلایه الکتریکی خاص گرافن با هاي ویژگی
هاي بار و وجود گاف پذیري بالاي حاملجمله تحرك

یک کاندید بسیار مناسب براي استفاده نواري آن را به 
  کند.انزیستورهاي اثر میدانی تبدیل میدر تر

  

  
تغییرات اندازه گاف نواري با تغییر فاصله بین گرافن و نانو صفحه  .4شکل

3BC. 

 
 نانو صفحه دو لایهدر ادامه به بررسی خواص اپتیکی 

پردازیم. خواص اپتیکی با می 3BC ۀزیرلایگرافن با 
 الکتریکديقسمت موهومی تابع  محاسبۀ

)()()( 21  i  و تابع اتلاف انرژي
 شوند. بررسی میالکترون 

 عناصر ۀبا محاسب الکتریکديقسمت موهومی تابع 
ه دماتریس تکانه بین توابع موج اشغال شده و اشغال نش

 :]24[ شودو بر طبق فرمول زیر محاسبه می
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ترون و تابع اتلاف انرژي الک الکتریکديبین تابع  ۀرابط
  صورت زیر است:به
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و تابع اتلاف انرژي  الکتریکديقسمت موهومی تابع 

) و عمود xدر دو راستاي میدان اعمالی موازي (راستاي 
محاسبه   3BC ۀزیرلایگرافن با  ۀ) بر صفحz(راستاي 

  شوند.می
گرافن با  الکتریکديقسمت موهومی تابع  5شکل

دهد. قسمت موهومی تابع را نشان می 3BCزیرلایه 
 3BCلایه تک ۀگرافن ایزوله و نانو صفح الکتریکدي

 اند.نشان داده شده 5نیز در شکل
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گرافن با  الکتریکديدهد که تابع نشان می 5شکل
ناهمسانگرد است.  zو  xدر دو راستاي  3BCزیرلایه 

بیشتر از راستاي  xدر راستاي  الکتریکديشدت تابع 
z .است 

 

 
 

، گرافن 3BCزیرلایه الکتریک گرافن با قسمت موهومی تابع دي .5شکل
 .zو (ب)  xتک لایه در راستاي (الف)  3BCایزوله و 

براي بررسی  الکتریکديبع از قسمت موهومی تا
 5لشود. با توجه به شکهاي بین نواري استفاده میانتقال

)2 جذب در نمودار ۀدو ناحی )  لایهنانو صفحۀ تک 

3BC  در راستايx شود، ناحیه با جذب بالا شاهده میم
eV تا 10و ناحیه با جذب پایین بین  eV5تا  5/0بین 

دهد. در عبور بالایی را نشان می 3BCکه صفحه  13
جذبی وجود ندارد. در  قلههیچ  eV10 تا 0/5ناحیه بین 

تک لایه  3BC الکتریکديناحیه با جذب بالا، تابع 
 قلهدهد. اولین نشان می eV 9/1بیشترین جذب را حول

)2جذب در نمودارهاي  ) جذب نیز  ۀ، که قل
باشد، مربوط به اولین گذار اپتیکی است. نمودار می

2( )  3 ۀتک لای ۀنانو صفحBC  در راستايz  هیچ
نشان  eV 9هاي کمتر ازجذبی را در انرژي قله

جذبی  قلهایزوله داراي  ، گرافنxدهد. در راستاي نمی
 مربوط به گذارهاي قلهاست. این  eV 2/4 در انرژي

 *   در راستايK-M مجاورت نقطه  و درM 
، قسمت موهومی تابع eV 11تا 7انرژي  است. در بازة

هاي بیشتر برابر صفر است. در انرژي تقریباً الکتریکدي
جذبی در انرژي  قلهداراي  الکتریکديتابع  eV11 از

eV9/13  است که ناشی از گذارهاي*   در
است. قسمت موهومی تابع  M ۀمجاورت نقط

هاي ، در انرژيzگرافن ایزوله در راستاي  الکتریکدي
تر هاي بیشبرابر با صفر است و در انرژي eV10کمتر از 

 قلهو  eV2/11 حول دوگانه قله، داراي یک eV10از 
الکتریک گرافن با است. تابع دي eV5/14 جذبی در
نهی از تابع صورت برهمتوان بهرا می 3BCزیرلایه 

 3BCالکتریک گرافن ایزوله و نانو صفحه تک لایه دي
 3BCزیرلایه کنش بین گرافن و در نظر گرفت که برهم

قسمت موهومی تابع   شود.ها میقلهجایی هباعث جاب
، xدر راستاي  3BC ۀزیرلایگرافن با  الکتریکدي

دهد و نشان می eV1/21و  7/1بیشترین جذب را حول 
جذبی وجود  قلههیچ  eV 10تا  5انرژي بین  ةدر باز
  ندارد. 
)2نمودار  )   3زیرلایه گرافن باBC  در راستايz ،

 eV 15تا  ٩جذب در بازه انرژي بین  قلهشامل چندین 
 3BCه زیرلایگرافن با  الکتریکديهمچنین، تابع است. 

 یکالکترديمقایسه با تابع جذب نوري قویتري را در 
نشان می دهد  3BCگرافن ایزوله و نانو صفحه تک لایه 

 3BCزیرلایه گرافن با در  هیدو لا زیرا برهمکنش بین
 ودشیم یکیالکترون يهاحالت یهمپوشان جادیموجب ا

  .برانگیخته شوندها توانند بین لایهو الکترونها می

تابع اتلاف انرژي الکترون متناسب است با احتمال اینکه 
الکترونهاي عبوري از حجم ماده انرژي خود را از دست 

د شونهایی که در نمودار تابع اتلاف دیده میدهند. قله
امترهاي مربوط به پاسخ پلاسما توصیف کننده پار

 باشند.می
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 xدر راستاي  3BCزیرلایه نمودار اتلاف انرژي گرافن با : 6شکل
 .zو 

را  3BCزیرلایه گرافن با طیف اتلاف انرژي  6شکل 
، xطیف اتلاف انرژي الکترون در راستاي  دهد.نشان می

پهن و  قلهو یک  eV8/5کوچک در  قلهشامل یک 
طیف اتلاف انرژي الکترون است.  eV 3/19بزرگ در 

   است.  eV 2/16اي درداراي بیشینه ،zدر راستاي 

  گیرينتیجه
فن با گراهاي الکتریکی و اپتیکی در این مقاله ویژگی

، با استفاده از روش امواج تخت بهبود یافته 3BCزیرلایه 
خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نظریه تابعی چگالی 
بررسی شده است. ساختار نواري محاسبه شده بیانگر 
وجود یک گاف نواري مستقیم کوچک در ترکیب است. 

پاشندگی نوارها در  ۀنیز رابط 3BCزیرلایه در حضور 
صورت خطی است و خواص نزدیکی سطح فرمی به

حفظ  3BCزیرلایه جالب الکتریکی گرافن در حضور 
شوند. مقدار گاف نواري ایجاد شده با افزایش می

 د.یاباي کاهش (افزایش) می(کاهش) فاصله بین لایه

 3BCه زیرلایگرافن با  الکتریکديقسمت موهومی تابع 
ین نتایج دهد. انشان می eV 7/1لترین جذب را حوبیش
توانند در طراحی قطعات الکترواپتیکی جدید مورد می

  استفاده قرار گیرند.
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