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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.

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

  یربنک دگرشکل اپتیکی جدیدترین مغناطیسی و بررسی خواص الکترونی،
  مرادیان رستم ،*سمیرا کاظمی

  کرمانشاه رازي، دانشگاه علوم، دانشکده فیزیک، گروه

01/08/1396پذیرش:    14/06/1396ویرایش نهائی:    24/11/1395دریافت:   
  چکیده

 با و) DFT( الیچگ تابعی ۀنظری مبناي بر کربنیهاي شکل دگر یکی از جدیدترین اپتیکی و مغناطیسی الکترونی، خواصدر این مقاله، 
 افگ داشتن با مغناطیسی، و الکترونی نظر از ساختار این که دندهمی نشان ما نتایجشده است.  بررسی Wien2k محاسباتی کد اجراي
 غیر رساناينیم یک تقریباً یکه، سلول هر ازايبه بوهر مگنتون 0013/0 کل مغناطیسی گشتاور و ولت-الکترون 2/2 حدود در ايانرژي

 انرژي اتلاف ابعت الکتریک، دي ثابت مانند اپتیکی پارامترهاي از تعدادي تغییرات ،نیز اپتیکی خواص نظر از همچنین،. است مغناطیسی
ناوري اگر این دگرشکل در ف کهدهند مورد مطالعه قرار گرفته است. خواص اپتیکی نشان می انرژي تغییرات برحسب پذیري بازتاب و

چون تابع اتلاف انرژي و بازتاب پذیري آن  ،بود خواهد بهتر پایین، هايانرژي درآن  بازدهیپیل خورشیدي مورد استفاده قرار گیرد، 
  کمینه خواهد شد.

  خواص اپتیکی ،الکترونی نوار ساختار ،حالات چگالی ،لایه پنج ضلعی تک ،چگالی تابعی ۀنظری :کلیدواژگان

  مقدمه

 و C نشان با تناوبی جدول در شیمیائی عنصري کربن   
 فراوان، فلزي، غیر عنصر این .]1 [است 6 اتمی عدد

 ونتاکن. باشدمی دگرشکل چندین داراي و چهارظرفیتی
 غیر: استشده شناخته کربن از گوناگون شکل چهار

 میل کربن. فولرن و الماس ،]2[ گرافیت ،)آمورف( متبلور
 يهااتم جمله از دیگر کوچک هاياتم با پیوند به زیادي
 امکان آن کوچک بسیار اندازة و داشته کربن، دیگر

 باعث ویژگی این. آوردمی وجودهب را متعدد پیوندهاي
 در کربن .استشده کربنی ترکیبات میلیون ده گیريشکل
 .ستا برخوردار خاصی اهمیت از نیز نانو فناوري حوزة

 توسط 1991 سال در کربنی هاينانولوله کهزمانی از

                                                             
    Samirakazemi1234@gmail.com : مسئولنویسندة  *

 منحصرد خواص ،]3[ شد کشف ایجیما نامبه دانشمندي
 شفک سمتبه را دانشمندان توجه نانوساختارها این فردبه

در . ساخت معطوف کربن از بیشتري نانوساختارهاي
ت هاي اخیر، بحث نانومواد دوبعدي، در تحقیقاسال

اي پیدا کرده است نظري و آزمایشگاهی جایگاه ویژه
اي ، زیرا این گروه از نانوساختارها، دریچه]10-4[
سمت کشف مواد نیمه رساناي دو بعدي جهت استفاده به

 اند. از این رو، مواد دودر وسایل اپتوالکتریکی گشوده
 اي از خواصطیف گسترده ةمختلفی که دربردارندبعدي 

 .]11-16[غیر عادي هستند، کشف و یا ساخته شدند 
 تاس شده معرفی کربن از جدیدي نانوساختار تازگیبه
 که فاوتت این با دارد گرافین به شبیه ايلایه ساختاري که
 پنج شکلبه جدید، نانوساختار این در کربن هاياتم

mailto:Samirakazemi1234@gmail.com
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. تندنیس منتظم لزوماً  که اندشده چیده هم کنار هاییضلعی
 گفته لایه تک ضلعی پنج کربنی، نوین دگرشکل اینبه

   .]4[ شودمی
 اپتیکی و مغناطیسی الکترونی، خواص، مقاله این در

 ۀلیاو اصول از استفاده با کربنی دگرشکل جدیدترین
ررسی ب چگالی تابعی نظریۀ کارگیريهب با و محاسباتی

  شده است.

      هاروش و مواد
 بر و Wien2k محاسباتی کد از استفاده با محاسبات   
 انجام) کامل پتانسیل( یافته بهبود تخت امواج روش ۀپای

-مافین هايکره شعاع محاسبات این در. ]71[ است شده
 را هلای تک ضلعی پنج در کربن هاياتم براي )MTR( تین

 که MAXKMTR پارامتر. ایمکرده اختیار au26/1 معادل
 رابرب کند،می کنترل محاسبات در را پایه سري همگرایی

 یافته تعمیم شیب تقریب از. است شده انتخاب 7

(GGA) شده ادهاستف همبستگی-تبادلی پتانسیل براي 
 خود حل چرخه فرایند خاتمه براي همگرایی شرط. است

 e از رکمت به هاگام بین در کل بار که حالتی براي سازگار
 تدق بردن بالا منظوربه. است شده تنظیم برسد 6-10

 واحد سلول نیز و زاویا اندازة و پیوندها طول محاسبات،
 نقاط دادتع ،اپتیکی محاسبات انجام براي بهینه شده است.

 است شده انتخاب طوري بریلوئن اول ناحیۀ در موجود
  .شود 30×30×7با  معادل point mesh-kپارامتر  که

  گفتگو و بحث
 به هندسی نظر از کربن هاياتم لایه،تک ضلعی پنج در   
 نمایش 2C و 1C با را آنها که شوندمی تقسیم دسته دو
  ).1شکل( دهندمی

  
  هاي کربن در سلول واحد پنج ضلعی تک لایه.موقعیت اتم .1شکل

1C– کربنی پیوند طول ،این سلول واحد واهلش از پس

2C 2 پیوندکربنی طول آنگستروم، 55/1 با برابرC–2C 

 با معادل 2C–1C–2C ۀزاوی و آنگستروم 34/1 با برابر
 زوایاي و پیوندها طول که ندآمد دستبه درجه 2/134
 نمحققا از آمده دستبه نتایج با ما توسط آمده دستبه

 ضلعی پنج ساختار در واقع در. ]4[ دندار مطابقت دیگر
 دو بین 1C نوع از کربنی هاياتم از ردیف یک لایه، تک

 و است گرفته قرار 2C نوع از کربنی هاياتم از ردیف
 .باشدمی آنگستروم 2/1 برابر لایه تک این جانبی ضخامت

 داده نشان 2شکل در بحث مورد ساختار از ايوارهطرح
  .است شده

  
  ساختار پنج ضلعی تک لایه. .2شکل

هاي کربن در یک ردیف قرار اتم، دستگاه واهلشپس از 
 ساختار با مشابه تواندمی خصوصیت این وندارند 
   ).3(شکلباشد  ]18[ سیلیکون
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  .لایهتک ضلعی پنج نگاه جانبی به ساختار .3شکل

 ضلعی پنج و مغناطیسی الکترونی خواص بررسی منظوربه
 چگالی منحنی Wien2k محاسباتی کد اجراي با لایه،تک

 اختارس این برايهاي بالا و پایین، ازاي اسپینبه کل حالات
  .)4شکل( شده است رسم

  
 لعیض پنج پایین و بالا هاياسپین ازايبه کل حالات چگالی منحنی .4شکل

 .لایه تک

 تک یضلع پنج پیداست وضوحبه فوق شکلبه توجه با
 ولت-الکترون 2/2 با معادل گافی با رسانانیمه یک لایه
 رسم اب ساختار این الکترونی خواص بهتر تحلیل. باشدمی

 پایین و ابال هاياسپین ازايبه الکترونی نوار ساختار منحنی
  ).5شکل( گرددمی پذیر امکان

  
 لعیض پنج پایین و بالا هاياسپین ازايبه الکترونی نوار ساختار .5شکل

 .لایهتک

 با لایهتک ضلعی پنجپیداست که  فوق، شکل در دقت با
ولت -الکترون 2/2 مستقیمی معادل با انرژي گاف داشتن

   .شودمی بنديدسته رساناهانیم رده دردر امتداد مسیر گاما، 
 ، اینهاي کربن در هر سلول واحدبه چینش اتم با توجه

با   1Cهاي کربنی از نوع شود که اتمنکته دریافت می
هاي ظرفیت خود را پیوند، تمامی الکترونچهار  برقراري

با به  2Cهاي کربنی از نوع اند اما اتماشتراك گذاشتهبه
الکترون ظرفیت خود، هریک داراي اشتراك گذاشتن سه 

ر ه عبارت دیگر، درباشند. بهمییک الکترون جایگزیده 
این د که چهار الکترون جایگزیده وجود دار سلول واحد،

عامل  .ندارند را امکان جهش و برقراري پیوندها الکترون
 د.نباشمی هاي جایگزیدهالکترونایجاد گاف انرژي همین 

دست ت این نکته متذکر شود که براي بههمچنین لازم اس
آوردن مقدار گاف انرژي این ماده، از تقریب شیب 

ود که شاستفاده شده است که در آن فرض مییافته تعمیم
ها در داخل گاز الکترونی همگنی قرار دارند و الکترون

رونی چگالی الکت همبستگی، علاوه بر-سهم انرژي تبادلی
جا که مقدار گاف ان آن نیز وابسته است. از آنبه گرادی

ولت -الکترون 2انرژي پنج ضلعی تک لایه بزرگتر از 
توان این چنین استدلال کرد که دست آمده است میبه

ها حضور گاز الکترونی همگن در فضاي بین الکترون
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شده است که این پتانسیل استتاري باعث ایجاد یک 
ها ( هاي میان الکترونکنششدت برهمپتانسیل استتاري 

ا دهد، زیررا کاهش میکولنی)  هایی نظیر دافعۀکنشبرهم
نند. کوضوح اثرات یکدیگر را دریافت نمیها بهالکترون

 چنین استدلالی، از تقریب فاز تصادفی در حقیقت با بیان
(RPA) ]19[  ًبزرگ این براي توجیه گاف انرژي نسبتا 

  ایم.ماده بهره گرفته
ین ک لایه و گرافترین تفاوت ساختار پنج ضلعی تعمده

ف گا ها نهفته است. گرافین با داشتندر گاف انرژي آن
 فلز بوده اما پنج ضلعیولت، شبه-انرژي صفر الکترون

رسانا ولت، نیم-الکترون 2/2لایه با داشتن گاف انرژي تک
  شود.محسوب می

رسانا بودن این ماده، مستقیم بودن گاف انرژي آن و نیم
نیز مسیر قرارگیري گاف آن با مطالعات انجام شده توسط 

  .]4[ سایر پژوهشگران تطابق دارد
 1جدول در دستگاه این فیزیکی اطلاعات از ايمجموعه
  .است شده گزارش

  .لایه تک ضلعی پنج ساختار فیزیکی اطلاعات .1جدول

  انرژي کل
  ولت)-(الکترون

  انرژي فرمی
  ولت)-(الکترون

گشتاور مغناطیسی 
  کل
  بوهر)-(مگنتون

5769/33-  018/0-  0013/0  

 تک یضلع پنج ساختار اپتیکی خواص بررسی منظوربه
 ابعت مانند اپتیکی هايکمیت از برخی وابستگی لایه،
 نسبتهب پذیري بازتاب و انرژي اتلاف تابع الکتریک،دي

 مورد تحقیق قرار گرفته است.  انرژي تغییرات

 الکتریکدي تابع الف)

 اسخپ که است مختلط کمیت یک الکتریکدي ثابت   
 نشان ار الکترومغناطیس تابش یک به نسبت دستگاه خطی

این کمیت مختلط از دو قسمت حقیقی و . دهدمی

 قسمت نظري، دیدگاه از .موهومی تشکیل شده است
 بهمحاس زیر فرمول طبق بر الکتریک دي تابع موهومی

  :          ]20[ شودمی

1   

 
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   

  

دهد را نشان می يفوق، سهم گذار بین باند ۀمعادل
 fkبردار حالت موقعیت اولیه، ikاي کهگونهبه

kبردار حالت موقعیت نهایی،
if  تابع توزیع فرمی براي

k حالات اشغال شده و
ff ع فرمی براي حالات تابع توزی

  باشند.اشغال نشده می
 متقس برحسب نیز، الکتریکدي تابع حقیقی قسمت

 محاسبه کرونینگ-کرامرز رابطۀ طریق از و آن موهومی
  :شودمی

2 

2 20

Im[ ( )]2Re[ ( )] Pr d
 

  
   

  

  
 

  

 تابع موهومی و حقیقی هايقسمت هاينمودار
 یضلع پنج ساختار براي انرژي برحسب الکتریکدي
 مودع الکتریکی میدان جهت داشتن نظر در با و لایهتک

  ).6شکل( اندشده رسم دستگاه بر
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 ايبر الکتریک دي تابع موهومی قسمت :ب و حقیقی قسمت :الف .6شکل

  .لایه تک ضلعی پنج ساختار

 يد ثابت مقدار که است مشخص بالا، شکلبه توجه با
 صفر انرژي در الکتریک دي ثابت یعنی استاتیک، الکتریک
 قسمت .باشدمی 2/2 با معادل تقریبا ولت،-الکترون
 است صفر با معادل اندك هايانرژي در تابع این موهومی

قیمی انرژي، نسبت مستو تغییرات این کمیت با تغییرات 
  دارد.

  الکترونی انرژي اتلاف تابعب) 
 دست از انرژي ،)ELF( الکترونی انرژي اتلاف تابع   

. کندیم توصیف را ماده و الکترون کنشبرهم علتبه رفته
 یونش فونونی، تحریک نوع از تواندمی کنشبرهم این

  .باشد چرنکوف تابش یا و سطحی
 ايهقسمت برحسب انرژي اتلاف تابع ،دیدگاه نظري از

 زیر صورتبه الکتریکدي تابع موهومی و حقیقی
  :دنشومی بنديفرمول

3            

2
2 2
1 2

( )1( ) Im
( ) ( ) ( )

L  
     
 

       
  پذیري بازتابج) 

 طرحم زیر شکلبه معمولی تابش یک در پذیري بازتاب
  :شودمی

4                                  
2 2

2 2

( 1)( )
( 1)
n kR
n k

  


   
 موهومی و حقیقی هايقسمت k و n فوق، فرمول در که

 به زنی ضریب دو این از هریک. باشندمی شکست ضریب
 تابع موهومی و حقیقی هايقسمت برحسب خود ۀنوب
  :شوندمی بیان زیر صورتبه الکتریکدي

5                          

12 2 2
1 2 1( )( )

2
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6                          
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

 
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 ريپذیبازتاب و الکترونی انرژي اتلاف تابع نمودارهاي
 در اب و لایهتک ضلعیپنج ساختار براي انرژي برحسب

 7لشک در الکتریکی، میدان عمودي راستاي گرفتن نظر
  .اندشده رسم

  
 انرژي اتلاف نمودار :ب و پذیري بازتاب نمودار :الف .7شکل

  .لایه تک ضلعی پنج ساختار براي انرژي برحسب
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 هايانرژي در که پیداست ،و ب الف هايشکل در دقت با
و  است کم انرژي اتلاف بازتاب پذیري و میزان اندك

قیمی مست ین توابع با تغییرات انرژي، رابطۀتغییرات ا
  دارند.

  گیرينتیجه
 جدیدترین اپتیکی و مغناطیسی الکترونی، خواص   

 اصول ريکارگیهب با )لایهتک ضلعی پنج( کربنی دگرشکل
 شانن ،نتایج. گرفت قرار بررسی مورد محاسباتی ۀاولی
 غیر رساناينیم یک بحث، مورد ساختار که ندداد

 راستاي در ولتی-الکترون 2/2 مستقیم گاف با مغناطیسی
 سمر با نیز اپتیکی خواص نظر از. باشدمی گاما مسیر

 لافات الکتریک، دي تابع تغییرات به مربوط نمودارهاي
 هک مشخص شد انرژي، به نسبت پذیري بازتاب و انرژي

 رارق استفاده مورد خورشیدي پیل فناوري در ماده این اگر
 داشت؛ خواهد خوبی بازدهی پایین هايانرژي در گیرد
 بازتاب و انرژي اتلاف میزان انرژي، طیف این در چون

  .است کمینه دستگاه پذیري
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