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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

ش مهندسی روتیوفین بهپلی ۀبهبود عملکرد ابزارهاي الکترونیکی بر پای
 نگاف انرژي در حضور گرافی

  2سیدمصطفی منوري، ،1فرح مرصوصی
 ، ایرانتهران، امیرکبیر (پلی تکنیک تهران)صنعتی  دانشگاه، مهندسی انرژي و فیزیک ةگروه فیزیک، دانشکد 1
 ، ایرانتهران، صنعتی امیرکبیر (پلی تکنیک تهران) دانشگاه، مهندسی انرژي و فیزیک ةگروه فیزیک، دانشکد 2

  09/07/1397پذیرش:    16/04/1397ویرایش نهائی:    10/11/1396دریافت: 
  دهیچک
) در PT( تیوفینی تغییر خواص الکترونی پلیمر پلیمنظور بررسبه 0W0Gاي ذرهۀ اختلال بس) و نظریDFT( تابعی چگالی ۀنظری

گیري کلکنش متقابل، نشان دهندة شکار گرفته شدند. نتیجه تحلیل تغییر چگالی بار نسبت به قبل از برهممجاورت گرافین به
دهندة تغییر تابع کار لکتریکی محاسبه شده نشانا باشد. تغییر پتانسیلي و جذب از نوع فیزیکی در سطح میدوقطبی الکتریکی قو

دهند، تغییري را در گاف انرژي پلیمر نشان نمی DFT دست آمده ازاست. نتایج به -eV53/4 از مقدار اولیه آن -eV19/0 مقداربه
دست آمده به 0W0Gاي ذرهاختلال بس ۀمنفرد که از نتایج نظری ةزنجیرکه تغییر گاف انرژي در مجاورت گرافین نسبت بهدر حالی

 است چشمگیر است.

ايذرهاختلال بس ۀتابع کار، ساختار نواري، جذب فیزیکی، چگالی بار الکترونی، دوقطبی الکتریکی، نظری :واژگاندیکل

  مقدمه
ترین و و مشتقات آن یکی از مهم PTتیوفن پلی   

 pهاي نوع هاديپایدارترین مواد قابل استفاده در نیمه

شوند. این مواد در حوزه الکترونیک میمحسوب 
اي برخوردارند و در یت قابل توجهزیستی از اهم

)، OLEDتجهیزاتی چون دیودهاي آلی نوري (
هاي خورشیدي و سنسورها مورد استفاده قرار سلول

با این حال مشتقات پلی تیوفین که  .]1-6[گیرند می
 علتروند بهشمار میاساس ابزارهاي الکترونیکی به

هاي بار در انرژي بزرگ و کم تحرك بودن حامل گاف

                                                        
:فرح مرصوصی mail.commarsusifarah@g   

 

 سیلیکون، از ۀرساناهاي معدنی با پایمقایسه با نیمه
  .]7،8[عملکرد مطلوبی برخوردار نیستند 

پذیري علت انتقال بار و تحرك از سوي دیگر، به
 عنوان یک مادة ویژه درالکترونی بالاي گرافین، از آن به

فرد ههاي منحصرباین ویژگی شود.الکترونیک یاد می
توان از گرافین در بهبود حاکی از آن است که می

مري ي پلیهاهاديي الکترونی و انتقال بار نیمههاویژگی
ف الایه و چند لایه موادي شفاستفاده کرد. گرافین تک

د هایی که نور باید وارهستند. این ویژگی براي دستگاه
فعال شود، بسیار کاربردي است. براي نمونه اخیراً  ۀلای
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ها ( PTاز مشتقات زیستی  1هاي فوتوولتاییکدر سلول
اوکتیل -3) و چندلایه (2هگزیل تیوفین-3چندلایه (

الکترون و از صفحه گرافین  ةعنوان دهند)) به3تیوفین
. در این ]9 [الکترون استفاده شده است عنوان گیرندةبه

اده شده است که این ترکیب براي رسیدن مقاله نشان د
 رافین و پلیمر بسیار عالی عملکنش بین گیک برهمبه

در گرافین تک  P3HTکند. تبلور بسیار منظم پلیمر می
 P3HT. غشاي پلیمري ] 9[لایه نیز گزارش شده است 

توزیع بسیار داده شده بر روي گرافین، منجر بهقرار 
. ]10[شود بلوري میهاي گیريمتفاوتی از جهت

آل براي تولید غشاهاي عنوان یک قالب ایدهگرافین به
. این ]11[ فوق العاده تخت گزارش شده است

دست آوردن رسانش بار و توانند براي بهها میگیویژ
کار روند به PTتیوفینوري بیشتر مشتقات پلیبهره

 رات گرافین بر خواصثیأ. بنابراین در این مقاله ت]10[
گیرند. مورد بررسی قرار می PTتیوفینالکترونی پلی

براي این منظور لازم است ابتدا ساختار الکترونی گرافین 
صورت جداگانه بررسی شده و در ادامه، به PTو 

سازوکار جذب سطحی و تغییرات ساختار الکترونی، 
ی گیرد بررسمقابل سطح گرافین قرار می PTهنگامی که 

 ، ازلهآوردن دید همه جانبه از مسأدست شوند. براي به
تقریب چگالی -1شود: دو رویکرد مختلف استفاده می

. در 0W0Gاي ذرهاختلال بس نظریۀ-LDA. 2موضعی، 
ا دست آمده بمنظور صحت سنجی، نتایج بهپایان به

حاصل از پژوهش دیگران  هاي نظري و تجربیداده
نه چگوشوند. هدف اصلی مقاله این است که مقایسه می

                                                        
1 Photovoltaic 
2 3-hexylthiophene 
3 3-octylthiophene 

در اثر حضور گرافین،  PTتیوفینسطوح الکترونی پلی
  شوند.تحریک و دچار تغییر می

) هنگامی که vdW( 4کنش واندروالسدر این میان برهم
PBE- 5تابعی نیمه جایگزیده وسیلۀبه انرژي پیوندي

GGA ن در تیوفیشود، میان گرافین و پلیمحاسبه می
هند که دآمده نشان میدست شود. نتایج بهنظر گرفته می

ترین پیکربندي مجموعه گرافین در حضور پایدار
رخ  Å5/3-4/3جذب حدود ۀ، در فاصلPT تیوفینپلی
جذب سطحی در فرایند  ۀدهد. زمانی که فاصلمی

باشد، حاکی از رخداد جذب  Å3کنش بیشتر ازبرهم
دهد فیزیکی است. تجزیه و تحلیل چگالی بار نشان می

و گرافین انجام  PTکه هیچ انتقال بارخالصی میان پلیمر
دهند که تغییر شود. با این حال، نتایج نشان مینمی

ریکی بر تچگالی بار گرافین، عامل تشکیل دو قطبی الک
اکن سروش ابتدا بهاي بهذرهروي آن است. مطالعات بس

کنش متقابل دهند که قطبیدگی و اثر برهمنشان می
اف اي در مقدار گتوانند تأثیرات قابل توجهضعیف، می

تابعی  . از طرفی از نظریۀ]12،13[انرژي داشته باشند 
مه ی جایگزیده و (نیبا در نظر گرفتن تابع DFTچگالی 

وان تکنش نمیعلت حضور اثر خود برهمجایگزیده) به
ا نادیده ذا ببراي توصیف اثر قطبیدگی استفاده کرد. ل

در PT نتیوفیها، گاف انرژي پلیگرفتن قطبش الکترون
، مستقل از صفحه گرافین LDAتقریب چگالی موضعی 

عیف کنش ضاست و ارتباط با آن تنها از طریق یک برهم
کنش ضعیف موجب تغییر در شود. این برهمانجام می

الی هاي اوربیتونی از طریق هیبریداسیوناي الکترهتراز

4 Van der Waals 
5 Semilocal 
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خوبی مشخص شده است که اثر خود شود. بهمی
عی تاب هاي اشغال شده در نظریۀکنشی که در حالتبرهم

(یا  دلی محلیتبا-هاي همبستگیبا تابعی DFTچگالی 
بالاترین تراز اشغال شده در  شوند،نیمه محلی) ظاهر می

سطح انرژي آن را  هند ودنوار ظرفیت را تغییر می
-16[یابد دهند و لذا گاف انرژي کاهش میافزایش می

نزدیکی صفحه گرافین به PT. متعاقباً وقتی مولکول ]13
نه جایگزیده موجب بیشیشود، توابع محلی شبهآورده می

وند. شها میها یا حفرهشدن توزیع چگالی براي الکترون
 نادرسترت است از رفتار محدب نتیجه این خطا عبا

جاي رفتار گسسته) انرژي برحسب تعداد (به
ها. در نتیجه، مشتق انرژي برحسب شار جزیی الکترون

بینی نادرست انرژي یونش و وابستگی موجب پیش
انرژي  بینی گافپیششده و منجر به  1الکترونی

  .]17[شود کوچکتر از مقدار واقعی می
 2هاباردالگوي مدل  DFT + Uدانیم طور که میهمان

عنوان یک رویکرد معمول براي توان از آن بهاست و می
 و انحناي غیرفیزیکی انرژي کل DFTاصلاح نتایج 

دهند که براي بسیاري از استفاده کرد. نتایج نشان می
گاف  ،DFT + Uمعمولی، رهیافت  3پلیمرهاي کانژوگه

فین تیوکند و اثر پلیرا اصلاح نمی PTتیوفین انرژي پلی
PT  جذب شده بر روي صفحه گرافین در گاف انرژي

عه اثر قطبش منظور مطال. لذا به]18[قابل ملاحظه نیست 
 اي اختلالیذرهدر محاسبات، از نظریۀ اختلال بس

0W0G  .استفاده شده است  

                                                        
1 Electron affinity 
2 Hubbard 
3 Conjugated polymers 

اه توابع دستگها و ویژهاي انرژيذرهاختلال بس ۀدر نظری
  آید:دست میذره زیر بهبا حل معادلۀ شبه

1  
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کنشی غیربرهم 5کمک یک تابع گرینبه 4خود انرژي
قابل  0Wکنشی پیوسته و تابع برهم 0Gاي تک ذره

. مقدار این خود انرژي با استفاده ]19،20[محاسبه است 
 شود:زیر داده می ۀاز رابط
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یک عدد ثابت مثبت است. این درحالی  در اینجا 
است که حالت پایه دستگاه در نظریه تابعی چگالی 

DFT  صورت خودسازگار که به 4و  3با حل معادلات
آید. دست میتوسط کوهن و شام ارائه شده است به

مقادیر انرژي در این نظریه از حل توابع و ویژهویژه
 : کنندشرودینگر تک الکترونی تبعیت می ۀمعادل

3  2 KS KS KS
KS i i i

1 V (r) (r) (r)
2

         
KSVشام -در این معادله پتانسیل کوهن (r) از پتانسیل

extVخارجی  (r) که ناشی از پتانسیل الکترواستاتیک
HVها است و یون (r) ثر از چگالی الکترونی أکه از مت

n(r) شود:است تشکیل می 

4   KS ext H xcV (r) V (r) V (r) V n(r)     

4 Self-energy 
5Green function 
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تبادلی -بنابراین پتانسیل همبستگی xcV n(r)  ًمعمولا
تبادلی-صورت مشتق انرژي همبستگیبه

  xc
xc

E (n)V n(r)
n(r)





شود. لذا با در نظر بیان می 

ره و غی LDA ،GGAهاي مختلفی نظیر گرفتن تقریب
ورد نظر توان دستگاه متبادلی می-براي تابعی همبستگی

  این روش مطالعه کرد. را به
شود در نظریۀ میمشاهده  3و  1معادلات ۀبا مقایس

در پتانسیل  اثر خود انرژي  0W0Gاي ذرهاختلال بس
تبادلی -همبستگی xcV n(r) لزوم و  شودنمایان می

تر ج دقیقنتایمنظور رسیدن بهاستفاده از این تقریب را به
  .]21[کند مشخص می

ییر ، یک تغ 0W0Gاي ذرهاختلال بس ۀبا استفاده از نظری
در حضور PT تیوفیننسبتاً قوي در گاف انرژي پلی

جذب  شود و در ادامۀصفحۀ گرافین مشاهده می
گرافین مورد بررسی  بر روي صفحۀ PTفیزیکی پلیمر

   گیرد.قرار می

  جزئیات محاسباتی
و صفحه  PTهاي متقابل کنشدر این قسمت برهم   

کم  PT-PTهاي جانبی کنشگرافین هنگامی که برهم
اند. تر) است مورد توجه قرار گرفتهتر (ضعیفجاذبه

در ابرسلولی را براي این منظور، لازم است محاسبات 
کافی بزرگ باشد تا از  اندازةانجام دهیم که به

هاي مجاور جلوگیري شود.  PTهاي میان کنشبرهم
در ابرسلول باید طوري  1علاوه بر این، الیگومر تیوفین

) PBCاي (ایش یابد که تحت شرایط مرزي دورهآر
م پلیمري دهد. همچنین لاز قرار گرفته و تشکیل زنجیرة

                                                        
1 Thiophene oligomer 

)، y،xر این ابرسلول واحد در دو جهت (است با تکرا
دارهاي . ولی برگرافینی نیز همزمان تشکیل گردد صفحۀ

یکسان نیست.  PTالگوي تکرار  یاخته گرافین با ۀپای
گیري درست از اهمیت ر جهتد PTبنابراین ساخت 

  سزایی برخوردار است.هب

  

براي توصیف Monoclinic الف: نمایش فوقانی مدل ابرسلول  .1شکل
PT  .مایش از بالا براي بردارهاي ن ب:جذب شده مقابل صفحه گرافین

اي همراه بردارهرنگ) بهیاختۀ بسیط شش گوشۀ گرافین (بردارهاي آبی
 ج: نمایش منطقۀ(بردارهاي قرمز رنگ).  Monoclinicشبکه ابرسلول 

سیر منظور تعیین مهمراه نقاط پرتقارن که بهیاخته بسیط به 2اول بریلوئن
  اند.انتخاب شده kبردارهاي 

مر راي قرارگیري پلیهاي متفاوتی بدر عمل، پیکربندي
منظور در مقابل صفحۀ گرافینی قابل تصور است ولی به

جویی در محاسبات، بهتر است که پلیمر در مقابل صرفه
صفحه گرافین و در امتداد قطر اصلی ابرسلول نشان 

  قرار گیرد.  1داده شده در شکل
جزیه منظور مطالعه و تاین پیکربندي براي ما فرصتی به

جذب شده بر  PTتیوفینو تحلیل رفتار الکترونی پلی
لی است کند. این در حاروي صفحۀ گرافین ایجاد می

2 Brillouin (BZ) 
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اتم  72تعدادهاي کربن در سلول گرافین بهکه، تعداد اتم
  یابند.افزایش می

2a ) )Å46/2و  1aاگر بردارهاي بسیط گرافین را با 
a  ( 1 2a a a  مشخص کنیم بردارهاي (

( 1aابرسلول مشخص شده در این پژوهش با 

Åa
 /

12 17 15
3

  1aو (2a)Åa
 /

9 12 86
3

 2a (آیند. دست میبه  
Å/14خلاء  ۀناحی در امتداد عمود بر ساختار تضمین  8
هاي تکراري کنش میان سلولعدم تعامل و برهم ةکنند

 Zلفه ؤاست. در این شرایط، انرژي کل در امتداد م
همگرا است. با  meV2مقادیرکمتر ازابرسلول به

تکرار ابرسلول در امتداد دو محور صفحه، هر دو 
ساخته شده است، این مطلب در  PTساختار گرافین و 

ده است. همچنین ابعاد ابرسلول نشان داده ش ب1شکل
که  PT-PTکنش کافی بزرگ است تا از برهم اندازةبه

 اند جلوگیرياز یکدیگر قرار گرفته Å8/12 در فاصلۀ
 ابرسلول و نیز دواول بریلوئن مربوط به ۀشود. منطق

 مسیر در این منطقه از طریق سه نقطه پرتقارن مشخص
  نشان داده شده است.  ج1شده در شکل

  
در ابرسلولی  PTپیکربندي ساختار هندسی بهینه شده از الیگومر  .2شکل

ها در یک حلقه با توجه به است. اتمکه در متن توضیح داده شده 
  اند.نشان داده شده 1پارامترهاي موجود در جدول

                                                        
1 Troullier-Martins 

منظور بررسی رفتار الکترونی ساختارهاي این نکات به
ده در نظر گرفته شصورت ترکیبی صورت مجزا و بهبه

سازي در تقریب چگالی موضعی است. روش بهینه
LDA کمک هتخت بهاي موج پتانسیلبا استفاده از شبه

. ]22[انجام شده است  ABINITمحاسباتی  بستۀ
منظور همگرایی انرژي کل در مشخص گردید که به

مورد  a.u.30مقدار رژي قطعی به، انmeV1حدود
ک پ-روش مونخورسنیاز است. منطقۀ اول بریلوئن به
، meV5انرژي تا زیربعد از انجام آزمون همگرایی 

4صورت به 4 1  لازم ]23[بندي شده است مش .
 مارتین-ترویلر، LDA پتانسیلذکر است از شبهبه
1)TM(  24[در انجام محاسبات استفاده شده است[ .

و موقعیت  همچنین هر دو پارامتر حجم ابرسلول
ت شرایطی که درون ابرسلول تح PTتیوفینهاي پلیاتم

است  ÅmeV5ها کمتر ازنیروهاي وارد بر اتم
حه سازي پیکربندي صفاند. مراحل بهینهسازي شدهبهینه

گرافین مجزا نیز تحت شرایط مشابه فوق انجام شده 
 ]0W0G ]26،27 در این پژوهش از تقریباست. 

و در نظر  ]YAMBO ]28محاسباتی  ۀکمک بستبه
استفاده شده است. تابع TM هاي پتانسیلگرفتن شبه

 2الکتریک با استفاده از تقریب پلاسمون قطبیدي
در مقدار خود  شود، در حالی که همگراییمحاسبه می

 ا درتعداد نوارهالکتریک با توجه بهانرژي و ماتریس دي
نوار  200از نظر گرفته شده است. محاسبات با بیش 

نوار یعنی،  ۀانرژي بیشیننشده مربوط بهاشغال 
a u/ . .0 44 )eV12انجام رسیده است. این ) به

2 Plasmon-pole approximation 
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aدرحالی است که مقدار انرژي قطع بیشتر از  u/ . .2 5 
  الکتریک لازم است. براي محاسبه ماتریس دي

 PTفینتیوطول پیوند و زوایاي پیوندي پلی ةمقادیر محاسبه شد: 1جدول

اند. براي مقایسه مشخص شده 2هایی که در شکلبهینه شده با توجه به اتم
هاي پیشین نیز مقدار پارامترهاي مذکور از پژوهشو صحت سنجی، 

حسب آنگستروم و ترتیب برها و زوایا بهاند. طولضافه شدهجدول ابه
دست به ]25[: نشان دهنده مقادیري است که از منبع  درجه هستند.

  آمده است.

نتایج   پارامتر
محاسبات 

انجام شده در 
تقریب 
LDA  

نتایج حاصل از 
هاي پیشین پژوهش

 در تقریب

LDA 

C6 C3 42/1 40/1  
C3 C1  38/1  38/1  
C1 C2  40/1    
C1 H1  09/1    
C4 C5  42/1  42/1  
S1 C4  72/1    

 C3 C1 C2    3/113 3/113  

 C2 C4 C5    89/128  9/128  

  هانتایج و بحث
  پلیمر منفرد

منزوي  PTپلی تیوفن  ةابتدا ساختار نواري زنجیر   
ة کنیم. زنجیرمحاسبه می LDAرا از تقریب  ب1شکل

اي در دوجهت نشان پلیمر از اعمال شرایط مرزي دوره
آید. دست میداده شده بر ابرسلول واقع در این شکل به

 نشان داده شده است این الیگومر 2که در شکلطورهمان
آن موازي گیري شامل چهار حلقه تیوفن است و جهت

باشد. ساختار بهینه شده در با قطر اصلی ابرسلول می

                                                        
1 Monomer 

ب در ترتیو پارامترهاي ساختاري پلیمر به LDAتقریب 
. پارامترهاي اندنشان داده شده 2و ب 1هاي شکل

تگاه سسازي دهندسی ساختار زنجیرة پلیمر پس از بهینه
منظور صحت سنجی ه است. بهگزارش شد 1در جدول

و اطمینان از درستی محاسبات، نتایج حاصل با نتایج 
اند. با مقایسه شده LDAهاي پیشین با روش پژوهش

)، PBCاي (دادن ابرسلول در شرایط مرزي دورهقرار 
مکن بین الیگومرها صرفه چرخش م در واقع از زاویۀ

بیشینه به هايایم. با این فرض، اوربیتالنظر کرده
، که یک مدل مناسب براي ]29[رسند همگرایی می

شود محسوب می 1مونومر 10زنجیرهاي شامل بیش از 
]25[. 

دست منزوي به PTتیوفینساختار نوار الکترونی پلی
نشان داده شده است.  3در شکل  LDAآمده از تقریب

بیشینه نوار ظرفیت و کمینه نوار رسانش هر دو در نقطه
 منشاء این دو نوار ناشی از ترازهاي پیوندي هستند .
 و غیرپیوندي هايترتیب داراي انرژيکه به

eV /0 eV/0و 54 باشد. لذا میاز سطح فرمی  56
eV/1مقدار گاف انرژي مستقیمی به  در نقطه 10

پتانسیل و سایر نوع شبهشود. بسته بهایجاد می
، محاسباتی پارامترهاي محاسبه شده در بخش جزئیات

/eVگاف انرژي در حدود /0 12 0 کمتر از نتایج  26
. ]25،30[است  LDAهاي پیشین در تقریب پژوهش

نشان داده شده است، پهناي  3طور که در شکلهمان
نوارهاي ظرفیت و رسانش محاسبه شده در تقریب 

LDA میان نقاط  وA ترتیب نسبتاً کوچک و به
eV/0داراي مقادیر eV/0و 76 هستند. گاف  60
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در این مقاله و  LDAدست آمده از تقریب انرژي به
هاي پیشین اختلاف زیادي با مقدار تجربی (پژوهش

eV/2 ) یکی SIEکنشی (. خودبرهم]31[) دارد 10
گزیدگی از علل مهم این خطا است که ناشی از غیرجاي

تابعی  ۀها در نظری) الکترونxcتوابع همبستگی تبادلی (
 DFTتقریب  ۀتوان گفت نتیجاست. می DFTچگالی

ن پایی ها در ترازهاي اشغال شدةشدگی الکترونپخش
 کولنی کنشتراز فرمی است که موجب افزایش برهم

کنشی را افزایش ودبرهمها شده و خطاي خمیان آن
منظور حذف توان به. در بعضی موارد می]17[ دهدمی

کنشی و یا اصلاح آن از توابع هیبریدي خطاي خودبرهم
. با این وجود، استفاده از توابع ]25[استفاده کرد 

ک راه حل کلی نیست و براي همیشه ی 1هیبریدي
ها هزینۀ محاسباتی هایی با تعداد زیاد اتمدستگاه

 همراه دارد. سنگینی به

                                                        
1 Hybrid Functions 

  
(بالا) و رهیافت  LDAدر تقریب PTساختار نواري پلی تیوفن .3شکل

0W0G  .(پایین). مقدار انرژي فرمی روي صفر تنظیم شده است  

براي اصلاح خطاي  DFT+Uدر اینجا ما ابتدا از روش 
 Uکنیم در حالی که تصحیح کنش استفاده میخود برهم

اعمال خواهیم کرد. رهیافت ما  pهاي را براي اربیتال
ترل کن پایۀ تجربی و برنیمه Jو   Uدر تعیین پارامترهاي 

تا مقادیر  Jو  Uگاف الکترونی است. با افزایش 
eV/0و  eV6ترتیب به افزایش و  گاف الکترونی  6

eV/1سپس در مقدار  شود که بهبود اشباع می 4
از گاف الکترونی پیش بینی شده توسط گیري را چشم

LDA دهد. بنابراین نشان نمیDFT+U  براساس مدل
هوبارد، مدل مناسبی براي اصلاح گاف الکترونی 

نیست. این موضوع با توصیف  2پلیمرهاي مزدوج

2 conjugate 
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همبستگی الکترونی قابل توجیه است. در واقع  تردقیق
همبستگی الکترونی موجب کاهش توصیف دقیق 

هاي ما دافعه شود. بر طبق یافتهخطاي خود انرژي می
شود، کنش محلی که در مدل هوبارد اعمال میبرهم
-کنش دور برد الکترونطور کامل برهمتواند بهنمی

توصیف  2SPالکترون را در زنجیره پلیمري با هیبرید 
ستگی ا همبتکند. در واقع، براي بهبود بیشتر لازم است 

هاي ها در اتمبین الکترون غیر محلی ناشی از دافعۀ
آن مدل هوبارد اضافه شود، که بههاي مجاور نیز بهسایت

 عنوان مثال مدلگویند. بهمدل هوبارد تعمیم یافته می
 )Pariser-Parr-Pople )PPPهوبارد تعمیم یافته 

 ايههاي سایتبین الکترون هاي دافعۀکنششامل برهم
تواند گاف همسایه است و نشان داده است که می

. ]32،33[را اصلاح کند  PTتیوفین الکترونی پلیمر پلی
رچند مدل هوبارد تعمیم یافته هدف این مطالعه نیست ه

  دهیم.ادامه می GWکمک مدل و ما مطالعۀ خود را به
ي مبتنی بر روش اذرههاي بساختلال دستگاه ۀنظری

ذرات ساکن براي ساختار نواري شبهمحاسبات ابتدا به
)QP در تقریب خودسازگار (GW  که اغلب براي

کار ههاي بسیار اندك از لحاظ الکترونی بدستگاه
رود، موجب بروز اثرات مخرب خود انرژي بر روي می

ثري ؤطور مانرژي مواد شده و مقدار آن را بهگاف 
همین علت در اینجا، از . به]34،35[دهد کاهش می

ها ورت غیرخودسازگار که از اوربیتالصبه GWتقریب 
استفاده  LDAدست آمده در تقریب ر بهمقادیو ویژه

است استفاده  موسوم G0W0روش کند و بهمی
براي از لحاظ محاسباتی  0W0Gشود. روش می

بسیار پرهزینه است.  ب1ابرسلول معرفی شده در شکل

منظور کاهش حجم محاسبات، لازم است بنابراین به
 هايخطاي خود انرژي را تا تعداد قابل قبولی از حالت
 100اشغال نشده اصلاح کنیم. محاسبات اولیه با تعداد 

اوربیتال اشغال نشده انجام شده است. تصحیح خطاي 
SIE)  0در تقریبW0Gبهبود گاف انرژي ) منجر به
eV/1از مقدار PT تیوفینپلی  LDAدر تقریب  10

eV/2مقداربه  نقطۀ براي 0W0Gدر تقریب 96
شود. بزرگتر بودن گاف انرژي از مقدار تجربی مورد می

رون تانتظار ما است. زیرا در این بررسی از بستگی الک
 eV1تارساناهاي زیستی و حفره که مقدار آن در نیمه

پوشی شده است. با افزایش تعداد یابد چشمافزایش می
حالت، گاف انرژي تنها  200هاي اشغال نشده به حالت

eV/0در حدود حالت  100حالت قبل (نسبت به 03
eV/2کند و مقدار آن تااشغال نشده) تغییر می 99 

ی مقدار مورد انتظار حاصل از نتایج تجرببهبود یافته و به
، پهناي نواري 0W0Gگردد. همچنین تقریب نزدیکتر می

تیب ترتري را براي نوارهاي ظرفیت و رسانش بهوسیع
eV/0با مقادیر eV/0و 96 در مقایسه با  74

  کند. بینی می، پیشLDAتقریب 

  
گیري ساختار نواري محاسبه شده گرافین مجزا در ابرسلول با بهره .4شکل

. انرژي فرمی برابر با صفر در نظر گرفته شده است. چهار LDAاز تقریب 
با رنگ قرمز  تشکیل دو مخروط دیراك در نقطه  نوار دخیل در
  .اندمشخص شده
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هنگامی که جذب فیزیکی ر است، ذکلازم به
بر روي صفحه گرافین در محاسبات  PTتیوفینپلی

0W0G ها در علت افزایش تعداد اتممد نظر باشد به
غال هاي اشسازي، افزایش بیشتر حالتابرسلول شبیه

اي هافزایش حجم محاسبات و چالشنشده تنها منجر به
گردند. گاف انرژي در پژوهش محاسباتی جدي می

در چارچوب مدل  0W0Gکمک روش پیشین به
 1592پلاسمون قطبی تعمیم یافته و با جمع خود انرژي 

حالت اشغال نشده در ابرسلولی کوچکتر شامل دو حلقه 
eV/3تیوفن، مقدار دهد. این مقدار را نشان می 10

حالت اشغال نشده دارد  200تطابق خوبی با نتایج ما از 
شود که در یک این نکته اشاره میبه. در اینجا ]35[

محاسبات  ۀمحاسبه در تقریبی بالاتر که بر پای
) گاف 0W0Gاستوار است (و نه  GWخودسازگار 

eV/3 انرژي با مقدار . ]30[گزارش شده است 59
ذکر است تغییرات گاف انرژي همچنین لازم به

تنها در  0W0Gروش به GWاز روش  PTتیوفینپلی
eV/0حدود ، گاف انرژي 0W0Gاست و روش  50

eV/1را DFTحاصل از  کند بنابراین اصلاح می 90
نظر انتخاب مناسبی به 0W0Gاستفاده از تقریب 

 ذراتهاي انرژي شبهگاف ۀاین، محاسببررسد. علاوهمی
انجام شده و نتایج که در این پژوهش  0W0Gدر تقریب 

بیشتر از  eV1آن در این بخش گزارش گردید، حدود
مقدار تجربی است. چنانچه قبلاً اشاره شد، این اختلاف 

نین حفره و همچ-هاي الکترونکنشبیشتر ناشی از برهم

                                                        
1 Bulk 

است  1اي در پلیمر حجیمهاي میان زنجیرهکنشبرهم
]30،35[ .  

  2گرافین منزوي
هاي کربن در صفحه گرافین در در ابتدا، تمام اتم   

حالت پایه با کمترین مقدار انرژي پتانسیل قرار 
شود که طول پیش بینی می LDAاند. در تقریب گرفته

Å/1، داراي مقدار C-Cپیوند  براي گرافین  429
 1ساختار نواري صفحه گرافینی شکل 4است. شکل

اتم کربن است  72تکراري و  ۀیاخت 36(الف) که شامل 
شش  ج دو نقطه از1شکلدهد. با توجه بهرا نشان می

هاي شش ضلعی منطقه اول راك که در گوشهنقطه دی
اول  ۀمنطقمرکز ، نقطۀاند بهبریلوئن قرار گرفته
 همین ترتیب در این نقطهشوند. بهبریلوئن مربوط می

eVاي با انرژيتقارن چهارگانه /2 وجود دارد  13
هاي دیراك در تشکیل دو جفت از مخروطکه منجر به

  گردند.می نقطه

  جذب شده بر روي گرافین PTتیوفین پلی
و گرافین با  PTتیوفینمیان مولکول پلی ۀبهین ۀفاصل   

مقداري که انرژي کل دستگاه (گرافین و پلی توجه به
 شود. انرژيرساند تعیین میحداقل میتیوفین) را به

عنوان بر روي سطح گرافین به PTتیوفینجذب پلی
هاي مختلف محاسبه جذب در تقریب ۀتابعی از فاصل

  شده است.نشان داده  5شده و در شکل

2 Covered graphene 
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بر روي صفحه گرافین  PTتیوفینانرژي جذب پلی .5شکل

، GGA-PBEهاي مختلف: دست آمده با استفاده از رهیافتبه
LDA و ،GGA-D2.  

در توافق با نتایج گزارشات قبلی مبنی بر جذب پلی 
، در این مقاله مشاهده ]13[) روي گرافین PPPفنلین (

مورد  DFTتابعی شد که انرژي جذب و فاصله به
هاي استفاده وابسته است. علاوه بر این، هر یک از تابعی

LDA  وGGA دهند. با رفتارهاي متفاوتی نشان می
 کربندي در فاصلۀترین پی، پایدارLDAروش توجه به
zجذب  Å /0 3 eV/0با انرژي پیوندي 4 رخ  77

انرژي پتانسیل  ۀکمین ۀنقط GGA-PBEدهد. تابعی می
Å/4 ۀپیکربندي را در فاصل با انرژي پیوندي 2

eV/0 کند. از آنجایی که جذب بینی میپیش 17

افتد، لذا اتفاق می Å3در فواصل بیش از 3فیزیکی
 تابعی مذکوردست آمده با استفاده از هر دو نتایج به

بر روي صفحه   PTحاکی از روي دادن جذب فیزیکی
شیمیایی). انرژي پیوندي  گرافین است (نه جذب

با  DFTتابعی چگالی ۀدست آمده در نظریکوچک به
                                                        

3 Physisorption 
4 Long-range dispersion forces 
5 Dispersion force 

وجود نیروهاي  حاصل از GGA-PBEتقریب 
باشد. انرژي پیوندي محاسبه می 4پراکندگی بلند برد

ممکن است قابل اعتماد  LDAشده بر اساس تقریب 
هاي بلند برد کنشبرهم LDAنباشد زیرا 

. در حقیقت، ]36[گیرد را در نظر نمی vdWواندروالس
 در LDAهاي ثیرات بیش از حد پیوند که در تابعیأت

این قسمت گمشده  شود، جبران کنندةنظر گرفته می
در این  vdWهاي واندروالسکنش(لحاظ نشدن برهم

گردند موجب از بین بردن خطاها میتقریب) است و 
، ابتدا باید یک PBEبا تابعی  GGA. در تقریب ]36[

کوچک  غیرجایگزیدة 5نیروي پراکندگی
براي اکثر مواد  6که یک نیروي پیوندي، vdWواندوالس

گیري از اصلاح . بهره]37[ 7آلی است مشارکت کند
D2-DFT طور که ، همان]38[ 8در طرح تجربی گرایم
کار رفته است، موجب به ABINITمحاسباتی  بستۀدر 

eV/1مقداربه PBEانرژي پیوندي تابعی افزایش  16 

z جذب ۀدر فاصل Å /0 3 شود. محاسبات می 5
DFT-D2 بوده و هاي دور برد شامل اصلاح پراکندگی

ولاً در معماشد. این رهیافت ببر مبناي رهیافت گرایم می
هاي انبوهه و دستگاههاي مربوط بهسازيشبیه
گیرد. ارهاي سطحی مورد استفاده قرار میساخت

استفاده از این رهیافت هنگامی مناسب است همچنین 
ها و هاي میان اتمکنشکه دستگاه شامل برهم

همین علت در این . به]39[هاي بزرگ باشد مولکول
  ه است.استفاده شد DFT-D2پژوهش از 

6 Binding force 
7 Contribute 
8 Grimme 
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در  vdWهاي واندروالسکنشبنابراین، سهم برهم
 دهندة یک جذباست و نشان eV1انرژي پیوندي
کنش است. همپوشانی ترازها و برهم 1فیزیکی قوي
کنند که چگالی بار را بازآرائی می vdWواندروالس 

ژي ظرفیت و رسانش پلیمر را خود سطوح انر نوبۀبه
داده و موجب تغییر گاف انرژي  ثیر قرارتحت تأ

کنش جذب سطحی طور کلی برهمشوند. بهمی
ۀ جذب، عواملی چون فاصل، بهvdWواندروالسی

لول هاي درون ابرسپذیري بستر، تعداد و نوع اتمقطبش
دست به GGAبستگی دارد. انرژي پیوندي در تقریب 

 بر vdWکنش واندروالس آمده با در نظر گرفتن برهم
eV/0حدود PPPروي سطح گرافین براي  39 

ز آنچه که در این . این مقدار بسیار کوچکتر ا]13[است 
  باشد.دست آمده میبه PTتیوفینپژوهش براي پلی

ت آمده دسجذب تعادلی به نتایج فوق فاصلۀبا توجه به
Å/3میان گرافین و پلیمر حدود   منظوربهاست. 5

روي  PTتیوفیندرك بیشتر سازوکار جذب سطحی پلی
گرافین تک لایه، لازم است تغییرات چگالی بار دستگاه 

Gمرکب ( PTبارهاي  مجموع چگالی)نسبت به
  بررسی شود: 5کمک رابطۀ) بهGو PTاجزاء منزوي (

)5(        G PT PT G         
در اینجا   G PT   نشان دهنده چگالی بار دستگاه

Gمرکب ( PT است و ( G و PT  به
 PTترتیب چگالی بارهاي صفحه گرافین و مولکول

بارکل صفحه گرافین  دهند. چگالیمنزوي را نشان می
همراه پتانسیل و اختلاف آنها به PTتیوفینو مولکول پلی

                                                        
1 Strong physisorption 

نشان داده شده است.  6الکترواستاتیک در شکل
گونه که در شکل بالایی آن نشان داده شده است، همان

وجود هب PTتقریباً هیچ تغییري در چگالی بار پلیمر
این موضوع است که  آید، این مطلب نشان دهندةنمی

شود. با انجام نمی PTهیچ انتقال باري بین گرافین و 
اختلاف چگالی بار در نزدیکی  نتایج محاسبات مقایسۀ

ا دست آمده است بصفحۀ گرافین که در این پژوهش به
بر روي  PPPجذب سطحی  مسألۀنتایج مربوط به

گزارش شده است  13گرافین که درمرجع  صفحۀ
مشخص گردید که تغییر چگالی بار در حدود یک مرتبه 

 2این موضوع نقش کلیدي اتم گوگردبزرگتر شده است. 
جذب  ءدهد، و منشارا در این مطالعه نشان می 2گوگرد

 تغییرات ۀبر گرافین است. با مطالع PTفیزیکی قوي 
که چگالی بار الکترونی ، مشخص شد چگالی بار
اي با شود، و ناحیهمتمایل می PTسمت گرافین به

0(انباشت بار   (اي خالی از بار و ناحیه)0 

و  PTکنش بین پلیمرشود. بنابراین برهمتشکیل می )
اي در وجب تشکیل دو قطبی الکتریکی لحظهگرافین م

 Gبین دو جزء ( دیکی سطح گرافین، یعنی در ناحیۀنز
انرژي فرمی ، PTتیوفینگردد. با جذب پلی) میPTو 

eV/1مقدارگرافین به واقع  یابد. درکاهش می 09
شود، بی در نزدیکی سطح گرافین القا میگشتاور دوقط

که موجب تغییر تابع کار گرافین و کاهش انرژي فرمی 
eVاندازهآن به /0 eV/4( از مقدار اولیۀ 19 34

در  PTتیوفینشود. ساختار نواري پلی) می
Å/3که در فاصله  LDAتقریب اي صفحه بال 4

نشان داده شده است. براي  7گرافین قرار دارد در شکل

2 Sulphur 
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 ظرفیت و رسانش شناسایی و مطالعه تغییرات نوارهاي
 هايهاي دستگاه ترکیبی، حالتدر حالت PTتیوفینپلی

 PTتیوفینرفیت و رسانش) پلیمتناظر (نوارهاي ظ
ود شاند. مشاهده میاین شکل اضافه شدهمنزوي نیز به
 PTتیوفین، گاف انرژي پلیLDAتقریب که با توجه به

کند. نتایج تغییر می meV50مقدار حدوداندکی و به
جاورت مبه PTتیوفیندهند که با ورود پلینشان می

فقط یک شیفت  رسانش در نقطۀگرافین، نوار 
کند. را تجربه میmeV40 مقدارپایین بهکوچک رو به

تغییر چگالی بار پس از فرایند جذب  این مطلب نتیجۀ
، 1هاعلت فرایند هیبریداسیون اوربیتالست. بهفیزیکی ا
، انرژي ترازهاي Aسمت نقطۀبه ۀاز نقط

  شوند.اندکی دچار تغییر می PTتیوفینپلی
روش موفقی در توصیف ساختار  DFTدر واقع روش 

جاورت یک بستر هایی که در منوار الکترونی مولکول
باشد. بنابراین یک اثر مهم در جذب قطبیده هستند، نمی

کند، درستی توصیف نمیآن را به DFTفیزیکی که 
ها و کولنی بین صفحه گرافین و الکترونکنش برهم
هاي اشغال شده و اشغال نشدة مولکول هاي حالتحفره

کنش ممکن است این برهم جذب شده است. نتیجۀ
گرافینی شود. همچنین  قطبیدگی صفحۀمنجر به

) و مولکول Gکنش بین سطح قطبیده (گرافینبرهم
ر ، بر سطوح انرژي مولکول تأثی)PTتیوفین(پلی
شدت د و ممکن است گاف انرژي آن را بهگذارنمی

  تغییر دهند. 

                                                        
1 Orbital hybridization 

  
دست آمده از گرافین منزوي شکل بالا: مجموع چگالی بار کل به .6شکل

و پلیمر منزوي (خط قرمز رنگ) و اختلاف آن با چگالی بار دستگاه مرکب 
)G + PTچین مشکی) در امتداد عمود بر سطح گرافین. در نواحی ) (خط

از گرافین و پلیمر تغییرات چگالی بار اندك است. شکل پایین: انرژي دور 
رسلول. طح گرافین در داخل ابپتانسیل الکترواستاتیک در امتداد عمود بر س

هاي ) از انرژيG) دستگاه مرکب و گرافین منزوي (هاي کار (تابع
ل شوند. تابع کار در طرفین سلوها تعیین میفرمی مربوط به این دستگاه

چین مشکی ) تقریباً یکی هستند. خطt) و بالا (bیعنی در پایین (
دهد. ي را نشان میمنزوي پتانسیل الکترواستاتیک گرافین رنگ، انرژ

  کنند.ي فرمی گرافین منزوي را تعیین میهاي مشکی انرژچیننقطه
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براي  LDAشکل بالا، ساختار نواري پیش بینی شده در تقریب  .7شکل 

Å/3)  در فاصلهG + PTدستگاه  ( . براي وضوح و مقایسه نوارهاي 4

منزوي، خطوط نقطه چین آبی رنگ به شکل اضافه  PTظرفیت و رسانش 
) در تقریب G + PTشده است. شکل پایین، ساختار نواري دستگاه (

0W0G  براي وضوح و مقایسه نوارهاي ظرفیت و رسانش .PT  منزوي با
 خطوط نقطه چین آبی رنگ به شکل اضافه شده است. نتایج محاسبات 

0W0G با علامت مربع در هر حالت نشان داده شده است. توسط علامت
مربع در هر حالت انجام شده است. انرژي نقطه دیراك گرافین (خط سیاه 

رتعیین شده ) به عنوان انرژي نقطه صفG + PT) در دستگاه (نقطهدر 
  اند.می با خطوط خط چین نشان داده شدههاي فراست. در هر شکل انرژي

بار  با یک توانمیر تصویر کلاسیکی، این موضوع را د
قطبیده با  بالاي صفحۀ z0واقع در موقعیت  q نقطۀ

الکتریک درحالی که صفحۀ دي 0ضریب دي الکتریک 
zدر فضاي  z قرار دارد توصیف کرد. پتانسیل  0

                                                        
1 Attractive potential 

یر قابل ز لکترواستاتیک با استفاده از رابطۀکنش ابرهم
  :]40[محاسبه است 

2  
 

qqV
z z04





  

بار تصویري ةاندازدر فرمول فوق 
   q q 1 1      توان نتیجه گرفت است. می
سمت پایین هاي اشغال نشده باید بهکه انرژي حالت

ثیر یک تحت تأ 2جا شوند، زیرا با توجه به معادلۀجابه
هاي اشغال گیرند. براي حالتقرار می 1پتانسیل جاذب

 کنش با بارشده، وضعیت معکوس است زیرا برهم
ولی هستۀ مولکصویري مثبت، پیوند الکترون را بهت

هاي اشغال شده) ها (حالتدهد، این حالتکاهش می
شوند. در مقایسه با تقریب جا میسمت بالا جابهبه

LDA، اثرات تصویري بلند برد پتانسیل الکترواستاتیک ،
تواند می 2براي یک الکترون در نزدیکی سطح گرافین

 GWشرح داده شود. مطالعات  GWخوبی با تقریب به
دهند که سطوح انرژي الکترونی یک مولکول نشان می

اذب نیز با پتانسیل تصویري در خارج از سطح ج
مطابقت خوبی دارد. همچنین پاسخ سطح به  2معادلۀ

با  0W0Gیک الکترون یا حفره اضافه شده در روش 
شود میحاصل  0Wاستفاده از پتانسیل کولنی 

کنش با . در این رهیافت برهم]12،13،15،16،41،42[
شود که ترازهاي اشغال نشده بار تصویري، موجب می

سمت بالا سمت پایین و ترازهاي اشغال شده بهبه
جه موجب کاهش مقدار گاف جا شوند و در نتیجابه

 شوند.انرژي می

2 An interface 
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DFT-دست آمده از محاسبات به PTترازهاي الکترونی پلیمر  .8شکل

LDA  0وW0G مختلف جذب ( ۀدر نزدیکی سطح گرافین در دو فاصل

Å4وÅ/3  ۀ مستطیل قرمز رنگوسیل). محاسبات این دو تقریب به4

کمک خطوط آبی رنگ به PTو سطوح انرژي پلیمر  از هم تفکیک
 eVبرحسب Aو  اند. مقادیر انرژي نوارها در نقاط مشخص شده

اند. حالت خلاء در نظر گرفته شدهها نسبت بهنشان داده شده است. انرژي
  اند.رسم شده 1صورت دلخواهفاصلۀ میان خطوط آبی رنگ به

 0W0Gمحاسبات انجام شده در تقریب با توجه به

Gساختار نواري دستگاه مرکب ( PTدر فاصلۀ ( 
Å/3جذب  نشان داده شده است.  7در شکل 4

له، نوارهاي ظرفیت و رسانش منظور درك بهتر مسأبه
Gدستگاه مرکب ( PTصورت خطوط قرمز ) به

اند. نوارهاي مشخص شدههاي مشکی جامد و مربع
منزوي نیز در این  PTتیوفین پلی ظرفیت و رسانش

رمز هاي قترتیب با خطوط آبی منقطع و مربعشکل به
ده دست آمشده است. در مقایسه با نتایج به نشان داده

، بارهاي تصویري صفحۀ گرافین، LDAدر تقریب 
هاي اي موجب تغییر انرژي الکترونطور قابل توجهبه
مقدار شده و گاف انرژي آن را از PTتیوفینیپل

eV/2 eV/1به 99 60 )E eV  /1 39 (
گرافین  صفحۀ 2چهارم دهند. تبهگنی مرتبۀکاهش می

کنش از طریق وجود برهم نیز در نقطه

                                                        
1 Arbitrarily 
2 Fold degeneracy 

ترتیب گاف این، و به3شودشکافته می vdWواندروالسی
  .4گرددایجاد می در نقطۀ meV60 انرژي

ي قرارگیر أثیر فاصلۀ جذب بر روي نحوةما همچنین ت
نرژي را بررسی کردیم. با توجه و چینش نوارهاي ا

رد بررسی تنها به دو مو هاي سنگین محاسباتی،هزینهبه
Å/3هايدر فاصله  از صفحۀ PTتیوفینپلی Å4و 4

انرژي نوارهاي ، 8گرافین محدود شدند. در شکل
تیوفین، در فواصل جذب ظرفیت و رسانش پلی

 ۀ اول بریلوئندر منطق Aو  نقطۀ الذکر براي دوفوق
نشان داده  0W0Gو  LDAبا استفاده از دو رهیافت 

نوارهاي ظرفیت  LDAاند. از آنجایی که در تقریب شده
تغییرات بسیار جزئی و  PTتیوفین و رسانش پلی

گیري مشابه دارند، لذا تغییرات گاف انرژي بسیار جهت
 0W0G). با رهیافت در نقطه meV30اندك است (

به Å4از مقدارتیوفین ۀ جذب پلیبا کاهش فاصل

Å/3 مقدار، افزایش انرژي نوار ظرفیت به4
meV70 مقدارو کاهش انرژي نوار رسانش به
meV200 توان گفت در شود. بنابراین میدیده می

 meV270مقدار) گاف انرژي به0W0Gاین رهیافت (
تواند نه تنها می 0W0Gیابد. بنابراین، رهیافت کاهش می

ي سطح قطبیده توصیف کند، گاف انرژي دقیق را بر رو
ح سطح جاذب را نیز توضی تواند تأثیر فاصلۀبلکه می

  دهد.

  گیريبحث و نتیجه

 LDAکمک تقریب چگالی محلی طور خلاصه، بهبه   
و تقریب  DFTتابعی چگالی  یۀدر چارچوب نظر

3 Split 
4 Is opened 
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0W0G اي، خواص الکترونی و ذرهۀ اختلال بسدر نظری
در  PT تیوفینغییرات احتمالی ساختار نواري پلیت

گرافین بررسی شدند.  فرایند جذب بر روي صفحۀ
بررسی چگالی بار الکترونی تشکیل یک دوقطبی 

کند، نی میبییکی در نزدیکی سطح گرافین را پیشالکتر
ا هکه انتقال بار الکتریکی میان آن دهندا نتایج نشان میما

بسیار ناچیز است. تجزیه و تحلیل پتانسیل 
ري د عمود بر سطح گرافین، تغییالکترواستاتیک در امتدا

eVمقداربه /0 را در تابع کار گرافین از مقدار  19
eV/4آن، ۀاولی تقریب دهد. با توجه بهنشان می 53

LDA جذب ،PT  بر روي سطح گرافین موجب تغییر
شود، اما همپوشانی مدار نمی PTگاف انرژي 

 PTو گرافین موجب تغییر سطوح انرژي  PTتیوفینپلی
(مرکز منطقه اول بریلوئن)  دور از نقطۀ 1در نواحی

، LDAجذب در تقریب  ۀگردد. با کاهش فاصلمی
جا رفیت و رسانش در جهت مشابهی جابهنوارهاي ظ

شوند که منجر به تغییر کوچکی در گاف انرژي می
شود. درحالی که با استفاده از می PT تیوفینپلی

شد که نوارهاي ظرفیت و  مشخص  0W0Gرهیافت 
شوند. جا میطرف بالا و پایین جابهترتیب بهرسانش به

 PT تیوفینانرژي پلیاین موضوع سبب کاهش گاف 
eV/1مقداربه دست آمده در شود. طبق نتایج بهمی 6

شود که رفتار الکترونی بینی میاین پژوهش پیش
ري گیدر حضور گرافین دچار تغییر چشم PTتیوفینپلی

 شود.
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