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Abstract 
In this paper, the electrical transport of graphene and silicene nanostructures connected to two 
semi-infinite graphene and silicene electrodes have been investigated. In these structures, we 
created nanopores and passed the DNA molecule through the nanopore. Using the Green's 
Function method and Tight binding approximation, two types of systems with zigzag edges in 
graphene and silicene have been investigated. By connecting the nanoribbons to the metal 
electrodes, the created current passes from the nanopore and DNA, from the left to the right. This 
electric current flow increases the system's sensitivity to the organic DNA bases. We have 
introduced a new scheme for DNA sequencing. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت   باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقال

  DNAعنوان حسگر به DNA–بررسی نانوساختارهاي گرافن و سیلیسین
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  دهیچک
 سیلیسین و گرافن نانونوار بینهایت نیمه الکترود دو به شده متصل سیلیسین و گرافن نانوساختارهاي الکتریکی ترابرد مقاله این در

تابع  روش از استفاده را از نانو حفره عبور دادیم. با DNAساختارها نانوحفره ایجاد کرده ومولکول  این شده است. در بررسی
 نانونوارها اتصال با. قرار گرفته است بررسی مورد سیلیسین و گرافن در زیگزاگ هايلبه سامانه با نوع دو بست،و تقریب تنگ گرین

 عبور جریان الکتریکی این. کندمی عبور DNA و نانوحفره از راست به چپ سمت از ایجاد شده جریان فلزي به الکترودهاي
   .نمودیم ارائه DNA توالی تعیین براي جدید طرح یک ما. شودمی DNA آلی بازهاي به سیستم حساسیت افزایش باعث

  هاي الکتریکی، روش تابع گرین، ویژگیDNA مولکول ،و سیلیسینی نانونوار گرافنی :واژگاندیکل

  مقدمه
ها مورد هاي گذشته مطالعه بر روي نانوحفرهدر دهه   

همچنین تعامل غشاهاي  توجه قرار گرفته است و
هاي زیستی داراي کاربردهاي نانوذرات با مولکول
]، روش سریعی 1بیوحسگرها [ ۀفراوانی از جمله توسع

 باشند.] می3] و انتقال دارو [2براي تعیین توالی ژنوم [
 هاي مواد دویکی از این ساختارها ترکیبی از نانوحفره

 DNAبا  ]5] و سیلیسین [4بعدي مانند گرافن [
-6صورت تجربی [اً تحقیقات فراوانی بهباشد. اخیرمی
هاي ] در مورد ویژگی11-13هاي تئوري [] و مطالعه10

گرافن داراي یک  صورت گرفته است. DNAحسگر 
در  .انرژي صفر است گافبا  پیکربندي شش ضلعی

                                                        
 مسئول سندهینو: azaruniv.ac.ir@esmailpour   

 
1 . topological insulators 

انرژي  گافرسانا با نیم ةصنایع الکترونیک نیاز به ماد
یجاد گاف انرژي هاي ااز روشیکی  .قابل کنترل است

تبدیل  در سامانه و هدایت الکترون در یک جهت،
سیلیسین هم ]. 14است [گرافن به نانونوارهاي گرافنی 

 دلیلبهیک ساختار شش ضلعی دارد اما  مشابه گرافن
هاي سیلیکون، این ماده داراي بلند بودن طول پیوند اتم

علاوه بر تفاوت  .]15[ باشدبعدي خمیده می ساختار دو
مدار نسبتاً -اسپین کنشبرهم داراي سیلیسینذکر شده، 

باشد که این ویژگی باعث شده است براي میبزرگ 
 1توپولوژیکی هايعایقمی مانند کوانتو اثرهاي ۀمطالع

موجب ] و همچنین این امر 16[ مورد استفاده قرار گیرد
سیلیسین و کاربرد  انرژي در ساختار گافایجاد 



 ...                      سعیده محمدي و همکارانو گرافن نانوساختارهاي بررسی                                       3   

 

کترونیک در مقیاس نانو اسپینترونیک و السیلیسین در 
شده است. تحقیقات انجام شده در مورد سیلیسین نشان 

توان پهناي گاف انرژي را با استفاده از دهند که میمی
سیلیسینی کنترل  ۀلکتریکی عمود بر ورقاعمال میدان ا

را  سیلیسین] و 17ساختار الکترونی گرافن [کرد. 
دست آورد. محاسبات بست بهتوان در تقریب تنگمی

گاف انرژي به هندسه دهد پهناي بست نشان میتنگ
]. 19-18رها بسیار حساس است [ض نانونواها و عرلبه

تواند می 3spدلیل داشتن پیوند همچنین سیلیسین به
همین به انجام دهد. DNAتري با بازهاي آلی پیوند قوي

توان از این می DNAدلیل براي انتخاب بازهاي آلی 
  ].20ماده استفاده نمود [

مارپیچی از  ۀاي، از دو رشترشته دو DNAمولکول 
 ینآدن ، (C)، سیتوزین(G)گوانین بازهاي آلی شامل 

)A(  و تیمین(T) با پیوندهاي هیدروژنی که دو به دو 

ر متصل یکدیگ(آدنین با تیمین و گوانین با سیتوزین) به
مطالعات اخیر، . ]22-21هستند، تشکیل شده است [

بر روي نانونوارهاي گرافنی را نشان داده  DNAثیر تأ
هاي هاي انجام شده با روشدر تحقیق ].23[ است

 DNAبراي تعیین توالی  یهاي مختلفروشتجربی، 
هاي از نانوحفره DNAکه شامل عبور ارائه شده است 

ها و نانونوارها و جذب فیزیکی گرافن، نانوشکاف
]. 24[باشند می DNA-نانوساختارهاي گرافن

اسید دئوکسی  تعیین توالی ۀتوسع براي که ییهاروش
تشخیص ایمنی مواد غذایی،  ،)DNA( ریبونوکلئیک

 تشخیص بالینی و ژن درمانیحلیل محیط زیست، ت
 ۀمطالعات بر پای ].25[ بسیار اهمیت داردروند، کار میبه

دهند که رسانش الکتریکی بست نشان میمدل تنگ
 هايشبکهالگوهاي متفاوتی مانند  DNAمولکول 

نامنظم، استخوان ماهی و شبکه نردبانی  بعديکی
مورد نانوساختارهاي در  .]26تواند داشته باشد [می

مطالعاتی صورت گرفته است اما با  DNA–گرافن
ساختارهاي  ۀوجود اهمیت فراوان این موضوع ارائ

هنوز هم نیازمند  DNAسنجی جدید براي توالی
باشد. در این مقاله، هدف اصلی ما مطالعات بیشتري می

 ۀبر پای DNAساختار جدید براي تعیین توالی  ۀارائ
باشد که این گرافن و سیلیسین مینانوساختارهاي 

فقط  DNA–مطالعه در مورد نانوساختارهاي سیلیسین
مطالعه شده است که با ساختار ارائه  27و5هايدر مرجع

باشد. صادقی و همکاران شده در این مقاله متفاوت می
جریان عبوري از نانوحفره سیلیسینی  ۀمطالع]، به5[

در داخل نانوحفره  اند که هر باز آلی جداگانهپرداخته
اند که جریان شود. همچنین آنها نشان دادهقرار داده می

–ز آلی متفاوت است. اما اثر اسپینعبوري براي هر با

مدار ذاتی، راشبا و میدان الکتریکی در نظر گرفته نشده 
یک نانونوار سیلیسینی، که  ۀمطالع] به27مرجع [است. 

نانونوار متصل ی به این کنشبرهمبازهاي آلی با 
باشند، مطالعه شده است. آنها نشان دادند که می

تر از بازهاي آلی گوانین با سیلیسین قوي کنشبرهم
دیگر است ولی از تکنولوژي نانوحفره استفاده نشده 

بست و رهیافت تابع مدل تنگ در این مقاله با است.
چگالی هاي الکتریکی مانند: ویژگی ۀمطالعبه ،گرین
و  الکترون در نانونوارهاي گرافنی عبوردهیو  هاحالت

با ایجاد سیلیسینی زیگزاگ متصل به دو الکترود فلزي 
اي مدل نردبانی رشته دو DNA عبوریک نانوحفره و 

وقتی این سامانه به دو  .خواهیم پرداخت rac با توالی
شود جریانی از سمت متناهی متصل میالکترود نیمه

شود که این جریان باید از چپ به راست ایجاد می
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نانوحفره داخل نانونوارهاي مورد مطالعه عبور کند. با 
در داخل نانوحفره، عبوردهی  DNAوجود بازهاي آلی 

الکترون در هر باز آلی متفاوت خواهد بود. این امر 
  خواهد بود. DNAموجب تعیین توالی 

  سازي روش و مدل
تابع  بست و روشمدل تنگ ۀمطالعدر این قسمت به

گرین غیرتعادلی خواهیم پرداخت. محاسبات ما با نرم 
  افزار متلب کدنویسی شده است.

  بستمدل تنگ )1
دست آوردن ساختار نواري هبست هدف بدر روش تنگ

هاي این معنی که باید حالتباشد. بهمورد نظر می ةماد
بررسی کرد.  kعنوان تابعی از بردار موج الکترونی را به

ها نیاز است. در بنابراین ابتدا به تابع موج براي الکترون
نتیجه از طرح تک الکترونی استفاده کرده و تابع موج 

کنیم. بلوري را براساس تناوب بلور تعریف می
صورت ترکیب خطی از توابع توابع در یک جامد بهویژه

  شوند:بلاخ تعریف می

( , ) ( ) ( , )
n

j jj j
j

k r C k k r


                 1 

شرودینگر  ۀسیستم با استفاده از حل معادل ةمقادیر ویژ
  شوند:تعریف می Hو هامیلتونی سیستم 

*

*

( , ) ( , )
( )

( , ) ( , )
j jj j

j
j jj j

k r H k r drH
E k

k r k r dr

  
 

  
          2 

 اول، ۀهمسایبست و تقریب با استفاده از مدل تنگ
 هامیلتونی قطعه (نانونوارهاي گرافنی و سیلیسینی)

  باشد:صورت زیر میمتصل به دو الکترود فلزي به

,L DL D DR RH H H H H H                3 

) ،1ۀکه در معادل )DL DRH  هامیلتونی اتصال الکترود
صورت زیر باشد که بهچپ (راست) با قطعه مرکزي می

  شود:تعیین می

( ) ( ) ( 0 ( ) 1( 1)

1( 1) 0 ( ) ,
DL DR DL DRH t N N

N N

  


       4 

که  استهامیلتونی قطعه مرکزي  DH ،1ۀدر معادل
  :باشدمیشکل زیر براي نانونوارهاي گرافنی به

1

1

, 1 1,
1

1 1 ),

N

G j
j

N

j j j j
j

H j j

t j j t j j






 


 

  




       5 

࢚که در معادله بالا  = انرژي جهش بین   (ࢂࢋ)	3−
  ها هستند.انرژي جایگاهی اتم jDها واتم

شکل مرکزي براي نانونوار سیلیسینی به ۀقطع هامیلتونی
  شود: زیر تعریف می

††

† †

, ,

†

3 3

2 0
3 ( )

zSO
Si i j jiij ij

N
z

ii i j i j
i i

z

R ij i j
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H t i ij

M

i ij

c cvc c

V c c c c

c cd
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   
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

 

 



    6 

شوند: صورت زیر تعریف میمتغیرها به 4ۀدر معادل
†( )i ic c 

ها در سایت فنا (خلق) الکتروناپراتورهاي  
i با اسپین نمادهاي ،ij   وij  ۀبراي همسای 

ࡻࡿࣅ اول و دوم، =  کنشبرهمقدرت  ]28[ (ࢂࢋ)	3/9
)مدار ذاتی، -اسپین , , )x y z     ماتریس

࢐࢏࢜ پائولی،  = براي حرکت ساعتگرد و ١±
࢏ࢂ جهش، پادساعتگرد انرژي = پتانسیل  ࢠࡱࢋ࢒2

࢒2الکتریکی که  = 0/46 A میدان الکتریکی  ] و28[ 	
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ࢠࡱ = نانونوار سیلیسینی،  ۀعمود بر ورق (࢒/ࢂ࢓)	40
ɳ࢏ = ، شدت میدان Bو Aبراي زیر شبکه   ١±

ࡹتبادلی  = ࡾࣅمدار راشبا با -شدت اسپین ࡻࡿࣅ	2 =

  باشد.می  (ࢂࢋ࢓)	0/7

بست اي در مدل تنگدو رشته DNAهامیلتونی 
  باشد:صورت زیر میبه

1
† † †

1 1 1
2 2

1
†

1
1

[ . .],

jn

s G G i i i i i
i n i

n

i i
i

H b b b b b b

t b b h c

  


  






  

 

 

        7 

1
† † †

2 1 1
2 2

1
†

1
1

[ . .],

n jN

s c n n c i i c i i
i N i n

N

i i
i n

H c c c c c c

t c c h c

  
 

 
   




 

  

 

 

     8 

†
1 2

1

[ . .],
n

s s i i
i

H t b c h c 


                     9 

†باشند که این صورت میدر معادلات بالا متغیرها به
1,ib 

اولین رشته ها در اپراتورهاي خلق و فنا الکترون ib,1و

DNA  در سایتi  و† ( )i ic c ۀهمین نقش را در رشت 
ǁݐ دارد، DNAدوم  = انرژي جهش بین  (ܸ݁)	0/35

Aمانند  ،دو باز آلی مجاور هم T وC G   و
ୄݐ = ، انرژي جهش بین دو باز آلی (ܸ݁)	0/005
Aعمود برهم مانند  T  وC G ] 29است .[

(ε୅. ε୘. εେ . εୋ) = (8/24. 9/14. 8/85. 7/75) 
 و جفت DNAهاي جایگاهی بازهاي آلی در انرژي

اي را از دو رشته DNA]. 29هستند [ پیوندهاي آن
نانوحفره ایجاد شده در نانونوار گرافنی و سیلیسینی از 

Cقسمت  G دهیم و اتصال بینعبور می DNA  و

τگرافن را با پیوند واندروالسی  = در نظر  (ܸ݁)	0/35
  ].29گیریم [می

  روش تابع گرین غیرتعادلی
هاي الکترون ترابرد و چگالی حالت ۀبراي مطالع   

شود. سامانه مورد مطالعه از روش تابع گرین استفاده می
  صورت زیر است:زیر فضاي قطعه به تابع گرین در

1( ) [( ) ]S D L RG E E i I H           10 

)یک مقدار خیلی کوچک و  بالا  ۀدر رابط )L R 

صورت زیر راست، بهو هاي الکترود چپ خود انرژي
 :شودمحاسبه می

†
01 0,0 01

L
L H g H                                   11 

† †
1,2 1, 1 12

R
R M MH g H                           12 

0,0که 
Lg  1و, 1

R
M Mg   :عبارتند از  

† 1
0,0 0,0 1,0[( ) ] ,Lg E i I H H T 

       13 

† 1
1, 1 0,0 1,0[( ) ] ,R

M Mg E i I H H T 
         14 

M 0,0هاي واحد در سامانه است.تعداد سلولH و 
†
1,0H هامیلتونی سلول واحد و هامیلتونی  ترتیببه

بین دو سلول واحد در الکترودها هستند، در معادلات 

Tو  T بالا


 ]:30-33[ آیددست میاز روابط زیر به 

0 0 1 0 1 20 1 2 .... ... ,nT t t t t t t t t t t             15 

0 1 20 0 1 0 1 2.... ... ,nT t t t t t t t t t t    
          16  

1 2
1 11 1 1( ) ,i ii i i it I t t t t t
                  17  
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1
1 1 11 1( ) ,i i i ii it I t t t t t
                 18 

1 †
0 0,0 10[( ) ] ,t E i I H H 

               19  

1
0 0,0 10[( ) ] ,t E i I H H 

                20 

بالا عبوردهی الکترون سامانه  با استفاده از معادلات
 باشد.شکل زیر میبه

†( ) [ ],L S R ST E Tr G G                    21 

†
( ) ( ) ( )( ) [ ( ) ( )].L R L R L RE i E E      22 

شکل زیر به هاي الکترونچگالی حالت ۀهمچنین رابط
  شود:بیان می

1( ) Im( ( ( ))),SDOS E Tr G E


        23 

مدار لحاظ -اسپین کنشبرهمدر نانونوار سیلیسینی 
  باشد:صورت زیر میشود که داراي قطبش اسپینی بهمی

,

G GP
G 



 

 





                                   24 

  بحث و بررسی نتایج
هاي الکتریکی بررسی ویژگیدر این قسمت به   

 DNAنانوساختارهاي گرافن و سیلیسین با حضور 
پردازیم. براي نانونوارهاي گرافن با لبه زیگزاگ می

zN 32تعداد    38و AN   اتم و نانونوار سیلیسینی

zN 32با لبه زیگزاگ با    در نظر گرفتیم. این سامانه
شده از نانونوارهاي گرافنی داراي رفتار فلزي تشکیل

و سیلیکون  انرژي جایگاهی براي اتم کربن باشند.می
هش بین نزدیکترین همسایگی در و انرژي ج صفر

Cهاي اتم C  ࢚برابر = هاي] و اتم43[ (ࢂࢋ)	3−
Si Si برابر با ࢚ = 1

/
 جایییک تهی .است (ࢂࢋ)	6

 3در معادلۀ jD با قراردادن مقدار بسیار بزرگی براي
با  پراکنده شده و هابنابراین الکترونپذیر است. امکان

هر دو کنند. در مرکز احتمال کمی از این ناحیه عبور می
nmیک نانوحفره به قطر گرافنی و سیلیسینی نانونوار 

دو  DNAو  کنیمشکل شش ضلعی ایجاد میبه 44/2
). 1دهیم (شکلاي را از این نانونوارها عبور میرشته

 

 DNA.گرافنی و سیلیسینی در حضور نانوحفره و  قطعهنمایی از  .1شکل
الف) قطعه گرافنی از دید روبرو، ب) قطعه سیلیسینی از دید بالا که 

سیلیسینی  ۀهاي سیلیسین هستند، ج) قطعهاي آبی و صورتی زیرشبکهاتم
  دهد.از دید روبرو را نشان می

گرافنی و سیلیسینی در حضور نانوحفره و  ۀقطع 1شکل
DNA الکترودهاي فلزي از دید روبرو براي متصل به
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 ۀالف) و از دید بالا براي قطع1گرافنی(شکل ۀقطع
همچنین  دهد.ب) را نشان می1سیلیسینی (شکل

نانوحفره زیگزاگ با  ۀنانونوار گرافنی با لب ۀ، قطع2شکل
 DNA مادهد. را نشان می DNAایجاد شده و عبور 

شامل ، nm4/3و طول  nm2اي با عرض دو رشته
گیریم. اتم در نظر می 20 جفت نوکلئید با مجموع 10

بازهاي آلی دو به دو باهم اتصال  DNAدر یک زنجیر 
   دارند.

  
با لبه  DNAدر حضور نانوحفره و  گرافنی ۀقطعنمایی از . 2شکل

   زیگزاگ.

 ها وهاي الکتریکی از جمله چگالی حالتحال ویژگی
 ،2الکترون را براي سامانه ذکر شده در شکلعبوردهی 

 3شکل کنیم.بررسی میرا متصل به دو الکترود گرافنی 
عبوردهی الکترون براي نانونوار گرافنی  نمودار تغییرات

32که در آن دهدبرحسب انرژي را نشان مییگزاگ ز

zN  چین، نانونوار گرافنی نمودار رنگ قرمز خط و
متصل به الکترودهاي گرافنی نشان  DNAبا نانوحفره و 

شود عبوردهی در این شکل، مشاهده میدهد. می
الکترون در نانونوارهاي گرافنی خالص متصل به 

بنابراین این  .انرژي فرمی صفر نیست الکترودها، در
 زیگزاگگرافنی  نانونوارهمچنین . استسامانه فلز 

 ةاندازبا توجه به. دارد الکترون يکانال عبور 16، خالص

احتمال عبور الکترون و احتمال انعکاس  نانوحفره،
ها با بنابراین الکترون کند.تغییر می نانوحفرهالکترون از 

ایجاد یک  با کنند.احتمال کمی از این ناحیه عبور می
 DNA بزرگ در نانونوارهاي گرافنی و عبور ةنانوحفر

اطراف انرژي فرمی  در گاف انرژياز این سامانه، یک 
رسانا فلز به نیمحالت از  راشود و سامانه ایجاد می

دلیل پراکندگی به کند و عبوردهی الکترونمیتبدیل 
، 3شکل وداریابد. در نمکاهش می الکترون در سامانه،

، DNAگرافنی با  نانونوارهاي عبور در تعداد کانال
ࢍࡱدر حدود  انرژي و گاف 4برابر با  = 0/92	(࢚) 

 t3تا  -t3در این نمودار گستره انرژي شود. ایجاد می
   در نظر گرفته شده است.

  
براي نانونوار  نمودار تغییرات عبوردهی الکترون برحسب انرژي .3شکل

و نمودار رنگ قرمز رنگ مشکی، نوار گرافنی خالص  .گرافنی زیگزاگ
  دهد.نشان میرا  DNAوار گرافنی با نانوحفره و نچین، خط

رافنی گ هاي نانونوارتغییرات چگالی حالت 4شکل
نوار دهد. در این نمودار پهناي نانوزیگزاگ را نشان می

32 zN  .گرافنی نمودار رنگ مشکی، نوار است
گرافنی با  چین، نوار رنگ قرمز خط خالص و نمودار

گرافنی را  متصل به الکترودهاي نوار DNAنانوحفره و 
 t3تا  -t3انرژي  ةدر این نمودار گستر. دهدنمایش می

هاي الکترون در چگالی حالت در نظر گرفته شده است.
انرژي فرمی براي نانونوار گرافنی، مخالف صفر است 
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هاي ایجاد شده در سامانه رفتار فلزي دارد. قلهدر نتیجه 
هاي ي الکترون، بیانگر تکینگیهانمودار چگالی حالت

 عبوردهی الکترون منطبق بودن ةدهند هوف و نشانون
باشد. در حضور نانوحفره مقادیر انرژي قطعه میبر ویژه

 و همچنین هاي الکترونچگالی حالت DNAو 
   د.نیابیهاي الکترونی کاهش مکانال

  
زیگزاگ.  هاي نانونوار گرافنیتغییرات چگالی حالتنمودار . 4شکل

چین، نمودار رنگ مشکی، نوار گرافنی خالص و نمودار رنگ قرمز خط
متصل به الکترودهاي نوارهاي گرافنی  DNAنوار گرافنی با نانوحفره و 

 دهد.را نشان می

عبوردهی هاي الکتریکی مانند در ادامه به بررسی ویژگی
 هاي الکترون و قطبش اسپین درالکترون، چگالی حالت

نانونوار سیلیسینی زیگزاگ با اعمال میدان الکتریکی 
(با در نظر گرفتن  عمود بر نوار و میدان تبادلی

حضور مدار ذاتی و راشبا) و همراه با –اسپین کنشبرهم
نمودار عبوردهی  5کلپردازیم. شمی DNAنانوحفره و 
 دهد. نمودارحسب انرژي فرودي را نشان میالکترون بر

ب، براي  الف، براي نانونوار سیلیسینی خالص و نمودار
باشد. در این شکل می DNAنانونوار سیلیسینی با 

چین قرمز رنگ خطوط آبی رنگ براي اسپین بالا و خط
هده باشند. در این شکل مشابراي اسپین پایین نوارها می

شود که سیستم در نزدیکی اطراف انرژي فرمی می
  باشد. داراي گاف انرژي می

 .در سیلیسین نمودار تغییرات عبوردهی الکترون برحسب انرژي .5شکل
نمودار الف، براي نانونوار سیلیسینی خالص و نمودار ب، براي نانونوار 

بالا و هاي آبی رنگ اسپین باشد. خطمی DNAسیلیسینی همراه با 
  د.ندهنشان میهاي قرمز رنگ اسپین پایین را چینخط

ࢍࡱانرژي براي نانونوار سیلیسینی خالص این گاف  =

ࢍࡱ برابر با DNAو در حضور  (࢚)	0/08 = 0/7	(࢚) 

الف مربوط به نانونوار سیلیسینی 5باشد. در شکلمی
 ،مورد مطالعه ةهاي عبور در محدودخالص، تعداد کانال

از  DNAباشد ولی با ایجاد یک نانوحفره و عبور می 7
شوند و احتمال عبور ها پراکنده میالکتروناین نانونوار، 

هاي در این حالت تعداد کانال یابدالکترون کاهش می
طور که از همانباشد. کاهش می 2عبور الکترون به 

دلیل به DNAب مشخص است، با حضور 5نمودار
کاهش احتمال عبور الکترون ها و پراکندگی الکترون

  گاف انرژي بزرگتر شده است.
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هاي نانونوار سیلیسینی زیگزاگ. نمودار تغییرات چگالی حالت. 6شکل
الف، براي نانونوار سیلیسینی زیگزاگ خالص و نمودار ب، براي نانونوار 

و نمودارهاي رنگ آبی، نانونوار  DNAسیلیسینی همراه با نانوحفره و 
چین، نانونوارهاي سیلیسینی با اسپین بالا و نمودارهاي رنگ قرمز خط

  دهد.سیلیسینی با اسپین پایین متصل به الکترودهاي سیلیسینی را نشان می

هاي الکترون بر حسب نمودار چگالی حالت 6شکل
انرژي فرودي براي نانونوار سیلیسینی زیگزاگ را نشان 

الف مربوط به نانونوار سیلیسینی خالص 6دهد. شکلمی
 DNAب مربوط به نانونوار سیلیسینی همراه با 6و شکل

هاي آبی رنگ، حالت اسپین بالا و باشند که خطمی
هاي قرمز رنگ، حالت اسپین پایین را نمایش چینخط
شود که در الف و ب مشاهده می6دهد. در شکلمی

باشد ها برابر صفر میحالتاطراف انرژي فرمی چگالی 
و همچنین در انرژي صفر، وقتی نانونوار سیلیسینی 

باشد، گاف انرژي بیشتري وجود می DNAهمراه با 
  دارد.

 

نانونوار برحسب انرژي فرودي براي اسپین  قطبشتغییرات . 7شکل
نمودار الف، براي نانونوار سیلیسینی خالص و نمودار  سیلیسینی زیگزاگ.

  دهد.را نشان می DNAب، براي نانونوار سیلیسینی با 
  

حسب انرژي فرودي ، نمودار قطبش اسپین بر7شکل
دهد. شکل را براي نانونوار سیلیسینی نشان میالکترون 

ترتیب بیانگر قطبش اسپین مربوط به الف و ب) به 7(
 DNAنانونوار سیلیسینی خالص و همراه با حضور 

ها روند شود پیکالف، مشاهده می7باشد. در نمودار می
یابند. ثابتی دارند اما در نزدیکی انرژي فرمی کاهش می
ها در همچنین در این شکل مشخص است که اسپین

 1ولدر جد اند.کمتر قطبیده شده DNAحضور 
اي از مقدار گاف انرژي ایجاد شده در حالت مقایسه

براي نانونوار گرافنی لبه  DNAخالص و همراه با 
  زیگزاگ و نانونوار سیلیسینی زیگزاگ بیان شده است.
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مقدار گاف 
انرژي بر 

 eVحسب 

نانونوار گرافنی 
  لبه زیگزاگ

نانونوار 
سیلیسینی لبه 

  زیگزاگ
  08/0  0  سیستم خالص

سیستم با 
DNA 

92/0  7/0  

سیستم مورد  دوهاي انرژي ایجاد شده در مقایسه گاف .1جدول
  مطالعه.

  گیريبحث و نتیجه

ها و عبوردهی الکترون در این تحقیق، چگالی حالت   
 سیلیسین، DNA-و گرافن در نانو ساختارهاي گرافن

با  گرافنی بررسی شد. نانونوار DNA-سیلیسین و

zN 32 پهناي ،  یک فلزيمتصل به الکترودهاي ،
انرژي است. با ایجاد یک  گافرفتار فلزي دارد و بدون 

شکل شش ضلعی در به nm 44/2نانوحفره به قطر 
ذار فاز یک گ از این نانوحفره، DNAسامانه و عبور 

و عبوردهی ها رسانا رخ داده و چگالی حالتنیم-فلز
ها کاهش دلیل پراکندگی الکترون از لبهالکترون، به

zN 32در نانونوار سیلیسینی با پهناي  .یابدمی ، که 
باشد با ایجاد نانوحفره و عبور داراي گاف انرژي می

DNA  از این سامانه، گاف انرژي افزایش یافته و
توان از این مسئله می یابد.عبوردهی الکترون کاهش می
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