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 چکیده
 راستای در میدان افزایش با. تاس شده بررسی SIESTA محاسباتی بسته از استفاده با آرمچیر گرافینی نانونوار اپتیکی خواص بر الکتریکی میدان تاثیر کار این در

 .هستیم پایینتر بسامدهای و سرخ ناحیه سمت به اپتیکی جذب های قله جابجایی همچنین و انرژی گاف اندازه کاهش شاهد نوار عرض

 

Electrical field effects on optical properties of graphene nanoribbons 
 

Darvishi Gilan, Mahdi1; Chegel, Raad1 

 
1 Department of Physics, Facualty of Sience, University of Malayer 

 

Abstract  
 

In this work, the electrical field effects on optical properties of armchair graphene nanoribbons are investigated 

by using SIESTA. By increasing the strength of the field the gap is decreased and red shift in the absorbed peaks 

are observed.  
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 قدمهم
ی است که بعد یکنانونوارهای گرافینی از جمله ساختارهای      

نوارهای بورون نیترید و نانولوله ها و نانومانند  در کنار دیگر مواد

در فناوری  دیگر ساختارهای مشابه زمینه های تحقیقاتی فراوانی را 

نانو و فیزیک مواد نانو مقیاس فراهم کرده است. یکی از 

و ارتباط آن ر این زمینه بررسی خواص اپتیکی موضوعات مهم د

صیها و میدانهای اعمالی است. در این لناخاحضور ، سیستم با ابعاد

 خواص الکترونیکی و اپتیکی کار اثرات میدان الکتریکی بر روی

بررسی شده است. مبنای  W=7نانونوار گرافینی آرمچیر با عرض 

نظریه  محاسباتدر  LDA [2 ,3]تقریب و  [1]کار تقریب دو قطبی

. [5]میباشد SIESTAمحاسباتی  بستهبا استفاده از  [4]تابعی چگالی

 صفحه نوار و در راستای عرض آندر الکتریکی میدان 

ور فرودی نیز نور ناقطبیده در نظر گرفته شده ن و (1شکل)بوده

 .است

 

 

 دل و فرمولبندیم
گذار وابسته به زمان عناصر ماتریس با استفاده از نظریه اختلال      

اولیه در نوار ظرفیت و حالت نهایی در نوار  میان حالت اپتیکی

 :[6]شودبصورت زیر داده میرسانش 
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، فرکانس و بردار قطبش  بترتیب شدت pو I  ،که در آن 

به فرکانسهای حالات  fو i. همچنینباشندمیفرودی نور 

 .شوندمیداده نسبت  در نوارهای ظرفیت و رسانش اولیه و نهایی

cvدر رابطه بالا بردار دوقطبی ck vk
D  


   نقشی بسیار

و به تبع تابع دی الکتریک(  اپتیکی) خطی مهم در تعیین پذیرفتاری

ملگری رابطه ای با استفاده از روابط جابجایی ع توانمیدارد و 

 :[1]دبصورت زیر برای آن بدست آور
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. همچنین باشندمیبترتیب بار و جرم الکترون  mو eدر این رابطه

در اینجا     ,cv c vE k k E k E k   تفاوت انرژی بین دو

الکترونی است. با توجه به  نش و ظرفیت در فرآیند گذارنوار رسا

دو قطبی با استفاده از ساختار  که بردار کنیممی( مشاهده 2رابطه)

ه از آن و با استفاد است قابل محاسبه ماده،نواری و ساختار هندسی 

 :[9-7]تیکی را تعیین کردپذیرفتاری خطی اپ توانمی
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iل پایه وحجم سلو Vدر اینجا    وهومییک عدد م 

 شامل فرکانس فوتون فرودی و یک ضریب پهن شدگی است.

رابطه ضریب جذب اپتیکی با قسمت موهومی پذیرفتاری اپتیکی 

 ست از:ا عبارت

(4                      )  . ( ) 4 ( )c Im ( )n      

)که در آن )n   ماده و شکستضریبc .سرعت نور است 

همچنین با توجه به رابطه بین تابع دی الکتریک و پذیرفتاری 

)اپتیکی بصورت ) 1 4 ( )     قسمت موهومی  توانمی

پتیکی تابع دی الکتریک را بعنوان کمیتی در تعیین ضریب جذب ا

 اسبه قسمت موهومی تابع دی الکتریکماده در نظر گرفت. با مح

قسمت حقیقی تابع  میتوان ،SIESTAمحاسباتی  بستهبا استفاده از 

ضریب جذب و درنهایت  شکستضریب  نیندی الکتریک، همچ

میدان الکتریکی تاثیر برای نانونوار گرافینی آرمچیر تحت اپتیکی 

 .استای پهنای نوار را تعیین کردیکنواخت در ر

 محاسبات
 SIESTAمحاسباتی  بستهدر  DZP [11]با استفاده از پایه های     

در محاسبات بر مبنای نظریه تابعی  LDAاستفاده از تقریب و  [5]

-لبه گرفتن جذب اتمهای هیدروژن روی در نظرچگالی همچنین با 

را در حالت  (1)شکل w=7نانونوارگرافینی با عرض  ، سیستمها

. میدانهای مختلف اعمال شده در کنیممیغیر اسپینی بررسی 

 ه تنها میدان الکتریکی راستاهای مختلف حاکی از این امر است ک

 
 

 

 

 

 

 

 

 .w=7ساختار نانونوار گرافینی آرمچیر با عرض:  1شکل           

 w=7ساختار نواری نانونوار گرافینی آرمچیر با عرض:  2شکل 
 در حضور میدان الکتریکی با شدتهای مختلف.

 

 

  w=7چگالی کلی حالات  نانونوار گرافینی آرمچیر با عرض:  3شکل

 ضور میدان الکتریکی با شدتهای مختلف.در ح

E
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قسمت های حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک و همچنین ضریب :  4شکل

در حضور میدان  w=7جذب اپتیکی برای نانونوار گرافینی آرمچیر با عرض

 الکتریکی با شدتهای مختلف.

راستای عرض آن اثرات قابل اعمال شده در صفحه نوار و در 

خواص اپتیکی و الکترونیکی آن  ساختار نواری و ای درملاحظه

 دارد.

 بحث و نتیجه گیری
توان اثرات میدان الکتریکی را در فضای مستقیم با هر چند می

اضافه کردن پتانسیل مولد میدان به عناصر هامیلتونی بررسی کرد، 

اما رهیافت بهتر برای تحلیل فیزیکی این اثرات، استفاده از مفهوم 

در فضای  الکتریکی ی و اعمال تکانه ناشی از میدانتکانه بلور

ای که بردار تکانه در جهت میدان به بردار وارون است. به گونه

حال با استفاده از گردد. بلور اضافه می الکترونهای تکانه تمام

شامل تمام ) که در راستای طول نوار تعریف ناحیه بریلیوئن

این ناحیه به  ده و در اینجاجوابهای فیزیکی متمایز برای دستگاه بو

(، دشوتعریف می تقارن انتقالی بلور در راستای طول نوار خاطر

ذکر این نکته لازم است که تکانه ناشی از میدان در این راستا تنها 

گردد که با استفاده از جابجایی در محور عدد موج مییک باعث 

به تحول  قابلبه راحتی  این جابجاییبردارهای پایه شبکه وارون، 

د و در نهایت مولفه میدان در راستای باشمنطقه اول بریلیوئن می

ی محسوسی در خواص الکترونیکی و اپتیک طول نوار عملا تاثیر

 عرض نانونوار، نانونوار ندارد. اما با توجه به محدودیت کوانتومی

رایط انتهای بسته جوابهای تابع موج در این راستا با استفاده از ش

همچنین  د.باشابع موج در چاه دارای عدد موج گسسته میهمانند ت

مفهوم ناحیه بریلیوئن و بردارهای پایه شبکه  در راستای عرض نوار

بنابراین اضافه شدن مولفه تکانه ناشی از  وارون نیز وجود ندارند.

میدان در این راستا به این عدد موجهای گسسته، عملا جوابهای 

ان و در نهایت شاهد تاثیر محسوس میدطلبد متمایز فیزیکی را می

ی دستگاه نانونوار خواهیم عرضی بر خواص الکترونیکی و اپتیک

 توانمیبا توجه به محاسبات و نتایج بدست آمده در ادامه  بود.

گفت که میدان اعمالی در صفحه نانونوار و در راستای عرض آن 

ونیکی از و الکتر (2شکل) اثرات قابل ملاحظه ای در ساختار نواری

 ی)اپتیکخواص  و همچنین (3) شکلجمله اندازه گاف انرژی

 شودمیمشاهده  (2شکل )ار نواریبا توجه به ساخت دارد. (4شکل

یک نیمرسانای گاف  باز هم ماده، الکتریکی میداناعمال که در اثر 

نوار  کمینهنوار ظرفیت و  بیشینهمستقیم بوده و اولین گذار بین 
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اما با این تفاوت  ،افتدمیاتفاق  در یک عدد موج یکسانرسانش 

زایش شدت میدان نیز از به این گذار با اف که عدد موج مربوط

-میمقدار صفر برای حالت میدان صفر به سمت مقادیر بالاتر میل 

نمودار  ی با استفاده ازاپتیکخواص  (. در بررسی2) شکلکند

شاهد  الکتریکی با افزایش شدت میدان ،(4) شکلضریب جذب

 با فرکانس کمتر) ناحیه به سمت ناحیه ی جذبجابجایی قله ها

گاف انرژی در  اندازه طیف هستیم که متناظر با کاهش (فروسرخ

با  گفت: توانمی (. و در نهایت3) شکلباشداین سیستم نیز می

 نوار راستای عرضبا شدتهای مختلف در میدان الکتریکی  اعمال

ی مختلف و قابل کنترلی را پتیکرونیکی و االکتخواص  توانمی

 برای نانونوارهای گرافینی آرمچیر در دسترس داشت.
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