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  هچكيد

شود. در تمامي موارد با استفاده از نتايج به با استفاده از روش نظريه تابعي چگالي بررسي مي و طلا نيكل هاي در حضور ناخالصي در اين مقاله، خواص الكتروني گرافين 
 ازو 	 SIESTAپايداري، گاف انرژي و گشتاور مغناطيسي مطالعه شده است. محاسبات ما با استفاده از نرم افزار 	ها، حالت	دست آمده ساختار الكتروني، چگالي

 آن گاف انرژي ولي 	طيسي آن افزايشي مدل، پايداري و گشتاور مغنا همبستگي استفاده شده است. با افزايش اندازه -براي پتانسيل تبادلي LDAو  GGAهاي  تقريب
	كند. سطح را از حالت تخت خارج ميو طلا،  نيكلناخالصي  	. همچنين يابد كاهش مي
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Abstract  
 

In this paper; we have calculated the electronic properties of graphene in the presence of the gold and nickel atoms 
using the density functional theory. The electronic structure, density of states, stability, band gap and spin 
polarization are studied. Our calculation is performed with SIESTA software for this reason; we used local density 
approximation and generalized gradient approximation to calculate the exchange-correlation potential. The results 
show that the stability and spin polarization increase while the band gap decrease. Also gold and nickel impurity 
defers the flatness of surface. 
 
PACS No. 
 

	مقدمه

و فراوان در طبيعت داراي كربن به عنوان يك عنصر غيرفلزي 
ها و كربن  گوناگون مانند الماس، گرافيت، فولرين هاي آلوتروپ

 هاي كربن با ساختار آلوتروپ گرافيت يكي ازباشد.  شكل مي بي
كه از قرار گرفتن شش اتم كربن به  به رنگ سياه است لايه-لايه

يك تك  گرافين هاي منتظم پديد آمده است. صورت شش ضلعي
است  Sp2 تشكيل دهنده گرافيت با هيبريداسيونهاي   لايه از لايه

در يك ساختار شش ضلعي لانه زنبوري دو بعدي به ضخامت  كه
ميلادي، گروهي از  2004در سال  .كربن قرار دارد يك اتم

چستر، به سرپرستي اندري گايم و هاي دانشگاه من فيزيكدان
شدند گرافين را در آزمايشگاه توليد كنند. موفق  سولوفونو

دارد كه به مكانيكي نام  روشي كه آنها به كار بردند شكافت ميكرو
 جداسازيي گرافيت       وسيله آن تك لايه گرافين را از توده

،  آنچه كه موجب اهميت تحقيقاتي گرافين شده است .]1[كردند
)  هاي پايين خطي بودن طيف انرژي آن (البته در حد انرژي

بدون  هاي باشد كه بسيار شبيه طيف ميدان ديراك براي فرميون مي
مشاهده گرافين با توجه به خطي بودن طيف براي جرم است. 

ها در گرافين خيلي متفاوت از آنچه در   ذره شود كه شبه مي
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كنند چرا كه طيف  ، رفتار ميبينيم رساناها و فلزات معمول مي نيمه
. رساناها و فلزات به صورت سهموي است انرژي در مورد نيمه

توصيف  2/1با اسپين معادله ديراك، ذرات كوانتوم نسبيتي را 
	از اصول اساسي مكانيك  	مشخصه اصلي طيف ديراك كه ند.ك مي

           شود؛ حضور پاد ذرات است و تئوري نسبيتي حاصل ميكوانتومي 

	      m1نظم شده با نيكل مدل بي  . گرافين1شكل														
                                          

ها داريم، حالات  تر اين كه شبيه به آنچه در نظريه ميدان و جالب
ها) به طور عميقي  ها و پوزيترون انرژي مثبت و منفي (الكترونبا 
هاي مختلفي  اين حالات به وسيله مولفه هستند. در ارتباط 1همبا 
اين واقعيت كه  .2شوند توابع موج اسپينوري توصيف مياز 

شوند  توصيف ميي طيف ديراك   به وسيلهدر گرافين حاملان بار 
كه براي ذرات كوانتومي ي معمول شرودينگر  نه بوسيله معادله

اي كه در  پديده گردد. يم غيرنسبيتي به ساختار بلوري گرافين بر
مورد گرافين بسيار جالب توجه است آن است كه حتي هنگامي 
كه سطح انرژي فرمي آن در نقطه ديراك قرار دارد و هيچ حامل 

د رسانش اي در شبكه موجود نيست، از خو بار الكترون يا حفره
دهد؛ هر چند كه اين رسانش بسيار كمتر از هنگامي است  نشان مي

تر از نقطه ديراك قرار  كه سطح انرژي فرمي بالاتر يا پايين
ها بر روي  هايي كه از ابتداي پژوهش يكي از پرسش .3دارد

الكتريكي، گرافين مطرح بوده و هست، تغيير بعضي از خواص 
لذا با 	براي كاربردهاي مختلف است.اپتيكي و مغناطيسي گرافين 

نمود. به همين 	توان اين خواص را مهندسي افزودن ناخالصي مي
دليل ما در اين گزارش بر آن هستيم تا اثر ناخالصي نيكل و طلا را 

					           بر روي خواص گرافين بررسي كنيم. 

	
	

																																										
1 Conjugate 

   m2نظم شده با نيكل مدل بي  . گرافين2شكل											

	محاسبات 

محاسبات ساختار الكتروني توسط روش اصول اوليه مبتني بر 
انجام شده  3بر اساس تقريب شبه پتانسيل 2نظريه تابعي چگالي

هاي چگالي  با تقريب  SIESTAاست. براي اين منظور از كد  
 4PBEتبادلي -يان تعميم يافته و تابع همبستگيموضعي و گراد

ي قطع ژو انر DZPها به صورت  مجموعه پايه .استفاده شده است
واهلش  در. است 	200Ry بندي فضاي حقيقي به منظور مش

تا جايي كه نيروهاي بين  5	روش  شيب تعميم يافته  ساختار از
، استفاده  شوند	  04/0	eV/Angكمتر ازاين محاسبات اتمي 

بقاي نرم  هاي پتانسيل شبههاي اتمي توسط  هسته. ]4[شود مي
 -مارتينز كه توابع غيرموضعي هستند، در فرم كلينمن -ترولير

همچنين در محاسبات از . شوند بايلندر در نظر گرفته مي
 ، H:1s1، Ni:[Ar] 4s2 3d8 هاي ظرفيت تانسيل با الكترونپ شبه

 C:1s2  2s2 2p2  و Au: [Xe] 4f14 5d10 6s1	 تفاده شده اس
با   C54H18و   C24H12هاي  گرافين در اين مقاله .است

 SIESTAطلا و  نيكل را با استفاده از نرم افزار هاي   ناخالصي
را  C54H18و   C24H12هاي  گرافين. دهيم قرار مي مقايسه مورد

در حضور  m2و m1 هاي  مدل  ناميم. مي  m2و  m1اختصار به 
ر د نشان داده شده است. 4تا  1هاي شكلدر ناخالصي نيكل و طلا 

هاي  تمامي موارد بر اساس نتايج به دست آمده چگالي حالت
ها مورد  انرژي، پايداري، گاف انرژي، گشتاور مغناطيسي مدل

  .بحث قرار گرفته است

																																										
2 Density Functional Theory 
3 Pseudopotentials 
4 PBE (Perdew  Burke and Ernzehof)	
5 CG (Conjugate gradient)   
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	نتايج

يابيم كه صفحه كربن با ورود  سازي در مي مراحل شبيهبا مطالعه 
 شوند. مي	نيكل و طلا از سطح دوراتم نيكل و طلا منبسط شده و 

انجام   	LDAو  GGAهاي از تقريب	محاسبات با استفاده ينا
   شده است.

	: نظم شده با نيكل بي گرافين .1
سازي ناخالصي نيكل را وارد صفحه  در اين مرحله از شبيه

حضور در  m2و  m1هاي  نتايج محاسبات مدلكنيم.  گرافين مي
  ها   در همه مدل	.شده استنشان داده  1جدول  نيكل در 	ناخالصي

	افزايش يافته است. هاي بدون ناخالصي  پايداري نسبت به مدل 

	
	در حضور نيكل m2و  m1 هاي مدلسازي  : نتايج شبيه1جدول 

	
ترازهاي ساختار گرافين در حضور نانوذره نيكل داراي گشتاور 

گشتاور مغناطيسي شود كه  همچنين مشاهده ميمغناطيسي است. 
تر از وقتي است  بيشگرافين يك نيكل در مركز و جذب سطحي 

ها  در همه مدل كه آن نيكل در لبه گرافين قرار داشته باشد.
در خارج كرده است.  را  از حالت تختناخالصي نيكل سطح 

و جذب سطحي  ، گشتاور مغناطيسيپايداري m2Ni يها مدل

هاي  اوربيتال افزايش يافته است. m1Ni 	هاي مدل نسبت به
بر اساس نتايج جدول  هستند.ها اسپين قطبيده  الكتروني اين مدل

 LDAدر مقايسه با مجموعه پايه  GGAمجموعه پايه  1
دار  هاي نيكل بهينه شدن سيستمي، مكان، نحوه ژگاف انر ساختار،

 مدل  افزايش اندازه با ند.ك بيني مي را مقاديري نزديك به هم پيش
 شده،مدل پايدارتر  ؛در صفحه گرافين و افزودن ناخالصي نيكل

شده و فاصله مكان تعادل نيكل گاف انرژي و انرژي فرمي كمتر 
م اتمدهد  به طوري كه محاسبات نشان مي يابد. از آن كاهش مي

	 اين ساختارها با دقت چهار رقم اعشار مسطح هستند.

	   m1نظم شده با طلا مدل گرافين بي		.3شكل	       		  		 			  	

  : طلانظم شده با  بيگرافين  .2
سازي ناخالصي طلا را وارد صفحه گرافين  در اين مرحله از شبيه

در حضور  m2و  m1هاي  مدلمحاسبات نتايج كنيم.  مي
ها  در همه مدل نشان داده شده است. 2جدول  ناخالصي طلا در 

در پايداري نسبت به موارد بدون طلا افزايش يافته است. 
و جذب سطحي گشتاور مغناطيسي  پايداري،  m2Auهاي مدل

هاي الكتروني  است. اوربيتال بيشتر m1Au يها مدلنسبت به 
مجموعه  2  ايج جدولتبراساس ن ها اسپين قطبيده هستند. اين مدل

گاف ساختار،  LDAدر مقايسه با مجموعه پايه  GGAپايه  
ها را  هاي طلادار اين اتم شدن سيستمانرژي، مكان، نحوه بهينه 

مدل و   با افزايش اندازه كند. بيني مي مقاديري نزديك به هم پيش
افزودن ناخالصي طلا در صفحه گرافين؛ مدل پايدارتر شده، گاف 
انرژي و انرژي فرمي كمتر شده و فاصله مكان تعادل طلا از آن 

ترازهاي  ،دهد يابد. به طوري كه محاسبات نشان مي كاهش مي
	ساختار گرافين در حضور نانو ذره طلا داراي گشتاور

نوع  نام مدل
 تقريب

Gap 

(eV) 
eVانرژي كل

 m1Ni1 GGA   -1.487 -5062.838     

 m1Ni1 LDA-1.621    -4857.804 

m1Ni2   GGA    -2.231 -5061.865    

m1Ni2 LDA   -1.449 -4857.957    

m2Ni1GGA  -0.229 -10025.975  

m2Ni1LDA  -1.112 -9610.436   

m2Ni2GGA  -1.090 -10026.970   

m2Ni2LDA   -1.20 -9610.458   

m2Ni3GGA  -0.152 -10026.429  

m2Ni3LDA  -1.085 -9610.606     
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       در حضور طلا  m2وm1  هاي مدل سازي :  نتايج شبيه2جدول

	
در حالي كه ساختار گرافين در غياب نانو ذره  مغناطيسي است.

طلا فاقد گشتاور مغناطيسي است. نوع و طول پيوندهاي كربني 
	را 	سطح 	طلا 	ناخالصي		در اين دو ساختار مشابه يكديگر است.

	شود كه گشتاور مشاهده مي كرده است. از حالت تخت خارج 

مغناطيسي و جذب سطحي يك طلا در لبه بيشتر از وقتي است 
	گرافين قرار داشته باشد.  كه آن طلا در مركز

 m2نظم شده با طلا مدل گرافين بي		.4شكل																					

سطحي در شود پايداري و جذب  همان طور كه مشاهده مي   
از ساختارهاي گرافين  هاي گرافين با ناخالصي نيكل بيشتر ساختار

نرژي در صفحات گرافين ابا ناخالصي طلا است. همچنين گاف 
 با افزايش اندازه با ناخالصي طلا كمتر از ناخالصي نيكل است. 

   يابد.   گرافين، فاصله مكان تعادل طلا و نيكل از آن كاهش مي

  

	 m2Auفاصله طلا از گرافين   .5شكل          

فاصله طلا و نيكل از صفحه گرافين در  6و 5هاي شكلدر 
	نشان داده شده است m2Niو  m2Auهاي  مدل

      m2Niفاصله نيكل از گرافين		.6شكل    																  

  گيري نتيجه
سازي ساختار گرافين در حضور  ما در اين مقاله به شبيه

از سازي  هاي طلا و  نيكل پرداختيم. در اين شبيه ناخالصي
باشد،  كه بر پايه نظريه تابعي چگالي مي SIESTAافزار  نرم

 هاي گرافين با ناخالصي نيكل در ساختاراستفاده شده است. 
از ساختارهاي گرافين با ناخالصي طلا  پايداري و جذب سطحي

دار و طلادار اسپين پلاريزه هستند.  هاي نيكل مدل	است.بيشتر 
گاف انرژي در صفحات گرافين با ناخالصي طلا كمتر از 
ناخالصي نيكل است.  مقدار گاف انرژي به ناخالصي و مكان  آن 
بستگي دارد. در تمامي مواردي كه نيكل و طلا روي سطح قرار 

چينش بار در وضعيتي بسيار نزديك به مدل بدون ناخالصي ارد، د
  يابد. است. گشتاور مغناطيسي با افزايش اندازه مدل، افزايش مي
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نوع  نام مدل
 تقريب

Gap 

(eV) 
eVانرژي كل

 m1Au1 GGA    -1.006 -5048.164   

 m1Au1 LDA-0.732    -5025.612  

m1Au2   GGA   -0.951 -5048.168    

m1Au2 LDA   -0.655 -5025.611    

m2Au1GGA  -1.678 -10012.077   

m2Au1LDA  -0.265 -9969.110   

m2Au2GGA  -0.484 -10012.254   

m2Au2LDA   -0.264 -9969.111    

m2Au3GGA  -0.452 -10012.255  

m2Au3LDA  -0.255 -9969.123   
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