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 چکیده

تشکیل شده است. این ساختار دارای خواص الکترونی مشخصی است، برای مثال  های کربنیبه صورت شبکه لانه زنبوری همسانگرد از اتم ساختار دوبعدی گرافین،

تغییراتی  ،الکتروشیمیایی و کشش های دیراک عمل می کنند. بر اثر اعمال فشارها در آن به صورت فرمیوننوارهای آن در سطح فرمی بدون گاف انرژی بوده و الکترون
ناهمسانگردی را در ساختار الکترونی گرافینی بررسی ، مدل هابارد حدنواری . در این مقاله با استفاده ازشودیجاد میدر هندسه شبکه و پارامترهای پرش الکترون ا

زنبوری بکه لانه ش تابع طیفیرا با  هاحالت این مربوط به تابع طیفیگیریم و کنند را در نظر مییهای الکترونی رابیان مهای که ویژگیکنیم. بدین منظور فقط حالتمی
 .در سطح فرمی ایجادخواهد شد تابع طیفی در یک راستا گاف در تنش کنیم که با اعمالهمسانگرد در گرافین مقایسه می کنیم. مشاهده می
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Abstract  

 

The two-dimensional structure of graphene, consisting of an isotropic hexagonal lattice of carbon atoms, shows fascinating 
electronic properties, such as a gapless energy band and Dirac fermion behavior of electrons at fermi surface. By application 
of electrochemical pressure or strain, the structure of the lattice changes and hopping terms are influenced. In this article, 
we study the band limit of the Hubbard model; in this limit we review anisotropy effects in the electronic nanostructure of 
graphene in one direction. For this purpose, we just consider π states, which express electronic characteristics, and compare 
spectral function of π states with that of isotropic honeycomb lattice in graphene. As a result, by applying pressure in one 
direction, the gap will be justified in the spectral function at the fermi surface. 
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 مقدمه
های های کربن است که در آن اتمگرافین دارای ساختار دوبعدی از اتم

اند. نخستین قرار گرفته 1زنبوری مطابق شکل کربن در یک شبکه لانه

در  [.2،1]گزارشی درباره گرافین نوشت 1والاس 1947بار در سال 

های اتمی ساختار گرافین شش الکترون اتم کربن اوربیتال
2P2,2S2,2S1کنند. از آنجایی که اختلاف انرژی بین را اشغال می

تر است، تابع موج از انرژی بستگی آنها کوچک 2Pو  2S ترازهای

های ا اتمها بشوند. این اوربیتالاین چهار الکترون به راحتی هیبرید می

 σدهند که به آنها پیوندهای تشکیل می 2همسایه، پیوندهای کوالانسی

 های مکانیکی گرافین هستند وگویند. این پیوندها مسئول ویژگیمی

ادیده دهد، نهای الکترونی گرافین را توضیح میای که ویژگیدر نظریه

با  zP2 شوند. با توجه به تقارن الکترونی اوربیتالگرفته می

 zP2 هایلکنند. اوربیتاهمپوشانی نمی yp2و  xP2یا S2 هایبیتالاور

های ا اتمب πکه برصفحه گرافین عمود هستند، برای تشکیل پیوند 

های ها در این حالت بین اتمالکترونکنند و همسایه پیوند برقرار می

کنند. بنابراین برای بررسی خواص الکترونی همسایه حرکت می

های در حالت πهای کنیم. اوربیتالاستفاده می πهای گرافین از حالت

π ای هکنند. حالتپیوندی و ضدپیوندی در طیف انرژی شرکت می

π های پیوندی نوار ظرفیت و حالتπ  نوار هدایت را ضدپیوندی

دلیل ساختار های سیار در گرافین، بهالکترون .[2،3]دهندتشکیل می

نند. کهای دیراک رفتار میزنبوری دوبعدی شبکه، مانند فرمیونلانه

الکترونی منحصر به فرد گرافین مخروطی شکل که در یک  ساختار

 .[4]شودمشخص مینقطه در فضای تکانه تلاقی دارند 

 شبکه لانه زنبوری تابع طیفیمحاسبه ژوهش هدف در این پ     

 . مدلاست روی شبکه لانه زنبوری مدل هابارد نواریدر حد  گرافین

در فیزیک ماده چگال  کوانتش دوم یهامدل ترینسادههابارد یکی از 

را در یک جامد و در  هایا حفره هانکه حرکت کوانتومی الکترواست 

د، به آورها به حساب میبین الکترون کولنیکنش دافعه حضور برهم

های الکترونی  همبسته قوی کاربرد دارد و در دستگاهویژه در نظریه 
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های فرمیونی بیش از همه مورد توجه قرار گرفته است.  مطالعه شبکه

عایق، -های مختلف از جمله: گذار فلزبرای توصیف پدیده

 گیرد. این مدل  در فرومغناطیس و ابررسانایی مورد استفاده قرار می

ارائه شده  5و کاناموری 4، هابارد3ابتدا به طور هم زمان توسط گاتزویلر

 .[5] است

ی رسانادهد که گرافین یک نیمساختار نواری گرافین نشان می     

بدون گاف است و به دلیل نبود گاف نواری اختلاف زیادی با 

های مختلفی برای ایجاد گاف در روشرساناهای دوبعدی دارد. نیم

از  هسازی شبکناهمسانگردتواند با که می، شده استپیشنهاد  شبکه

تغییر در همپوشانی تابع موج  ق فشار و کشش تک محوره،طری

ز طریق ا شبکه شود. که در این مقاله ناهمسانگردسازیالکترونی ایجاد 

 .[6]فشار و کشش تک محوره است

 
 زنبوری گرافین.: شبکه لانه1شکل

 مدل هابارد
هامیلتونی هابارد شامل دو جمله یکی جهش و دیگری جمله برهم 

ر ن( به غیانرژی جنبشی )پرش الکترو کنش دافعه غیرخطی است.

های سیار )حالت های بلاخ( ها در حالتنجایگزیده کردن الکترو

-الکترونکنش شود. برهمتمایل دارد، که منجر به رفتار فلزی می

شود یمتقریب زده  جایگاهکنش الکترونی در یک با برهم که الکترون

ه منجر ب ها تمایل دارد. کهها درون جایگاهبه جایگزیده کردن الکترون

با رابطه زیر داده  هامیلتونی هاباردشود. گذار به یک عایق مات می

 شود:می
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σic(σ i( عملگر های شبکه هستند،جایگاهشاخص   jو  i در آن که
†c  

کند، خلق )نابود( می iرا روی جایگاه  σبا اسپین  یالکترون

σicσi
†=cσin  ها با اسپین چگالی تعداد الکترون عملگرσ اهدر جایگ 

i  .استijt های دامنه پرش بین جایگاهi  وj و دهد را نشان میU  جمله

مواره . هها درون یک جایگاه استنالکتروکنش دافعه کولنی بین رهمب

در بررسی و مطالعه مدل هابارد، بررسی دو حد برای این مدل از 

 نواری  اهمیت بالایی برخوردار است. این موارد حدی عبارتند از: حد

U=0  و حد اتمیt=0. نوارهای الکترونی که همان حد  در حد نواری

هامیلتونی مدل تنگابست خواهد هامیلتونی شبیه  U=0 کنشیغیربرهم

 نیر ازهای وابود. بنابراین هامیلتونی قطری بوده و به جای حالت

شود. انرژی جنبشی در فضای تکانه قطری های بلاخ استفاده میحالت

 که برای رابطه پاشندگی آن داریم: است.

    (2                                                 )
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δ نبوریز برای شبکه لانه. ]7[های همسایه استمختصات جایگاه kε 
 صورت زیر خواهد بود:به  برحسب نزدیکترین همسایگان
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𝑡مقدار پارامتر پرش مربوط به سه همسایه اول  = 2/7 𝑒𝑉  [8]است .

های شبکه لانه زنبوری به وجود پارامتربا اعمال تنش تغییراتی در 

به همسایگان را تحت پرش  هایآید، که این به نوبه خود ثابتمی

 هببه طور مؤثر پرش را  هایتغییرات پارامتر دهد. اینتأثیر قرار می

 شکل زیر تعریف نمود
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𝑡0 پرش اولیه، پارامتر  𝑎0 ،ثابت شبکه ia  ثابت شبکه تغییر یافته است

شبکه  انرژی ، ویژه مقادیریحال طبق معادله ویژه مقدار. [9]

 آوریم:زنبوری را بدست میلانه
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واحد در  یاختهدر هر  kه وسیله بردار موج ی ویژه مقادیر بهمه

 آید، که ناحیه اول ای در فضای متقابل بدست میهای دورهشبکه

با رسم نمودار ویژه مقادیر انرژی در ناحیه . [8] شودبریلوئن نامیده می

 2کل مطابق ش شبکه گرافین π*و  πنوارهای الکتریکی  اول بریلوئن

 بدست آمده است.

 
 .گرافین: نوارهای الکترونی شبکه لانه زنبوری 2شکل

 

 

 تابع طیفی

 ا به شکل ای رذرهتوان تابع گرین بسبا داشتن هامیلتونی دستگاه، می
𝐺(𝑘, 𝑤) = (𝑧 − 𝐻)                                                   (6).. 

𝑧 در آن ، کهبدست آورد = 𝑤 − 𝑖𝜂  شود.تعریف می. w  فرکانس

 گرین برای شبکه لانه زنبوری ها است. تابعماتسوبارا برای فرمیون

های شبکه دو اتمی است به صورت یک که پایه گرافین به دلیل این

 ماتریس دو در دو خواهد بود:

(7                                  ).𝐺(𝑘, 𝑖𝑤) = (
𝑖𝑤 𝜀𝑘

𝜀𝑘 𝑖𝑤
)  

 .آورددست با استفاده از تابع گرین میتوان تابع طیفی را به

𝐴(𝑘, 𝑤) = −
1

𝜋
𝐼𝑚 𝐺(𝑘, 𝑤)                                  (8) 

 ها را با رابطه زیر تعریفچگالی حالتبا جمع بر روی نقاط پر تقارن، 

 کنیم: می

𝜌(𝑤) = −
1

𝑁
∑ 𝐴(𝑘, 𝑤)𝑘                                        (9) 

 [.10،11ها است ]اد کل حالتتعد 𝑁که در آن 

 

 بحثنتایج و 

با رسم نمودار تابع طیفی در ناحیه اول بریلوئن بر حسب فرکانس 

توان نوارها را برای شبکه همسانگرد و ناهمسانگرد گرافین بدست می

های مختلف ناهمسانگردی آورد و باز و بسته شدن گاف را در حالت

نشی قرار گونه تزنبوری تحت تأثیر هیچبررسی کرد. وقتی شبکه لانه
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باشد یا به عبارتی همسانگرد باشد، نمودار تابع طیفی مطابق نگرفته 

 خواهد بود. 3شکل 

پارامتر پرش شبکه  هندسه و تغییراتی در تنشهمزمان با اعمال      

𝑅𝐴1 با مقدار xدر راستای محور  تنششود. وقتی ایجاد می =

1/05𝑅𝐴2د، باش 𝑡𝑅𝐴1کند، و در تابع طیفی تغییر می (4) طهبرا طبق

 (. 4 بین نوارها گاف ایجاد خواهد شد )شکل

 
: تابع طیفی شبکه لانه زنبوری گرافین در منطقه اول بریلوئن برحسب 3شکل

𝑡با  فرکانس = 2/7𝑒𝑉.از دو منظر متفاوت 

 
 

ابع طیفی شبکه لانه زنبوری گرافین در منطقه اول بریلوئن برحسب ت: 4کل ش

𝑡𝑅𝐴2,𝑅𝐴3با  فرکانس = 2/7𝑒𝑉  و𝑡𝑅𝐴1 = 2/44𝑒𝑉. 

 

با اعمال تنش در راستای محور افقی هندسه و پارامتر پرش شبکه هر 

در صد باشد  20تا  10گیرند. اگر تنش در حد دو تحت تاًثیر قرار می

تغییر 𝑡𝑅𝐴1 های شبکه تغییری نخواهند کرد، فقط ساختار و زاویه

 t ار،درصد باشد علاوه بر ساخت 20از کند. وقتی که تنش بیش می
را U نی کنش الکترواگر ما اثر برهم ند.کنتغییر می طور کلیبه شبکه

شود. که گاف سریعتر باز میU هم وارد کنیم خواهیم دید که با تغییر 

 این محاسبات در حال بررسی هستند. 
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