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  مقدمه -1

ن از طریق نیروی ضعیف واندروالس با یکدیگر های گرافلایه

[. دو پیکربندی متداول گرافن دولایه 1و2پیوند برقرار می کنند ]

معرفی شده است که این دو حالت،  ABو  AAبا برهم چینش 

[. برای ایجاد ساختار دو لایه ای 3نوارهای انرژی متفاوتی دارند]

های روی هم  به ندرت اتفاق می افتد که لایهدر عمل گرافن، 

یک پیچ قرار گرفته کاملاً بر یکدیگر منطبق باشند و معمولاً 

[. بر 4یکدیگر وجود دارد]نسبت به  خوردگی بین لایه های گرافن

های اخیر پیچ خوردگی گرافن با زاویه های این اساس در سال

مورد توجه گرافن دو لایه پیچ خورده با عنوان  θ متفاوتپیچش 

 به طور عمده دری چنین ساختار[. 6و5است]محققان قرار گرفته 

با در یک ردیف قرار دادن تک  و یا گرافنهای لایه رشد همبافته

[. نتایج مطالعات 7می شود]های گرافن و روش انتقال تولید لایه

نشان می دهد اندازه زاویه چرخش لایه های گرافن بر روی 

، الکتریکی ویژگیفیزیکی آنها از جمله  ویژگییکدیگر بر 

زمانی که دو [. 9و8ارتعاشات گرمایی و نوری تاثیر گذار است]

یکدیگر قرار گیرند ، با چرخش صفحات نسبت  صفحه مشبک بر

 ساختار مقاله این در باشند. خوردهپیچ کوچک زاویه یک در گرافن لایه دو که شودمی تشکیل هنگامی خوردهپیچ لایه دو گرافن :چکیده
 لایه دو گرافن بازیابی زمان و نواری ساختار بار، انتقال فرایند جزئی، حالات چگالی رونی،الکت حالات چگالی جذب، مکانیسم ،الکترونی
 زیر سطح افزایش جذب، انرژی ، انرژی تغییرات .است هگرفت قرار بررسی مورد اکسیژن شناسایی برای مس ناخالصی بدون و با خوردهپیچ

 نشان نتایج ،همچنین .است مس ناخالصی با خوردهپیچ لایه دو گرافن ریحسگ ویژگی افزایش موید الکترونی حالات چگالی نمودارهای
 شده محاسبه نتایج ،دیگر سوی از کند.می پیدا رسانایی ویژگی اکسیژن جذب با مس ناخالصی با خوردهپیچ لایه دو گرافن رساناینیم  داد
 با مقایسه در بیشتری ثبات ساختار این بر اکسیژن جذب ،هددمی نشان مس ناخالصی با خوردهپیچ لایه دو گرافن بازیابی زمان برای
 دماهای در حسگری کاربردهای برای مس ناخالصی با خوردهپیچ لایه دو گرافن ترکیب اساس این بر دارد. خوردهپیچ لایه دو گرافن
 دو گرافن برای اکسیژن حسگر کاری دمای وند.شمی معرفی اتاق دمای از کمتر دماهای در خوردهپیچ لایه دو گرافن و اتاق دمای از بالاتر
 ثانیه 118 کاری زمان با کلوین 1600مس ناخالصی با خورده پیچ لایه دو گرافن برای و ثانیه 28 کاری زمان با کلوین 60 خورده پیچ لایه
  آمد. بدست

 .خورده چیپ هیدولا گرافن ،ژنیاکس یچگال یتابع هینظر مس، :کلیدی واژگان
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به یکدیگر الگوهای متفاوت و جالبی ایجاد می شود که به آنها 

 گرافن چرخش نسبی لایه های گویند. بنابراینالگوی مویره می

یک الگوی مویره با تناوب منجر به ایجاد نسبت به یکدیگر 

[. در اثر 10]ه با زاویه پیچش رابطه عکس داردک مکانی می شود

در ساختار نواری مشاهده نوارهای مسطحی این الگوی مویره، 

 ونیهمبستگی الکتر ایجادباعث این سطوح انرژی [. 11]شودمی

که با مطالعات تجربی نیز سازگار  شودمیدر ساختار قوی 

دو لایه پیچ خورده با زاویه برای گرافن  ،مثال به عنوان[. 12]است

 [.13]ابررسانایی مشاهده شده است ویژگیدرجه  1/1پیچش 

 متفاوتگرافن دولایه پیچ خورده با زوایای پیچش نوری  ویژگی

درجه 13زاویه پیچش  برای هاجریان فوتوندت ش کند.تغییر می

. [14]درجه گزارش شده است 7 پیچشبرابر زاویه  6/6 حدود

گرافن دولایه  الکتریکی ویژگینتایج نشان می دهد که  ،همچنین

افزایش با . [15]یابدش کاهش میپیچبا افزایش زاویه  خوردهپیچ

نسبت به حالت آن هدایت گرمایی  درجه 32به  زاویه پیچش

در ساختارهای گرافن البته  [.16]یابدکاهش می درصد 50متقارن 

نیز مشاهده شده است.  های توپولوژیکعایق ویژگیدو لایه 

ای از مواد الکترونیکی هستند که در های توپولوژیک دستهعایق

گرافن دو لایه با زاویه . [17]هستندسطح رسانا و در حجم عایق 

این ترکیبات است که بدلیل یکی از درجه نیز  78/21پیچش 

عایق  به عنوانتوان از آن توپولوژیکی می ویژگیتقارن فضایی و 

 [. 18کرد]استفاده 

 کردن کاربردی برای موثر راهکارهای از یکی دیگر سوی از
 افزودن انرژی، ذخیره منابع و حسگرها در گرافنی نانوساختارهای
 ،ناخالصی شیمیایی ماهیت [.19]است آنها به فلزی هایناخالصی
 از ها ناخالصی غلظت و ماده ساختار در ناخالصی هایاتم موقعیت
 شیمیایی و فیزیکی های ویژگی که هستند یمهم بسیار عوامل
 ویژگی با ایماده مس [.20]دهندمی تغییر را شده آلاییده گرافن

-می نشان تجربی مطالعات .است سمیغیر و بالا الکتروکاتالیستی

 را ساختار انتقالی ویژگی ناخالصی عنوان به مس از استفاده دهد
 حسگری کاربرد فهد با و اساس این رب [.22و21]دهدمی افزایش
 ویژگی و  افزوده آن به مس ناخالصی خورده، پیچ لایه دو گرافن
 جذب، مکانیسم گرفت. قرار بررسی مورد آن ساختاری و الکترونی

 زمان و بار انتقال فرآیندهای ،باند ساختار ،الکترونی حالات چگالی
 مطالعه مورد ساختارهای برای که است ویژگی جمله از بازیابی
  اند.شده بررسی

 ساختار و محاسبه شرایط -2

هندسه اتمی و در مرحله نخست در این مجموعه محاسبات، 
ساختار الکترونی گرافن دو لایه پیچ خورده با زاویه چرخش 

ناخالصی مس اضافه کردن با درجه ساخته و این ساختار  78/21
مورد بررسی قرار گرفت. در مرحله دوم جذب اکسیژن بر 

مطالعه شد. محاسبات بر اساس نظریه  متفاوتهای پیکربندی
و با استفاده از بسط تابع  تابعی چگالی و نرم افزار کوانتوم اسپرسو

آنگستروم بهینه 20. خلاء بین صفحات [23]موج تخت انجام شد
شبه اثرات صفحات موازی صرف نظر شود. سازی شد تا از 

از نوع غیر  پتانسیل استفاده شده در این مجموعه محاسبات

انتخاب سازی که پس از بهینه است PAW-GGAخطی 

ریدبرگ 360ریدبرگ و چگالی بار  40انرژی جنبشی قطع نیز د. ش
 از روش مونخورست kبرای مش بندی نقاط  نظر گرفته شد.  در

  .[24]شده است استفاده

به دلیل اینکه دوره گرافن دو لایه پیچ خورده در حالت کلی 
.  هندسه استیه دوم یکسان نیست، تناوبی نتناوب لایه اول با لا

و انتقال  θزاویه پیچش انباشت گرافن دو لایه پیچ خورده با 
. این ساختار در شودمشخص می Tجانبی دو صفحه نسبت به هم 

یکدیگر  صفحات بردوره تناوب با توجه به اینکه ها برخی زاویه
خواهد شد.  ی امنجر به ایجاد یک ساختار دوره ،شودمیمنطبق 

سلول واحدی که منجر به ایجاد این ساختار می شود به ازای هر 
. برای ساخت سلول ستزاویه از تعداد مشخصی اتم تشکیل شده ا

( استفاده 1صفحات از رابطه ) پیچشمورد نظر با توجه به زوایه 
 [.25]شدخواهد 

)1(  

در است. با  n≤m اعداد صحیح غیر منفی و nو  mمعادله این در 
 60تا  0توانند بین زاویه ها می، تقارن چرخشی گرافن نظر گرفتن

معادل   θ-60و  θ ،از طرفی .درجه در نظر گرفته شوند
  و 2a+m1a=n1V بردارهای[. 26]یکدیگرند
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 2a+(n+m)1am-=2V  سازند که یاخته بسیط ساختار را می 

1a2وa  .تعداد اتم ،ینهمچنبردارهای انتقال بسیط گرافن هستند-

( رابطهموجود در هر سلول از  های
2

+mn+m
2

N=4(n  بدست
بر این اساس ساختار مورد نظر برای گرافن دو لایه  .[25]آیدمی

درجه ساخته و ساختار بلوری، سلول  78/21پیچ خورده با زاویه 
نشان داده شده  الف(-1)بسیط و منطقه بریلوئن آن در شکل 

افن دو لایه پیچ خورده با زاویه مورد ساختار گر پس از اینکهاست. 
-بهینه متفاوتنظر و سلول بسیط آن ساخته شد، پیکربندی های 

 ( محاسبه شد.2سازی و انرژی جذب از رابطه )

                            (2)  

انارژی جاذب    AddE ،کل ساختار نهاایی انرژی  TotEاین رابطه در 
انرژی  TBAMEو  اکسیژن است مولکول که در اینجا شونده ایزوله
یعنی پیکربندی های حاصل از گرافن دو لایه باا و بادون   جاذب 

با توجه به  اینکه در اثر افزودن ناخالصی باه   ناخالصی مس است.
یابد بنابراین زمان بازیاابی  ساختار زمان بازیابی حسگر افزایش می

ی برای ارزیابی زمان بازیابی، پارامترنیز مورد بررسی قرار گرفت. 
زمان صرف شده برای جداسازی مولکول گاز از سطح می باشاد.  

 τ= زمان بازیابی به انرژی جذب وابسته است و از رابطه 
انرژی جذب بر حسب الکترون  aEمحاسبه می شود. در این رابطه 

 .[27]استدما بر حسب کلوین  Tثابت بولتزمن و  BKولت،

 ثبح و نتایج -3

 مس ناخالصی بدون و با خورده پیچ لایه دو گرافن -3-1

 چیپا  هیا لا دو گارافن  یبارا  شده لیتشک اختهیبرا و بلوری شبکه
 گارافن  ابریاختاه  .اسات  شده داده نشان الف(-1 شکل در خورده
 14 هیلا هر در که است شده لیتشک اتم 28 از خورده پیچ دولایه
 گارافن  بارای  شده نجاما محاسبات اساس بر دارد. قرار کربن اتم

 طیبسا  اختهی یپارامترها درجه 78/21 زاویه با خورده پیچ دولایه
i=6.4981v و j +5.627i 3.249-=2v بهینه از پس آمد. بدست 

 یناخالصا  دوم مرحلاه  در لازم، محاسابات  انجام و ساختار سازی
 کاربن  و باالا  صافحه  از 1 شاماره  کربن یها اتم نیگزیجا مس
 ساختار ،شد انجام ساختار سازیبهینه و نییپا صفحه از 15 شماره
 ،1 جادول  در اسات.  شاده  داده نشاان  ج( و ب(-1شکل در بهینه
  است. شده ارائه یسازنهیبه از پس هااتم یوندیپ یایزوا و طول

 مطالعاات  باا  خاورده  پایچ  لایه دو گرافن برای آمده بدست جینتا
 تیا تقو باعث ارساخت در مس وجود [.27]دارد مطابقت شده انجام
 .اباد ییما  کااهش  صافحه  دو فاصله و شده صفحه دو نیب وندیپ

 بادون  و باا  خاورده  پایچ  دولایاه  گارافن  نواری ساختار همچنین
 رسام  ج( و ب(-1 شاکل  در آن نماودار  و محاسبه مس ناخالصی
 یکا ینزد رد خورده چیپ هیدولا گرافن یبرا یانرژ نوار است. شده
 گااف  سااختار  نیا ا یبارا  و ددار یخط یپراکندگ ´K و K نقاط
 گرافن یراب شود.می مشاهده ولت الکترون 01/0 حدود در ینوار
 طاور  باه  و K نقطاه  در ،ماس  یناخالصا  باا  خورده چیپ هیلا دو

 نوارهاا  فاصله و شده رییتغ دستخوش یخط یپراکندگ ´K معادل
 مقادار  .اباد ی یما  شیافازا  ولات  الکتارون  71/0 به نقاط نیا در

 ولات  الکتارون  16/0 سااختار  نیا یانرژ گاف یبرا شده محاسبه
  .است افتهی شیافزا خورده چیپ گرافن با مقایسه در که است

 
 دولایه گرافن بسیط یاخته و گرافن بریلوئن اول منطقه بلوری، شبکه الف( :1شکل
 خورده پیچ لایه دو گرافن کناری نمای (ب درجه. 21.78پیچش زاویه با خورده پیچ
 آلاینده با خورده پیچ لایه دو گرافن کناری نمای ج( آن. الکترونی باند ساختار و
 تراز الکترونی باند ساختار به مربوط های شکل آن.)در الکترونی باند ساختار و مس

 (.است شده منطبق صفر انرژی بر فرمی

 از ساختار مس، کردن اضافه با دهد می نشان نواری ساختار نتایج
 حاالات  چگالی .است ویژگی تغییر حال در رسانانیم به رسانا شبه

-مای  نشان الف(-2شکل ، ساختار دو هر برای جزئی و الکترونی

 جاایگزین  کاربن  های اتم جای به مس های اتم هنگامیکه دهد.
 چگالی در تغییر باعث پیوندها در هاالکترون شرکت نحوه شودمی
 لیچگا توزیع که شودمی جزئی حالات چگالی و الکترونی حالات
 درصاد  40از بیش مس ناخالصی با ساختار برای الکترونی حالات
 تغییار  باعاث  پیونادها  در هاا الکترون شرکت است. یافته افزایش
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-مای  حاالات  چگالی شدگی پهن آن دنبال هب و هااوربیتال شکل

 بهتر شناسایی برای عاملی تواندمی حالات چگالی تغییر این شود.
 در کاه  هماانطور  دیگر سوی زا باشد. جاذب یک عنوان به گازها
 حاالات  چگاالی  ساهم  بیشترین شود،می مشاهده ب( 2-) لشک
 ج( -)2 شاکل  از ،همچناین  دارد. اختصاا   p اوربیتال به جزئی
 حاالات  چگالی در مس هایاتم d هایاوربیتال شود می مشاهده
 را ایقلاه  خاورده  پایچ  دولایه گرافن در ناخالصی عنوان به جزئی
 جاذب  بارای  ساختار قابلیت افزایش به تواندمی که کندمی ایجاد

  شااکل در کااه طااورهمااان کنااد. کمااک دیگاار هااایمولکااول
 در حالاتی چگالی مس هایاتم s اوربیتال شودمی مشاهده د(-2)

 جاذب  امکاان  افازایش  سبب که اندکرده ایجاد مثبت های انرژی
 شد. خواهد

 
 ساختار دو برای جزئی تحال چگال و الکترونی حالات چگالی مقایسه الف( :2شکل
 در p اوربیتال سهم مقایسه ب( مس. ناخالصی بدون و با خورده پیچ لایه دو گرافن
 مس. ناخالصی بدون و  با خورده پیچ لایه دو گرافن برای جزئی حالات چگالی
 پیچ دولایه گرافن در کربن و مس های اتم p و d های اوربیتال سهم ج(مقایسه
 دو گرافن ساختار دو برای s های اوربیتال سهم مقایسه ( مس. ناخالصی با خورده
 صفر بر فرمی انرژی نمودارها تمامی مس.)در ناخالصی بدون و با خورده پیچ لایه

 است.( شده منطبق

 بدون و با خورده پیچ لایه دو گرافن بر اکسیژن جذب -2-3
 مس ناخالصی

در این بخش به بررسی جذب مولکول اکسیژن بر ساختار 

فن دو لایه با و بدون ناخالصی مس پرداخته شده است. گرا

گرافن  سطح تواند بهمی متفاوتمولکول اکسیژن با حالات 

برای  متفاوت. چهار حالت نزدیک شود دو لایه پیچ خورده

نزدیک شدن اکسیژن به سطح در نظر گرفته شده است. 

ن به صورت عمود بر ژوقتی که مولکول اکسی نخست،حالت 

حالت (. I)قرار گیرد  1Cبالای اتم کربن  ات گرافن وصفح

 ن به صورت عمود بر صفحاتیژدوم وقتی که مولکول اکس

حالت سوم (. II)قرار گیرد 1C-2Cپیوندکربن گرافن و وسط 

ن به صورت عمود بر مرکز شش ژوقتی که مولکول اکسی

  (.III)ساختار گرافن به سطح نزدیک شود 6Cتا  1C ضلعی

 

 
نرژی جذب محاسبه شده و با توجه به برای این سه حالت ا

-( به عنوان بهینهIII)( حالت 2مقدار انرژی جذب )جدول

 ترین حالت جذب نسبت به دو حالت دیگر انتخاب شد.

( را بدین صورت در نظر گرفتیم که IV)حالت چهارم

 6Cتا  1C مولکول اکسیژن به صورت افقی بالای شش ضلعی

گرافن  جذب اکسیژن بردر مورد  ساختار گرافن قرار گیرد.
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نیز چهار حالت را برای  دو لایه پیچ خورده با ناخالصی مس

 حالت اول نزدیک شدن مولکول اکسیژن در نظر گرفتیم.

ات گرافن ن به صورت عمود بر صفحژوقتی که مولکول اکسی

حالت دوم وقتی که (. I)قرار گیرد  1Cuو بالای اتم کربن 

گرافن و وسط  فحاتن به صورت عمود بر صیژمولکول اکس

حالت سوم وقتی که (. II)قرار گیرد 2C-1Cu پیوندکربن

  ن به صورت عمود بر مرکز شش ضلعیژمولکول اکسی

1Cu-5C-4C-3C-2C-1Cu به سطح نزدیک شود(III برای .)

این سه حالت انرژی جذب محاسبه شده و با توجه به مقدار 

ین تر( به عنوان بهینهIII)( حالت 2انرژی جذب )جدول

حالت جذب نسبت به دو حالت دیگر انتخاب شد. حالت 

مولکول را بدین صورت در نظر گرفتیم که  (IV) چهارم

4C-3C-2C-1Cu- اکسیژن به صورت افقی بالای شش ضلعی

1Cu-5C های جذب محاسبه قرار گیرد. با توجه به انرژی

ترین پیکربندی جذب شده، حالت چهارم به عنوان بهینه

انتخاب لایه پیچ خورده با و بدون ناخالصی  گرافن دوبرای 

دهیم. با شد و سایر محاسبات را برای این حالت انجام می

جذب مولکول اکسیژن طول و زوایای پیوندی تغییر کرد که 

آمده است. تغییرات این  1نتایج حاصل در جدول 

توان در نتیجه تفاوت طول پیوند پارامترهای فضایی را می

انرژی جذب و انرژی فرمی برای . مس و کربن دانست

آورده شده است. با توجه به  2در جدول  متفاوتهای پیکربندی
ها برای جذب ترین پیکربندینتایج حاصل از انرژی جذب، بهینه

اکسیژن در دو حالت عمودی و موازی بر گرافن دو لایه پیچ 
دارد که انرژی جذب آن  اختصا  IVو  IIIپیکربندی خورده به 
 پیکربندی باشند. برای الکترون ولت می -16/0 و -12/0برابر 

IV آنگستروم  شده است که   24/1اکسیژن -پیوند اکسیژن طول
در نتیجه انتقال بار صورت گرفته از گرافن دولایه پیچ خورده به 
مولکول اکسیژن می باشد. فاصله عمودی مولکول جذب شده نیز 

ناخالصی مس به  آنگستروم محاسبه شد. با اضافه شدن 68/2
ساختار گرافن دو لایه پیچ خورده بهینه ترین حالت جذب به دو 

انرژی جذب برای (. 3یافت )شکل اختصا   IVو  IIIپیکربندی 
در مقایسه با گرافن دو لایه خالص به ترتیب به  این دو پیکربندی

 الکترون ولت افزایش یافت. -46/4و  -68/3

زایش چشمگیر قابلیت جذب نتایج این محاسبات نشان دهنده اف
اکسیژن توسط گرافن دو لایه پیچ خورده با ناخالصی مس دارد. با 
نزدیک شدن اکسیژن به گرافن دو لایه با ناخالصی مس، پیوند 

اکسیژن شکسته شده و اتم های اکسیژن بر سطح  -اکسیژن
ساختار جذب می شوند. در عین حال بدلیل فعل و انفعالات 

و اکسیژن شاهد حرکت اتم های کربن به کوولانسی بین کربن 
سمت بالا می باشیم. انرژی فرمی نیز برای گرافن دولایه پیچ 

 -88/0الکترون ولت به  -51/0خورده بعد از جذب اکسیژن از 
الکترون ولت تغییر کرده است. این تغییرات برای گرافن دولایه 

 -98/0الکترون ولت به  -38/0پیچ خورده با ناخالصی مس از 
با توجه به تاثیر تغییرات انرژی فرمی بر  .است الکترون ولت

ترکیبات می توان نتیجه گرفت که گرافن  و نوری گرمایی ویژگی
دولایه با ناخالصی مس خاصیت حسگری گرمایی و نوری بهتری 
نسبت به گرافن دولایه پیچ خورده در تشخیص مولکول اکسیژن 

اختار باند الکترونی پس از با توجه به بهینه ترین حالت، س دارد.
 الف و ب( -)3محاسبه و در شکل   (IV)جذب برای پیکربندی 

 رسم شده است.

 
 پیچ دولایه گرافن ساختار بر اکسیژن مولکول گرفتن قرار الف(موقعیت : 3شکل
 مولکول گرفتن قرار موقعیت آن.ب( الکترونی باند ساختار و جذب از بعد خورده
 ساختار و جذب از بعد مس ناخالصی با خورده پیچ دولایه گرافن ساختار بر اکسیژن

 (.است شده منطبق صفر انرژی بر فرمی تراز آن.) الکترونی باند

پس از جذب مولکول اکسیژن ساختار باند الکترونی گرافن دولایه 
پیچ خورده با و بدون ناخالصی مس تغییر کرده و تراکم نوارها در 

که می توان آن را در نتیجه نزدیکی انرژی فرمی ایجاد شده 
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جذب مولکول اکسیژن دانست. نمودار باند الکترونی گرافن دولایه 
پیچ خورده با ناخالصی مس بعد از جذب اکسیژن حکایت از رسانا 
شدن ساختار دارد. با جذب مولکول اکسیژن بر گرافن دو لایه پیچ 

الکترون از گرافن دولایه  15/0اری برابر با خورده خالص، انتقال ب
است که سهم هر کدام  انجام شدهپیچ خورده به مولکول اکسیژن 

 قابل مشاهده است.   4از اوربیتال ها در شکل 

 
 ها اتم الکتریکی بار جذب، از پیش اکسیژن، جذب از پس و پیش بار انتقال :4شکل
 در افقی محور است. شده شخصم مشکی رنگ با جذب از بعد و قرمز رنگ با

 از بعد و پیش گرفته صورت بار انتقال الف( دهد. می نشان را اتم شماره نمودارها
 های اوربیتال و مس ناخالصی با خورده پیچ دولایه گرافن بر اکسیژن مولکول جذب
 گرافن بر اکسیژن مولکول جذب از بعد و پیش گرفته صورت بار انتقال ب( .متفاوت

 .متفاوت های اوربیتال و مس ناخالصی با خورده پیچ دولایه

برای جذب مولکول اکسیژن بر گرافن دو لایه پیچ خورده با 
الکترون است که  65/0ناخالصی مس، انتقال بار صورت گرفته 

برابر مقدار محاسبه شده برای گرافن دو لایه پیچ  4بیش از 
 می توان بیان کرد که  گرافن ،بنابراین. خورده خالص است

دولایه پیچ خورده با ناخالصی مس قابلیت بیشتری در شناسایی و 
بهینه ترین   چگالی حالاتنمودار  جذب مولکول اکسیژن دارد.

حالت جذب مولکول اکسیژن بر گرافن دولایه پیچ خورده با و 
نشان داده شده است.  و ب( الف -5بدون ناخالصی مس در شکل

ان دهنده جذب مولکول تغییرات ایجاد شده در چگالی حالات نش
. با جذب اکسیژن بر گرافن استاکسیژن بر هر دوپیکربندی 
 در نزدیکی انرژی فرمی مشاهده  دولایه پیچ خورده قله تیزی

که با مشاهده افزایش سطح زیر نمودار  ب(-5شکل)،شودمی

چگالی حالات جزئی می توان این قله تیز را به سهم اوربیتال 
ام جذب بر گرافن دولایه پیچ خورده اکسیژن در هنگ  pهای 

زمان بازیابی حسگر اکسیژن برپایه ج ود( -5شکل ارتباط داد.
گرافن دو لایه پیچ خورده با و بدون ناخالصی مس در دماهای 

محاسبه شد. زمان بازیابی برای جذب اکسیژن بر گرافن  متفاوت
دو لایه پیچ خورده خالص در دماهای کمتر از دمای اتاق در 

و بالاتر از دمای اتاق بسیار کوچک و در حد  استده ثانیه محدو
از طرفی محاسبات زمان بازیابی جذب اکسیژن بر  است.نانوثانیه 

دهد که نتایج گرافن دو لایه پیچ خورده با ناخالصی مس نشان می
در دمای کمتر از دمای اتاق بسیار بزرگ و در دماهای بالاتر از 

. بر این اساس ثبات استصد ثانیه دمای اتاق در حدود چند 
خورده با آلاینده مس بیشتر از گرافن اکسیژن بر گرافن دولایه پیچ

 دو لایه پیچ خورده خالص است. 

ارائه شده  3نتایج این محاسبات برای تعدادی از دماها در جدول 
است. بر این اساس دمای کاری برای حسگر با ترکیب گرافن دو 

کلوین محاسبه شد که در این دما، زمان  06لایه پیچ خورده 
ثانیه برای اکسیژن می باشد. برای گرافن دو لایه  31/28کاری 

کلوین محاسبه  1600پیچ خورده با ناخالصی مس، دمای کاری 
ثانیه محاسبه شد. با توجه  118شد که برای این دما، زمان کاری 

ثانیه زمان  به اینکه زمان بازیابی در حدود چند ثانیه تا چند صد
توان نتیجه گرفت که حسگرهای [ می28]هستند های قابل قبول 

مبتنی بر گرافن دولایه پیچ خورده در دماهای پایین و گرافن دو 
لایه پیچ خورده با ناخالصی مس در دماهای بالا برای سنجش 

 .هستندمولکول اکسیژن مناسب 
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رافن دو لایه پیچ خورده با و بدون مقایسه چگالی حالات الکترونی گ : الف(5شکل 

مقایسه چگالی حالات  و بعد از جذب مولکول اکسیژن. ب( پیشناخالصی مس 
و بعد از جذب  پیشجزئی گرافن دو لایه پیچ خورده با و بدون ناخالصی مس 

در چگالی حالات جزئی برای  pمقایسه سهم اوربیتال  ج(مولکول اکسیژن. 
مقایسه سهم  بر گرافن دولایه پیچ خورده. د( پیکربندی جذب مولکول اکسیژن

در پیکربندی جذب اکسیژن  pاتم های کربن و اکسیژن نسبت اوربیتال   pاوربیتال
 بر گرافن دولایه پیچ خورده.

 

  گیرینتیجه -4

 ویژگی ،چگالی تابعی نظریه از استفاده با پژوهش، نای در
 ناخالصی بدون و با خورده پیچ دولایه گرافن ونیالکتر و ساختاری
 هایپیکربندی شد. مطالعه اکسیژن جذب و شناسایی برای مس
 ،الکترونی حالات یچگال جذب، مکانیسم و سازیبهینه ممکن
 زمان و انرژی نواری ،بار انتقال ندیفرا ،یجزئ حالات یچگال
 شد. ارائه نتایج و محاسبه ساختار ترین بهینه برای حسگر بازیابی
 به مس ناخالصی افزودن داد نشان تمحاسبا از حاصل نتایج
 اکسیژن جذب قابلیت افزایش به منجر خورده پیچ لایه دو گرافن

 جذب انرژی پیکربندی، ترین بهینه برای شود. می ساختار در
 و ولت الکترون -16/0 خورده پیچ لایه دو گرافن برای اکسیژن
 الکترون -46/4 مس ناخالصی با خورده پیچ لایه دو گرافن برای
 بعد خورده پیچ دولایه گرافن برای فرمی انرژی شد. محاسبه ولت
 ولت الکترون -88/0 به ولت الکترون -51/0 از اکسیژن جذب از
 -38/0 از مس ناخالصی با خورده پیچ دولایه گرافن برای و

 از پس همچنین کرد. تغییر ولت الکترون -98/0 به ولت الکترون
 پیچ دولایه گرافن کترونیال باند ساختار اکسیژن مولکول جذب
 در نوارها تراکم و کرده تغییر مس ناخالصی بدون و با خورده
 جذب نتیجه در را آن توان می که شد ایجاد فرمی انرژی نزدیکی
 دو گرافن بر اکسیژن مولکول جذب با دانست. اکسیژن مولکول
 گرافن از الکترون 15/0 با برابر باری خالص، خورده پیچ لایه
 مقدار این و شد منتقل اکسیژن مولکول به خورده یچپ دولایه
 الکترون 65/0 مس ناخالصی با خورده پیچ لایه دو گرافن برای
 باند ساختار فرمی، انرژی تغییرات جذب، انرژی شد. محاسبه
 از حکایت همگی جزئی و الکترونی حالات چگالی و نواری
 نسبت مس ناخالصی با خورده پیچ دولایه گرافن حسگری افزایش
 زمان محاسبات نتایج دارد. خالص خورده پیچ لایه دو گرافن به

 بدون و با خورده پیچ لایه دو گرافن ساختارهای حسگری بازیابی
 خالص لایه دو گرافن بر مبتنی حسگر داد نشان مس ناخالصی
 پیچ لایه دو گرافن و اتاق دمای از کمتر دماهای در خورده پیچ
 کاربرد اتاق دمای از بالاتر ماهاید در مس ناخالصی با خورده
 خورده پیچ لایه دو گرافن برای اکسیژن حسگر کاری دمای دارند.
 پیچ لایه دو گرافن برای و ثانیه 28 کاری زمان با کلوین 60
 ثانیه 118 کاری زمان با کلوین 1600 مس ناخالصی با خورده
 آمد. بدست
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Abstract: Twisted Bilayer Graphene (TBLG) is formed when two layers of graphene are twisted at a small 

angle. In this paper, the electrical structure, adsorption mechanism,  density of states (DOS), partial density of 

states (PDOS),  charge transfer process, band structure and TBLG recovery time with and without copper 

impurities have been investigated to identify oxygen. Changes in Fermi energy, adsorption energy, increase in 

the area under the DOS confirm the increase in sensory properties of Cu-doped TBLG . The results also showed 

that Cu-doped TBLG semiconductor acquires conductive properties by adsorbing oxygen. On the other hand, the 

calculated results for Cu-doped TBLG recovery time show that oxygen adsorption on this structure is more 

stable compared to TBLG. Accordingly, the Cu-doped TBLG compound for sensor applications at temperatures 

above room temperature and TBLG at temperatures below room temperature are introduced. The working 

temperature of the oxygen sensor was 60 K for TBLG with a working time of 28 S and 1600 K for the Cu-doped 

TBLG with a working time of 118 S. 
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