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  مقدمه -1

 نانوساختارهای و نانو فناوری کارگیری به با ،اخیر سالهای در

  .]1[ است بوده شاهد را صنعتی انقلابی جهان کربنی،
 به بسته و ابعادی لحاظ به توانمی را کربنی نانوساختارهای

 زا ،متفاوت های جهت در نانومتر( صد از کمتر( نانومقیاس گستره
 نظیر بعدی یک شبه و بعدی یک به فولرین، مانند بعدی صفر

 .]2[ کرد تقسیم  گرافن مانند بعدی دو و  کربنی های نانولوله
 ساختارهای متفاوت اشکال از یکی ،دوبعدی مادة نخستین گرافن

 فردی به منحصر هایویژگی و ویژگی دارای که است یکربن
 گرافن ساخت شهایرو .]3[ باشد می بالا تحرک و هدایت مانند
 ،بخار فاز شیمیایی دهی رسوب روش از: عبارتند که است بسیار
 ،گرافیت اکسید از استفاده ،گرافیت میکرومکانیکی کردن لایهلایه

 احیای روش ،گرمایی کاهش روش ،شیمیایی اهشک از استفاده

 مورد یکوانتوم یهاپادنقطه از یمختلف اشکال با شده ناقص یمبل دسته لبه گرافن ینوارهانانو یالکترون خواص مقاله، نیا در :چکیده
 نانو وسط در نامتقارن و متقارن یلوز و یضلع شش مثلث، مورب، ،یخط یهندس یهامدل با نوارهانانو نقص .است گرفته قرار مطالعه
 د،یآیم وجود به نوارنانو یالکترون شیآرا در یدیجد یکوانتوم یهاتیمحدود نواقص، جادیا با .است گرفته صورت الکترودها و نوارها

 دو که شودیم مشاهده .کندیم رییتغ لکام نواقص حضور در لیگس تابع و ینوار ساختار مانند نوارهانانو یالکترون خواص جهینت در
 ای تقارن وجود یگرید و شده استخراج یهااتم تعداد یکی گذارد،یم ریتأث گرافن ینوارها نانو یالکترون خواص یرو بر مهم عامل
 هایپادنقطه با شده ناقص گرافن نوارهاینانو نواری ساختار در که دهندیم نشان جینتا .کوانتومیپادنقطه یهاهیآرا در تقارن عدم

 قابل یهاحالت و یالکترون تبهگن یهاحالت شیافزا از نشان که شودیم ظاهر ینوار ساختار در مسطح یانرژ ینوارها ،کوانتومی
 متقارن صورت به آنها در یکوانتوم پادنقطه ساختار که یینوارهانانو یالکترون خواص .دارد سامانه ینوار ساختار در یالکترون دسترس

 تقارن ،نیهمچن و شده استخراج یهااتم تعداد انتخاب با ،نیبنابرا .دارند ساده یارهانو نانو یالکترون خواص به یشتریب شباهت است
 با نوارها نانو یالکترون خواص ،همچنین .داد رییتغ را سامانه یالکترون خواص توانیم ،کوانتومی یهاپادنقطه عیتوز در تقارن عدم ای

 ،یکوانتوم یهاپادنقطه نیب فاصله شیافزا با گرفت جهینت توانیم .شودیم یبررس زین مجاور یکوانتوم پادنقطه دو نیب فاصله پارامتر
 .شودیم کینزد ساده گرافن ینوارهانانو یالکترون خواص به نواقص یدارا یمبل دسته لبه گرافن ینوارهانانو یالکترون خواص

 شود. یم انجام یدلرتعایغ نیگر تابع یفرمولبند همراه به بست تنگ بیتقر از استفاده با محاسبات

 گسیل تابع نواری، ساختار کوانتومی، محدودیت کوانتومی، پادنقطه گرافن، :کلیدی واژگان 
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 برداریلایه از استفاده ،لیزری پرتوهای از استفاده ،الکتریکی
 های نانولوله درون گرافنی های نوارنانو تولید روش ،شیمیایی

 ویژگی داشتن علت به گرافن .]4[ هتهمباف رشد روش و کربنی
 ای ماده به مکانیکی و ینور گرمایی، الکتریکی، العاده فوق

 های ویژگی دلیل به گرافن .]5[ است شده تبدیل فرد به منحصر

  .]6[ تاس گرفته قرار اخیر هایپژوهش مورد ،ترابردی خاص

 کربن اتمهای گرفتن قرار هم کنار با گرافن هایهصفح

 سه با کربن اتم هر گرافن، صفحه یک در شوند. می تشکیل

 صفحه یک در پیوند سه این .دارند پیوند دیگر کربن اتم

 با برابر و مساوی یکدیگر با آنها بین ایههیاوز و دارند قرار

 یصفحه روند کربن -کربن پیوند .]7[ است درجه 120

 الکترونهای از تا سه که است  هیبرید نوع از گرافن

 این .]8[ دهدمی اختصاص خود به را کربن ظرفیت

 به شبیه قدرت نظر از کربن -کربن کوالانسی پیوندهای

 چهارم الکترون .]9[ است الماس در کربن -کربن پیوندهای

 این کند.نمی شرکت کوالانسی پیوندهای در ظرفیت نوار در

 قرار (صفحه از خارج در اوربیتال)  اوربیتال در الکترون

 دهنده تشکیل و گرافن یصفحه بر عمود صورتبه که دارد

 هنوز گرافن حال این با .]10[ است  رسانشی هایپیوند

 مثال برای است. آورده وجود به پژوهشگرها برای مشکلاتی
 توقف عدم .]11[ کرد متوقف توان نمی را آن در لکترونا حرکت
 که شودمی مربوط گرافن بودن ای لایه تک به الکترون حرکت
 بدون .]12[ باشد نواری گاف فاقد ماده این تا شودمی موجب

 و داشت الکترون جریان روی کنترلی هیچ توان نمی نواری گاف
 و الکترونیک نعتص در گرافن پتانسیلهای از توان نمی نتیجه در

 گاف بدون نیمرسانایی دوبعدی گرافن .]13[ کرد استفاده فتونیک
 به گرافن از استفاده برای نواری گاف یک معرفی به نیاز است.
 از دارد. وجود الکترونیکی هایدستگاه در فعال عنصری عنوان

 که محدود پهنای و عرض با نوارهایی به را  گرافن ورق رو این
 نوارهای نانو آنها به و دهندمی برش دارند بعدی کی شبه رفتاری
 نوع دو گرافن برش جهت به جهتو با .]14[ گویندمی گرافن

  .]15[ آیندمی وجود به مبلی دسته و زیگزاگ گرافن نوارنانو
 به شدت به مبلی دسته لبه با گرافن نوارنانو الکترونی هایویژگی
 است ممکن پهنایشان به توجه با و است وابسته نوار پهنای

 پهنای و باشد صحیح عددی n اگر .]16[ باشند فلز یا نیمرسانا
 باشد 3n+2 اگر و نیمرسانا باشد، 3n+1 یا n مبلی دسته نوار نانو

 فلز همواره زیگزاگی، لبه با گرافن نوارهای نانو است. فلزی
  .]17[ هستند

 مواد یالکترون ویژگی توصیف برای عمولام شرودینگر یمعادله از
 هایصفحه در بار حاملهای که آنجایی از اما شود.می استفاده
 از تواننمی دیگر دهند،می نشان خود از نسبیتی شبه رفتار گرافنی
 از استفاده با واقع، در .]18[ کرد استفاده شرودینگر یمعادله

 در با است، شرودینگر یمعادله آن اساس که «1بست تنگ مدل»
 گرافن، )غیرنسبیتی( ظرفیت ترونهایالک همه رفتار گرفتن نظر

 برای روشی بست تنگ تقریب .]19[ شوندمی استخراج معادلات

 تقریبی مجموعه از استفاده با الکترونی نواری ساختار محاسبه

 شده جدا اتمهای برای موج توابع نهی برهم اساس بر موج توابع

 .]20[ است اتمی صفحه هر در واقع
 ،ساده گرافن نوار نانو ساختار در ختاریافتهسا نواقص اعمال با

 و نظری کارهای اخیرا گیرد.می شکل گرافن از متفاوتی ویژگی
 نانو روی حفره نانو چند یا یک ایجاد روی بر زیادی تجربی

 پادنقطه  را هاحفره این است. شده انجام گرافن نوارهای
 نانو در کواتومی هایپادنقطه ایجاد با .]21[ نامندمی کوانتومی

 چگالی، تابعی نظریه از استفاده با محاسبات انجام با و گرافن نوار
 نوار نانو نواری ساختار در جدیدی انرژی نوارهای که شد مشخص

 هایپادنقطه ایجاد با نواری گاف اندازه و گرفته شکل گرافن
 لوزی ضلعی، شش مثلثی، مورب، خطی، اشکال با کوانتومی

 .]22[ کندمی پیدا معناداری اتتغییر قارننامت لوزی و متقارن
 با رسانندگی مثل گرافن نوارهای نانو ترابردی ویژگی ،همچنین

 لوزی و ضلعی شش اشکال با کوانتومی هایپادنقطه ایجاد
 ایجاد علت به تغییر این .شودمی تغییر دستخوش نامتقارن

 کوانتومی هایپادنقطه وجود واسطه به کوانتومی هایمحدودیت
  .]23[ شودمی اعمال نوار نانو رد

 نانو الکترونی ویژگی خصوص در حال به تا که محاسباتی
 گرفته انجام کوانتومی هایپادنقطه با شده ناقص گرافن نوارهای

 مقاله در که است بوده چگالی تابعی نظریه روش با بیشتر است،
 فیزیکی رویدادهای بر مبتنی دقیق نتایج استخراج برای حاضر

 استفاده غیرتعادلی گرین تابع روش و بست تنگ تقریب از انهسام

                                                 
1
  Tight binding Model 
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 متفاوت اشکال همه نقش پیشین مقالات در همچنین، .است شده
 مقاله در و است نشده یبررس گسیل تابع مثل الکترونی ویژگی بر

 در کوانتومی هایپادنقطه انواع مهمترین از نوع شش نقش حاضر
 و نواری ساختار مثل گرافن نوارهای نانو الکترونی ویژگی تغییر
 در همچنین، .است گرفته قرار مطالعه مورد جزئیات با گسیل تابع
 الکترونی ویژگی بر نیز پادنقطه دو بین فاصله نقش حاضر، کار

 .است شده بررسی
 گرافن نوارهای نانو ترابردی و الکترونی ویژگی حاضر، مقاله در
 هاینقطه پاد با شده ناقص N=11 عرض با مبلی دسته لبه

 لوزی ضلعی، شش مثلث، مورب، خطی، شکلهای به کوانتومی
 نوار نانو گیرند.می قرار مطالعه مورد نامتقارن لوزی و متقارن
 و است نواری گاف فاقد N=11 عرض با مبلی دسته لبه گرافن

 با نواری گاف ،تفاوتم اشکال به کوانتومی هایپادنقطه ایجاد با
 نوارنانو 1 شکل شود.می اعمال نوار نانو به متفاوت هایاندازه

 جنس از الکترود دو به که N=11 عرض با مبلی دسته لبه گرافن
 همین نیز 7 الی 2 اشکال هد.دمی نشان را است متصل خودش

 و چپ الکترودهای و مرکزی ناحیه که دهدمی نشان را نوارنانو
 شده ناقص کوانتومی هایپادنقطه متفاوت اشکال با آن در راست
 گاف ظهور کوانتومی، هایپادنقطه حضور در نواری ساختار است.
-می نشان را جدیدی دسترس قابل ونیالکتر هایحالت و انرژی

 دارای گرافن نوارهاینانو الکترونی ویژگی توانمی ،همچنین دهد.
 نقص دو بین فاصله مثل پارامترهایی با را کوانتومی هاینقطه پاد

 داد. قرار بررسی ردمو (d) مجاور

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 نواقص بدون ساده مبلی دسته لبه گرافن نوار نانوساختار :1 شکل

 هپادنقط از ای شبکه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار :2 شکل
 خطی شکل به کوانتومی های

 ضلعی شش

 پادنقطه از یا شبکه با شده ناقص یمبل دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار :3 شکل
 مورب شکل به یکوانتوم یها

 پادنقطه از ای شبکه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار :4 شکل
  مثلث شکل به کوانتومی های

 

 پادنقطه از ای شبکه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوار ونان ساختار :5 شکل
 ضلعی شش شکل به کوانتومی های

 

 پادنقطه از ای شبکه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار :6 شکل
 متقارن لوزی شکل به کوانتومی های

 

 پادنقطه از ای هشبک با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار :7 شکل
 نامتقارن لوزی شکل به کوانتومی های
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 محاسبه روش و مدل -2

 و تعادلی غیر گرین تابع رهیافت از استفاده با بخش این در     
 ارائه نظر مورد فرمولبندی و محاسباتی مدل بست، تنگ تقریب

 تقریب گرفتن نظر در با سامانه هامیلتونی ماتریس شود.می
 صورت به بست تنگ تقریب از استفاده با و هاهمسایه نزدیکترین

 شود:می نوشته زیر

(1) 
 

 ام  جایگاه در الکترون )نابودی( خلق عملگر (  )  آن رد که

 دارد. هاهمسایه نزدیکترین کنشبرهم به اشاره  است.
 پرش پارامتر و جایگاهی انرژی 

  است. همسایه هایجایگاه بین الکترون

 بر از ناشی هامیلتونی نیز و چپ و راست هایلکترودا هامیلتونی
 شود:می بیان زیر صورت به مرکزی ناحیه با هاالکترود کنش هم

(2) 
 

(3) 
 

 صورت به الکترودها یژانر -خود نیز و تأخیری سطحی گرین تابع
 شود:می تعریف زیر

(4)  

(5)  

  و کوچک بسیار مقدار یک  و  روابط این در که
 و پارامترها به توجه .بااست هامیلتونی ابعاد در ای یکه ماتریس
 پهن تابع و تأخیری گرین تابع توانمی شده، معرفی معادلات

 قرار استفاده مورد گسیل تابع محاسبات در و تعریف را  شدگی
 داد:

(6
)  

(7
)  

 الکترود دو انیم که یا نمونه در ترابرد مالاحت که گسیل تابع
 هایحالت چگالی ،همچنین و دهدیم نشان را است گرفته قرار

 :شودیم محاسبه ریز صورت به الکترونی

(8)  

(9) 
 

 بحث و نتایج -3

 نانو گسیل تابع و الکترونی هایحالت چگالی نواری، ساختار
 نشان 8 شکل در  با ساده مبلی دسته لبه گرافن نوارهای

 نانو ساختار است مشخص شکل در که همانطور .است شده داده
 بتقری در  عرض با مبلی دسته لبه ساده گرافن نوار

 چگالی و () است صفر نواری گاف دارای بست تنگ
 صورت به فرمی انرژی اطراف در آن الکترونی هایحالت

 الکترونی هایحالت چگالی انرژی، افزایش با .است یکنواخت
 احتمال دهنده نشان که گسیل تابع ،همچنین .یابدمی افزایش

 و است 1 برابر فرمی انرژی نزدیک هایالکترون برای ،است گذار
 پلکانی صورت به گسیل احتمال الکترون، انرژی افزایش با

  .یابدمی افزایش

 مثلثی، مورب، خطی، اشکال به انتومیکو های پادنقطه حضور در
-می تغییر نواری ساختار نامتقارن و متقارن لوزی و ضلعی شش

 حضور در است، شده داده نشان 9 شکل در که همانطور .کند
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 ساختار گرافن، در مورب و خطی صورت به کوانتومی هایپادنقطه
 انرژی اطراف در جدیدی انرژی ترازهای و شده تغییر دچار نواری
 و نکرده تغییر نواری گاف کماکان ولی آید،می وجود به فرمی
 فرمی انرژی اطراف در مسطح نوارهای ،همچنین .است صفر برابر

 لوزی و مثلثی شکل به هایپادنقطه حضور در است. یافته افزایش
 1.04ev و مثلثی برای 1.4ev) بزرگی تقریبا نواری گاف نامتقارن،

 در .آیدمی وجودبه گرافن نواری ختارسا در (نامتقارن لوزی برای
 و ضلعی شش شکل به کوانتومی هایپادنقطه از ایشبکه حضور
 شش برای 0.54ev) بزرگی چندان نه نواری گاف متقارن لوزی
 به گرافن نواری ساختار در (متقارن لوزی برای 0.24ev و ضلعی
 یالکترون آرایش کوانتومی، هایپادنقطه حضور در .آیدمی وجود

 برهم و یپراکندگ کهیبطور شود،می تغییر دستخوش سامانه
 .ابدییم شیافزا دسترس قابل یهاحالت و یالکترون یهاکنش

 در د،یجد یانرژ ینوارها دیتول بر علاوه شودیم ملاحظه چنانکه
 یانرژ ینوارهار ظهور شاهد آل،دهیا ینوار ساختار با سهیمقا

 ینوارها نیا وجود .میتهس زین یفرم یانرژ یحوال در مسطح
 ساختار در یالکترون یهاحالت یتبهگن شیافزا از نشان مسطح

 .دارد سامانه ینوار

 از ای شبکه توسط شده ایجاد نواری گاف مقادیر ،1 جدول
 در .دهدمی نشان را متفاوت اشکال به کوانتومی هایپادنقطه

 توجه با است، شده استخراج آنها از اتم دو از بیش که ساختارهایی
 در شده ایجاد نواری گاف مقدار کوانتومی، پادنقطه تقارن به

 متقارن هایپادنقطه حضور در .بود خواهد متفاوت نواری ساختار
 از کوچکتر بسیار نواری گاف متقارن، لوزی و ضلعی شش مثل

 نامتقارن لوزی و مثلثی شکل به هایپادنقطه حضور با ساختاری
 .است
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8 

گاف 
 نواری

0ev 0ev 1.4ev 0.54ev 0.24ev 1.04ev 

 
 ناقص مبلی دسته لبه گرافن نوارهایونان گسیل تابع ،10 شکل
 را متفاوت اشکال به کوانتومی هایپادنقطه از ایشبکه با شده

 برای گسیل تابع و الکترونی هایحالت چگالی نواری، ساختار نمودارهای :8 شکل
 ساده مبلی دسته لبه گرافن ساختار

 هایپادنقطه با شده ناقص یمبل دسته لبه گرافن نواری ساختار :9 شکل
 )ه( ضلعی شش )د( مثلثی )ج( مورب )ب( خطی )الف( شکلهای به ینتومکوا

 نامتقارن لوزی )ی( متقارن لوزی

 مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار برای نواری گاف عددی مقادیر :1 جدول
 متفاوت اشکال به کوانتومی هایپادنقطه با شده ناقص

 )ب( )الف(

 )د( )ج(

 )ی( )ه(
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 گرافن نوار نانو گسیل تابع با آنها از کدام هر که دهدمی نشان
 مبلی دسته گرافن نوارهای نانو برای .است شده مقایسه ساده

 خطی، شکل به کوانتومی هایپادنقطه از ای شبکه با شده ناقص
 دسته لبه گرافن نوار نانو گسیل تابع با چندانی اختلاف گسیل تابع

 مورب، شکل به کوانتومی هایپادنقطه وجود با .ندارد ساده مبلی
 نانو گسیل تابع با برابر گسیل تابع فرمی، انرژی نزدیک نواحی در

 متقارن اشکال با نواقص در .است ساده مبلی دسته لبه گرافن نوار
 لوزی و ضلعی شش) است شده استخراج آنها از اتم دو از یشب که

 با مشابه تقریبا فرمی انرژی نزدیک نواحی در گسیل تابع ،(متقارن
 در لیو است، ساده مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو گسیل تابع

 استحراج آنها از اتم دو از بیش که متقارن غیر اشکال به نواقص
 نزدیک نواحی در گسیل تابع ،(قاننامت لوزی و مثلثی) است شده

 نوع این در گسیل احتمال یعنی این و است صفر فرمی، انرژی
 واقع در .است صفر با برابر فرمی انرژی نزدیک در نواقص،
 در الکترونی گسیل احتمال کاهش باعث نواری گاف افزایش
 نواری گاف که شده ناقص نوارهای نانو در و است هشد سامانه

 گاف که نوارهایینانو در و بیشتر گسیل احتمال ند،دار وچکتریک
  بود. خواهد کمتر گسیل احتمال دارند، بزرگتری نواری

 الگووی  کوانتوومی،  هایپادنقطه از ایشبکه حضور در ،حقیقت در
 بوه  تواننود موی  کوانتوومی  هوای پادنقطه و شده بازسازی زیرنوارها

 آنهوا،  حضوور  در بنوابراین  .کنند عمل ایدوره پتانسیل سد عنوان
-موی  وجود به نوار نانو سر تا سر در جدیدی کوانتومی محدودیت

 انرژی هایحالت توسط پیچیده هایسامانه این ترابردی رفتار .آید
 ایون  کوه  شوود می تعریف ممنوعه انرژی نواحی و جدید الکترونی

 تقوارن  جدیود  انوواع  و کوانتوومی  هوای محدودیت سبب به نواحی
 .شودمی ایجاد ساختار، در نواقص وسیله به دهش ایجاد

 دسته گرافن نوار نانو ترابردی ویژگی تغییر در مهم عامل دو پس
 دارد، نقش کوانتومی هایپادنقطه از ایشبکه با شده ناقص مبلی
 نواقص تقارن دیگری و شده استخراج هایاتم تعداد آنها از یکی

  باشند.می (کوانتومی هایپادنقطه)

  

 

 
 روی بر که است مهم بسیار پارامتر یک نواقص، بین فاصله
 نواقص دارای مبلی دسته لبه گرافن نوارهای نانو الکترونی ویژگی

 در گرافن نوار نانو انرژی گاف نمودار 11 شکل گذارد.می تأثیر
 بر متفاوت اشکال به کوانتومی هایپادنقطه از ای شبکه حضور
 شکل از که همانطور دهد.می نشان نواقص بین فاصله حسب

 گاف کاهش باعث نواقص، بین فاصه افزایش شود،می ملاحظه
 یابد،می افزایش نواقص بین فاصله وقتی شود.می نواری

 محدودیت به نواقص دارای ساختارهای کوانتومی محدودیت
 فاصله اگر هنتیج در شود.می نزدیک ساده گرافن ساختار کوانتومی

 هایپادنقطه نواقص اثرات یابد، افزایش شبکه نواقص بین
 .یابدمی کاهش نوار نانو الکترونی ویژگی روی بر کوانتومی

 ناقص مبلی دسته لبه گرافن ساختارهای برای گسیل تابع دارهاینمو :10 شکل
 )د( مثلثی )ج( مورب )ب( خطی )الف( شکل به کوانتومی هایپادنقطه با شده

 نوار نانو گسیل تابع نمودار) نامتقارن لوزی )ی( متقارن لوزی )ه( ضلعی شش
 .(است شده مشخص چین خط صورت به ساده گرافن

 )الف(
 )ب(

 )د( )ج(

 )ه(
 )ی(
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 در شده معرفی ساختارهای گسیل تابع ،14 تا 12 هایشکل

 بین فواصل افزایش دهد.می نشان را نواقص بین متفاوت فواصل
 در که همانطور و شده واحد سلول شدن بزرگتر باعث اقص،نو

 با زیرنوارها شودمی مشاهده () پایین هایانرژی
 هایانرژی برای یابد.می افزایش نواقص، بین فاصله افزایش

 به را تریپیچیده ساختار گسیل تابع () بالاتر
 دهد.می نشان رسانایی مجاز هایکانال تعداد افزایش سبب

 نانو گسیل تابع یابد، افزایش شبکه نواقص بین فاصله اگر
 لبه گرافن نوار نانو ساختار گسیل تابع به شده ناقص نوارهای

 شد. خواهد نزدیک ساده مبلی دسته

 

 

 

 

 

 

 برای مجاور نقص دو بین فاصله حسب بر انرژی گاف اتنمودارتغییر :11 شکل
 به کوانتومی هایپادنقطه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن ساختار نوع چهار

 نامتقارن و متقارن لوزی ،ضلعی شش  مثلثی، شکل

 ناقص مبلی دسته لبه گرافن ساختارهای برای گسیل تابع نمودارهای :12 شکل
 فواصل در مورب (ب) و خطی (الف) شکل به کوانتومی هایقطهپادن با شده

 نواقص بین مختلف

 ناقص مبلی دسته لبه گرافن ساختارهای برای گسیل تابع نمودارهای :13 شکل
 فواصل در ضلعی شش (ب) و مثلثی (الف) شکل به کوانتومی هایپادنقطه با شده

 نواقص بین مختلف

 ناقص مبلی دسته لبه گرافن ساختارهای برای گسیل تابع نمودارهای :14 شکل
 نامتقارن لوزی (ب) و متقارن لوزی (الف) شکل به کوانتومی هایپادنقطه با شده

 نواقص بین مختلف فواصل در

 )ب( )الف(

 )ب( )الف(

 )الف( )ب(
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  گیری نتیجه -4

 نوارهای نانو الکترونی و ترابردی ویژگی وابستگی پژوهش این در
 هایپادنقطه از ای شبکه با شده ناقص مبلی دسته لبه گرافن

 ضلعی، شش مثلثی، مورب، خطی، متفاوت اشکال با کوانتومی
  گرفت. قرار بررسی مورد نامتقارن لوزی و متقارن لوزی

 تغییر با گرافن نوارهای نانو نواری ساختار که شد داده نشان
 علت به که طوری به کند،می تغییر نواقص ای دوره الگوی

 هایحالت کوانتومی، هایپادنقطه توسط شده ایجاد پراکندگی
 گاف همچنین .یابدمی افزایش انرژی ترازهای و دسترس قابل

-اتم تعداد به گاف این مقدار که شودمی تغییر دستخوش نواری

 تعداد چه هر است. وابسته نواقص تقارن و شده استخراج های
 تقارن کوانتومیپادنقطه تارساخ و کمتر شده استخراج هایاتم

 هایاتم تعداد هرچه و کوچکتر انرژی گاف باشد، داشته بیشتری
 نامتقارن کوانتومی پادنقطه ساختار و باشد بیشتر شده استخراج

 در تغییر علت به همچنین بود. خواهد بزرگتر انرژی گاف باشد،
 کرد خواهد تغییر هم هاییسامانه چنین گسیل تابع نواری، ساختار

 با شده ناقص گرافن نوارنانو در الکترونی گسیل احتمال و
 ارهایک با نتایج این یافت. خواهد کاهش کوانتومی هایپادنقطه
 مطابقت بود گرفته انجام چگالی تابعی نظریه روش با که پبشین

 .]22,23[ دارد

 ویژگی روی بر مجاور نقص دو بین فاصله پارامتر نقش علاوه، به
 گرید مشخص .شد بررسی نواقص دارای نوارهای نانو الکترونی

 کوانتومی محدودیت یابد،می افزایش نواقص بین فاصله وقتی که
 گرافن ساختار کوانتومی محدودیت به نواقص دارای ساختارهای

 شبکه نواقص بین فاصله اگر نتیجه در شود.می نزدیک ساده
 ویژگی روی بر کوانتومی هایپادنقطه نواقص اثرات یابد، افزایش

 و انرژی گاف مثال، عنوان به یابد.می کاهش نوار نانو الکترونی
 گسیل تابع و انرژی گاف به شده ناقص نوارهای نانو گسیل تابع

 شد. خواهد نزدیک ساده مبلی دسته لبه گرافن نوار نانو ساختار
 برای چگالی تابعی نظریه روش با که پیشین مقالات با نتایج این
 دارد همخوانی بود، گرفته انجام کوانتومی هایپادنقطه از نوع دو
]23[. 

 اشکال به کوانتومی هایپادنقطه ساختار اگر نتایج، اساس بر
 شوند، ادجای مناسب ابعاد با الکترودها و نوار نانو وسط در متفاوت

 لبه گرافن نوارهای نانو گسیل طیف و انرژی گاف اندازه توانمی
 کرد. تنظیم را مبلی دسته
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The electronic properties of armchair graphene nanoribbons 

defected by different shapes of quantum antidots  
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Abstract: In this paper, the electronic properties of AGNRs defected by quantum antidots is studied. The 

defected AGNRs are modeled by imposing linear, diagonal, triangle, hexagonal and symmetric, and asymmetric 

rhomboid arrays of antidots in the middle of pristine nanoribbons which lead to antidot super-lattice of AGNRs. 

It can be realized that the quantum confinement of nanoribbons is quite changed by the presence of defects. This 

quantum confinement results in novel electronic properties like the band structure, and transmission function. It 

can be realized that two critical factors play important roles in changing the electronic properties of ASiNRs 

defected by quantum antidot arrays: The first one is the number of atoms extracted, and the other one is the 

symmetric or asymmetric arrays of the defects. Our results indicate that in the band structure of nanoribbons 

defected by quantum antidots, the flat bands have been created in the band structure of the system, so the 

degenerate electronic states and the accessible states increased too. Symmetrical quantum antidot arrays have 

closer electronic properties to pristine ASiNRs. Therefore, by selecting the number of extracted atoms, as well as 

the symmetry or asymmetry of the shape, the electronic properties of the system can be changed. In addition, the 

electronic properties of nanoribbons are investigated by the distance between two adjacent antidots(d). Finally, 

one can extracted that the electronic properties of armchair graphene nanoribbons can be tuned by changing 

dimensional parameters. Numerical tight-binding model, coupled with the non-equilibrium Green’s function 

formalism are applied to extract the electronic properties of nanoribbons. 

 


