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  مقدمه -۱

 نیتر عیسر یبعد دو یگرافن مواد بر پژوهش ،ریاخ سال چند در
 خاطر به نیا است. داشته رساناها مین کیزیف نهیزم در را رشد
 است آن توجه قابل یکیالکترون خواص و ماده نیا بیعج بیترک
 لیقب از یتوجه قابل یها افتهی پژوهش نیا از حاصل جینتا [.۱]

 یرعادیغ هال یکوانتوم اثر گرافن، در دهش کیتحر ییابررسانا
 ،نیهمچن دارند.بر در را [3] بالا یلیخ یالکترون تحرک و [2]

 یها دستگاه یاجزا یبرا یگرافن ینانونوارها از کردن استفاده
 کند تر بادوام را آنها است ممکن یطیمح طیشرا در یکیالکترون

 که تاس کربن از یگوش شش یبعد دو ساختار کی گرافن [.4]
 که یگرید یها تیمز از یاریبس و آن ینیاسپ زمیمکان لیدل به
 کی گرافن [.5] است کرده جلب خود به را یادیز توجهات دارد
 شگاهیآزما در یزیآم تیموفق طور به که است تیگراف از یاتم هیلا

 یها ونیفرم به هیشب گرافن یها الکترون [.4] است شده دیتول
 و الکترون یبالا تحرک [.۱] کنند یم رفتار جرم بدون راکید

 که است کرده لیتبد یا ماده به را گرافن بزرگ، یهمدوس طول
 ونان اسیمق در کیالکترون یکاربردها زمینه در را یادیز توجهات

 خواص بر بنا یگرافن ینوارهانانو [.6] است کرده جلب خود به
 یا هبالقو هیاول ساختار و دهند یم نشان که یمختلف و توجه قابل
 بر یمبتن کینانوالکترون ندهیآ یبرا باشند داشته توانند یم که

 در ییها روبان یگرافن ینوارهانانو [.4] اند شده ینیبشیپ کربن
 و ینظر یها نهیزم در و هستند گرافن هیلا تک از ینانومتر اندازه
 مشخص در یاصل عامل [.6] اند شده واقع توجه مورد اریبس یعمل

 نوار ساختار ،یگرافن ینوارهانانو نوری و یدرتراب خواص کردن
 توانند یم نوارهانانو یکیالکترون خواص [.4]  است آنها یالکترون

 که شوند مشخص ها لبه امتداد در ها اتم هندسه و پهنا لةیوس به
 در [.6] باشند یصندل دسته ای گزاگیز شکل به توانند یم ها لبه

 و  (H-RZGN)شکل گزاگیز لبه با دروژنهیه یگرافن یهاروباننانو یسیمغناط و یساختار ،یالکترون خواص ،مقاله نیا در :چکیده
 ساختار و ینیاسپ یحالتها یچگال است. شده یبررس (DFT) یچگال یتابع هینظر از استفاده با (،H-AGNRشکل) یصندل دسته
 خواص که است نیا انگریب جینتا است. شده محاسبه مختلف یپهناها با H-AGNR و H-ZGNR یها روبان نانو یبرا ینوار

 وابسته باشد، یصندل دسته ای گزاگیز که روبان لبه شکل و روبان یپهنا به شدت به یافنگر یهانانوروبان  یسیمغناط و یالکترون
 ینوار گاف روبان یپهنا شیافزا با و ندهست یسیرمغناطیغ رسانامین یهمگ دروژنهیه یصندل دسته یها نانوروبان کهیبطور است.
 هستند یسیمغناط فلز یهمگ مختلف، یپهناها با گزاگیز ژنهدرویه یگرافن یها نانوروبان کهیدرحال دارد. یکاهش و یتناوب یروند
 .ابدییم شیافزا روبان یپهناها شیافزا با H-GNRZیها نانوروبان یبرا یسیمغناط گشتاور ریمقاد و

 .یالکترون خواص ،یسیمغناط خواص ،یچگال یتابع هینظر ، یگرافن روبان نانو :کلیدی واژگان 
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 یگرافن یها روبان نانو یاختارس و یالکترون خواص ،پژوهش نیا
 (،AGNRشکل) یصندل دسته و  (ZGNRشکل) گزاگیز لبه با
 است. شده یبررس (DFT) یچگال یتابع هینظر از استفاده با

  محاسبات روش -2

 کمک به  (DFT) یچگال یتابع ةینظر از استفاده با ،مقاله نیا در
 یالکترون و یساختار خواص یبررس SIESTA [7] محاسباتی کد
 یبرا .میپرداز یم یصندل دسته و گزاگیز یگرافن ینوارها نونا

 یاتم یها هسته و تیظرف یها الکترون نیب کنش برهم محاسبه
 از تبادلی–حیتصح تابع محاسبه یبرا و لیپتانس شبه بیتقر از
 (PBE-GGA) وارنزرهورف برک پردو، افتهی میتعم بیش بیتقر

 را هیپا یها موعهمج محاسبات نیا در [.8] است شده استفاده
 یقیحق یفضا یبند مش جهت به قطع یانرژ DZP [9] صورت به

300 Ry نقاط تعداد .میگرفت نظر در k منطقه یبند مش یبرا 
 ساختار هر است. شده گرفته نظر در ۱×۱×80 لوئن،یبر اول
 تا ساختار واهلش یبرا است. شده همگرا خودسازگار روش به
 ساختار شود eV/Å 04/0 از ترکم اتم هر بر یروهاین که ییجا

 رشد، یراستا که نکته نیا به توجه با ،نیهمچن است. شده همگرا
 یها شکن برهم از یریجلوگ یبرا ،است z محور یراستا در
 با y و x یمحورها یراستا در آن یا دوره ریتصاو با نوارنانو
 در آنگستروم، ۱0 اندازه به خلأ یکاف ةیلا کی ساختار، یساز نهیبه
 ۱شکل در که طور همان است. شده گرفته نظر در راستا دو نیا
 نیا بر است منتظم یضلع شش ساختار یدارا گرافن م،ینیب یم

 وندیپ گرید کربن اتم سه با نوار نانو وسط در کربن یها اتم اساس
 وندیپ گرید کربن اتم دو با ها لبه در موجود کربن یها اتم اما دارند
 آزاد وندیپ کی یدارا لبه در موجود کربن یها اتم نیبنابرا دارند
 یالکترون خواص یرو آزاد ای زانیآو یوندهایپ نیا باشند، یم

 نیا زین گرانید شده انجام قاتیتحق جینتا گذارند، یم ریتأث ساختار
 از یبرا یبررس نیا در پس، [.۱2و۱۱ ،۱0] کند یم دییتأ را مطلب

 نوار، نانو یالکترون خواص یرو زانیآو یوندهایپ ریتأث بردن نیب
 ،نیبنابرا .میا کرده محدود دروژنیه با را لبه دو در کربن یها اتم
ZGNR-شکل) گزاگیز لبه با یگرافن دروژنهیه یها روبان نانو

H)  یصندل دسته و (H-AGNR)  است. شده ینامگذار 

 

 بحث و نتایج -3

 اعهداد  جفهت  از روبهان  نهانو  و نانولولهه  یمعرف یبرا معمول بطور
 .گردد یم استفاده است معروف رالیکار بردار به که (n,m) یعیطب
 در که دارد وجود ها روبان نانو یمعرف یبرا زین یتر ساده روش اما
 داد نشان را آن Na ها اتم تعداد با توان ی)م روباننانو یپنها از آن
 البتهه  [.۱0]رنهد یگ یم بهره است( تکرار یراستا یهناپ از ریغ  که

 و رالیکها  بهردار  با شده یمعرف یها روباننانو نیب یا عمده تفاوت
 نهانو  که است صورت نیا به تفاوت نیا دارد وجود ساختار یپهنا
 روبهان  نهانو  رال،یکا بردار توسط شده یمعرف یصندل دسته یروبان
 نهانو  مثهال  عنوان هب است پهنا از استفاده با شده یمعرف گزاگیز

 اتم ۱2 یپهنا گزاگیز روبان نانو همان (3،3) یصندل دسته روبان
 پهنها  عبهارت  و رالیکها  بهردار  از همزمان مردم یگاه البته است.
 و بهوده  عهر   معنا به یپهنا صورت نیا در که کنند یم استفاده
 تعهداد  بهه  کهه  پهنا نیا به دینبا که بود خواهد آنگستروم آن واحد
 یپهنها  شهود.  اشهتباه  ،شهود می گفته خاص یراستا کی در ها اتم
 یونهدها یپ تعهداد  صهورت  بهه  شکل گزاگیز لبة با ینوارگرافنانون
 ها روبان نانو .شود یم گرفته نظر در ZGNR-(N  C-C) گزاگیز
 میتقسه   گهزاگ یز و  یصهندل  دسهته  گهروه  دو بهه  سهاختار  نظر از
 است. شده داده نشان ۱ شکل در که شوند یم

 

 

 با یصندل دسته روبان انون )ب( اتم 6 یپهنا با گزاگیز روبان نانو )الف( :۱شکل
 اتم. 5یپهنا

 

 یهها  نانوروبهان  یسهاختار  و یالکترونه  خهواص  ،پژوهش نیا در
 سهاختار  ابتدا .میکن یم یبررس را یصندل دسته و گزاگیز یگرافن
 شهده  نهه یبه یپارامترهها  آوردن بدسهت  با ،سپس ،کرده نهیبه را

 خواص یبررس به شبکه یها ثابت و اتمها تیموقع شامل ساختار
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 بهه  یالکترونه  واصخه  قسهمت  در .میپهرداز یمه  ساختار یالکترون
 یمه  (DOS) یکله  یهها  حالهت  یچگهال  و ینوار ساختار یبررس
 ،ینهوار  گهاف  مقهدار  از توان یم ینوار ساختار یبررس با .میپرداز
 حاصل اطلاع آن راتییتغ روند و آن بودن میمستق ریغ ای میمستق
 ابتهدا  هها  حالهت  یچگهال  و ینهوار  سهاختار  محاسهبه  یبهرا  کرد.

 .دیه آ بدسهت  یفرم یانرژ تا شود یم مانجا خودسازگار محاسبات
 ریمسه  انتخهاب  خودسهازگار،  محاسهبات  انجهام  از پس مهم نکته

 ریناپهذ  کهاهش  هیه ناح در وارون یفضا در یریگ انتگرال مناسب
 ریمسه  نیه ا ،اسهت  یانهرژ  ینوارهها  محاسهبه  منظهور  به لوئنیبر
 یبررسه  مهورد  سهتم یس کهه  آنجها  از .است دارا را تقارن نیشتریب
 ریمسه  باشهد  یمه  C یمحهور  یراسهتا  در یبعهد  کی یختارسا

 از ینهوار  سهاختار  محاسهبه  یبرا وارون یفضا در یریگ انتگرال
Γ(0,0,0) بهZ(0,0,1/2) نقهاط  مختصات که است گرفته صورت 
 هها  حالهت  یچگال شوند.یم نیمع وارون شبکه یبردارها برحسب

 2 شهکل  در مختلف یپهناها با H-GNRA یها نانوروبان یبرا
 3 شکل در مختلف یپهناها با H-ZGNR یها نانوروبان یبرا و

eV  از ها حالت یچگال رسم یبرا یانرژ بازه اند. شده داده نشان

 ینمودارهها  تمهام  در اسهت.  شهده  گرفتهه  نظهر  در +eV 5 تا -5
 تهراز  تیه موقع انگریه ب صفر یانرژ سطح شده، رسم حالت یچگال
 یچگال است، شده دهدا نشان یعمود نیچ باخط  که ستا یفرم
 یمنف یها حالت یچگال و بالا نیاسپ به مربوط مثبت یها حالت
 صفرریغ یهاحالت یچگال ،نیهمچن ،است نییپا نیاسپ به مربوط

 یبهالا  یها حالت یچگال و تیظرف نوار به مربوط یفرم تراز ریز
 ینمودارهها  طبه   باشهند.  یمه  رسانش نوار به مربوط یفرم تراز
 ریه غ یرسهانا مینه  یهمگه  H-AGNR یهها  بهان نانورو ،2شکل
 کهاهش  پهنها  شیافهزا  با آنها در ینوار گاف و هستند یسیمغناط
 .ابدییم

 

 

 

 
 پهناهای با H-AGNR های نانوروبان برای اسپینی های حالت چگالی :2شکل

 مختلف.
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 پهناهای با H-ZGNR یها نانوروبان برای اسپینی های حالت چگالی :3 شکل

 مختلف.

 گهر ید جیو نتا شودمشاهده می 2شکل یهمانطور که در نمودارها
  دییههمطلههب را تا نیهها زیههن نهههیزم نیههانجههام شههده در ا پههژوهش

 AGNR-H یدر سههاختارها ی[، گههاف نههوار۱4-۱3کننههد]یمهه
 wشوند که به صورتیم میآنها به سه گروه تقس یبرحسب پهنا

= 3p ;3p+1 ;3p+2 شوند که در آنها یم مشخصp عهدد   کی
 <3p+1بهه صهورت    یکاهش گهاف نهوار   بیاست و ترت حیصح

3p> 3p+2شیبها افهزا   ،نی، همچناست p   کهاهش   یگهاف نهوار 
 .ابدییم

 

 

 

 

 

 

 یپهناها با H-ZGNR یها نانوروبان یبرا ینیاسپ ینوار ساختار :4 شکل
 مختلف.
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 یها روبان نانو در روبان یپهنا برحسب ینوار گاف راتییتغ :5کلش

H-AGNR )[۱4] مرجع جینتا ب( پژوهش، نیا ریمقاد الف 

 

در  یگاف نوار راتییروند تغ 5در شکل ،[۱4در مرجع شماره ]
مختلف آورده شده است که  یبا پهناها یدسته صندل یساختارها
بر طب  نمودارها در  نیبدست آمده در تواف  است. همچن جیبا نتا
 نیاسپ یحالت برا یبالا با چگال نیاسپ یحالت برا ی، چگال2شکل
 نیاز ا چکدامیه نینابراکاملا بر هم منطب  است،  ب نییپا

 تیخاص یمورد بررس یدسته صندل یگرافن ینانوروبان ها
همه آنها صفر است.  یسیندارند و گشتاور مغناط یسیمغناط

تراز  تیبدست آمده و موقع یاطلاعات مربوط به مقدار گاف نوار
آورده  ۱در جدول یدسته صندل یگرافن ینانوروبان ها یبرا یفرم

 ینانوروبان ها یبا پهنا برا ینوار افگ راتییشده است. تغ
نشان داده شده است. روند  5در شکل یدسته صندل یگرافن

نشان  یدسته صندل یگرافن یانوروبان هادر ن یکاهش گاف نوار
گزارش  قاتیتحق گریکه با د یشکل با روند کاهش نیداده در ا

در مرجع شماره  ،2شده در تواف  است، به عنوان نمونه در شکل 
 یروند کاهش گاف نوار .ب آورده شده است-5[ که در شکل ۱4]

AGNR-H یاست. چگال یبدست آمده در تواف  خوب جیبا نتا 
با  ZGNR-H ینانوروبان ها یبدست آمده برا یت هاحال

 نیبر طب  ا .نشان داده شده است 3مختلف در شکل یپهناها
 نیفلز هستند. همچن یهمگ ZGNR-H ینمودارها نانوروبان ها

 نیاسپ یحالت ها برا یبالا با چگال نیاسپ یحالت ها برا یچگال
 نیا انگریب نیو ا نیستنانوروبان ها بر هم منطب   نیا یبرا نییپا

 تیخاص یدارا گزاگیز یگرافن یمطلب است که نانوروبان ها
 یبدست آمده برا یسیگشتاور مغناط ریباشند. مقاد یم یسیمغناط
 جیشده است. با توجه به نتا شگزار 2مختلف در جدول یپهناها

مقدار  ZGNR-Hپهنا در  شیشود با افزا یبدست آمده مشاهده م
 یساختار نوار ی. نمودارهاابدییم شیافزا یسیگشتاور مغناط
آورده  4در شکل  ZGNR-H ینانوروبان ها یبدست آمده برا

 یهمگ ZGNR-H ینمودارها نانوروبان ها نیشده اند. بر طب  ا
 هستند. یسیفلز مغناط

 با H-AGNR های نانوروبان برای فرمی تراز موقعیت و نواری گاف :۱جدول
 مختلف. پهنای

 (eV) نواری گاف
 فرمی تراز

(eV) 

 H-AGNR پهنای

 Å برحسب
AGNR- پهنای

H 

44/2 0049/3- 74/3 4w= 

33/0 4070/3- 89/4 5w= 

۱/۱ 4۱84/3- ۱6/6 6w= 

48/۱ 4633/3- 36/7 7w= 

29/0 483۱/3- 64/8 8w= 

82/0 4780/3- 83/9 9w= 

09/۱ 5050/3- ۱۱/۱۱ ۱0w= 

 

 نانوروبان برای ) بوهر مگنتون برحسب مغناطیسی گشتاور مقدار :2جدول
 مختلف. پهناهای با H-ZGNRهای

۱0=w 8=w 6=w 4=w 2=w پهنا 

 مغناطیسی گشتاور 0 33/0 4۱/0 45/0 48/0
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  گیرینتیجه -4

 یسیو مغناط یخواص الکترون یبه بررس ،پژوهش نیدر ا   
. میپرداخت گزاگیو ز یدسته صندل دروژنهیه یگرافن یهانانوروبان

-مین یدر حالت خالص همگ یدسته صندل یگرافن یروبان هانانو
 شیبا افزا ن،ینداشتند، همچن یسیمغناط تیبودند و خاص رسانا
 یگاف نوار یصندل تهدس یگرافن یروبان در نانوروبان ها یپهنا
 دروژنهیه یگرافن یهاداشت. نانوروبان یو کاهش یتناوب یروند
بدست آمدند.  یسیاطفلز مغن یمختلف، همگ یبا پهناها گزاگیز

-ZGNR یهانانوروبان یبرا یسیگشتاور مغناط ریمقاد ،نینهمچ

H ابدییم شیروبان افزا یپهناها شیبا افزا. 
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Abstract: In this article, the electronic, structural and magnetic properties of hydrogenated graphene 

nanoribbons with zigzag-shaped edges (ZGNR-H) and armchair-shaped edges (AGNR-H) have been 

investigated using density functional theory (DFT). The spin density of states and band structure have been 

calculated for ZGNR-H and AGNR-H nanoribbons with different widths. The results show that the electronic 

and magnetic properties of graphene nanoribbons are strongly dependent on the width of the ribbon and the 

shape of the edge of the ribbon, which is zigzag or armchair. So that the hydrogenated armchair ribbons are all 

non-magnetic semiconductors and with the increase in the width of the ribbon, there is a periodic and decreasing 

bandgap trend. While zigzag hydrogenated graphene nanoribbons with different widths are all magnetic metal 

and the values of magnetic moment for ZGNR-H nanoribbons increase with increasing of ribbon widths. 
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