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ی خطی با پتانسیل کامل  بهه ی تابعی چگالی و با استفاده از روش امواج تخت بهساختهنظریه ی حاضر، در چارچوبمطالعه -چکیده

( بهه بررسهی RPAای)های الکترونی و ساختاری و در چارچوب همین نظریه با استفاده از تقریب فاز کاتورهمحاسبه و بررسی ویژگی

، مشاهده پردازد. با جایگزینی یك اتم کربن با یك اتم بوربا اتم بور میی خالص گرافن و لایه گرافن ناخالص شده خواص  اپتیکی لایه

 eVالکتریك برای گرافن خالص در بازه انرژیبخش حقیقی تابع دی. شودمیشود که مخروط دیراک در ساختار نواری گرافن حذف می

بور  رای لایه گرافن ناخالص شده با اتمکه این بخش بلی، در حا، منفی است و در این بازه انرژی لایه رفتار فلزی داردeV  02/5تا 21/4

 .ها در طیف جذب، بازتاب و تابع اتلاف انرژی برای دو ساختار متفاوت استشدت و تعداد پیكشود همچنین حذف می

 ی تابعی چگالی.گرافن، نظریهخواص اپتیکی، خواص الکترونی، : کلید واژه
 

Study of the Electronic and Optical properties of Graphene modified 

by Boron 

Maryam Malmir  

 

Physics group, Faculty of Science, Lorestan University, Khoramabad, Lorestan 

malmir.m@lu.ac.ir 

Abstract- In the framework of the density functional theory (DFT) and using the full potential augmented plane 

wave (FP-LAPW) method, the present study calculates and investigates the electric and structural properties 

and optical properties with the random phase approximation (RPA) of the pristine graphene and Boron doped 

graphene. In doped graphene, the Dirac cone will be disappeared. The real part of the dielectric function of the 

pristine graphene is negative in the energy range of 4.21 eV to 5.02 Ev, and this structure shows a metallic 

manner, while this part is removed in Boron doped graphene. The intensity and number of picks are different in 

the absorption, reflection, and loss spectra of the two structures. 

 
Keywords: Density functional theory, Electronic properties, Graphene, Optical properties.  
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 مقدمه

امروزه مواد دوبعدی به دلیل کاربردهای مختلف در زمینه 

ان تیک و..، بسیار مورد توجه دانشمندهای الکترونیک، اپ

دوبعدی است شامل یک لایه از هستند. گرافن یک ماده 

های کربن که در دمای اتاق خواص جالبی همچون اتم

و خواص  پایین بودن مقاومتا، هبالابودن تحرک حامل

جالب مکانیکی و اپتیکی است که آن را برای کاربردهای 

. زاو و همکارانش [1] سازدفوتوالکتریک مناسب می

ی بر پایهسنسورهای بیولوژیکی و شیمیایی فیبر نوری 

گرافن را بررسی کردند و ثابت کردند که گرافن در زمینه 

 .[2] کاربردی است فیبر نوری بسیار

در این مطالعه به بررسی خواص الکترونی و اپتیکی لایه 

دهیم و نشان می پردازیمشده با اتم بور می ناخالصگرافن 

 ی اپتیک و تواند در زمینهکه این ساختار پایدار بوده و می

 اپتوالکترونیک کاربرد داشته باشد.

 روش محاسبات

ی خطی ساختهمحاسبات با استفاده از روش موج تخت به

( برای حل معادلات FP-LAPWبا پتانسیل کامل )

ی تابعی چگالی شم در چارچوب نظریه-ی کانذرهتک

(DFTو با استفاده از بسته ) ی محاسباتیWien2k  انجام

 7ترتیب برابر با به lmaxو  RKmax[. مقادیر 3شده است ]

-شعاع کوچکترین کره موفین Rقرار داده شد که  10و 

تخت است. تعداد بردار قطع در بسط موج Kmaxتین و 

 ناپذیر بریلوئن برای لایه گرافنی کاهشدر ناحیه kنقاط 

ترتیب در شده با اتم بور به ناخالصو لایه  خالص

نقطه همگرا شدند.  61( 14×14×1و )  19 (12×12×1)

همبستگی از تقریب شیب -برای محاسبه پتانسیل تبادلی

( با تابعی پردو و همکاران استفاده شد GGAتعمیم یافته )

های اتمی و پارامترهای شبکه نیز تا همگرایی [. موقعیت4]

mRy/a.u. 0/1  گرافن ساختار لایه  1بهینه شدند. شکل

که شامل یک  دهدیشده در این مطالعه را نشان م ناخالص

محاسبات . ( است با یک اتم ناخالصی بور3×3×1ابریاخته )

اپتیکی با استفاده از کد محاسباتی مذکور و در تقریب فاز 

برای جلوگیری از  [.5اند ]( انجام شدهRPAای )کاتوره

آنگستروم در نظر گرفته شده  20برهمکنش لایه ها خلا 

 است. 

 

 ( گرافن ناخالص شده با اتم بور.3×3×1: مدل ابریاخته )1شکل 

 نتایج 

ی ساختار لایه ناخالص شده با بور از رابطه 1تشکیلانرژی 

 ( محاسبه شده:1)

 Boronµ n -carbonm µ+grapheneE -systemE=FormationE

          (1) 

های کل سیستم ناخالص و گرافن ها انرژی E که در آن

گرافن خالص و فاز های شیمیایی ها پتانسل µ و خالص

 برابر با انرژی بستگیانرژی  استاندارد کریستال بور هستند.

 کل هایگرافن ناخالص شده با اتم بور منهای انرزی کل

بور بوده و مقادیر مربوط به این  اتم و ی خالص گرافنلایه

منفی  اند.آمده 1انرژی ها و اطلاعات ساختاری در جدول 

کیل گرافن ناخالص شده با بودن انرژی بستگی و انرژی تش

پایدار بودن ساختار و امکان ساخت آن به روش  اتم بور 

 دهد.تجربی را نشان می

 3، چگالی حالت های لایه ناخالص شده و شکل 2شکل 

ی خالص و ناخالص شده با اتم بور را ساختار نواری لایه

اتصال انتهای نوار هدایت  ( الف،3در شکل ) دهد.نشان می

ناحیه بریلوئن نشان  kی و بالای نوار ظرفیت در نقطه

                                           
1Formation  Energy 
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 ی خالص گرافن است که دردیراک لایه ی مخروطدهنده

توافق با مطالعات قبلی است، که با اضافه شدن ناخالصی 

)ب(، این اتصال شکسته شده و سطح  3و 2بور، شکل 

و ساختار نهایی  کندفرمی کاملًا نوار هدایت  را قطع می

های جزئی ارائه شده در کاملاً فلز خواهد بود. چگالی حالت

اتم  pهای اوربیتال نشان از غالب بودن الکترون 2شکل 

 دارد.ناخالصی بور در نزدیکی سطح فرمی 

 

 دوپ گرافن هیلا ساختار یکل و یجزئ هایحالت یچگال: 2شکل

       .بور اتم با شده

 گرافن ساختار لیکتش یانرژ و یبستگ یانرژ وند،یپ طول: 1 جدول

 .بور اتم با شده ناخالص و خالص

انرژی 

کیل تش
(eV) 

انرژی 

بستگی 
(eV) 

  (Å)طول پیوند 

C-B C-C 

7/1193- 25/894- 47/1 40/1 

-42/1 

گرافن 

 ناخالص

گرافن  42/1 -- ----- ------

 خالص

 خواص اپتیکی

ی اتم بور و لایهی ناخالص شده با خواص اپتیکی لایه

الکتریک، طیف جذب، طیف خالص با استفاده از تابع دی

)الف( تابع  4بازتاب و طیف خاموشی بررسی شد. شکل 

دهد که بخش حقیقی الکتریک لایه خالص را نشان میدی

، منفی است و این eV  02/5تا eV 21/4آن در بازه انرژی

بدان معناست که بردار موج در این ناحیه انرژی، عددی 

ها با این انرژی اجازه انتشار در لایه موهومی است و فوتون

خالص گرافن را ندارند و در این بازه انرژی لایه رفتار فلزی 

کردن ناخالصی به لایه، در بازه انرژی . بعد از اضافهدارد

شود اما در انرژی های پایین دیده نمی مذکور رفتار فلزی

مقدار بینهایت فیزیکی خواهد داشت که نشان از فلز بودن 

در این نواحی انرژی است. بخش موهومی لایه خالص و 

 ناخالص شامل نواحی منفی نیست.

 

الص و )ب( لایه دوپ شده با لایه خ)الف( : ساختار نواری 3شکل 

 .راتم بو

 

 یهیلا( الف) کالکتریید تابع یموهوم و یقیحق خشب: 4 شکل

 .بور یناخالص اتم اب گرافن یهیلا( ب) و گرافن خالص

( در G-B( و ناخالص )Gطیف جذب لایه گرافن خالص )

ی آمده است. ماکزیمم طیف برای هر دو لایه 5شکل 
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-الکترون ولت رخ می 09/14و  34/4خالص و ناخالص در 

خالص بیشتر است و لایه ی ها برای لایهدهد که شدت آن

الکترون ولت دارد. کمتر  71/0ناخالص یک پیک اضافی در 

ی ناخالص بیشتر الکترون ولت طیف جذب برای لایه 12از 

است که نشان دهنده قابلیت این ساختار در جذب نور 

مادون قرمز است. بیشترین نرخ جذب برای هر دو ساختار 

شان دهنده دهد که نالکترون ولت رخ می 09/14در 

 40قابلیت بیشتر برای جذب نور مرئی است و بعد از 

 الکترون ولت جذب صفر است.

 

 (G-B( و لایه ناخالص )Gی خالص ): طیف جذب لایه5شکل 

 

: طیف بازتابی گرافن خالص و گرافن ناخالص شده با اتم 6شکل 

 بور.

، طیف بازتابی لایه گرافن خالص و ناخالص شده با 6شکل 

دهد. با مشاهده این طیف به این نتیجه نشان میبور را 

رسیم که گرافن ناخالص شده با بور طیف بازتابی می

 بزرگتری نسبت به گرافن خالص دارد.

طیف اتلاف انرژی هر دو ساختار لایه گرافن  7شکل  

دهد. برای هر دو ساختار خالص و ناخالص را نشان می

 eV 9/16و  eV 49/5بیشترین اتلاف انرژی به ترتیب در 

ها رخ میدهد و گرافن ناخالص شده با اتم بور علاوه بر این

 eV 67/1و  eV 51/3دو پیک اتلاف انرژی کوچکتر در 

 دارد.

 

 با شده ناخالص و( G)خالص گرافن هیلا یانرژ اتلاف تابع: 7 شکل

 (.G-B)بور اتم

 گیرینتیجه

ساکن، در این مطالعه با استفاده از محاسبات ابتدا به 

ی گرافن خواص الکترونی، ساختاری و اپتیکی لایه

خالص و ناخالص شده با اتم بور مورد بررسی قرار 

گرفت. نمود قله های جدید در طیف ها، نشان داد که 

این ساختارها مناسب برای کاربردهای اپتیکی و 

 .الکترونیکی هستند
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