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A B S T R A C T 
In this article, the structural and electronic properties of Iron oxide clusters 
Fe2O3, Fe3O4, Fe4O6 and Fe6O9 ( which are among the most stable iron 
oxide clusters) and by placing these clusters between two layers of 
graphene and optimizing the resulting structure, change this properties in 
bilayer graphene have been investigated computationally using density 
functional theory (DFT) have been investigated. The findings indicate that 
upon the placement of these clusters between two layers of graphene, 
graphene layers and clusters, initially neutral, become electrically charged, 
and their charges are equal but opposite sign. Also by placing the clusters 
between the two graphene layers, the resulting structures are magnetic, and 
total spin is equal to the cluster spin between the two graphene layers. By 
placing Fe2O3, Fe3O4 and Fe4O6 clusters between two graphene layers, a 
chemical bond forms between these clusters and graphene layers, whereas 
the adsorption of the Fe6O9 cluster between two graphene layers is a 
physical adsorption. 
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  علمی فصلنامه

  اپتوالکترونیک

 
 »پژوهشی مقاله«
 

 لایۀ دو بین آهن اکسید هاينانوخوشه ساختاري و الکترونی خواص بررسی
  گرافن

  
 3بهشتیان جواد ،2پرهیزگار سادات سارا ،*1گودرزي مریم

 
 چکیده

 يکلاسترها يساختار و یالکترون خواص ابتدا )،1DFT( یچگال یتابع هینظر از استفاده با مقاله نیا در
 هستند) آهن دیاکس يکلاسترها نیدارتریپا از (که 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe 2آهن

 رییتغ حاصل، ساختار کردن نهیبه و گرافن یۀلا دو نیب کلاسترها نیا دادن قرار با سپس وبررسی شده 
 با که دهندیم نشان هاافتهی است. شده یبررس گرافن یۀلا دو یسیمغناط و یالکترون اصخو در
 یخنث ابتدا در که کلاسترها نیهمچن و گرافن يهاهیلا گرافن، یۀلا دو نیب کلاسترها نیا يگذاریجا

 مخالف اآنه علامت یول برابر گریکدی با بارها اندازه که يطورهب ؛شوندیم یکیالکتر بار يدارا هستند،
 نیاسپ و شوندیم یسیمغناط کلاسترها نیا يگذاریجا اثر در حاصل يساختارها نیهمچن است. گریکدی

 يکلاسترها يگذاریجا با است. برابر گرافن یۀلا دو نیب شده يگذاریجا کلاستر نیاسپ با آنها
Fe2O3، Fe3O4 و Fe4O6 وجود به وندیپ گرافن یۀلا و کلاسترها نیا نیب گرافن، یۀلا دو انیم 

   است. یکیزیف وندیپ ،Fe6O9 کلاستر يبرا و ییایمیش نوع از آمده
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 مقدمه
ة ژیو خواص لیدل به ،]1[ 2004 سال در گرافن کشف زمان از
 يبرا سرعت به گرافن کربن، يهااتم از يبعد دوۀ یلا نیا

 ثابت که آنجا از گرفت. قرار استفاده مورد اهداف از ياریبس
 و دنییآلا با گرافن یالکترون و یسیمغناط خواص که است شده
 و افنگرۀ یلا يرو مختلف يهامولکول ای هااتم جذب
 يهاتلاش است، رییتغ قابل مختلف يکلاسترها با کنشهمبر

 عنوان به دیجد کشف نیا توسعه يبرا جهان سراسر در یفراوان
 يتکنولوژ در مختلف يکاربردها يبرا دوارکنندهیام دیکاند کی

 يانرژ ةریذخ ،يگاز يحسگرها ،1کینترونیاسپ يابزارها مانند
 در .]2-20[ است شده نجاما و... هاخازن ابر ،ییایمیالکتروش
 و يفلز يکلاسترها ،يفلز يهااتم جذب ریاخ يهاسال

 به را يادیز علاقمندان ،گرافن يرو فلز دیاکس يکلاسترها
 يکلاسترها کلاسترها، نیا انیم از است. کرده جذب خود
 بالا، یسیمغناط اشباع ن،ییپا متیق مانند یلیدلا به آهن دیاکس
 در سهولت ،يسازگار ستیز ،ییایمیش يداریپا بودن، یسم ریغ

 فعال سطح بودن دارا و ونیداسیاکس به کمتر تیحساس سنتز،
 قیعا رسانا، مهین عنوان به توانندیم و هستند توجه مورد اریبس
 در .]21-28[ شوند گرفته کار به اطلاعات ةریذخ ابزار و

 رفتار مغناطیسی نظر از کلاسترها نانو آهن، اکسیدهاي
 آنها مغناطش ساختارشان به توجه با و دارند سوپرپارامغناطیس

 نسبت با کلاسترهایی مقاله متن در مثال براي است متفاوت
 داراي Fe4O6 و Fe2O3 یعنی 3 به 2 اکسیژن به آهن

 6/1و  32/1 با متناسب ترتیب به ) برحسب������( مغناطش
 مغناطیسی مواد اینکه دلیل به است ذکر به لازم هستند.
 در ايزنجیره شکل به آنها مواد نانو کنند،می جذب را یکدیگر
 این به هم باز موارد این در که گیرندمی قرار یکدیگر کنار

 کنشهمبر دلیل به که شودمی داده خوشه نانو نام هازنجیره
 نیا با دهد.می نشان تغییراتی آنها خواص ،ذرات بین مغناطیسی

 از پس تجمع لیدلا به آهن يدهایاکس یعمل يکاربردها حال
 مختل کم، یکیالکترون ییرسانا و نییپا تیظرف واکنش،

 را مشکلات نیا تنها نه گرافن يرو بر آنها عیتوز اما شود،یم
 بخشدیم بهبود ای تیتقو را گرافن خواص بلکه کند،یم حل

 و نانوکلاسترها يرو بر گسترده قاتیتحق وجود با .]35-29[
 در استفاده جهت آن خواص اصلاح يبرا گرافن بر آنها ریتأث

 از یبزرگ مجموعه خواص و اثر هنوز مختلف، علوم
 است. نشده یبررس کامل طور به گرافن يرو بر نانوکلاسترها

 يرو يکمتر قاتیتحق ه،یلا تک گرافن با سهیمقا در نیهمچن

                                                
1 Spintronic 

 نیا و است شده انجام نانوکلاسترها حضور در هیدولا گرافن
 در جذاب يهاموضوع از همچنان حاضر حال در ساختارها

   .]39-38[ هستند قاتیتحق
 که آهن دیاکس يکلاسترها تیاهم لیدل به مقاله نیا در
 صنعت، در گرافن از استفاده روزافزون شیافزا و شد ذکر پیشتر
 و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe يکلاسترها خواص یبررس به ابتدا

9O6Fe يساختار و یالکترون خواص رییتغ سپس میپردازیم 
 گرافنۀ یلا دو نیب را آنها گرفتن قرار اثرو  را هیدولا گرافن
 )DFT( یچگال یتابعۀ ینظر پژوهش نیا در .میکنیم یبررس
 نیب از و شده گرفته کار به نظر مورد خواص یبررس يبرا

 انتخاب مطالعه يبرا يساختار کلاستر، هر مختلف يساختارها
  ].39-42[ است دارتریپا هیبق به نسبت که است شده

  
  محاسبات انجام روش

 CASTEP هايماژول از استفاده با محاسبات پژوهش این در
 انجام Studio Material افزارهاينرم مجموعه از 3Dmol و

- 45[ است شده نوشته چگالی تابعیۀ نظری اساس بر که شده
 عمل 2تخت موج پتانسل شبه روش اساس بر کد این .]43
 نگرفتن نظر در رغمعلی که است شده ثابت و کندمی
 از درستی نتایج گرافن، هايلایه بین واندروالس کنشهمبر

 کافی دقت از نواري ساختار محاسبه در و دهدمی تعادلی ساختار
  .]46[ است برخوردار
 که دولایه گرافن 5×5 سوپرسل از ،سازيمدل این در
 استفاده محاسبات انجام براي باشدمی کربن اتم 100 شامل
 روش با مطابق گرافنۀ لای دو هاياتم چینش که است شده
 مرزي شرایط گرفتن نظر در با ].38 و 50-47[ است 3برنال
�A از نداعبارت شبکه هايثابت اي،دوره  3/12a=b=، °120=γ 
 دو بین فاصلۀ ها،ايدولایه بین کنشهمبر از جلوگیري براي و

�A گرافن ايدولایه 50c= نظر در صفحات) بر عمود جهت (در 
 با است برابر کربن-کربن پیوند طول و ]51-52[ شودمی گرفته
A� 42/1C-C=. شده کارگرفته به پتانسیل ultrasoft براي و 

 7براك ،6پدرو توسط شده پیشنهاد 5GGA تقریب از 4XC جملۀ
 فاصله بیشینۀ و eV 340 برابر ساختار کردن بهینه در (����) قطع انرژي است. شده استفاده ]PBE( ]53( 8انزرهوف و

                                                
2 Plane-wave pseudopotential 
3 Bernal 
4 Exchange-Correlation 
5 Generalized Gradient Approximation 
6 Perdew 
7 Burke 
8 Ernzerhof 
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 ،(K points) معکوس شبکه در شده گرفته درنظر نقاط بین
 eV برابر (smearing) ترازها شدگیپهن و A� 03/0 -1 برابر
 وارد نیروي که یابدمی ادامه زمانی تا کردن بهینه است. 01/0
  نکند. تجاوز eV/Å02/0 از ساختار بر

 زیرۀ رابط از گرافنۀ لای دو بین کلاسترها جذب انرژي
����������� شود:می محاسبه = �(��������������) −���������������� − ������                                 )1(  
 دولایه گرافن کل انرژي (��������������)� آن در که

 گرافن کل انرژي  ���������������� کلاستر، حضور در
 قرار آهن اکسید کلاستر کل انرژي ������  و خالصۀ دولای
 ].54-55[ است گرافنۀ لای دو بین گرفته
 که روشی به را نظر مورد کلاسترهاي ابتدا مقاله این در
 از آمده دستبه اطلاعات طبق کنیم.می بهینه شد گفته
 هستند. مغناطیسی خاصیت داراي کلاسترها تمام سازي،بهینه
 اطلاعات و 1 شکل در شدن بهینه از بعد کلاسترها ساختار

 که است شده آورده 1 جدول در آنها سازيبهینه از آمده دستبه
 و 2آگیلورا و ]56[ همکاران و 1پیترز هايیافته با توافق در

  .است ]40[ همکاران
 لایۀ دو بین را آنها نظر مورد کلاسترهاي سازيبهینه از بعد
�A آنها بینۀ فاصل ابتدا در که دهیممی قرار گرافن  است، 10 
 الکترونی، خواص و کرده سازيبهینه را جدید ساختارهاي سپس
 قرار از بعد را کلاسترها و لایه دو گرافن ساختار تغییر و اپتیکی
  کنیم.می بررسی دولایه بین آنها دادن

 کلاسترهاي حضور با دولایه گرافن شده بهینه ساختار
 و 2 هايشکل در سازيبهینه از بعد گرافن لایۀ دو بین مختلف
 آورده 2 جدول در آنها ساختاري تحلیل از آمده دستبه نتایج
  است. شده

                                                
1 L. Peters; et al 
2 R. H. Aguilera-del-Toro; et al 

  
  نتایج و بحث
 در شود،می دیده شده بهینه ساختارهاي شکل از که طور همان
 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe کلاسترهاي گرفتن قرار اثر
 شودمی واپیچیدگی دچار کمی دولایه این گرافن، لایۀ دو بین
 شود،نمی هالایه هیبریداسیون تغییر باعث اعوجاج این ولی

 دوۀ فاصل و شده جاهجاب یکدیگر به نسبت لایه دو همچنین
�Aبه ترتیب به مختلف کلاسترهاي حضور اثر در لایه 8/5 
A� 6/7، A� �A و 75/8  ساختاري شکل است. رسیده 4/8

 تغییر گرافنۀ لای دو بین گرفتن قرار اثر در نیز کلاسترها
 وضوح به آنها بین زاویۀ و پیوندها طول کهطوري به کندمی
  کند.می تغییر

 9O6Fe جزه ب کلاسترها تمام ساختارها، شدن نهیبه از بعد
 یکی نیب وندیپ نیا که کنندیم برقرار وندیپ گرافن يهاهیلا با
 وجود به گرافن یۀلا کربن يهااتم و کلاستر آهن يهااتم از
 دهید (ب) و (الف) 2 يهاشکل از که طور همان .دیآیم
 با 4O3Fe و 3O2Fe کلاستر در موجود يهااتم از یکی شود،یم
 يبرا آنها طول که دهندیم وندیپ لیتشک مجاور کربن اتم دو

 کلاستر يبرا و Å 164/2 و Å 278/2 برابر 3O2Fe کلاستر
4O3Fe برابر Å 295/2 و Å 459/2 در کهیحال در است 
 دو (ج))، 2(شکل گرافن يهاهیلا با 6O4Fe کلاستر کنشهمبر
 از کربن اتم کی با رکلاست نیا در موجود آهن يهااتم تا

 وندیپ لیتشک نییپا ۀصفح از کربن اتم کی و بالا ۀصفح
 Å و Å 231/2 با است برابر بیترت به آنها طول که دهدیم

235/2. 
 شده جادیا وندیپ یکینزد در کربن-کربن يوندهایپ طول

 3O2Fe کلاستر با وندیپ يبرا کلاسترها، و گرافن يهاهیلا نیب

 يساختارها تمام يبرا و کندیم رییتغ Å 441/1 تا Å 416/1 از
 برابر وندیپ محل از دور کربن-کربن وندیپ ۀفاصل شدهیبررس

  9O6Feکلاستر) د(و  6O4Feکلاستر ) ج(، 4O3Feکلاستر ) ب(، 3O2Feکلاستر ) الف(ساختار کلاسترها بعد از بهینه شدن  .1شکل 
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Å42/1 .4 کلاستر يبرا استO3Fe از Å 418/1 تا Å 436/1 
 .کندیم رییتغ Å 432/1 تا Å 419/1 از 6O4Fe کلاستر يبرا و

 مکان به نسبت کربن يهااتم یزدگرونیب مقدار نیشتریب
 در نییپا و بالا يهاصفحه يبرا گرافن، ۀصفح در خود هیاول
 به 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe يکلاسترها با وندیپ

 Å و Å 175/0، Å 104/0 و Å 108/0 با است برابر بیترت
179/0، Å 136/0 و Å 151/0، Å 143/0 و Å 108/1. 
 گرافن، یۀلا دو نیبشده یبررس يکلاسترها گرفتن قرار با

 بیترت به 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe يکلاسترها
 صفحات و e 48/0 و e 07/0، e 54/0، e 87/0 بار يدارا

 .شودیم مخالف علامت با بار نیهم يدارا گرافن

 و است یسیرمغناطیغ ساختار کی هیدولا گرافن که آنجا از
 ،3O2Fe يکلاسترها ،يسازنهیبه از آمده دستبه جینتا طبق

4O3Fe، 6O4Fe 9 وO6Fe نیبنابرا هستند، یسیمغناط یهمگ 
 آمده دست به بیترک گرافن، یۀدولا نیب کلاسترها دادن قرار با
 نیاسپ 2 جدول يهاداده طبق که است یسیمغناط ساختار کی

 گرافن یۀلا دو نیب گرفته قرار کلاستر نیاسپ برابر آنها کل
 در کهشده یبررس يهابیترک ينوار ساختار به توجه با است.
 ینیاسپ حالات است، شده داده نشان (د) تا (الف) 3 يهاشکل
 است متفاوت گریکدی با ساختارها نیا نییپا و بالا نیاسپ يبرا
 شدن یسیمغناط ةدهندنشان شد هگفت شتریپ که طور همان که

 که (ب) و (الف) 3 يهاشکل به توجه با است. ساختارها کل
 و 3O2Fe يکلاسترها کردن اضافه از حاصل ينوار ساختار

4O3Fe در که میابییدرم دهد،یم نشان را گرافن یۀلا دو نیب 
 به تراز يتعداد و شوندیم جاهجاب باندها یفرم تراز یکینزد
 راتییتغ نیا اثر در .شودیم اضافه کلاسترها نیا حضور لیدل

 به شوندیم جدا گریکدی از نییپا و بالا نیاسپ يترازها
 گاف بالا نیاسپ يبرا 3O2Fe کلاستر حضور در کهيطور
 در است eV 211/0 حدود در رسانش و تیظرف باند نیب يانرژ
 نیا نیبنابرا ندارد، وجود يانرژ گاف نییپا نیاسپ يبرا کهیحال
 گاف 4O3Fe کلاستر حضور اثر در است. فلز مهین کی اختارس

 ،3O2Fe، 4O3Fe کلاسترهاي سازي بهینه از آمده دستبه اطلاعات .1 جدول
6O4Fe 9 وO6Fe  

 کلاستر  )ℏ/2اسپین(  (eV)کل انرژي (eV)انرژي گاف
  20/0 پایین) (اسپین  3O2Fe  6/6  - 1353/3034  57/0 بالا) (اسپین
  10/0 پایین) (اسپین  4O3Fe  12  - 2909/4335  22/0 بالا) (اسپین
  49/0 پایین) (اسپین  6O4Fe  16  - 1870/6072  33/0 بالا) (اسپین
  16/0 پایین) (اسپین  9O6Fe  24  - 2542/9111  11/0 بالا) (اسپین

 ب الف
 

 د ج

 بین دو لایۀ گرافن 9O6Feو (د)  6O4Fe، (ج) 4O3Fe، (ب) 3O2Feساختارهاي بهینه شده در اثر قرار گرفتن کلاسترهاي (الف)  .2 شکل
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 به رسانش و تیظرف باند نیب نییپا و بالا نیاسپ يبرا يانرژ
 نیا نیبنابرا ؛است eV 176/0 و eV 308/0 حدود در بیترت

 دهید (ج) 3 شکل از که طور همان است. رسانا مهین کی ساختار
 قرار گرافن یۀلا دو نیب 6O4Fe کلاستر که یحالت در شود،یم

 دو بالا نیاسپ يبرا ن،ییپا و بالا نیاسپ يترازها رییتغ با دارد،
 یکم را یخال يباندها و ردیگیم قرار یفرم تراز يرو قایدق تراز
 باند نییپا نیاسپ حالت در یول کنندیم قطع یفرم تراز از بالاتر
 کنند،یم قطع یفرم تراز در را گریکدی رسانش و تیظرف
 کلاستر که زین آخر ساختار در است. رسانا ساختار نیا نیبنابرا

9O6Fe 3 شکل به توجه با رد،یگیم قرار گرافن یۀلا دو نیب 

 نییپا و بالا نیاسپ حالت دو هر يبرا که میابییدرم (د)
 یفرم تراز 9O6Fe کلاستر حضور لیدل به شده اضافه يترازها

 قبل ساختار مانند زین ساختار نیا جهینت در و کنندیم قطع را

 که يساختار مشخصات به مربوط اطلاعات از است. رسانا کی
 یناش جذب يانرژ که میابییم در است، شده ارائه 2 جدول در
 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe يکلاسترها دادن قرار از
 شود،یم محاسبه )1( ۀرابط از هاستفاد با که گرافن یۀلا دو نیب
 و -eV 625/1-، eV 325/1-، eV 497/2 با برابر بیترت به

eV 401/0- از کمتر ساختار جذب انرژي اگر که آنجا از ؛است 
eV 4/0 ،بین اگر و فیزیکی نوع از جذب باشد eV 4/0 تا eV 

 از بیشتر انرژي این اگر و است شیمیایی نوع از جذب باشد، 1
eV 1 وجود به شیمیایی پیوند کلاستر و صفحات بین باشد 
 6O4Fe و 3O2Fe، 4O3Fe يکلاسترها دادن قرار با آید،می

 به ییایمیش وندیپ گرافن يهاهیلا و آنها نیب گرافن، یۀدولا نیب
 یۀدولا نیب 9O6Fe کلاستر جذب که یحال در د،یآیم وجود
   است. یکیزیف جذب نوع از گرافن

 گرافن. لایۀ دو بین 9O6Fe و 3O2Fe، 4O3Fe، 6O4Fe کلاسترهاي حضور ساختاري تحلیل از آمده دستبه نتایج .2 جدول

 دو بین فاصلۀ (eV)يانرژ گاف
 )�A(گرافن لایۀ

 بین فاصلۀ بیشترین
   )ℏ/2اسپین( (e)کلاستر روي بار  (eV)جذب انرژي )�A(کربن اتم دو

000/0  131/3  42/1  ---  ---  ---  Pure GG 
  --- )پایین نی(اسپ  3O2Fe-GG  6 86/0  - 625/1  441/1 800/5  211/0بالا) (اسپین
  176/0)پایین نی(اسپ  4O3Fe-GG  12 54/0  - 325/1  436/1 600/7  308/0بالا) (اسپین
  --- )پایین نی(اسپ  6O4Fe-GG  14 87/0  - 497/2  432/1 750/8  --- بالا) (اسپین
  --- )پایین نی(اسپ  9O6Fe-GG  24 48/0  - 401/0  421/1 400/8  --- بالا) (اسپین

با

 دج

 9O6Feو (د)  6O4Fe، (ج) 4O3Fe، (ب) 3O2Feهاي بهینه شده دو لایۀ گرافن در اثر قرار گرفتن کلاسترهاي (الف) ساختار نواري ترکیب. 3شکل 
 بین دو لایه
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 يریگجهینت

 شده انجام یچگال یتابع یۀنظر از استفاده با که شده ارائه قیتحق
 ،3O2Fe، 4O3Fe يکلاسترها دادن قرار با که دهدیم نشان است

6O4Fe 9 وO6Fe هم و کلاسترها ساختار هم گرافن، یۀلا دو نیب 
 گرافن يهاهیلا و آنها نیب و شودیم رییتغ دچار گرافن یۀلا دو
 وندهایپ نیا اثر در کلاسترها و گرافن يهاهیلا شود.یم جادیا وندیپ

 شانعلامت و برابر هم با آنها بار و شوندیم یکیالکتر بار يدارا
 اثر در شد، ذکر شتریپ که طور همان انتها، در است. گریکدی مخالف

 ساختار گرافن، یۀلا دو نیب آهن دیاکس يکلاسترها يگذاریجا
 است اینة دهند نشان خواص این که شودیم یسیمغناط حاصل
 و اسپینترونیک ابزارهاي در توانندمی حاصل ساختارهاي که

  گیرند. قرار استفاده مورد آبۀ تصفی هايسیستم
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