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A B S T R A C T 

Graphene, with its exceptional properties, is a pivotal material in modern 

technologies. However, its zero band gap limits its use in advanced 

applications like optoelectronics and quantum computing. This study 

investigates the doping graphene with group III elements (boron, 

aluminum, gallium, and indium) to enhance its properties. Using Density 

Functional Theory (DFT) and he Generalized Gradient Approximation 

(GGA) in Quantum Espresso, along with BURAI and YAMBO tools, 

structural and electronic properties analyzed. Moderate boron doping 

(~16.68%) introduced a 0.6-0.8 eV band gap, while high gallium doping 

(50%) achieved ~2 eV, enhancing visible light absorption. Aluminum and 

indium doping improved optoelectronic properties, with indium 

increasing the density of states near the Fermi level and infrared 

absorption. Molecular dynamics simulations confirmed that doping 

preserves graphene’s structural stability and performance. This work 

highlights the potential of precise doping to optimize graphene for 

sensors, optoelectronic devices, and quantum technologies. 
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  علمی  فصلنامه 

 اپتوالکترونیک 
 

 

 پژوهشی« »مقاله

 گرافن   یالکترون  خواص   و  یمحاسبات  یسازه یشب  ، ینظر  یسازمدل

 III گروه عناصر با شدهآلاییده

 
 2نژاد  هرمزی دستان ،*1فروزانی قاسم

 

 چکیده 

  حال،   این  با  شود.می  محسوب  مدرن  هایفناوری  در  پیشرو  ایماده  خود،  استثنایی  هایویژگی   با  گرافن
 مانند  پیشرفته  کاربردهای  در  را   گرافن  از   استفاده  آن،   الکترونی   ساختار  در   انرژی  ممنوعه  نوار   بودن   صفر

  III  گروه  عناصر  با  گرافن  آلایش  اثر  تحقیق  این  کند.می  محدود  کوانتومی  محاسبات  و  اپتوالکترونیک
  تابعی   نظریه  از   استفاده  با   کند.می   بررسی   آن   خواص   بهبود  برای  را  ایندیم(  و   گالیم  آلومینیوم،  )بور،

 ابزارهای  و   Quantum Espresso  افزارنرم   در  (GGA)  یافتهتعمیم  شیب   تقریب   و   (DFT)  چگالی

BURAI  و  YAMBO،  ( %68/16~)  بور   متوسط   آلایش  شدند.  تحلیل  الکترونی  و  ساختاری  خواص 
  ( %50)  گالیم  زیاد  آلایش  که  حالی  در   شد،  ولتالکترون   8/0  تا  0/ 6  انرژی  ممنوعه   نوار   ایجاد  به   منجر

  و   آلومینیوم  آلایش  شد.  مرئی  نور  جذب  بهبود  موجب  که  کرد  ایجاد  ولتالکترون   2~  حدود  عة ممنو  نوار
  جذب   و   فرمی   سطح  به   نزدیک  حالات  چگالی  ایندیم  و   شد  اپتوالکترونیکی  خواص   بهبود  باعث  ایندیم
  گرافن   ساختاری  پایداری  آلایش،  که  کرد  تأیید   مولکولی  دینامیک  سازیشبیه   داد.   افزایش  را   قرمز  مادون

 در   گرافن  سازیبهینه  برای  دقیق   آلایش  پتانسیل  پژوهش  این  کند.می   حفظ  را  آن  عملکرد  و
 .کندمی برجسته  را کوانتومی هایفناوری و اپتوالکترونیکی  هایدستگاه  نوری، گرهایحس
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 مقدمه
  را   شماریبی  پیچیدةهای  شبکه  و  1دگرشکل  ترکیبات  کربن،

 علت.  است  زمین  روی  حیات  بخشتداوم  که  دهدمی  تشکیل
  به   منحصر  العادهفوق  خواص  گرافن،  به  محققان  خاص  توجه
  ضخامت   با  که  است  این  خواص  این  جمله  از  که  است  آن  فرد

 این   کنار  در  و  [1]است    ترسخت  الماس   از  اتم،  یک  کم  بسیار
  این   همه  و  داریم   هم  را  2بالستیک  الکتریکی  ترابریها  ویژگی
 جایگزینی   برای  جدی  کاندیدهای  از  یکی  را   گرافن   دلایل

.  است  کرده  مطرح  الکترونیکی  قطعات  ساخت  در  سیلیکون
 مثال  عنوان  به  و  است  هشد  استفاده  هم  پزشکی  در  حتی  گرافن
  دارد   کاربرد   سرطان  جمله  ازها  بیماری  در  دارورسانی  در   گرافن

  گرافن   که  است  این   گرافن  رسانایی  مورد   در  عجیب  نکته.  [2]
 چگالی  زیرا)  است  صفر  انرژی  ممنوعه   نوار  با  یفلزنیم  خود

  ناحیة  گوشة   شش  یعنی  3دیراک   نقاط   در  الکترونی  حالات
 استفاده  مورد  رساناهای  نیم  که   صورتی  در(.  است  صفر  4بریلوئن 

  الکترون   دو  تا  یک  بین  انرژی  ممنوعه  نوار  الکترونیکی  ابزار  در
 . [3] دارند ولت
 گرافن بر مبتنی مواد بر تمرکز  :5لایه تک مواد

 تشکیل  اتمی  لایه  یک  از  بعدی   دو  مواد   یا  لایه  تک  مواد
 استثنایی   خواص  ایجاد  باعث  هاآن  خاص  اتمی  ساختاراند.  شده
 و  تنظیم  قابل  الکترونیکی  خواص  بالا،  مکانیکی  استحکام  مانند

  گرافن   میان،  این  در.  شودمی  العادهفوق  گرمایی  رسانایی
  به   که  است  لایه   تک  ماده  مشهورترین   و  ترینشدهشناخته
 کند می  عمل  بعدی  دو  مواد  سایر  اکتشاف  برایای  پایه   عنوان

  ذکر   به  لازم.  است  کربنی 7زنبوری   لانه  شبکه  دارای  گرافن.  [4]
 ها،اتم  از  هم  به  نزدیک  و  منفرد  لایه  یک  لایه،  تک  که  است

ای لایه  بلورهای  هایلایهتک.  [5]  است  هاسلول   یا  ها،مولکول 
 نامیده  دوبعُدی  مواد  معمولًا  سولفید دی  مولیبدن  و  گرافن  مانند
  رسانندگی   در  ادهالعفوق  خواص  داشتن   علت  به  گرافن.  شوندمی

  پذیری تحرک  و  بالا   چگالی  گرمایی،  رسانندگی  و  الکتریکی
 به   [7]   مکانیکی  خواص  و  [6]   اپتیکی  رسانندگی  بار،های  حامل
  سال   در  بار  نخستین  چند  هر.  است  شده  تبدیل  جالبای  ماده 

  زمان  آن   از   پس   و  نوشت  گرافن   دربارة  8والاس  فیلیپ  1947
  سال   در  .بود  گرفته  صورت  آن  ساخت  برای  زیادیهای  تلاش 

 
1 Allotropes 
2 Ballistic Electron Transport 
3 Dirac’s Points 
4 Brillouin  
5 Monolayer 

6 Plasmonic 
7 Honeycomb 

8 Philip R. Wallace 

  منچستر   دانشگاه  از  ،10نووسلف  کنستانتین  و  9گایم  آندره  ،2004
 نیز  2010فیزیک  نوبل  جایزة  و  شدند  ماده  این  ساخت  به  موفق

گرفت   تعلق  دانشمند  دو  این   دوبعدی بهای  خاطر ساخت ماده   به
است   نانومتر   0/ 124  در حدود  گرافن   در   کربن   پیوند  طول  .[9]
  تک   کربنی،  نانوساختارهای  ساخت  برای  زیربنایی  ساختار  .[10]

بعدی   سه  توده  بگیرند  قرار  هم  روی  اگر  که  است  گرافن  لایه
 از   صفحات  این  کنش بینبرهم  که  دهندمی  تشکیل  را  گرافیت

 استنانومتر    335/0ای  صفحه  بین  فاصلة  با  11واندروالسی   نوع
محوری  گرافنی  لایه  تک  اگر.  [11]   نانولوله  شود  لوله  حول 

اگر  بعدی  یک  شبه  کربنی  شود  پیچانده  کروی  صورت  به  و 
  5  از  گرافنیهای  لایه.  دهدمی  شکل  را  بعدی  صفر  شبه  فلورین

  به  را  لایه  30  تا  20بین  و  لایه  کم  گرافن  نام  به  را  لایه  10  تا
 . [12نامند ]می گرافیتی، نازک بلورهای نانو یا ضخیم نام گرافن

 

  با که  آن  بسیط یاخته بردارهای و  گرافن  دوبعدی هندسی  ساختار . 1 شکل

  رابطة در  که  استa  برابر بردارها  این   اندازهاند. شده   داده نشان 2tو 1t حروف
 . است آمده (1)

  شبکة.  است  عمود  گرافن  صفحه  بر  کربن  اتم  هر  اوربیتال
  هشت   واحد  سلول  یک  کمک  به  توانمی  را  گرافن  براوة

 واحد،  سلول   این   شبکة  بردار  طول .  داد  بسط  اتمی  دو  12وجهی 
 . شودمی محاسبه  زیر رابطه به باتوجه

a=√3 a_(C-C) = 46/2  Å, d= 24/1  Å                       (1)  

 گوشة   شش  ساختار  دارای  گرافن  :گرافن  هندسی  ساختار

 
9 Andre Geim 

10 Konstantin Novoselov 
11 Van der Waals 

12 Hexagonal 

 [ 8]  گرافن زمینة  در هاپیشرفت  زمانی جدول  . 1 جدول
 پیشرفت سال 

 . نووسلف و  گایم جداسازی گرافن توسط 2004

 . اولین ترانزیستور گرافن فرکانس بالا 2008

 . قوی گرافن 6کشف رفتار پلاسمونیک  2011

 .پیچ خورده با زاویه جادویی نمایش گرافن دولایه 2015

 2020ةده
تولید گرافن در مقیاس صنعتی و تجاری سازی  

 . محصولات تقویت شده با گرافن
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 این  در.  شودمی  دیده  (1)  شکل   در  که  است  زنبوری  لانه
 پیوند  صورتبه  دیگر  کربن  اتم  3  با  کربن  اتم  هر  پیوند  ساختار،
  24/1  قبولی  قابل  تقریب  با  پیوندها  این   طول  بوده،  سیگما

  اتم   هر  اوربیتال.  است  120  برابر   پیوندی  زاویه  و  است  آنگسترم
 .  [13] است عمود  گرافن  صفحه بر کربن

  در  خالص:  گرافن  درباره  محاسبات   آغاز  و  آزماییراستی
  به   1کووالانسی   پیوندهای  وسیله  به  کربن  هایاتم  ساختار،  این
  پیوند   دیگر  کربن  اتم  سه   به  کربن  اتم  هر  و  شوندمی   متصل  هم
 نتایج   توانمی  ،2جاوا   گرافیکیهای  واسط  از  استفاده  با.  خوردمی

 کوانتوم  باز  متن  بسته  توسط  3چگالی   تابعی  نظریه  محاسبات
  با   را  1/04/2022  5نسخة  4اوبنتو   لینوکس  تحت  اسپرسو

 از   بعد  محاسبه  اولین  معمولًا.  داد  نمایش  مناسب،  نمودارهای
 بسیط   یاخته  واهلش  محاسبات  بلور،  بسیط  یاخته  انرژی  برآورد
  انرژی  کمترین  با  بلور  واحد  یاخته  سازیبهینه   جهت  6شبکه
 بسط  سری  همگرایی  حد  گرفتن  نظر  در  با  که  است  ممکن
 در   1  و  2  و  2  مقادیر  انتخاب  و   10-8  ةانداز  به  تخت  امواج

  ثابت   برای  Å  466 /2  نتیجه  به  موج،  عدد  برای  وارون  فضای
 کربن  اتم  دو  فاصله  (1)  رابطة  طبق  و  شودمی  منجر  شبکه
 دقت  با  که  آیدمی  دستبه   آنگستروم  424/1  شبکه  در  مجاور
  مناسب  دقت  از  نشان   و  دارد  تطابق   [14]  تجربی  مقدار  با  خوبی
 در   8یافتهتعمیم  شیب  تقریب  با  7نرمفوق  پتانسیلشبه  روش 

  نمودار   بعدی،  مهم  بسیار  شاخص.  دارد  شبکه   ثابت  محاسبه
 رعایت   با  بلور  وارون  شبکه  نقاط  برحسب  انرژی  نوارهای

  فردمنحصربه   خواص  مبین  که  است  مناسب  متقارن  مسیرهای
  از   حاصل  شبکه  ثابت  است،  مرسوم  طورکه  همان.  است  گرافن
. است  حدوا  سلول   10واهلش  و  9خودسازگار  محاسبات  نتیجه
 محاسبات  بر  علاوه  بلور  یک  نواری  ساختار  محاسبة  جهت

  در  که  چرا  است  نیاز  نیز  11ناخودسازگار  محاسبات  به  خودسازگار
  خودسازگار  صورت  به  الکترونی  پتانسیل  ،خودسازگار  محاسبات

 دست ه ب  سیستم  پایه  حالت  و  شودمی  تعیین  الکترونی  چگالی  با
 از   حاصل  پتانسیل  از  ،ناخودسازگار  محاسبات  در  اما.  آیدمی

  در   الکترونی  هایانرژی  محاسبة  برای  خودسازگار  محاسبات
 از   هدف.  شودمی   استفاده  نئلو یبر  شبکه  نقاط  از  بیشتری  تعداد

 
1 Covalent Bonds 
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3 Density Functional Theory(DFT) 
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10 Relaxation 
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 در  الکترونی  هایانرژی  که  است   این  ناخودسازگار  محاسبات
  این   بدون  شود،   محاسبه  بالا   دقت با  ن ئلویبر  شبکه  مختلف   نقاط

 هاانرژی  این.  باشد  خودسازگار  محاسبات  تکرار  به  نیاز  دوباره  که
. شوندمی  استفاده  12نواری   ساختار  رسم  برای  مستقیم  طور  به

  ( 2)  شکل  در  13پایتون   کد  از  استفاده  باها  محاسبه  این  نتیجه
  که   است  ذکر  به  لازم  شکل،  این  مورد  در.  است  شده  مصور
  ممکن   مسیرهای  همة  از  متقارن  انتخاب  یک  مذکور  مسیر
  این   از  حاصل  فیزیکی   مفاهیم  تحلیل  مهم  بسیار  مورد  اما.  است

  نمودار،   این  به  عمیق  توجه  از  مهم  مورد  چند.  است  نمودار
  به  دیراکهای  نقطه  در  گرافن  نواری  ساختار.  1  از:  عبارتند
  بریلوئن   منطقه  مرزهای  در  نقاط  این  که  است  مخروطی  شکل

  نوار   انرژی   نقاط،   این   در.  دارند  قرار  'K  و  K  هایگوشه   در
  برخلاف  دیگر، عبارت به. رسندمی هم به ظرفیت نوار و رسانش

  مشخصه   این.  هستند  14نواری   شکاف  فاقد  فلزهانیم  رساناها،نیم
  فقدان   به  مربوط  جمله.  [15]  است  15ها فلزنیمهای  مشخصه  از

 فلزهای نیم  برای  کلی  ویژگی  یک  فلزهانیم  در  نواری  شکاف
 مانند   پیچیده  فلزهاینیم  برخی  در  حال،  این  با.  است  کلاسیک

 گافشبه  یا  کوچک  گاف  است  ممکن  ،16توپولوژیکی   فلزهاینیم
. شود  ظاهر  پیچیده  هایکنشبرهم   یا  نواری  اثرات  دلیل  به

 فلزهانیم  تمام  برای   مطلق  طوربه  تواندنمی  ویژگی  این   بنابراین،
. 2.  است  صفر   نقاط   این   درها  حالت  چگالی.  1  .[16]  کند  صدق

 به   تواندمی  هاالکترون  رفتار  آن،  بودن   فلز  شبه  به  توجه  با
  این   که  شود،  نزدیک  18دیراک   هایفرمیون   مانند  17ذراتی شبه

 
12 Band Structure 

13 Python 

14 Band Gap 

15 Semi-Metals 

16 Topological   

17 Quasi-Particles 
18 Dirac’s Fermions 

-Γ- Γ مسیر در نقص بدون صخال گرافن  نواری ساختار نمودار  . 2 شکل

K-M همان صفر  انرژی تراز. است  آمده   دست به وارون فضای  در  که  
 . است فرمی انرژی
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 ذراتشبه   این .  شودمی   مشاهده   وضوح   به   گرافن   در   یژگی و
 بنیادی  ذرات   با   مشابه   که   دهند   نشان   خود   از   رفتارهایی   توانند می 
 محاسبه  معمولًا  محاسبات   بعدی   مرحله .  است   نظری   فیزیک   در 

  برنامه   توسط   مصورشده   نتایج .  است  1الکترونی  حالات   چگالی 
 (3)   شکل   در   اسپرسو   کوانتوم   بسته   با   محاسبات   از   حاصل   پایتون 

 .  است  آمده 

 
 برحسب   انرژی   افقی   محور .  گرافن  الکترونی   حالات   چگالی   نمودار   . 3  شکل 

 .دهد می   نشان   را ها  حالت   تعداد   عمودی   محور   و  ولت   الکترون 

 وجود  نواری   شکاف   یک   آنها  در  که   رساناها نیم   خلاف   بر .  3
 چگالی نمودار   نتیجه،   در .  ندارد وجود  شکافی   چنین  گرافن   در   دارد، 

 انرژی  سطح   در   الکترونی   حالات   تعداد   که   دهد می   نشان   حالات 
 کاهش  یا   افزایش   با   سرعت   به  اما   ؛ است  صفر   به   نزدیک   فرمی 
 انرژی  ممنوعه   نوار   همین .  یابد می   افزایش   فرمی،   سطح   از   انرژی 
 نوار  ایجاد   جهت   دیگر   عناصر   با   گرافن   آلاییدن   اصلی   دلیل   صفر 

 آن  به   ادامه   در   که   است   رساناها   نیم   شبیه   غیرصفر   ممنوعه 
 شبکه  به   بور   ی هااتم   افزودن   ا ی   ی نی گز ی جا   ند یفرآ   به .  پردازیم می 

. شود ی م   گفته   بور   ی هااتم   با   گرافن   2شی آلا   کربن   ی ضلعشش 
 یکی مکان   و   یی ا ی می ش   ، ی کی الکتر   خواص   ر یی تغ  به   منجر   ند ی فرآ   ن ی ا 

 نسبت  کمتر   الکترون  ک ی   داشتن   ل ی دل   به   بور،   اتم .  شود ی م   گرافن 
 گرافن  ساختار   ر د   ی الکترون  یها نقص   جاد یا   باعث   کربن،   به 
 و  ، ی کی الکتر   یی رسانا   مانند   ییها ی ژگ ی و   ها نقص   ن ی ا .  شود ی م 

  از   مختصری   شرح   ( 2)  جدول   در.  ند دهی م   تغییر   را   اپتیکی   خواص 
 .[17]  است   آمده   کنون تا  شده   انجام   های آلایش   برخی 

 

 
1 Density of States 

2 Doping 

  با  آلایش   درصد   تحقیق   این   در  : % 39/1  بور   و   گرافن   آلایش 
 !Error[شده   انجام    قبلًا  که  کارهایی   از   متفاوت   رویکردی

Bookmark not defined.[ ،  39/1 است،  شده   گرفته   درنظر  
 یک  فقط   گرافن   زنبوری   لانه   شبکه   کربن   اتم    72  هر   از   چراکه 

 واحد  یاخته   در   مناسب   تقارن   رعایت   با   III  گروه   عناصر   از   اتم 
  نظر   از .  گیرد می   قرار   آلایش   مورد   مواد،   این   با   آلائیده   گرافن 

 دینامیک  سازی شبیه   توسط   آلایش   این   پایداری   امکان   تئوریک 
 با  سازی شبیه   این   نتایج .  شود می   سنجیده   3کوانتومی  مولکولی 
  این .  است   شده   داده   نشان   ( 4)  شکل   در   جاوا   دستورات   از   استفاده 
 در.  است   نیز   بیشتر   گام   با های  زمان   در   پایداری   دهنده نشان   نمودار 
 یالگو  ک یها  نمودار .  1  که   است  ذکر   به   لازم   شکل   این   مورد 
 یانرژ   با   همراه   کل   ی انرژ   آن   در   که   دهد می   نشان   را   ینوسان 
 خوش دست   ستم ی س   پس .  است  نوسان   در   زمان   طول   در   ی جنبش

 یمولکول   ک ی نام ی دهای  ی سازه ی شب  در   که   است، ای  دوره   رات یی تغ 
 است؛  تعادل   حالت   به   احتمالًا  دستگاه  که   این   یعنی   است،   معمول 

 کل  ی انرژ   که   دهد می   نشان   نوسانات  کوچک   نسبتاً  محدوده .  2
 0/ 060  از   )کمتر   ی جزئ  رات یی تغ  تنها   و   است   دار ی پا   کاملًا  ستم ی س 

 نتیجه  توان می   پس .  دهد می   رخ  ی سازه ی شب   شرفت ی پ   با   ریدبرگ( 
 تعادل  حالت   آن   حول   و   ده ی رس   اثرات   رسد نمی   نظر   به   که   گرفت 

 . است   نوسان   حال   در 

 
  با  آلائیده   گرافن   کوانتومی   مولکولی   دینامیک   سازی شبیه   نمودار .  4  کل ش 

 انرژی   »   عمودی   محور .  پیکوثانیه   0/ 201  زمانی   مقیاس   در   بور   % 1/ 39
 .دهد می   نشان   را   کل«   انرژی   + جنبشی 

 ثباتی ب   ی توجه  قابل   طور   به   را   گرافن   ، ٪ 39/1  با   بور   آلایش 
 که  کند   جاد ی ا   ی موضع   اختلالات   است   ممکن   عوض،   در .  کند 

 مجوز  نوعی   به   بنابراین .  شود می   ی انرژ  نوسانات   ن ی ا   به   منجر 
 شودمی  صادر  آزمایشگاه  در  آن  سنتز   امکان  و   ترکیب   این  پایداری 

  مراحل   اکنون .  سازد می   مند جهت   و   سودمند   را   نظری   محاسبات   و 
  آلایش  این   مورد   در   را   نقص بی   خالص   گرافن   مورد   در   ذکرشده 

  محاسبات   از   پس   شد   ذکر   طورکه   همان .  کنیم می   بررسی   گرافن 
 جهت  شبکه   بسیط   یاخته   واهلش   اجرای   به   نوبت   خودسازگار، 

 بلورین  ساختار   انرژی   مقدار   کمترین   با   بسیط   یاخته   سازی بهینه 

 
3 Quantum Molecular Dynamics 

  شده   محاسبه   انرژی   ممنوعه   نوار   و  بور   غلظت   به   مربوط   جدول   . 2  جدول 

 تاکنون  تحقیقات   برخی   در 
  شش   تعداد   یعنی   پیکربندی   مدل 

 ها اتم   از   متشکل های  ضلعی 
 )%(  بور   ت غلظ 

 انرژی  ممنوعه   نوار 

(eV) 

2 ×2 5 /12 658 /0 

3 ×3 56 /5 0 

4 ×4 13 /3 190 /0 

6 ×6 39 /1 0 
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 .  است  Å  573 /2  شبکه   ثابت   برای   شده   محاسبه   مقدار .  رسد می 
  با  بور   -  گرافن   نواري   ساختار   نمودار   تحلیل   و   مقایسه 

 در  ٪  39/1  بور -گرافن   نواری   ساختار   نمودار   خالص:   گرافن 
 اول  ة ناحی   در   Γ-M-K-Γ  مسیر   در .  است  شده   رسم   ( 5)   شکل 

  باندها  انرژی   و   الکترونی   خواص   در   را   مهمی   های تفاوت   بریلوئن 
 و الکترونی  توزیع   در  تغییرات  از ناشی  ها تفاوت   این . دهد می  نشان 

  حضور.  1.  است   بور   های اتم   حضور   اثر   در   موضعی   پتانسیل 
  ایجاد باعث  کربن،  به  نسبت  کمتر 1کِشانی الکترونَ با  بور  های اتم 

 این.  شود می   گرافن   شبکه   در   متفاوت  الکتریکی  پتانسیل   با   نواحی 
 Γ-M-K-Γ  مسیر   در   باندها   اعوجاج  به   منجر   توانند می   تغییرات 

  شبکه   در   الکترونی   توزیع   که   شودمی   باعث   بور   آلایش .  2  ؛ شوند 
 باند  ساختار   در   تغییراتی   به   منجر   که   شود،   گرد ناهمسان   گرافن 
  ایجاد  K  نقاط   در  کوچکی   نواری   شکاف   است   ممکن   حتی   وشود  
 آلایش  است،  نواری  شکاف   فاقد   که   خالص   گرافن   خلاف   بر .  کند 

 یک  به   بیشتر   کربن(   اتم   71  در  بور   اتم   )یک   تراکم   این   بوردر   با 
  بور .  3؛  بزرگ  شکاف   با  رسانا نیم   یک   تا  است   نزدیک   فلز نیم 
  فرمی  سطح   به   نزدیک   باندهای   در   2موضعی  های حالت   تواند می 

 در  ها حالت   چگالی   در   تغییر   باعث   ها حالت   این .  کند  ایجاد 
 یک  عنوان   به .  شوند می   بریلوئن   ناحیه   از   مشخصی   مسیرهای 

 در  تغییر   دلیل   به   انرژی   ی ها نوار  مذکور،   مسیر   همین   در   نمونه 
 این.  شوند  ناهموار   توانند می   متفاوت،   هایپتانسیل   ایجاد  و  تقارن 

.  است  محسوس   K  و   M  نقاط   نزدیکی   در   ویژه   به   تغییرات 
 ،خالص  گرافن   حالت   مکان   از   است   ممکن   دیراک   نقاط   همچنین 

  بندیجمع   عنوان   به   پس .  بریزند   هم   به   یا   دهند  مکان   تغییر
 در  تغییراتی   باعث   گرافن   در   بور  % 39/1  آلایش   گفت:   توان می 

 و  موقعیت   در   تغییر   شامل   که   شود می   ماده   این   نواری   ساختار 
 و  نوارها   در   ناهمواری   ایجاد   ،ظرفیت   و   رسانش   نوارهای   شکل 
  اثرات  دلیل   به   تغییرات  این .  است   موضعی   های حالت   ایجاد 

  به  منجر   که  است   گرافن   شبکه   در   بور   شیمیایی   و  الکترونیکی
 . شود می   الکتریکی   پتانسیل   و  الکترونی   توزیع  در   موضعی   تغییرات 

 
  انرژی تراز. بور با ٪ 39/1 آلائیده گرافن  نواری ساختار نمودار  . 5 شکل

 .است فرمی انرژی  نوار همان صفر

 
1 Electronegativity 
2 Local 

 به  توجه  با  :% 68/16  بور  از  استفاده  با  گرافن  آلایش
  ، 51/12  ،9/73٪  ،8/34٪  %، 59/6  درصدهای  در  که  این
  مرحله   در  نشد،  مشاهده  ایممنوعه   نوار  %15/ 29  و  90/13

 تغییر  و  %68/16  به   آلایش  درصد  افزایش   با  محاسبات  بعدی
 (6)  شکل  پیکربندی  مطابق  اتم  18  به  اتم  72  از  بسیط  یاخته

 ثابت  واهلش  نتیجه.  نمودیم  بررسی   را  ساختار  الکترونی  خواص
 .  است Å 737/5 برابر شبکه
 

 
 .بور   با   ٪   16/ 68  آلائیده گرافن   ساختاراتمی پیکربندی   نمودار   .6 شکل 

 . نشد   دیده ( 7شکل)   مطابق   ای ممنوعه  نوار   نیز مورد این  در 
 

 یک   در  % 16/ 68  بور  از  استفاده  با  گرافن   آلایش

 مختلف های  پیکربندی   که   داشت   توجه   باید  جدید:   پیکربندي 
 بسیار  خواص   دارای  است  ممکن   معین   آلایش  درصد  یک  از 

 اتم  که  این  جمله  از  ؛ دارد   مختلفی   دلایل  که  باشند  متفاوت 
 هیبریداسیون  خود   اطراف   های اتم   با  است   ممکن  آلاینده 

 بر  تغییرات   این .  دهد   تشکیل   ( 3sp  یا  2sp  )مانند  متفاوتی 
 مثال،  برای.  گذارد می   اثر  حالات   چگالی   و  نواری   ساختار 

 نواری   ممنوعه  نوار   شدن  باز   باعث  تواندمی   3sp  هیبریداسیون
 حفظ  را   فلزینیم   ساختار   است   ممکن  2sp  که  حالی   در   ؛ شود 
 تواندمی   آلاینده   های اتم   حضور   که   است   این  بعدی   دلیل .  کند 

 مانند  جدیدی   های ویژگی   ایجاد   باعث   و   بشکند  را  شبکه  تقارن 
 در  غیرعادی   رفتار   یا  مغناطیسی،   خاصیت  الکتریکی،   قطبیت 

 نوار  خوشبختانه  ( 8)   شکل  پیکربندی   در.  شود   الکترون   انتقال

 آمد،  دست  به   محاسبات  از   ولت   الکترون  1/ 00  انرژی   ممنوعه
 منجر  Å299 /4  شبکه   ثابت   به  بسیط   یاخته   واهلش   از   پس   که 
 . شود می   مشاهده  ها حالت   چگالی   نمودار  (9)   شکل   در   و   شد 
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 مثبت هایانرژی   بازه در  زیادی متراکم باندهای رسدمی  نظر به . 7 شکل

  حالات زیاد تراکم ةدهندنشان که دارد  وجود ( eV10 تا eV 3 از )مثلاً
  آلایش  در دارامعن ممنوعه نوار مشاهده عدم. است ناحیه این در الکترونی

 .است  ماده فلزی شبه خاصیت  دهندهنشان  68/16 درصد   با بور و  گرافن
 

 
  شبکه ساختار. %68/16  آلایش  برای جدید پیکربندی . 8 شکل

 . است زنبوریلانه
 

 
  ممنوعه  نوار. عمودی( )فلش انرژی ممنوعه نوار مشاهده اولین . 9 شکل

  ممنوعه  نوار وسط در دقیقاً فرمی  سطح. است   eV 1.00 حدود ماده نواری
  یعنی ذاتی یا متعادل  رساناینیم  یک  دهندهنشان  که  است، گرفته قرار
  انرژی  ممنوعه  نوار چنین  با مواد. است اضافی آلایش بدون رسانای نیم

 گرهاحس  ترانزیستورها،  مانند الکترونیکی هایدستگاه  در  معمولاً
  آشکارسازهای مانند خاص، و  دقیق هایویژگی با الکترونیکی هایدستگاه )

 .[18] شوندمی استفاده خورشیدی هایسلول و  (نوری

 
 : %60/18بور و گرافن آلایش

  مطابق.  گیریممی  نظر  در  را  (10)  شکل  متقارن  نسبتاً  پیکربندی
 .  نشد مشاهده حالت این در ایممنوعه  نوار (11) شکل

 
 . %60/18 آلایش  برای اتمی 72  یاخته در متقارن پیکربندی . 10 شکل

 

 :%78/27 بور و گرافن آلایش

  در   ممنوعه   نوار  وجود  از  اطمینان  و  کار  گزارش   ذکر  جهت  فقط
 . است آمده (11) شکل در نتایج آلایش، از درصد این

 

 
  در متقارن پیکربندی  در انرژی  ممنوعه  نوار مشاهده عدم  . 11 شکل

 . %60/18 آلایش برای اتمی 72 یاخته
 

  بور -کربن  لایه  تک  تولید  یا  %50بور  و  گرافن  آلایش
  در   که   نکته  این   به   توجه   با  زنبوری:  ساختارلانه  در  گرافن(شبه)

 بسیط  یاخته  پیکربندی  که  مختلفی   حالات  %78/27  آلایش
 از  یدرصد  به  ینابنابر  ؛یستن   یکتا   باشد  داشته  تواندمی  فرضی

  آن   و  دارد  متقارن  یکربندیپ  یک  فقط  که  یمپرداخت  یشآلا 
 یجهنت.  است  شده  یدهکش  یرتصو  به  (12)   شکل  در  ساختار

  حاصل   اطلاعات  یةبق.  یدرس  Å  259/4  ةشبک  ثابت  به  واهلش،
 . است آمده (16) تا (13) یهاشکل در محاسبات از

 
  آلایش  برای اتمی18 یاخته در زنبوری لانه متقارن پیکربندی . 12 شکل

78/27% . 



   III  گروه   عناصر   با   شده آلاییده   گرافن   ی الکترون   خواص   و   ی محاسبات   ی ساز ه ی شب   ، ی نظر   ی ساز مدل   و همکاران:   فروزانی  16

 

  در  کلی حالات چگالی نمودار در  انرژی ممنوعه نوار مشاهده . 13 شکل

 .%78/27 آلایش  برای اتمی 18 یاخته  در پیکربندی
 

 
 . %50  آلایش برای  اتمی 18 یاخته  در  متقارن پیکربندی (: 14شکل)

 

 
  ممنوعه  نوار اندازه. %50 بور_گرافن آلایش نواری ساختار (: 15شکل)

  یک رفتار ماده . شودمی   مشاهده ولت  الکترون  500/1  :دقیق انرژی  اصلی
 و  الکترونیکی هایدستگاه  در  استفاده پتانسیل  با  ذاتی رسانای نیم

  فرمی سطح  از  بالاتر دوم ممنوعه نوار. دهدمی  نشان را اپتوالکترونیکی
  نوری خواص  در است  ممکن  که است ولت الکترون 5/2  اندازه به که است

 . [19]  باشد مؤثر
 

  ساختار  در  انرژي  ممنوعه  نوار  دو  وجود  دقیق  تحلیل

 ممنوعه  نوار  دو  شناسایی  :(DOS)  حالات  چگالی  و  نواري
  چگالی و  (15)  شکل  نواری  ساختار  نمودارهای  در  انرژی
 انرژی   ممنوعه  نوار  دو  که  دهدمی  نشان  (16)  شکلهای  حالت

 ممنوعه  وارن:  دارند   وجود  انرژی  محور  از  مختلف  محدوده  دو  در
  و  ظرفیت  نوار  بین   ممنوعه  نوار   این   اصلی(  ممنوعه  )نوار  اول
 آن  اندازة  و  دارد  قرار  رمیفِ   سطح  نزدیکی  در  رسانش  نوار

eV5/1  یک   در  تر(بالا   ممنوعه  )نوار  دوم  ممنوعه  نوار.  است 
  نوارهای   بخش  در  و  فرمی  سطح  از  بالاتر  انرژی  محدوده
 . است eV5 /2 و دارد قرار رسانایی

 
.  %50  بور_گرافن آلایش  کلی الکترونیهای حالت  چگالی . 16 شکل

 .است مشهود ولت الکترون  500/1 اصلی ممنوعه نوار وجود
 

 مستقیم   رسانایینیم  ممنوعه  نوار  یک  اول  ممنوعه  نوار
  قرار   Γ  بلوری  مسیر   در  انرژی  نوارهای  کلیدی  نقاط  زیرا  است،
  و  نوری  دیودهای  مانند  کاربردهایی  برای  موضوع  این .  اندگرفته
  به   مستقیم  ممنوعه  نوار   زیرا  ؛ دارد  اهمیت  خورشیدی  هایسلول
  به   را  ماده  ممنوعه  نوار  این.  کند می  کمک  هافوتون   بهتر  انتقال

 و  الکترونیکی  هایدستگاه  برای   مناسب  یرسانانیم  یک
 دوم   ممنوعه  نوار.  کندمی  تبدیل  محیط  دمای  در  اپتوالکترونیکی

  معمولاً   و  دارد  قرار  بالاتر  رسانایی  نوارهای  در  eV  5/2  اندازه  به
  تقارن   در  تغییر  و  آلاینده  هایاتم  در  اوربیتالی  تعاملات  دلیل  به

  خواص   در  است  ممکن  ممنوعه  نوار  این.  شودمی  ایجاد  شبکه
 وابسته  رسانایی  یا  بالا(  انرژی  با  هایفوتون  جذب  )مانند  نوری

 است  این  کربن(  و  )بور  آلاینده  عناصر   نقش.  بگذارد  تأثیر  دما  به
  به   منجر  و  شده  گرافن  شبکه  ذاتی  تقارن  شکستن  باعث  که

 نوارهای   در  تغییرات  همچنین  و   اصلی  انرژی  ممنوعه   نوار  ایجاد
 تعاملات  به  احتمالًا  دوم  ممنوعه  نوار.  شودمی  بالاتر  رسانایی
 که  است،  مربوط  کربن  و  بور  الکترونی   هایاوربیتال  بین  پیچیده
.  شودمی  رسانایی  نوار  در  اضافی  انرژی  فاصله  ایجاد  به  منجر

  نزدیک صفر به محدوده، این  در اول ممنوعه نوار حالات چگالی
 اما.  است  انرژی  ممنوعه  نوار  یک  وجود  دهندهنشان  که  است

 چگالی   در  توجهی  قابل   کاهش  ،eV5/12-10  بین   انرژی
  در .  است  دوم  ممنوعه   نوار   دهندهنشان   که   شودمی  دیده  حالات
  در  پیچیدگی  دهندهنشان   انرژی  ممنوعه  نوار  دو  وجود  مجموع
 . است شدهآلاییده ماده الکترونیکی ساختار

  کوانتوم  از  استفاده  که  این   به  باتوجه:  1یامبو   کد  معرفی
  شامل   ماده  این  برای  اپتوالکترونیکی  خواص  زمینه  در  اسپرسو

  یک  که  یامبو  از  شد،نمی  تحقیق  این  برای  لازم  موارد  برخی
 و   الکترونیکی  خواص  محاسبات  برای  پیشرفته  و  بازمتن   افزارنرم

 نظریه   اساس   بر  جامد  حالت  هاینظریه  چارچوب  در  مواد  اپتیکی

 
1 YAMBO 
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 خطاهای اصلاح  امکان  مهم  نکته . بردیم  سود  است،  چگالی  تابعی 
  این   توسط   چگالی   تابعی   نظریه   در   تر ساده   های تقریب   از   ناشی 
 در  کلیدی   مفاهیم   از   یکی   1ذره شبه   تصحیحات .  است  بسته 

 که  است   الکترونی   باند   ساختار   نظریه   و   مواد   محاسباتی   فیزیک 
  هایکنش برهم   و   الکترونی   هایانرژی   تر دقیق   درک   برای 

  ماده  یک   در   ها الکترون   که   زمانی.  شودمی   استفاده   کوانتومی 
 با پیچیده  طور به  بلکه  ؛ دارند مستقل  رفتار  تنها  نه  کنند،می  حرکت 

  هاذره شبه .  کنند می   کنش برهم   بلوری   محیط   و   ها الکترون   دیگر 
 رفتار  این   توصیف   برای   که   هستند   ای شده ساده   و   مؤثر   های حالت 

  . [20]  شوند می   استفاده   پیچیده 
 بور-گرافن   الکترواپتیکی   خصوصیات   استخراج   نتایج 

 به  ( 17)  شکل   در   نتیجه   یامبو   در  مناسب   محاسبات   از   پس   : 50%
 از  عبارتند   نمودار   کلیدی   های ویژگی .  است   شده   کشیده   تصویر 

 هایانرژی   -eV5  از   تر پایین   ناحیه.  1  :تشخیص   قابل   ناحیه   سه 
 سمت  و  دارند  بیشتری   انحراف   2شم  -کوهن   مقادیر  از   ای ذره شبه 

 ناحیه.  2؛  ( توجه قابل   منفی   تصحیحات )   اند شده   اصلاح   تر پایین 
  مقادیر   به   ای ذره شبه   های انرژی   eV0  تا   -eV5  حدود   میانی 
 مرجع  خط   از   کمتری   انحراف   و   هستند   تر نزدیک   شام -کوهن 
 ایذره شبه   های انرژی   eV  0از  بالاتر   ناحیه   در.  3  ؛ شود می   دیده 

 تصحیحات)   دارند   شام   -کوهن   به   نسبت   تری بزرگ   مقادیر 
  اعمال   رسانش   نوارهای   برای   معمولًا  تصحیحات   این .  ( مثبت 

  . شوندمی 

 eV  حسب   بر   شام -کوهن   های انرژی   دهنده نشان  : افقی   محور   . 17  شکل 

 : عمودی  محور .  آیند می   دست   به   DFT  روش   از   مستقیماً  مقادیر   این .  است 

  ( چین   خط )   مرجع   خط .  است  eV  حسب   بر   ای ذره شبه   های انرژی   دهنده نشان 

  ای ذره شبه   های انرژی   آن   در   که   است   آل ایده   حالتی   بیانگر   (KS = QP)  خط 
 هر .  (است   نشده   اعمال   تصحیحی   هیچ   یعنی )   هستند   برابر   شم -کوهن   و 

 .است  (GW)3  روش   از   ناشی   تصحیحات  دهنده نشان   خط   این   از   انحراف 

 تکراری  به   توجه   با   : % 39/1  آلومینیوم   و   گرافن   آلایش 
 شرح  را  نتایج   مختصری   صورت   به   محاسبات   مراحل   بودن 

  که   رسد می   Å  596/2  به   Å  573/2  از   شبکه   ثابت .  دهیم می 

 
1 Quasiparticle 

2 Cohen-Sham Equations 

3  Screened Coulomb Interaction (W    ( and Green's Function (G)   

 (Å  43/1  حدود   در )   آلومینیوم   اتمی  شعاع .  1  از:   عبارتند   آن   دلائل 
  اتمی   ة انداز   در   تفاوت   این .  است  ( Å  77/0)   کربن  از   تر بزرگ 
 اندک  افزایش   باعث   و   شده   گرافن   بلوری   شبکه   در   فشار   موجب 

 موجب  تواند می   آلومینیوم   آلایش .  2  ؛ شودمی   شبکه   ثابت   در 
 شود،  کربن   های اتم   بین   شیمیایی  پیوندهای   در   تغییرات 

 ثابت  نتیجه   در   و   شده   تر طولانی   کمی   پیوندها   برخی   که طوری به 
 (18)  شکل   در   نواری   ساختار   نمودار.  شود می   بزرگتر   کمی   شبکه 
 . است   شده   آورده 

 
 .آلومینیوم   با   ٪   1/ 39  آلائیده   گرافن   نواری   ساختار   نمودار   . 18  شکل 

 و  گرافن   با   وبور   گرافن   آلایش   نواري   ساختار   مقایسه 
  زیر   نتایج   به   ( 18)   و   ( 5)های  شکل   به   باتوجه   : % 1/ 39  آلومینیوم 

  آلومینیوم  نمودار   در   فرمی   سطح   موقعیت   مورد   در .  1  رسیم: می 
 و  است   تر نزدیک   انرژی   سطح   به   فرمی   سطح   (، 18  شکل )   گرافن 
 این.  دارند  قرار   فرمی   سطح  نزدیکی   در  انرژی   نوارهای   از  برخی

 است  ممکن   آلومینیوم   با   آلایش   که   دهد می   نشان   موضوع 
 گرافن  بور   نمودار   در   مقابل،   در .  دهد   افزایش   را  الکتریکی   رسانایی 

  هم  به   کمتر   فرمی   سطح   نزدیکی   در   انرژی   نوارهای   (، 5  شکل ) 
 رسانایی  کاهش   معنای   به   است  ممکن   که   اند شده   نزدیک 

 نمودار  دو   این   در   نوارها   پراکندگی   و   شکل .  2  ؛ باشد  الکتریکی 
.  است  ساختار   الکترونیکی   های ویژگی   در   تغییراتی  دهنده نشان 

  فشرده   هم   به   بیشتر   گرافن   آلومینیوم  نمودار   در   انرژی   نوارهای 
  بهبود  و   ها اوربیتال   پوشانی هم   افزایش   به   است   ممکن   که   اند شده 

 گرفت نتیجه توان می  مقایسه  این از   بنابراین، . کند  کمک  رسانایی
 رسانایی  های ویژگی   تواند می   آلومینیوم   با   گرافن   آلایش   که 

 به  است   ممکن   این   و   دهد   ارائه   بور   با   آلایش   به   نسبت   را   بهتری 
 . باشد   فرمی   سطح   موقعیت   و   نواری   ساختار   در   تغییرات   دلیل 

 را  مهم   موارد   اختصار   جهت   :%39/1  گالیم   و   گرافن   آلایش 
  برابر   آلایش   مقدار   این   از   حاصل   شبکه   ثابت   کنیم: می   بیان 

Å59/2   شبکه  در   ی ساختار   رات یی تغ   دهنده نشان   مقدار   ن ای .  است 
 شبکه  ثابت  ریی تغ .  است  م یگال   با  ش ی آلا   لی دل   به  گرافن   یستالی کر 

 (است     Å  46/2  حدود   معمولًا  )که   خالص   گرافن   به   نسبت 
 ساختار  انبساط   ا ی   شدن   بزرگ   در   م ی گال   ر ی تأث   دهنده نشان   تواند می 

 شعاع.  1  دارد:   وجود   افزایش   این   برای   عمده   دلیل   دو .  باشد   شبکه 
 .است  Å  77 /0  کربن  از   تر بزرگ   Å26 /1  گالیم   اتمی 



   III  گروه   عناصر   با   شده آلاییده   گرافن   ی الکترون   خواص   و   ی محاسبات   ی ساز ه ی شب   ، ی نظر   ی ساز مدل   و همکاران:   فروزانی  18

 

   
  با   درصد   1/ 39  آلائیده   گرافن   کلیهای  حالت   چگالی   نمودار   . 19  شکل 

 مشکی(  ضخیم   )خط .  گالیم 
-گالیم  پیوندهای   شود، می   شبکه   وارد   گالیم   وقتی   نتیجه،   در 
 هستند،  خالص   کربن -کربن   پیوندهای  از   تر طولانی   کمی   کربن 

  ساختار  در   گالیم   جایگزینی .  2  ؛ شود می   شبکه   انبساط   به   منجر   که 
  باعث  که   کند   ایجاد  شبکه   در  هایی تنش   است   ممکن  گرافن 
 (19)   شکل   در.  شود  شبکه   ثابت   افزایش   و  پیوندها   شدن   کشیده 
.  شده  ترسیم   گرافن   از   آلایش   این   الکترونی   حالات   چگالی   نمودار 
  شده  رسم   ( 20)   شکل   در   نیز   ترکیب   این   نواری   ساختار   نمودار 
 .  است

 
  محدوده   در   گالیم   با   ٪   1/ 39  آلائیده   گرافن   نواری   ساختار   نمودار   . 20  شکل 

 . ولت   الکترون   + 5  تا   -5

  آلومینیم   با   آلایش   نمودارهای   مقایسه   نتایج   خلاصه   صورت   به 
  انرژی   نوارهای   که   دهد می   نشان   نمودار   این .  1  از:   عبارتند   گالیم   و 

  احتمال   آلومینیوم،   گرافن   مانند   و   دارند   قرار   فرمی   سطح   نزدیکی   در 
  کمی   نوارها   توزیع   و   موقعیت   اما   ؛ دارد   وجود   رسانایی   افزایش 
  اشاره   رسانایی   در   تری دقیق   های تفاوت   به   که   است   متفاوت 

  رسانایی   رفتار   دو   هر   گالیم   گرافن   و   آلومینیوم   گرافن .  2  ؛ کند می 
  پیکربندی   این   در   که ای  نکته   اما   ؛ دارند   بور   گرافن   به   نسبت   بهتری 

  همچنان   جدید   ماده  و   است   زنبوری  لانه   ساختار   حفظ   شد،   مشاهده 
  شکل   طبق   نیز   ای ممنوعه   نوار .  ( 22)   شکل   ماند: می   باقی   دوبعدی 

 . نشد   مشاهده   ( 23) 

 
 لانه   ساختار .  آلومینیوم   با   ٪ 16/ 68  آلائیده  گرافن   پیکربندی   طرح   . 21  شکل 

 .است   زنبوری 

ادامه    درصدی  50  متقارن   آلایش   از   که   جدیدی به طرح  در 
های شکل   مطابق .  پردازیم می   ، آید می   دست   به   گرافن   با   آلومینیوم 

  ماده   که   رسیم می   ه نتیج   این   بهها  آن   توضیحات   و   ( 25)  تا   ( 23) 
 . است   اپتوالکترونیکی   و   الکترونیکی   کاربردهای   برای   مناسب 

 
 آلومینیوم   با   ٪ 16/ 68  آلائیده   گرافن   پیکربندی   ماندن   دوبعدی   . 22  شکل 

. ساختار   واهلش   از   بعد 

. آلومینیوم  با   ٪   50  آلائیده   گرافن   ترکیب  پایداری   سنجی   امکان   . 23  شکل 
  -1305  انرژی   حول   کوانتومی   مولکولی   دینامیک   توسط   ساختار   پایداری 
 تا   ( .است   ترکیب   پایداری   از   معیاری   خود   انرژی   این   بودن   )منفی   ریدبرگ 

 زنبوری   لانه   ساختار   شبکه   ثابت   ضمناً.  شد  بررسی   پیکوثانیه   0/ 030  حدود 
 از   بعد   آلومینیوم   با   ٪   50  آلائیده   گرافن   ترکیب   پیکربندی   در   Å314 /6   برابر 

 .شد   محاسبه   واهلش 

 
 ٪   50  آلومینیوم   با   آلائیده   گرافن    نواری   ساختار   نمودار   . 24  شکل 

 که   است   eV  0 /3 تقریباً  معادل   فرمی  انرژی   پائین   ممنوعه   نوار   دهنده نشان 
  نوار .  دهد می   نشان   را   متوسط   انرژی   ممنوعه   نوار   با   رسانا   نیم   یک   ساختار 
  که   است   فرمی   انرژی   از   بالاتر   ولت   الکترون   2/ 5  حدود   اندازة   به   دوم   ممنوعه 

  مربوط   اوربیتالی   پیچیده   تعاملات   به   معمولًا  و   دهد می   رخ   رسانایی   نوارهای   در 
 .گذارد می   تأثیر   ماده   نوری   خواص   بر   ممنوعه   نوار   این .  است 

 در  جزئی   های تفاوت   گالیم   گرافن   و   آلومینیوم   گرافن   بین 
 هایتفاوت   به   است   ممکن   که   دارد   وجود   نوارها   توزیع   و   موقعیت 

 در  که  بعدی  ساختار.  بینجامد   هاآن   رسانایی   هایویژگی   در  جزئی
  بررسی  مورد   بور   جای   به   آلومینیم   جایگزینی   با   ( 6)   شکل   با   تشابه 
 . است   شده   آورده   ( 21)   شکل   در   گرفت   قرار 
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 :% 16/ 68  آلومینیوم   و  گرافن   آلایش 

 
  ٪ 50  آلومینیوم   با   آلائیده   گرافن   الکترونی های  حالت   چگالی   نمودار   . 25  شکل 
  که   ممنوعه   نوار   و   ظرفیت   نوار   در   است   eV0 /3  تقریباً  ممنوعه   نوار   دهنده   نشان 
  اندازة   تقریباًبه   که   دوم   ممنوعه   نوار .  است   نواری   ساختار   با   کامل   تطابق   در 
eV5 /2   ،های موج طول   با   نور   جذب   باعث   تواند می   بالا   های انرژی   در   است  

 . شود   ها الکترون   برانگیختگی   و   خاص 

-کربن   گرافن -شبه   تولید   یا   % 50گالیم   و   گرافن   آلایش 
  عناصر،   تناوبی   جدول   ترتیب   طبق   زنبوري:   لانه   ساختار   در   گالیم 
  کاربرد   با   فلز   یک   گالیم .  است   1گذار پس   فلزات   از   گالیم   بعدی   نامزد 

  دلیل   به   عنصر   این .  است   اپتیک   و   الکترونیک   صنایع   در   گسترده 
  ترانزیستورها،   تولید   در   خاص،   پذیری واکنش   و   رسانایی نیم   خواص 

  شکل   از . دارد  کلیدی  نقش  خورشیدی  های سلول   و  نوری  دیودهای 
.  است   شده   آورده   آن   توضیحات   و   سازی شبیه   نتایج   ( 28)   تا   ( 26) 

  پیکربندی   در   Å788 /2  برابر   شبکه  ثابت   ساختار،   سازی  بهینه   از   بعد 
 .  شد   محاسبه   گالیم   ٪ 50  با   آلائیده   گرافن   ترکیب 

  ساختار   در   اساسی   تغییرات   باعث   گرافن   در   گالیم   ٪50  آلایش 
  توجه   قابل   و   مستقیم   نواری   گاف   ایجاد   به   منجر   و   شده   آن   نواری 

  نقاط   در   رسانش   و   والانس   نوارهای   خالص،   گرافن   در .  شود می 
  رفتار   باعث   ویژگی   این   که   رسند، می   هم   به   'K  و   K  دیراک 

  با   کربن   های اتم   از   نیمی   جایگزینی   با   اما .  شود می   آن   فلزی نیم 
.  کنند می   تغییر   الکترونی   تعاملات   و   شده   مختل   شبکه   تقارن   گالیم، 

  نقاط   در   انرژی   باندهای   واگنی   شکست   به   منجر   موضوع   این 
  که   شود، می    ~eV  5 /1  توجه قابل   نواری   گاف   ایجاد   و   دیراک 
  واقعی   رسانای نیم   یک   به   فلز نیم   یک   از   گرافن   تبدیل   ة دهند نشان 
 . است 

 
  نوار   دهنده نشان   گالیم   ٪ 50  با   آلائیده   گرافن   نواری   ساختار   نمودار   . 26  شکل 
  رسانا   نیم   یک   ساختار   که   است   eV0 /3  تقریباً  معادل   فرمی   انرژی   پائین   ممنوعه 

  اندازة   به   دوم   ممنوعه   نوار .  دهد می   نشان   را   متوسط   انرژی   ممنوعه   نوار   با 
eV5 /2~   و   دهد می   رخ   رسانایی   نوارهای   در   که   است   فرمی   انرژی   از   بالاتر  

  خواص   بر   ممنوعه   نوار   این .  است   مربوط   اوربیتالی   پیچیده   تعاملات   به   معمولًا
 . گذارد می   تأثیر   ماده   اپتیکی   و   نوری 

 
1 Transition Metals 

 گرافن  که   شوند می   باعث   نواری   ساختار  در   تغییرات  این 
 کارآمدتری  صورت به   را   ها حفره   و   ها الکترون   بتواند   یافته آلایش 
  قطعات   سایر   و  دیودها   ترانزیستورها،   عملکرد   برای   که  ، کند   کنترل 

 بهبود نوری  های انتقال  این،  بر  علاوه . است حیاتی  اپتوالکترونیکی 
 به  ولت   الکترون  5/2  حدود   به   دوم   انرژی   گاف   افزایش   و   یافته 

 کند،می   کمک   مرئی   و   فرابنفش   محدوده   در   نوری   جذب   افزایش 
 نوری  گرهای حس   و   خورشیدی   های سلول   برای   ویژگی   این   که 

  . [21]  است   مفید   بسیار 
-کربن   لایه   تک   تولید   یا   % 50  ایندیم   و   گرافن   آلایش 

  به   توجه   با   زنبوري:   لانه   گوشی   شش   ساختار   در   ایندیم 
  فلزات  از   که   ایندیم   با   گرافن   آلایش  بررسی   به   III  گروه   عناصر 

  میند یا   د ی اکس  ، یکی اپت   ییرسانا   نظر   از .  پردازیممی   است،   گذار پس 
 و  شفاف   ی هالم ی ف   ساخت   ی برا   ی د یکل   مواد   از   ی کی   ( ITO)  قلع 

 و  ژه ی و   ی حرارت   رفتار   ل ی دل   به   ز ی ن   م ی ند ی ا   ی اژهایآل .  است  رسانا 
 کاربرد  خاص  ی اژهای آل   ساخت   در   ن، یی پا   ار ی بس   ذوب   نقاط   داشتن 
  محاسبه   A ̊  81 /3  بهینه   زنبوری   لانه   شبکه   ثابت .  [21]  دارند 

 . گردید 

 
  0/ 030  زمان   مدت   در   جدید   زنبوری   لانه   ساختار   پایداری   بررسی   . 27  شکل 

  و   -eV 10403/6  بین   حدوداً  کل  انرژی   تغییرات   دامنه .  شد   آزموده   پیکوثانیه 
  کوچک   بسیار   سیستم   کل   انرژی   با  مقایسه   در   تغییرات   این .  است   -10403/8

 دلیل   به   عمدتاً  چنینی این   نوسانات .  شودمی   تلقی   قبول   قابل   معمولًا  و   بوده 
 . است   سازی شبیه   دماهای   در   حرارتی   های اندرکنش   و   ها اتم   حرکت 

 آلائیده  گرافن   ی هاحالت   یچگال   و   ی نوار  ساختار   ی مودارهان 
 شده،  آورده   ( 29)  و   ( 28)   های شکل   در   که   م ی ند یا   % 50  با 

  ن ی ا   ی الکترون  خواص   بر   آلایش   توجه   قابل   رات ی تأث  دهنده نشان 
 یانرژ   ممنوعه   نوار   دو   ، ینوار   ساختار   نمودار   در .  هستند   ماده 

  ممنوعه  نوار   ن ی اول .  شود ی م   مشاهده   ولت الکترون   یک   از   تر بزرگ 
-eV13)   تا  (-eV)14  حدود   یعنی  تر ن یی پا   ی های انرژ   محدوده   در 
  تا 0  ن ی )ب  ی فرم سطح  به  ک ی نزد ممنوعه  نوار  ن ی دوم  و  دارد  قرار  ( 

eV2 )   شود ی م   ده ی د. 



   III  گروه   عناصر   با   شده آلاییده   گرافن   ی الکترون   خواص   و   ی محاسبات   ی ساز ه ی شب   ، ی نظر   ی ساز مدل   و همکاران:   فروزانی  20

 

 
 دهنده نشان   ایندیم   ٪ 50  با   آلائیده   گرافن   نواری   ساختار   نمودار   . 28  شکل 

  نیم   یک   ساختار   که   است   eV0 /3  تقریباً  معادل   فرمی   انرژی   پائین   ممنوعه   نوار 
  اندازة   به  دوم   ممنوعه   نوار .  دهد می   نشان  را   متوسط   انرژی   ممنوعه   نوار   با   رسانا 

  رسانایی   نوارهای   در   که   است   فرمی   انرژی   از   بالاتر  ولت  الکترون   2/ 5  حدود 
  نوار   این .  است   مربوط   اوربیتالی   پیچیده   تعاملات   به   معمولًا  و   دهد می   رخ 

 .گذارد می   تأثیر   ماده   اپتیکی   و  نوری   خواص   بر   ممنوعه 

 
 الکترونی   )پائینی(   حالات   چگالی   و  )بالایی(   نواری   ساختار   نمودار   . 29  شکل 

 .ایندم   ٪ 50  با   آلائیده   گرافن 

  ییرسانا نیم   ت ی خاص  دهنده نشان   ممنوعه   های نوار   ن ی ا   وجود 
 جادیا   از   ی ناش  احتمالًا  اول   ممنوعه  نوار.  است  آلائیده   گرافن 
  نوار  که   ی حال  در   ؛ است   م ی ند ی ا   آلایش   ل ی دل   به   موضعی   ی هاحالت 

 و  دارد   ی الکترون  یی رسانا   خواص   بر   ی می مستق   ر ی تأث  دوم   ممنوعه 
  یفلزشبه  ی حت  ا ی  ک ی بار  ممنوعه  نوار  با  رسانا نیم  رفتار  دهنده نشان 
 یکی نزد   در   تخت   ی نوارها  ، ینوار  ساختار   در   ن، ی همچن .  است
 انگری ب   که   شوند ی م   مشاهده   ( -eV16  )حدود   تر ن یی پا  ی ها ی انرژ 

 راتیی تغ   از   ی ناش  و   است   موضعی  ی هاحالت   ی بالا   تراکم 
 نمودار  در .  است  م ی ند ی ا   آلایش   از   ی ناش  ی هااندرکنش   و   ی ساختار

 (eV0)   ی فرم  سطح   ی ک ی نزد   در  ها حالت   ی چگال  ها، حالت   ی چگال
 ای   ی فلز  رفتار   دهنده نشان   موضوع   ن ی ا   که   است   رصفر ی غ 

  یکی الکتر   ت یهدا   ت ی قابل   انگر ی ب   رفتار   ن ی ا .  است   ماده   ی فلزشبه 
 در  ها حالت   ی چگال  در   ی اصل   یهاقله .  است  آلائیده   گرافن   ی بالا 

 که  شوند ی م   مشاهده   -eV10  تا   -15  ود حد  ی ها ی انرژ  محدوده 
 است  ی نواح  ن ی ا   در   ی الکترون  یهاحالت   ی بالا   تراکم   دهنده نشان 

 توسط  شده   جاد یا   ی ساختار   راتیی تغ   از   ی ناش  اد ی ز   احتمال   به   و 
 ،-eV  10  و   eV  0  ن ی ب   محدوده   در   ن، ی ا   بر   علاوه .  است   آلایش 

 که  ست ی ن   صفر   اما   ؛ است  تر ن یی پا   ی کل  طور به   ها حالت   ی چگال
 توسط  1ممنوعه  نوار  درون   یهاحالت   جاد یا   از   ی ناش  تواند ی م 

  گرافن  که   دهند ی م   نشان   نمودارها   ن ی ا   ، ی کل  طور   به .  باشد   آلایش 
  و  است   بزرگ   ی انرژ   ممنوعه   نوار  دو   ی دارا   م ی ندی ا   % 50  با   آلائیده 

 
1 In-Gap States 

 رفتار  دهنده نشان   آن   ی فرم  سطح   در   رصفر ی غ   ی هاحالت   ی چگال
 خواص  ن ی ا .  است  ک ی بار   ممنوعه   نوار   با   رسانا   نیم   ا ی   ی فلزشبه 

  ی ردهاکارب   ی برا  مناسب  ی ا ماده   به  را   آلائیده   گرافن   ی الکترون
 سنسورها  و   ستورها ی ترانز   مانند   ؛ ی کی اپتوالکترون  و   ی ک یالکترون 

 ٪50  گالیم   و   ٪50  ایندیم   با   گرافن   آلایش .  کند ی م   ل ی تبد 
  باز   باعث   ایندیم   با   آلایش .  دارد   نواری   ساختار   بر   متفاوتی   تأثیرات 

  بهبود   را   آن   رسانایی نیم   رفتار   و  شده   تری بزرگ   انرژی   گاف   شدن 
 و  دارد   انرژی   گاف   بر   کمتری   تأثیر   گالیم   که   حالی   در   ؛ بخشدمی 

  که  شود می   موجب   تفاوت  این .  کند می   حفظ   بالاتری   رسانایی
  نوری  حسگرهای   و   ترانزیستورها   برای   ایندیم   با   آلائیده   گرافن 

 کاربردهای  در   گالیم   با   آلائیده   گرافن   که   حالی   در   ؛ باشد  تر مناسب 
 ایندیم  با   آلائیده   گرافن   همچنین، .  است   مفید   بالا   رسانش   نیازمند 
 مفید  خورشیدی   های سلول   برای   که   دارد   بهتری   نوری   جذب 
  به  نزدیک   الکترونیکی   خواص   حفظ   موجب   گالیم   مقابل،   در .  است
 . است   مناسب   شفاف   الکترودهای   برای   که   شده  فلزی 

 گرافن-شبه   تولید   یا   %50  تالیم   و  گرافن   آلایش 
 ساختار  زنبوري:   لانه   گوشی   شش   ساختار   در   تالیم -کربن 

 در  ی وجهت   قابل   رات یی تغ   م یتال   آلایش   با   گرافن   ی زنبوره ی لا 
  میتال  که  یی آنجا  از . کندی م  جاد ی ا  آن  ی الکترون  و  ی ساختار خواص 

. بخشد   بهبود   را   ماده   یی رسانا   تواندی م  دارد،   یی بالا   ی فلز  ت یخاص 
 و  ی نوار  ممنوعه   نوار   جاد ی ا   ی برا  م یتال   ، رسانام ی ن   مواد   در   ن ی همچن 
 در.  شود ی م   اده استف   مواد   ی سی مغناط   و   ی نور   خواص   کنترل 

 در  فرد   به   منحصر   خواص   با   ی عنصر  عنوان   به   م ی تال   مجموع، 
  خطرات ل ی دل   به   اما   دارد،   کاربرد   ی علم  قات یتحق  و  شرفته ی پ  ع ی صنا 

  دارد  یی ها ت یمحدود   آن   از   استفاده   سلامت،   و   ی طی محست ی ز 
  با  ساختار   سازی بهینه   مرتبه   چند   از   پس   أسفانه مت .  [22] 

  نشد  منتج   زنبوری   لانه   ساختار   نتیجه   به   مختلف   2یهابندی مش 
  به   بررسی   قابل   فعلًا  ترکیب   این های  ویژگی   تحلیل   لذا   و 

 نتوانست  ٪50  تالیم   با   گرافن   آلایش .  نیست   معمول های  روش 
  دلیل   به   احتمالًا  ؛ کند  حفظ   را  زنبوری لانه   گوشی شش   ساختار 
  و   Tl-C  تر ضعیف   پیوندهای   تالیم،   تر بزرگ   اتمی   شعاع 
 بین  از   باعث   تغییرات   این .  ترقوی   واندروالسی   های کنش برهم 
 با  آن   تحلیل   امکان   و   شده   الکترونی   و   ساختاری   پایداری   رفتن 
 توانمی   تر دقیق   بررسی   برای .  کند می   دشوار   را   معمول   های روش 

  اصلاح  برای   ذره   شبه   تصحیح   یا   DFT+U  های روش   از 
 مشاهده  برای   3آغازین  لی مولکو   دینامیک   الکترونی،   خودانرژی 

 شبکه  ارتعاشات   بررسی   برای   فونونی  تحلیل   و   ساختاری   تغییرات 
  5ایکس  پرتو   پراش   و   4رامان  سنجیطیف   همچنین، .  کرد  استفاده 

.  کنند  فراهم  ساختاری  تغییرات   از   تجربی   اطلاعات   توانند می 

 
2 Mesh 
3 Ab Initio Molecular Dynamics (AIMD) 
4 Raman Spectroscopy 

5 X-ray diffraction (XRD) 
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 هیبریدی  هایترکیب  یا  ٪50  از  کمتر  هایآلایش  بررسی
 کاربردی  و  پایدار  ساختار  ایجاد  برای  بهتری  مسیر   است  ممکن

 . باشد نانوفناوری و اپتوالکترونیک در

 

 گیري نتیجه
  اتم  هر  که  است  یزنبورلانه  یگوششش  ساختار  یدارا  گرافن
  یوندهایپ  طول.  کندیم  برقرار  وند یپ  گر ید  اتم  سه   با  کربن
. است  درجه  120یوندیپ  هیزاو  و  Å  24/1  حدود  کربن-کربن

  ن ییتع  را  گرافن  یفلزشبه   رفتار   خاص،  یهندس  ساختار  نیا
  یانرژ  شکاف  بدون  رافنگ  که  راکید  نقطه  در  ژهیوبه  کند،یم

  ی برا.  رسدی م  صفر   به  یفرم  سطح  در  حالات  یچگال   و  است
  عناصر   با   گرافن  ،یانرژ  ممنوعه  نوار  جاد یا  و   یژگیو  نیا  اصلاح
  عناصر  با  گرافن  شیآلا   پژوهش  این   در.  شودیم  شیآلا   مختلف

  ی متنوع  راتییتغ  (میتال  و  م،یندیا  م،یگال  وم،ی نیآلوم  )بور،  III  گروه
  با   شیآلا   در.  است  کرده  جادیا  یالکترون   خواص  و  ساختار  در

  دارد،   یفلزشبه  رفتار  همچنان  گرافن  نییپا  یدرصدها  در  بور،
  5/1  یانرژ  ممنوعه   نوار   ( %50)  بالاتر  یدرصدها  در   اما

  ثابت  ز ین  میگال  و  وم ینیآلوم  با  شیآلا .  شد  مشاهده  ولتالکترون

  جادیا  یتوجه  قابل  یانرژ  ممنوعه  نوار  و  داده  شیافزا  را  شبکه
  بات یترک  نیا  در  ییرسانامین  رفتار  دهندهنشان  که  است  کرده
-شبه  لایهتک  این  در  %50  غلظت  در  میندیا  با  شیآلا .  است

 ولت( الکترون  5/2  و  5/1)  بزرگ  ی انرژ  ممنوعه   نوار   دو   گرافن
  برجسته   را  ماده   نیا  یکیاپتوالکترون  یکاربردها  که  داد   نشان

  خواص   و  بزرگ  یاتم  شعاع  لیدل  به   م،یتال  مورد   در.  کندیم
 به   گرافن  یگوششش  ساختار  یسازنهیبه  آن،  خاص   ییایمیش

 چالش  نیا.  شد  یدیشد  راتیی تغ  دچار  ساختار  و  دینرس  تیموفق
 از  استفاده  ب،یترک  نیا  ترقیدق   یبررس  یبرا  که  دهدیم  نشان
  و   یاذرهشبه  اصلاحات  مانند  یسازهیشب  ترشرفتهیپ  یها روش 

 خلاصه   صورتبه.  است   یضرور   ترمتقارن  یهایکربندیپ
 ی الکترون   و  یساختار   راتییتغ  III  گروه  عناصر  با   گرافن  شیآلا 

  نوار  جادیا  به  بالا   یدرصدها  در  که  کندی م  جادیا  یمتنوع
  حال،  ن یا  با .  شودیم  منجر   یی رسانام ین  رفتار  و  یانرژ  ممنوعه

  ی ها روش   ازمند ین  آن  ژهیو  خواص  لیدل  به  میتال  با  کار
. است  دیجد  یهایکربندیپ  ی طراح  و  یساز ه یشب  ترشرفتهیپ

 پایداری   فوق،  موارد  تمامی  در   که  است  ذکر  به  لازم  ضمناً
 . شد  بررسی هاسیستم
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