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  چکیده
 مورد بعدي دو نیترید بورن و گرافین الکتریکی خواص مقاله، این در

 همچنین و همدیگر روي هالایه وجود تاثیر است. گرفته قرار مطالعه
 موجب اضافهۀ لای وجود شود.می مطالعه همدیگر روي هالایه پیچش
 رسانندگی همچنان گرافین مورد در که شودمی اضافه هایی تراز ایجاد
 کند.می کم شدت به را آن پذیريتحرك ولی کندمی حفظ را ماده این
 انرژي هاينوار تعداد افزایش موجب نیترید بورن و گرافین در پیچش اثر
ۀ نقط حرکت به منجر پیچشۀ زاوی افزایش که شودمی عدد هشت به

ۀ منطق مرکز سمت به گرافین در ظرفیت و رسانش هايلبه اتصال
 محل انتقال موجب پیچش اثر نیترید بورن مورد در است. شده بریلوئن
 افزایش با انتقال این شود.می بریلوئنۀ منطق مرکز سمت به نواري گاف
  شود.می بیشتر و بیشتر پیچشۀ زاوی
  

  کلیدي واژگان
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Abstract 
In this paper, the electrical properties of graphene and 
boron nitride are studied. The effect of the layers on 
each other and also the twisting of the layers on each 
other were studied. The presence of an additional 
layer creates additional levels, which, in the case of 
graphene, maintains the conductivity of the material, 
but reduces its mobility dramatically. The curvature 
of graphene and boron nitride increases the number 
of energy strips to eight. Increasing the bending angle 
leads to the movement of the point of attachment of 
the conduction edges and also to the movement of the 
capacity of the graphene to the center of the region of 
the brillouin. . In the case of boron nitride, the curva-
ture transfers the band gap to the center of the bril-
louin region. This transmission increases with in-
creasing the angles of twisting. 
 
Keywords 
Dispersion Relation, Graphene, Boron Nitride, Elec-
tron Properties, Twisting Effect. 
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  مقدمه
 کربن هاياتم از متشکل نازكۀ لای تک یک گرافین
 قرار زنبوري لانه بعدي دو ساختار یک در که است
 این .]1[ باشدمی پایدار ترمودینامیکی لحاظ از و اندگرفته
 سال چند در ايعلاقه مورد بسیار موضوع بعدي دوۀ شبک

 هايکاربرد دلیل به تنها نه علاقه این است. بوده گذشته
 دلیل به بلکه است، آینده در آن ممکن فناوري و صنعتی
 که جالب هايپدیده بررسی امکان گرافین که است این

 را است شده یبینپیش کوانتومی میدانۀ نظری توسط
 به را ايگسترده تحقیقات چنین هم کند.می فراهم
 ترابردي هايویژگی علت به تجربی و نظري صورت

 از است. داده اختصاص خود به الکتریکی و مغناطیسی
 یا وجهی هشت بور نیترید هايساختار دیگر، طرفی
 آن در که است گرافینی هايساختار مشابه سفید گرافین

 جایگزین میان در یک صورت به نیتروژن و بور هاياتم
ة ماد یک عنوان به ترکیب این اند.شده کربن هاياتم

 به همچنین و بالا، حرارتی هدایت با الکتریکی عایق
 انتقال سیالات به بعدي دو افزودنی نانو یک عنوان
  شود.می محسوب هاافزودنی سایر بین در حرارتة دهند

 نزدیکی در و ندارد نواري گاف ايلایه تک گرافین
 رسندمی هم به ظرفیت نوار و رسانش نوار که نقاطی
 ذرات براي دیراك هايمخروط همانند انرژي نوار شکل
 از تواندمی هم موضوع این .]3 ،2[ شودمی جرم بدون
 بعضی در هم و باشد خوب و مهم بسیار هاییجنبه
 داریم نیاز که جاهایی در بالاخص است. نامناسب هازمینه
 نارسانایی یا رسانایی خاصیت گیت ولتاژ اعمال با گرافین

 شودمی ساز دردسر نواري گاف وجود عدم کند ایفا را
 داراي نیترید بورن ايلایه تک ساختار که آن حال .]12[

 است. ولت الکترون 6 حدود در بزرگی نواري گاف
 نواري گاف یک داراي شرایطی در هم ايلایه دو گرافین

 ممکن عملاً هاايلایه دو این از استفاده در اما شود.می
 هم روي کمی و نگیرند قرار هم روي دقیقاً هالایه است

 نمودار روي آن تاثیر و هالایه چرخشۀ مطالع بچرخند.
 بورن و گرافین هايساختار نانو الکتریکی پاشندگی
 الکترونیکی نانو هايکاربرد در تواندمی ايلایه دو نیترید
 باشد مفید

 
  لهمسئ نظري فرمولبندي

 p هايالکترون الماس جز به کربن مختلف هايگونه در
 جهت .]5 ،4[ کنندمی دخالت رسانش امر در که هستند
 1بست تنگ روش از گرافینۀ صفح نواري ساختار بررسی

 محاسبات این در چون کنیم.می استفاده 2بلاخۀ نظری و
 داریم، اتم هر نزدیک هايهمسایه و هاتقارن به احتیاج
 گرافین نواري ساختارۀ محاسب به پرداختن از قبل بنابراین
   شویم. آشنا گرافین هندسی ساختار با ابتدا است بهتر

 آن در که است بعدي دو ساختار یک داراي گرافین
 منتظمی هايضلعی شش هايگوشه در کربن هاياتم
 142/0 برابر کربن -  کربن پیونديۀ فاصل اند. گرفته قرار

 هر .]6[ است 120 برابر پیونديۀ زاوی و باشدمی نانومتر
 خود مجاور اتم سه با گرافینۀ صفح در کربن اتم

 اتم هر p اربیتال کند.می قرار بر s قوي هايپیوند
 ساختار )1( شکل در است. عمود صفحه این بر کربن

 گونه همان است. شده داده نشان گرافینۀ صفح هندسی
 براوه ايشبکه ساختار یک گرافین کنیدمی مشاهده که

 در اتم هر از توانمی بعدي دوة براوۀ شبک یک در نیست.
ۀ پای بردار دو اساس بر که انتقالی بردارۀ وسیل به شبکه
 دست شبکه در دیگري اتم هر به شودمی تعریف شبکه
 کربن هااتم تمام هرچند گرافین مورد در ولی یافت.
 پیوندي هايبازو داراي هااتم از سري یک اما هستند
 را تفاوت این )1( شکل در هستند. دیگر سري با متفاوت

 هااتم اول سري به ما ایم. داده نشان واضحی صورت به
 زنیم.می را ‘b’ برچسب دوم سري به و ‘a’ برچسب
 ‘a’ اتم هر از پایه هايبردار تعریف با توانمی حال

R انتقال بردارۀ وسیل به ‘a’ دیگر اتم به
r

 به رفت. 
 با‘b’نوع هاياتم یا و ‘a’ نوع هاياتم دیگر عبارت
 با ايبراوهۀ شبک تولید گرافینۀ صفح یک در دیگر هم
 پایه هايبردار .]7 ،6[ کنندمی نانومتر 246/0ۀ شبک ثابت
 صورت به اندشده داده نشان )1( شکل در که طور همان
  شوند.می تعریف زیر

                                                
1. Tight bonding 
2. Bloch 
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 وارون فضاي باشد.می شبکه ثابت aروابط این در
 به نسبت که ايپایه هايبردارۀ وسیل به گرافینۀ صفح
 مشخص شده تعریف آن مستقیمۀ شبکۀ پای هايبردار
  شود.می

  

  
 هايپایه و گرافینۀ صفحۀ پای هايبردار شکل این در .1 شکل

  است شده داده نشان آن
  

 ايلایه تک گرافین براي قوي بستگی روش
 هر .دیریبگ نظر در را هااتم از نیمع يتعداد با مولکول یک
 هايتالیارب که است تیظرف نوار هايالکترون شامل اتم
 بر توانمی را مولکول موج تابع .دهندمی لیراتشک یاتم

 ریز صورت به هااتم موج تابع از یخط بیترک کی اساس
  .نوشت
  
)3(                           ( ) ( )M i i

i

r c rY = jår r  

  
 با يانرژ يمقدار ژهیوۀ رابط در را موج تابع نیا اگر
  داریم: میده قرار مولکول کل یهامیلتون
  

)4(   ( ) ( )M M MĤ r E rY = Y
r r  

  

  رسیم:می زیرۀ رابط به جبري عملیات مقداري با
  

)5(  
( )i ij i ij

i i

c H E c S        j ,...,
h h

= =

= = hå å
1 1

1

  
 انتگرالijS و یتبادل سیماتر المانijH رابطه نیدرا
 )را5(ۀ رابط .است هاتالیارب کل تعدادh و است یهمپوشان

  .نوشت ریز شکل به توانمی يجبر صورت به
  

)6(  ˆ ˆ ˆĤ C  E S C× = ×  

 هاic ضرایب از ستونی بردار یک C رابطه این در
 ماتریس دترمینان باید انرژي آوردن دست به براي است.
  داد. قرار صفر برابر را ضرایب
  

  ( )ˆˆdet H - ES = 0                       (7) 
  
 در که ییها اتم نوع و تعداد را S و H سیماتر ابعاد
 کی کربن اتم دو اگر .کندمی نیمع دارد وجود مولکول
 چهار يدارا کربن اتم هر چون دهند لیتشک مولکول
 که دید توان ی)م5ي( رابطه به بنا است، تیظرف الکترون
8´ سیماتر نیا ابعاد   .است8

 اتم هر است. کربن اتم نوع دو شامل گرافینۀ صفح
‘a’ اتم سه با ‘b’ بنابراین بالعکس. و کندمی برقرار پیوند 
 تریننزدیک تقریب گرفتن نظر در و )1( شکل به توجه با

 است هرمیتی ماتریس یک که هامیلتونی ماتریس همسایه،
  آید:می دست به زیر صورت به

  
( )

( )*

f k
H

f k

æ öa b
ç ÷= ç ÷ç ÷b aè ø

r

r             (8) 

 
( )

( )*

sf k
S

sf k

æ ö
ç ÷= ç ÷ç ÷
è ø

r

r
1

1
             (9) 

 

(1) 

(2) 
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) تابع )f k
r گرافینۀ صفح به مربوطۀ هندس توجه با 

  شود.می تعریف زیر صورت به
  
  

)10(  
( )

x
x

k aaik i yk a
f k e e cos

- - æ ö
= + ç ÷

è ø

r
3 2 32 2  

  
 ‘a’ هاياتم p اربیتال دو پیوندي انرژي b همچنین

 همپوشانی انتگرال مقدار s و شبکه ثابت a است. ‘b’ و
 در p هايالکترون پیوندي انرژي است. اربیتال دو این
/ صورت به منابع  eV-3  همپوشانی انتگرال و 033
0/ صورت به هاآن   .]4[ است شده آورده 129

 براي انرژي هايتراز )7( دترمینان دادن قرار صفر با
  آید.می دست به گرافینۀ صفح

  
( )
( )

f k
E

s f k
±

±b
=

±1

r

r                           (11) 

  
  ايلایه تک نیترید بورن نواري ساختارۀ محاسب
 لانهۀ شبک در گرافین همانند ايلایه تک نیترید بورن

 نوار باید اول نگاه در بنابراین ].9[ شودمی بلورین زنبوري
 متوجه بیشتر دقت با اما باشد، گرافین شبیه بسیار آن انرژي
 هاياتم همه شبکه هايپایه گرافین مورد در چون شویممی

 برابر هم با هاآنۀ هم جایگاهی انرژي بنابراین اند،بوده کربن
 لذا داریم، کار و سر متفاوت اتم دو با ما جا این در اما بود.

 است. متفاوت بسیار دیگري با هرکدام جایگاهی انرژي
 در بزرگی نواري گاف ایجاد باعث که است تفاوت همین
 حل را زیرۀ معادل باید این بر بنا ].8[ شودمی نیترید بورن
  آید. دست به هاساختار این انرژي تا کنیم

  
)12(  ( )

( )
0

a

b

E E tf k

tf k E E*

-
=

-

r

r  

  
  هستند. زیر صورت به هاجواب

  

)13(  
  
  
)14(  

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

22 2

22 2

4

2

4

2

a b a b

c

a b a b

v

E E E E t f k
E

E E E E t f k
E

+ + - +
=

+ - - +
=

r

r  

  
 روش به ايلایه دو هايساختار انرژي نوارۀ محاسب
  قوي بستگی
 اتمی دو هايپایه با ايلایه تک زنبوري لانه هايساختار
 این در هامیلتونی ماتریس این بر بنا شوند.می توصیف

 ماتریس یک و شودمی نوشته قوي بستگی تقریب در هاپایه
 براي لایه هر داریم لایه دو وقتی حال است. 2ۀ مرتب از

 از هامیلتونی ماتریس باید قاعدتا پس دارد. پایه دو خودش
 به زنبوري لانه ايلایه دو هايسیستم باشد. 4ۀ مرتب

  شوند.می بلوري ایمداده نشان )2( شکل در که صورتی
  

  
 ضرایب تعریف و زنبوري لانه ايلایه دو هايساختار .2 شکل

  پرش
 به قوي بستگی روش در را هامیلتونی ماتریس توانمی
   نوشت: زیر صورت

)15(   
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 به را هااربیتال همپوشانی انتگرال توانمی همچنین
  کرد. تعریف زیر صورت
  
  
)16(  

  
  
  

  همدیگر روي هالایه 1پیچش تاثیرۀ محاسب
 سیستم دیگر پیچدمی پایینیۀ لای روي بالاییۀ لای وقتی
 نیست. صادق لایه دو براي بلاخۀ نظری و نیست ايدوره
 ايدوره جداگانه صورت به بالا و پایینۀ لای همچنان اما

 ما است. صادق هاآن براي بلاخ موج توابع و هستند
 دو براي زیر صورت به را لایه دو بین پرش ضریب
 پیچیده همدیگر به نسبت qۀ زاویة انداز به که ايلایه
  :]11[ کنیممی تعریف باشند

  
( )( ) ( )

( )( )

1 2

1 2

1 . .

,

1 2

ABiG iG

pk
G G

t k M G
e e

T
k M G p G

a a
ab t t t

ba

q
d

q

- - ¢ ¢

¢
¢

+

= W
¢ ¢+ - -

å

r
%

r
(17)

 

  
 مطابق و است دوران ماتریس  M،)17(ۀ رابط در
  شود.می داده زیرۀ رابط

 

( ) ( ) ( )
( ) ( )

cos sin
sin cos

M
q q

q
q q

-æ ö
= ç ÷

è ø
 (18)

 
  
 که نیترید بورنۀ صفح یک هامیلتونی نهایت، در
 باشد پیچیده و باشد گرفته قرار گرافینۀ صفح یک روي
  داشت. خواهیم زیر صورت به را

  

                                                
1. Twisting 

( )
( )

( )

† † †
1 2 3

1 1

2 2

†
3 4 0 3

0 0

0 0

C

BN

BN

BN

h T T T

T h k q
H

T h k q

T v v h k q

q

p p

æ ö
ç ÷

+ç ÷
ç ÷=
ç ÷+
ç ÷
ç ÷- +è ø

r r

r r

r r

 (19)

 
  

  
  )b( وارونۀ شبک و )a( مستقیمۀ شبک روي پیچش اثر .3 شکل
  
  آنها روي بر بحث و عددي نتایج
  ايلایه تک گرافین انرژي نوار
 فرض دو قوي بستگی روش به پاشندگیۀ رابط استخراج در

zp هاياربیتال که این یکی نماییم.می مطرح را جداگانه
 فرض و باشند نداشته همپوشانی گونه هیچ مجاور هاياتم
 باشند. داشته اندکی همپوشانی هااربیتال این که این دیگر
 ولت الکترون 3 منابع از گرافین براي الکترون پرش ضریب

 همپوشانی که حالتی در .]4[ شودمی گرفته نظر در
 برابر نیز را همپوشانی این مقدار نباشد صفر zp هاياربیتال

اينوار انرژي گرافین تک لایه .4شکل 
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 انرژي نوار )4( شکل در .]4[ گیریممی نظر در 129/0
 همپوشانی که آن فرض با را ايلایه تک گرافین
 ایم. داده نشان باشد صفر مجاور هاياتم zp هايالکترون

 است. کرده لمس نقطه شش در را ظرفیت نوار رسانش نوار
   هستند. 'K و K نقاط همان نقاط این

 خاصیت خود از گرافین شودمی باعث موضوع این
 نوار و رسانش نوار دیگر طرف از باشد. داشته رسانندگی
 این خاطر به دقیقا موضوع این هستند. متقارن کاملاً ظرفیت
 نظر در صفر برابر را zp هاياربیتال همپوشانی که است

 دیگر دهیم، قرار صفر غیر را همپوشانی انتگرال اگر گرفتیم.
  نیستند. متقارن ظرفیت نوار و رسانش نوار

  

  
  گرافین انرژي نامتقارن نوار .5 شکل

  
  ايلایه دو گرافین انرژي نوار
 همدیگر روي صورت دو به توانندمی گرافین هايلایه

 کامل صورت به و پیچشی گونه هیچ بدون اینکه اول باشند.
 بالاییۀ لای کمی که این دوم و گیرند قرار همدیگر روي
  باشد. پیچیده پایینی به نسبت

 
 مرجع هايداده اساس بر ايلایه دو گرافین انرژي نوار .6 شکل

]10[  
  
 از نوار دو که داریم انرژي نوار چهار وضعیت این در

 رسانا باعث موضوع این اند.کرده لمس را همدیگر هاآن
 نوار اتصال محل به وقتی اما شود.می ساختار این بودن

 مخروطی شکل دیگر کنیممی نگاه ظرفیت نوار به رسانش
 نزدیکی در ايلایه دو گرافین انرژي فرم یعنی این و ندارد
  .]12[ ندارد تکانه با خطی رفتار نقاط این

 مختلف زوایاي با که ايلایه دو گرافین انرژي نوار
   است: 7شکل  صورت به است پیچیده

 مشهود کاملا مجزا نوار هشت به انرژي نوار تفکیک
 هاتراز از برخی شودمی کوچک پیچشۀ زاوی وقتی است.
 تربزرگ زوایاي براي اما گیرند،می قرار همدیگر روي

  است. مشهود کاملاً انرژي هايتراز شدن تفکیک
  
  

  
 پیچیده شده تحت زوایاي مختلفاي نوار انرژي گرافین دو لایه .7شکل 
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  ايلایه تک نیترید بورن انرژي نوار
 بورنۀ شبک بین که تفاوتی تنها قوي بستگیۀ نظری در

 جایگاهی انرژي در تفاوت دارد وجود گرافین و نیترید
  است. ولت الکترون 6 مقدار به بورن و نیتروژن

   
  ايلایه دو نیترید بورن انرژي نوار
 وجود ولت الکترون 6 نواري گاف همچنان حالت، این در

 با ظرفیت و رسانش نوارۀ بیشین و کمینه محل اما دارد.
 حال در بریلوئنۀ منطق مرکز سمت به زاویه افزایش
 مستقیم نواري گاف زاویه افزایش با همچنان است. پیشرفت
  ماند.می باقی

  
  نیترید بورن روي گرافین انرژي نوار
 تقلیل عدد 3 به رسانش نوار هايتراز تعداد وضعیت، این در
 به رسانش تراز یک که است معنا بدان این است. کرده پیدا
 شدن رسانا موجب که است شده کشیده ظرفیت تراز درون
 حضور دلیل به ساختار این رسانش قطعا شود.می ساختار این

  باشد.می گرافین
 

  
   گیرينتیجهبحث و 
 بورن و گرافین الکترونی خواص و نواري گاف تغییرات
 در تواندمی هم به نسبت هالایه چرخش اثر در دولایه نیترید
 گرافین گیرد. قرار توجه مورد اپتیکی و الکترونیک صنعت
 نوار اتصال حوالی در که رسانا است ايماده ايلایه تک

 دارد. را دیراك مخروط خواص ظرفیت نوار به رسانش
 اتصال حوالی دیگر اما رسانا است ايماده ايلایه دو گرافین
 این ندارد. را دیراك مخروط حالت ظرفیت و رسانش نوار
 هاالکترون پذیري تحرك وضعیت این در که است معنا بدان

 ايلایه دو گرافین در است. کرده پیدا گیري چشم کاهش
 هاينوار آمدن وجود به سبب همدیگر روي هالایه پیچش
 با رسانش و ظرفیت نوار اتصال محل شود.می اضافی
 در بریلوئنۀ منطق مرکز سمت به پیچشۀ زاوی افزایش
 نواري گاف داراي ايلایه تک نیترید بورن است. حرکت
 ظرفیت و رسانش نوار حالت و است ولت الکترون 6 بزرگ

 مستقیماي نوار انرژي بورن نیترید دو لایه .9شکل 
 اينوار انرژي بورن نیترید تک لایه .8شکل 

 پیچیده شدهاي نوار انرژي بورن نیترید دو لایه .10شکل 
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 ايلایه دو نیترید بورن باشد.می گرافین به شبیه بسیار آن
 6 نواري گاف هانوار این و شودمی نوار چهار داراي

 بر پیچش تاثیر دهند.می نشان چنان هم را ولت الکترون
 است. گرافین مانند دقیقاً نیترید بورن نواري ساختار روي
 در آن تراز چهار که آیندمی وجود به انرژي تراز هشت

 هستند. ظرفیت نوار در دیگر تراز چهار و رسانش نوار
 هم روي هانوار باشد کوچک خیلی دورانۀ زاوی وقتی
 هم از هاتراز جدایی پیچشۀ زاوی افزایش با و افتندمی

 به نواري گاف که شودمی باعث امر این شود.می مشهود
 کند. روي پیش بریلوئنۀ منطق مرکز سمت
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