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   چکیده
هاي بور در این مقاله خواص الکترونیکی و اپتیکی گرافن با جذب اتم

)B(، ) نیتروژنN( ،) اکسیژنO( و ) فلوئورF با استفاده از محاسبات (
هاي ذکر شده روي دا به ساکن بررسی شده است. در اثر جدب اتمابت

گرافن، اعوجاج لایۀ گرافن قابل ملاحظه است و باعث تغییر 
شود. همچنین مشخص شد که می 3spبه  2spهیبریداسیون آن از 
 Oو  Fهاي و با جذب اتم nبه نیم رساناي نوع  Bگرافن با جذب اتم 

روي  Nکه با جذب اتم شود. در حالییتبدیل م pبه نیمه رساناي نوع 
دهد. همچنین با جذب گرافن، این لایه خواص فلزي از خود نشان می

ها شود در صورتی که براي بقیۀ اتم، لایۀ گرافن مغناطیسی میNاتم 
هاي قطبش این چنین نیست. طیف جذب اپتیکی لایۀ گرافن در حالت

�)نور موازي صفحه  ⊥  45و زاویۀ  (�‖�)و عمود بر صفحه  (�
درجه نسبت به لایۀ گرافن محاسبه شده است و نتایج براي جذب 

اند. مشاهده شد که در حالت هاي مختلف با یکدیگر مقایسه شدهاتم (� ⊥ و در  Fلایۀ گرافن به یک سنسور اپتیکی براي تشخیص اتم  (�
در محیط  Bبه یک سنسور اپتیکی براي تشخیص اتم  (�‖�)حالت 
  شود.می تبدیل

  
  کلیديهاي واژه

خواص الکترونی و اپتیکی، گرافن تک لایه، نظریه تابعی چگالی 
)DFT(  

 
 

 
Abstract 
Using first principles calculation,we investigat-
ed electronic and optical properties of grapheme 
with B, N, O and F adsorption. For the adatom,  
the distortion of the grapheme layer is quite 
significant and cause to change hybridization-
from sp2 to sp3 .  We also found that B , F and O 
adsorptions are n-type ,p-type and direct semi-
conductor respectively while N adsorption has a 
metal behavior. N absorbed grapheme showed 
magnetic moment, while B, O and F absorbed 
graphene exhibit no magnetic moment. The ab-
sorption spectrum of monolayer grapheme have 
been calculated for the cases of in plane(� ⊥ �), 
out of plane(�‖�)polarization of light and 45° to 
the plane of grapheme layer and compared with 
atom adsorption on grapheme and it was ob-
served that for the case of (� ⊥ �) the grapheme 
is an optical sensor for finding F atom and in the 
case of (�‖�) it is an optical sensor to find B 
atom in environment. 
 
Keywords 
Density Functional Theory(DFT), Mono Layer 
Graphene, Structural and Optical Properties 
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  مقدمه
اي شش گرافن یک لایۀ نازك از گرافیت با ساختار شبکه

معرفی  2004است که در سال  2spضلعی و هیبریداسیون 
]. بعد از کشف گرافن و مشاهدة تجربی 1شده است [

ك در آن، توجه جامعۀ علمی به ساختار هاي دیرافرمیون
منحصر به فرد این مادة جدید، خواص مکانیکی و 
الکترونیکی آن و مشتقات آن مانند اکسید گرافن جلب شد و 
این پتانسیل عظیم به عنوان یک تکنولوژي جدید به کار 

]. این کشف جدید کاندیداي مناسبی براي 2-4گرفته شد [
ها نیک، سنسورهاي گازي، ابرخازناستفاده در ابزار اسپینترو

]. از آنجا که کارایی ابزار ساخته 5-8آید [و ... به شمار می
شده بر پایۀ گرافن به خواص الکترونی، مغناطیسی و اپتیکی 
آن بستگی دارد، مطالعات تجربی و تئوري زیادي جهت 
بررسی و تغییر خواص گرافن براي استفادة هرچه بهتر از آن 

هاي تغییر خواص یکی از راه]. 9و10ت [انجام شده اس
لایه گرافن است. در  توسظهاي مختلف گرافن جذب اتم

این راستا، مطالعات نظري زیادي انجام شده است که اکثر 
 روي گرافن يفلزهاي جذب اتم آنها بر پیکربندي پایدار

] و 12و13]، هیبریداسیون مختلط در القاي مغناطیسی [11[
متمرکز  ]14م جذب شده و لایۀ گرافن [انتقال بار بین ات

   .اندشده
خواص اپتیکی گرافیت و گرافن به طور گسترده توسط 

] 15-18پژوهشگران زیادي مورد بررسی قرار گرفته است [
ولی با وجود مطالعات زیادي که روي خواص اپتیکی گرافن 
صورت گرفته است، هنوز بررسی منظمی با استفاده از روش 

براي درك اثر جذب اتم اضافه روي لایۀ  ابتدا به ساکن
  گرافن بر خواص اپتیکی آن انجام نشده است.

از آنجا که گرافن در شکل خالص خود در قسمت مرئی 
طیف نور شفاف است، اگر بتواند نورهایی با طول موج 

تواند براي کاربرد در ابزارهاي مشخص را جذب کند، می
  اشد.اپتوالکترونیکی بر پایۀ گرافن مفید ب

در این مقاله چگونگی تغییر پارامترهاي ساختاري، 
 B،N ،Oهاي الکترونیکی و خواص اپتیکی براي جذب اتم

روي لایۀ گرافن با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی  F و
شود. به دلیل وجود طبیعی اکسیژن و نیتروژن در بررسی می

توانند جذب آن ها در طول سنتز گرافن میمحیط، این اتم
شده و باعث تغییر در ساختار نواري گرافن شوند. بنابراین 

 Nو  Oهاي بررسی خواص الکترونی و اپتیکی جذب اتم

رسد. همچنین تغییر در روي لایۀ گرافن ضروري به نظر می
 Bهاي خواص الکترونی و اپتیکی گرافن به دلیل جذب اتم

ال براي طراحی گرافن را تبدیل به یک ساختار ایده Fو 
ها در محیط نسورهاي اپتیکی جهت تشخیص این اتمس
 کند.می

 
  روش محاسباتی

کوانتوم پژوهش همه محاسبات بااستفاده از کد  نیا در
نوشته  یچگال یتابع یۀانجام شده که بر اساس نظراسپرسو 
 ]. 19[ شده است
 32که شامل  4×4گرافن  ولسلابراز  ،يسازمدل نیا در

 يات استفاده شده است. براانجام محاسب يبرا ،اتم است
صفحات  نیب ۀفاصل ،صفحات نیاز برهمکنش ب يریجلوگ
شبکه  يهاو ثابت شودیدر نظر گرفته م =Å30c گرافن

 بین وندیو طول پ Å45/2a=b= ، °120=γ عبارتند از
به کارگرفته  لیپتانس. است Å42/1=C-C برابر هانکرب

از  ادلیتب- همبستگی ۀجمل يو برانرم پتانسیل شبهشده 
قطع  ياستفاده شده است. انرژ PBE(GGA( بیتقر

)cutE( کردن ساختار برابر  نهیدر بهeV340 فاصله  ۀنیشیو ب
)، (Kpointsنقاط درنظر گرفته شده در شبکه معکوس  نیب

 است. eV01/0ترازها برابر  یشدگو پهن Å 03/0-1برابر
 ساختاروارد بر  يرویکه ن ابدییادامه م یزمان کردن تا نهیبه
 یچگال ،ينوار ساختار تجاوز نکند. eV⁄Å 02/0 از

با استفاده از اطلاعات  یکیو خواص اپت یهاي الکترونحالت
محاسبه شده  Γ-K-M-Γمتقارن  ریمس يذکر شده برا

 .است
براي پیدا کردن فاصلۀ مناسب هر اتم از لایۀ گرافن، 

�A ها در ابتدا در فاصلۀاتم ده از لایۀ گرافن قرار دا 3/1 
سازي ساختارها انجام شده است. براي اند و سپس بهینهشده

ها نسبت به لایۀ پیدا کردن بهترین موقعیت قرار گرفتن اتم
هاي نشان داده شده، اتم 1گرافن، همان طور که در شکل 

، Mکربن) -مورد نظر در سه مکان متفاوت (بین پیوند کربن
رار ق Hو (وسط شش ضلعی)  T(بالاي یک اتم کربن) 

ها نسبت به لایۀ گرفتند. بهترین موقعیت قرار گرفتن اتم
گرافن براي بررسی خواص الکترونی و اپتیکی ساختار، با 

هاي مختلف انتخاب توجه به مقدار انرژي جذب در حالت
شود. هر شود که به عنوان پایدارترین حالت شناخته میمی
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ت. این تر باشد، ساختار پایدارتر اسچه انرژي جذب پایین
�����������  شود:انرژي توسط رابطۀ زیر محاسبه می = �(�������������������)− ��������� − ������� 

انرژي نهایی  (�������������������)�که در آن 
افن و اتم اضافه ناشی از بهینه کردن پایدارترین ساختار گر

انرژي کل گرافن خاص و  ���������شده است،   انرژي کل اتم اضافه شده در حالت پایه است. �������

اي مختلف جذب اتم روي صفحۀ گرافن، بالاي همکان .1شکل 
)، بالاي Hاي کربن (همرکز شش ضلعی تشکیل شده توسط اتم

 )Tبالاي یک اتم کربن () و Mکربن (-یک پیوند کربن
  

  گیريبحث و نتیجه
 B ،Nهاي شود که اگر اتماز نتایج این بررسی مشاهده می

ها قرار بگیرند، اتم Hو  T ،Mهاي متفاوت در موقعیت Fو 
مانند ولی انرژي جذب در در مکان اولیۀ خود باقی می

هاي مختلف، متفاوت است و موقعیتی که داراي موقعیت
نرژي جذب است، به عنوان پایدارترین حالت ترین ا پایین

 Mسازي ساختارها، موقعیت شود. بعد از بهینهانتخاب می
به عنوان  Fبراي اتم  Tو موقعیت  Nو  Bهاي براي اتم

 Oپایدارترین حالت شناسایی شده است. براي جذب اتم 
 Hو  Tهاي روي لایۀ گرافن، اگر این اتم را در موقعیت

شود و جابه جا می Mسازي به مکان بهینه قرار دهیم بعد از
قرار داشته باشد، در همان مکان  Mاگر در ابتدا در موقعیت 

 Mدهد براي ساختار موقعیت ماند که نشان میباقی می
و  2پایدارترین حالت است. ساختارهاي بهینه شده در شکل 

اي از اطلاعات به دست آمده از این ساختارها در خلاصه
  ده شده است.آور 1جدول 

شود، براي حالت دیده می 1همان طور که در جدول 
هاي پایدار ساختارها بعد از بهینه شدن، فاصلۀ نهایی اتم

، نسبت به فاصلۀ اولیه c-cdجذب شده روي لایۀ گرافن، 
یابد و بیشترین فاصله از لایۀ گرافن متعلق به افزایش می

�A است که اندازة آن برابر Bاتم  همچنین از است.  88/1 
ظاهر ساختارهاي بهینه شده چنین مشخص است که جذب 

هاي کربن به خارج ها روي لایۀ گرافن باعث حرکت اتماتم
هاي هاي شبکه، طولشود. این اعوجاج ثابتاز صفحه می
 1دهد. همان طور که در جدول ها را تغییر میپیوند و زاویه

اتم اضافه  کربن در نزدیک-شود، طول پیوند کربندیده می
و  42/1A�(2sp( شده بین طول پیوند هیبریداسیون

هاي است و زاویۀ بین کربن 1/55A�(3spهیبریداسیون (
براي هیبریداسیون  120°هاي جذب شده بین زیرین اتم

2sp  3براي هیبریداسیون  5/109°وsp ] این 20است .[
دهد که هیبریداسیون ساختارهاي جدید اطلاعات نشان می

ها روي لایۀ است. اما در مورد نوع جذب اتم 3spو  2spبین 
گرافن، لازم به یادآوري است که اگر انرژي جذب ساختار 

باشد، جذب از نوع فیزیکی است، اگر  eV4/0تر از کوچک
دهد و اگر باشد، جذب شیمیایی رخ می eV1تا  eV4/0بین 
بیشتر باشد، بین اتم و سطح مورد نظر پیوند  eV1از 

]. با توجه به این اطلاعات 22و  21شود [یجاد میشیمیایی ا
، Bهاي ، بین اتم1و مقادیر انرژي جذب ذکر شده در جدول 

O  وF  با لایۀ گرافن پیوند شیمیایی و بین اتمN  و لایۀ
  دهد.گرافن جذب شیمیایی روي می

یکی از موارد مهم در بررسی هر ترکیب، شناخت نوع 
نا یا نارسانا بودن آن است ترکیب بر حسب رسانا، نیمه رسا

که یک روش براي تشخیص آن تحلیل ساختار نواري هر 
ترکیب است. در صورتی که باند ظرفیت و رسانش 

اي روي تراز فرمی همپوشانی داشته باشند یا تراز اضافه
وجود داشته باشد، آن ترکیب رسانا است و اگر گاف انرژي 

ب نارسانا است. بین باند طرفیت و رسانش زیاد باشد، ترکی
 pمورد نیمه رساناها، از آنجا که در نیمه رساناي نوع در 

ساختار  تراز فرمیشود، ها بیشتر میها از الکترونتعداد حفره
 تریینهاي پاناخالص نسبت به ساختار خاص به سمت انرژي

جایی به  این جابه nشود و در ساختارهاي نوع جا می جابه
  است.اي بالاتر هيسمت انرژ

همان طور که قبلا گفته شد، هدف از این تحقیق تغییر 
که  طوريبه خواص الکترونی و اپتیکی گرافن خالص است.
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به این  کاربرد باشد.داراي در ابزارهاي الکترونیکی و اپتیکی 
و  B ،N ،Oهاي منظور به بررسی ساختار تواري جذب اتم

F ۀ آن با و مقایس) ه)( 3تا  (ب) 3هاي روي گرافن (شکل
(الف) آورده  3ساختار نواري گرافن خالص، که در شکل 

شود که (ب) دیده می 3شکل از مشاهدة  پردازیم.شده، می
روي گرافن، تراز فرمی به  Bدر ساختار نواري جذب اتم 

جا شده است و یک گاف  تر جابههاي بزرگسمت انرژي
بین باند ظرفیت و رسانش به  eV129/0انرژي در حدود 

دهد این ساختار یک نیمه رساناي آید که نشان میود میوج
که همان طور که در بخش قبل دیده است. در حالی nنوع 

است که  pنیمه رساناي نوع  Bشد، گرافن آلاییده با اتم 
] و 23هاي کار تئوري اگنولی و همکاران [این نتیجه با یافته

 ] مطابقت دارد.24کار تجربی ام وو و همکاران [

، ساختار نواري براي اسپین بالا و Nبراي جذب اتم 
(ج) دیده  3پایین متفاوت است. همان طور که در شکل 

شود، در حالت اسپین بالا باند رسانش به سمت می

جا شده و یک گاف انرژي به اندازة  هاي بیشتر جابهانرژي
eV594/0  به وجود آمده است. باند ظرفیت نیز تراز فرمی را

  قطع کرده است.
(د)  3روي گرافن، ساختار نواري، شکل  Oدر جذب اتم 

هاي بیشتر دهد که باند رسانش به سمت انرژينشان می
 eV665/0جا شده و یک گاف انرژي مستقیم به اندازة  جابه

رساناي به وجود آمده است. بنابراین این ساختار یک نیمه 
  ].25است که مطابق با نتیجۀ تحقیق ال فنگ است [ pنوع 

توسط گرافن جذب  F(ه) اگر یک اتم  3مطابق شکل 
شود جا می هاي پایین جابهشود، تراز فرمی به سمت انرژي

کند و در و در نتیجه باند ظرفیت تراز فرمی را قطع می
ن دهد که ای] نشان می25توافق با نتیجه کار ال فنگ [

است و گاف انرژي آن برابر  pساختار یک نیمه رساناي نوع 

eV304/0  .است 
در بررسی اپتیکی، طیف جذب براي لایۀ گرافن با 

هاي قطبش موازي در حالت Fو  B ،N ،Oهاي جذب اتم

: انرژي جذب، گاف انرژي، ممان مغناطیسی، 4×4روي سوپرسل گرافن  Fو  B ،N ،Oاي هپارامترهاي محاسبه شده براي جذب اتم .1ول جد
  .)δ(اعوجاج و )CCCθ(اي کربن ه، زاویۀ بین اتم)XCd(، طول پیوند اتم جذب شده با اتم کربن )CCd(کربن - طول پیوند کربن

δ (Å) CCCθ)°( (Å)XCd (Å)CCd  ممان مغناطیسی
)/cellBμ( 

 (eV) گاف انرژي
اتم جذب  (eV)انرژي جذب

 T M H شده
06/0 6/119 880/1 431/1 ---- 129/0 023/1 - 031/1 - 857/0 - B 

405/0 2/117 466/1 461/1 82/0 118/0 052/0 - 795/0 - 947/0 N 

360/0 2/118 464/1 464/1 ---- 665/0 ----- 152/2 - ----- O 

401/0 0/115 533/1 479/1 ---- 286/0 714/1 - 325/1 - 165/1 - F 

  

  

 )ب( (الف)

 )د( )ج(

  روي لایۀ گرافن Fو (د)  O، (ج) N، (ب) Bاي (الف) هه شدة جذب اتمساختارهاي بهین .2شکل 
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�)با صفحه گرافن  ⊥ ، عمود بر صفحه گرافن (� نسبت به صفحۀ گرافن براي ناحیۀ  45°و تابش  (�‖�)
هاي شود که طیف جذب مربوط به حالتی بررسی میاپتیک

نشان داده شده است. ناحیۀ اپتیکی  4مختلف در شکل 
است که  nm700تا  nm390هاي حدود شامل طول موج

است. در  eV2/3تا  eV77/1بر حسب انرژي متناظر با 
تا  0این تحقیق ما براي بررسی طیف جذب بازة انرژي 

eV5 26[ایم را در نظر گرفته.[  
(الف) نشان داده شده است،  4همان طور که در شکل 

�)براي میدان موازي با صفحۀ گرافن  ⊥ ، ضریب (�
cm-تا  cm06/12662-1جذب براي گرافن خالص از 

کند. ضریب جذب به صورت پیوسته تغییر می 136/22190
نیز تقریباً بدون  Oو  B ،Nهاي گرافن همراه با جذب اتم
یابد. اما صی در این بازه افزایش میوجود هیچ پیک مشخ

 (ب)

 (د) (ج)

 (ه)

 (الف)

  .روي لایۀ گرافن F، (ه) O، (د) N، (ج) Bساختار نواري (الف) گرافن خالص، (ب) جذب اتم . 3شکل 
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روي گرافن یک پیک در حدود طول  Fبراي جذب اتم 
شود. بنابراین گرافن دیده می eV6/2 (nm477موج (
تواند به عنوان یک سنسور اپتیکی براي تشخیص گاز می
F .در محیط استفاده شود  

به صورت کلی در ابتداي ناحیۀ اپتیکی، فقط ضریب 
روي گرافن قرار گرفته است، از  Bه اتم جذب ساختاري ک

گرافن خالص بیشتر است، اما در انتهاي این بازه ضریب 
روي آن قرار  Fجز گرافنی که اتم  جذب همه ساختارها به

  گرفته است، از گرافن خالص بیشتر است. 
 4، شکل (�‖�)در حالت میدان عمود بر صفحه 

فن خالص (ب)، ضریب جذب در ناحیۀ اپتیکی براي گرا
دهد گرافن خالص در این ناحیه صفر است که نشان می

مقدار جذب تا  Oو  F هايشفاف است. براي جذب اتم
صفر است و سپس به آرامی  eV2/2(nm 565طول موج (

یابد. اما طیف جذب براي و به مقدار کمی افزایش می
روي گرافن متفاوت است. براي جدب اتم  Nو  Bهاي اتم
N 1 ضریب جذب از-cm03/158  شروع شده و در انتهاي

رسد و یک پیک ضعیف می cm18/1287-1بازة اپتیکی به 
ضریب  Bشود. براي اتم در این روند افزایش دیده می

 cm10/2258-1تا  cm77/591-1جذب در ناحیۀ اپتیکی از 
یک  eV3 (nm414کند و در طول موج حدود (تغییر می

حالت میدان عمود بر پیک واضح وجود دارد. بنابراین در 
تواند یک سنسور اپتیکی براي شناسایی صفحه، گرافن می

  در محیط باشد.  Bاتم 
(ج)،  4نسبت به صفحۀ گرافن، شکل  45°براي تابش 

جز  در ابتداي بازة اپتیکی ضریب جذب تمام ساختارها به
روي گرافن نسبت به گرافن خالص کمتر  Bبراي جذب 

روي گرافن مقدار  Fها جذب است اما در انتهاي بازه تن
ضریب جذب کمتري نسبت به گرافن خالص دارد. در این 

داراي یک پیک  Fحالت در بازة اپتیکی تنها ساختار 
ضعیف است و افزایش ضریب جذب بقیۀ ساختارها منجر 

  شود.به ایجاد پیک نمی
از بین سه حالت بررسی شده، ضریب جذب در ناحیۀ 

�)زي صفحه اپتیکی در حالت میدان موا ⊥ براي  (�
گرافن خالص و بقیۀ ساختارهاي ذکر شده نسبت به دو 
حالت دیگر بزرگتر است. جذب اپتیکی گرافن خالص و 
گرافن با جذب اتم، به دلیل ناهمسانگردي توزیع بار درون 

 (ب) (الف)

 (ج)

�)صفحه ضریب جذب براي (الف) قطبش میدان موازي  .4شکل  ⊥ و (ج) قطبش  (�‖�)، (ب) قطبش میدان عمود بر صفحه (�
  نسبت به صفحۀ گرافن °45
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هاي متفاوت نور، و بیرون لایۀ گرافن براي قطبش
  ناهمسان است.

شود که جذب ت میاز نتایج به دست آمده چنین دریاف
هاي مختلف روي لایۀ گرافن منجر به چگالی اتم

شود که در هاي متفاوت نسبت به گرافن خالص میحالت
هاي نتیجه در برخی از ساختارها و در بعضی از جهت

شود. در قطبش نور باعث ایجاد پیک در ناحیۀ اپتیکی می
هاي مختلف نهایت به دلیل اینکه جذب گرافن با جذب اتم

توان از گرافن به عنوان یک سنسور کند، میتغییر می
 اپتیکی استفاده کرد.
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