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صد های با در  Seتغییرات خواص اپتیکی گرافن حاوی ناخالصی سلنیوم  مطالعه

 مختلف 

 یمحمود مراد  ،یاردکان ییصفا  دالهی

 رازیارم،  ش دانیم  راز،یدانشکده علوم،  دانشگاه ش سیپرد  ک،یزیگروه ف 

صی  ،در این مقاله –چکیده  صدهایبرای  Seگرافن حاوی ناخال ستمورد مطالعه قرار گرفت %12.5و  %5.5،  %3،  %2 در . در مورد ه ا

صی  طیف جذبی  سه مورد ناخال داریم که  17.44eVو  12.58eVدو قله در حوالی  %5.5و  %3،  %2برای محدوده ماوراء بنفش در 

صی  سبت داد. در مورد ناخال ساختارهارفتاری که ،  12.37eVبجز قله  %12.5این رفتار را میتوان به گرافن ن سایر  شاهد دارد مثل   ،

یک قله هر کدام  %3و  %2هستیم. در محدوده مرئی و حوالی آن برای ناخالصی  17.44eVافزایش دو قله دیگر و جابجایی زیاد قله 

 ند. که میتوانند کاربرد های متعددی در دستگاههای اپتیکی داشته باش دارندوجود دو قله هر کدام  %12.5و  %5.5و برای 

 یکیخواص اپت ،یگرافن، ناخالص -کلید واژه

 

Study of changes in the optical properties of graphene containing 

Selenium impurity by changing the percentage of impurity 

Yadollah Safaei Ardakani, Mahmood Moradi 

Department of Physics, Shiraz University, Eram square, Shiraz 

Abstract- In this paper, graphene containing Se impurity was studied for 4 impurities 2%, 3%, 5.5% and 12.5%. In the 

absorption spectrum for the ultraviolet range, in three cases, impurities of 2%, 3% and 5.5%, we have two peaks at around 

12.58eV and 17.44eV, which can be attributed to graphene. In the case of 12.5% impurity other than the 12.37eV peak, 

which is similar to other structures, two new peaks arise and the peak of 17.44eV has a significant displacement. In the 

visible range and around it, cases of 2% and 3% impurities have one peak, and for the 5,5% and 12.5% we see two peaks 

which can have a variety of applications in optical devices,  particularly in visible absorption. 

Keywords: Graphene, Impurity, Optical properties 
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 مقدمه

همیشه یکی از بحثهای آن،  یوکاربردها یدوبعد کیزیف  

یکی از  گرافن .مهم در عرصه فیزیک نظری بوده و هست

. در سال دارد یدوبعدی ساختارکه  مصادیق آن است

 هیقضبر خلاف  نووسلف، نیو کنستانت میآندره گا، ۲004

[. گرافن به 1موفق به ساختِ گرافن شدند] واگنر،-نیمرم

خواص جالب در  و نیز صفر یگاف نوار علت داشتن

بار،  یهاحامل یریپذو تحرک یکیالکتر یرسانندگ

پیدا  رسانامین کیزیفو کیعرصه اپتدر  کاربردهای مهمی

 [.۲]کرده است

این . باشدیم یاصل 6از عناصر گروه  یکی، Se وم،یسلن  

 که باعث شده مهمی دارد یکیو اپت یخواص الکترونعنصر 

و  یدیخورش یسلولها در از جمله یمتنوع یکاربردها

 [.3]، داشته باشدیساز شهیش عیصنا

 یگرافن حاو خواص اپتیکی تغییرات مقاله  نیدر ا  

 یها یناخالص ، براییدرصد ناخالص ریی، با تغSe یناخالص

  مطالعه میشود. %12.5و  5.5%،  3%،  2%

 روشهای محاسباتی

( است و از DFT) یچگال یتابع هیبر نظر ی، مبتنمحاسبات

محاسبات  نی. در اکوانتوم اسپرسو استفاده شده است بسته

است بهره  GGA بیتقر یکه حاو PBE لیاز شبه پتانس

 هینظر مبتنی بر یمحاسبات خواص نور گرفته شده است.

 یبرا و، است  TDDFTوابسته به زمان،  یچگال یتابع

 محاسبات ی،که برا turbo_eelsانجام آن از بسته 

 یجنبش ی، استفاده شده است. انرژشده یطراح کیودیپر

 یوارون،  مش بند یفضا یقطع شده و برا Ry 40در 

و  Itermax0=2000از  گرفته شده ودر نظر  1×7×7

Itermax=20000 شده است. تفادهاس 

 نتایج و بحث

گرافن تک لایه ,  super cellمقاله چهار اَبَر سلول,  نیدر ا 

 یعوض شده بررس Seاتم کربن با اتم  کی یکه در آنها جا

 ی( متناظر باناخالص5×5اَبَر سلولها عبارتند از ) این شوند. یم

 %5,5( متناظر با 3×3، ) %3( متناظر با 4×4، ) %۲ ومیسلن

 ییطرحواره ها 4تا  1 ی. در شکلها%1۲,5( متناظر با ۲×۲و )

 %۲ یچهار حالت ناخالص یبرا  بیاَبَر سلولها به ترت  نیاز ا

 رسم شده اند. %1۲,5و  5,5%،  3%، 

 

 (%2طرح شماتیک گرافن با ناخالصی سلنیوم ) -1شکل 

 

 (%3طرح شماتیک گرافن با ناخالصی سلنیوم ) -2شکل 

 

 (%5.5طرح شماتیک گرافن با ناخالصی سلنیوم ) -3شکل 
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 (%12.5طرح شماتیک گرافن با ناخالصی سلنیوم ) -4شکل 

 برای خواص نوری ابتدا به سراغ  دی الکتریک می رویم.   

   𝜖(𝜔 , 𝐤) زمان فرکانس  تابع هم𝜔   و بردار موجk⃗  

𝑘⃗ 1را به ازای دو بردار موج  𝜖(𝜔 )لذا تابع  .است =

(0, 0, 𝑘⃗ 2و  (0.14 = (0, 0,  eV 20تا   5در بازه   (0.50

بر   𝜖2و   𝜖1توابع   6و  5محاسبه کرده ایم. در شکلهای 

 نشان داده شده اند. حسب فرکانس 

 

 بنفش فراجزء حقیقی دی الکتریک در محدوده  -5شکل 

 

 بنفشومی دی الکتریک در محدوده فرا جزء موه -6شکل 

ضریب  مثلمیتوان تعدادی از متغیر های اپتیکی اکنون 

را  ، R، و ضریب بازتابش، n ، شکست، ضریب  K، خاموشی

در معادلات  𝜖2و  𝜖1نحوه وابستگی آنها به  محاسبه کرد که

به  K(𝜔 )ابع ت  7 . در شکلبیان شده است( 3)و  (۲)، (1)

𝑘⃗ 1ازای دو بردار موج  = (0, 0, 𝑘⃗ 2و  (0.14 =

(0, 0,  .نشان داده شده است 20eVتا   5eVدر بازه   (0.50

𝑛 =
1

√2
 [(𝜖1

2 + 𝜖2
2)

1

2 + 𝜖1]

1

2
                                   (1) 

𝐾 =
1

√2
 [(𝜖1

2 + 𝜖2
2)

1

2 − 𝜖1]

1

2
                                   (2) 

𝑅 =
(𝑛−1)2+𝐾2

(𝑛+1)2+𝐾2                                                        (3) 

 

 ضریب خاموشی در محدوده ماوراء بنفش -7شکل 

مشاهده میشود که همه  ،7، شکل برای طیف جذبی

 یک قله دارند. این قله در 12.58eVدر حوالی  هاساختار

فزایش درصد اباشد. با  بزرگتر از بقیه می  %2 ناخالصی

شروع   %12.5قله ضعیفتر میشود اما دوباره در  ،ناخالصی

نیز یک قله  17.44eV این ساختارها حوالیبه رشد میکند. 

ی کوچکتر شده و به صبا افزایش درصد ناخالاین قله  ند.دار

 %12.5سمت مقادیر پایینتر جابجا میشود. در ناخالصی 

دو قله دیگر شاهد  ،که رفتاری نسبتا متفاوت از دیگران دارد

هستیم که قله هایی ملایم با  19.05eVو  17.48eVدر 

باعث  |k|افزایش  %12.5ارتفاع کم می باشند. در ناخالصی 

جابجا شود و قله  16.63eVبه   15.5eVمیشود که قله 

17.48eV .برای محدوده  10و  9و  8در شکلهای  محو شود
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بردار موج  سهبرای  K(𝜔)و   𝜖1  ،𝜖2 نمودارهای ،مرئی

𝑘⃗ 1 = (0, 0, 0.14) ، 𝑘⃗ 2 = (0, 0, 𝑘⃗ 3و  (0.50 =

(0, 0,  نشان داده شده اند. 5eVتا   1.5eVدر بازه  (1.20

 

 اطراف آندر محدوده مرئی و  𝝐𝟏(𝝎)نمودار  -8شکل 

 

 در محدوده مرئی و اطراف آن 𝝐𝟐(𝝎)نمودار  -9شکل 

 

 در محدوده مرئی و اطراف آن 𝐊(𝝎)نمودار  -10شکل 

یک قله  3.75eVحوالی  %2در ناخالصی  10شکل  در

 %3ناخالصی  برایمحو میشود.  |k|داریم که با افزایش 

تر  ضعیف |k|یک قله داریم که با افزایش   2.25eVحوالی 

نیز در همین نقطه  %5.5د. برای رو د اما از بین نمیمیشو

از  |k|با افزایش   نیز این قله بیشتر  داریم.یک قله با شدت 

یک قله دیگر نیز در حوالی  %5.5در ناخالصی  بین نمیرود.

3.6eV   داریم که با افزایش|k|  بسیار ضعیف میشود. در

 4.75eV و   3.5eVقله در  دو %12.5ورد ناخالصی م

 از بین میروند.  |k|هردو با افزایش   داریم که

 جمع بندی :

 درصدهای برای  Seدر این مقاله گرافن حاوی ناخالصی 

. در طیف بررسی میشوند %12.5و  5.5%،  3%،  2%

و  %3،  %2در سه مورد  فرابنفشبرای محدوده جذبی 

این . داریم 17.44eVو  12.58eVدو قله در حوالی  5.5%

را میتوان به گرافن نسبت داد. در مورد ناخالصی  رفتار

سایر ساختارهاست.  مثلکه  12.37eVبجز قله  12.5%

 17.44eVقله در دو قله دیگر و جابجایی  پیدایششاهد 

یک قله  %3و  %2 های ناخالصی ،هستیم. در محدوده مرئی

.  در ناخالصی دارنددو قله  %12.5و  %5.5 ناخالصی های و

. روند قله ها از بین نمی،   |k|با افزایش  %5.5و  %3های 

قله ها تیزتر با وجود اینکه  %12.5و  %2در ناخالصی های 

 روند. از بین می |k|هستند اما با افزایش 
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