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در دو راستای نور GY5 مطالعه جذب اپتیکی درنانوساختار دوبعدی گرافاین 

 فرودی موازی و عمود برصفحه

 سارا آل شیخو  رقیه حسینی ،حامد جعفرزاده

 h.jafarzadeh@qiet.ac.irدانشگاه صنعتی قوچان 

اصبول  ت. محاسباامورد بررسی قرار گرفت GY5اپتیکی ساختارگرافاین  خواص وپژوهش ساختار نواری الکترونی  در این–چکیده 

نشان دهنده وجود گاف انرژی صفر و مخبرو  دیبراا اسبت.  الکترونی . ساختار نوارینظریه تابعی چگالی انجام شد اساساولیه بر

های دهنده وجود چهار بیشینه جذب درانرژیشده با قطاش موازی با صفحه، نشانجذب اپتیکی نیز محاساه شد که برای نور تابیده 

نیبز  ه با قطاش عمود بر صبفحه، های بالاتر از آن تقریاا جذب وجود ندارد. در مورد نور تابیده شداست و برای انرژی eV 12کمتر از

 یک پیک وجود دارد. ضمن اینکه اعمال میدان الکتریکی تاثیری در ساختار نواری و جذب اپتیکی نداشته است.  

 GY5نظریه تابعی چگالی،  نانو ساختار کربنی،رافاین،گجذب اپتیکی،  -کلید واژه

 

Investigation of Optical absorptionin Two-Dimensional GY5 Graphyne 
nanostructurefor two parallel and perpendicular polarized light 

Hamed Jafarzadeh, RoghayeHosseini, and Sara Alesheikh 

Quchan University of Technologyh.jafarzadeh@qiet.ac.ir 

Abstract- In this paper we have investigated some electronic and optical properties of GY5 graphyne structure. 

Investigations have been done by first principle calculation based on density functional theory.Electronic band 

structure shows zero band gap and Dirac coneat Fermi energy. Investigation of optical absorption for energies 

less than 12 eV represents four peaks for parallel polarization and there were not any absorption for higher 

energies. There was only one peak for perpendicular polarization. Electric field doesn’t have any impact on the 

band structure and optical absorption. 

Keywords: Carbon nanostructure,Density functional theory, Graphyne, GY5,Optical absorption. 
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 مقدمه

 یبه عنوان یک ساختار دوبعد 2004در سال  گرافن

مطرح یژگی های فیزیکی منحصربفردی داشت کربنی که و

شد. پس از آن و به مرور زمان تلاش برای پیش بینی 

ویژگی  گرافنترکیبات دوبعدی دیگری که بتوانند مانند 

های فیزیکی جذابی برای پژوهش گران داشته باشند، 

ها با ها و گرافداینن گرافایناین میاادامه یافته است. در 

تری های جدیشان گزینهتوجه به ساختار دوبعدی کربنی

های هیبریداسیون اتم .[1]برای پژوهش به شمار می روند

ها در خانواده گرافاین و 2SPگرافن، در 3SPکربن در الماس 

باشد می 2SP و SPها ترکیبی از هیبریداسیون و گرافداین

های الکترونیکی و اپتیکی نسبت به که باعث تغییر ویژگی

شده است. پژوهش های بسیاری در مورد ویژگی  گرافن

های الکترونیکی، اپتیکی، مکانیکی، حرارتی، ساختاری و 

. مطالعات [4-2]حسگری گرافاین ها انجام شده است

در تعدادی  گرافننظری موید وجود مخروط دیراک مشابه 

باشد که موجب شکل گرفتن ساختارهای گرافاین میاز 

 های الکترونیکی و اپتیکی مورد توجه می شود.ویژگی

های اصول اولیه این بررسی ها می تواند با استفاده از روش

مبتنی بر نظریه تابعی چگالی و یا با استفاده از روش تنگ 

خانواده  انجام پذیرد. یکی از ساختارهای بست قوی

در مورد آن  منحصر به فردی تحقیق تنها ا کههگرافاین

 پژوهش در این .باشدمی GY5، [5]انجام شده است

را با  این نانوساختارو جذب اپتیکی  ساختار نواری الکترونی

. دادیماستفاده از نظریه تابعی چگالی مورد بررسی قرار 

دو حالت قطبش در راستای صفحه و  درجذب اپتیکی 

 است. شدهمحاسبه  آنعمود بر 

 GY5گرافاین 

نمایش  GY5ساختار دوبعدی کربنی گرافاین  1در شکل 

های ، اتمآمدههمان طور که  در شکل داده شده است. 

اند به  قرار گرفته 2SPو SPکربن در صفحه با هیبرید 

گانه اند. ای که برخی از پیوندها یگانه و برخی سهگونه

 شخص است.همچنین اتصالات استیلنی در شکل کاملا م

 

 
 GY5: ساختار هندسی تک لایه صفحه ای 1شکل 

لوزی  صورت بهسلول واحد  ،در این ساختار به دلیل تقارن

. اندازه طول تاتم در نظر گرفته شده اسشش شکل با 

Aرع لوزی یا همان ثابت شبکه برابضلاا


است که با  87/4  

 سازند.می 42/89°یکدیگر زاویه 

 روش محاساات

در این پژوهش محاسبات ساختار الکترونی و اپتیکی 

 براساس روش اصول اولیه   در کد سایستا که GY5گرافاین 

. پایه شدانجام  ،باشدتابعی چگالی می مبتنی بر نظریه

بوده و  PBE بسط و محاسبه تابع موج مورد استفاده برای

موضعی  برهمکنش تبادلی همبستگی با تقریب چگالی

LDA د.عمل می کن 

   در واهلش انجام شده نیروی وارد بر هر اتم کمتر از

eV/Ǻ 54/0و انرژی همگرایی خودسازگار الکترونی  بود

 .در نظر گرفته شد eV 5-10 کمتر از

با حل معادلات استاندارد  ومحاسبات به روش خودسازگار 

کوهن شم برای مجموعه معینی از نقاط در منطقه اول 

این نقاط با استفاده از شبکه  .شدن انجام ئبریلو

و 25×25×1مونخورست پک برای محاسبات الکترونی

. در نظر گرفته شد300×300×1برای محاسبات اپتیکی
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گسترده شده اند.  eV 370توابع موج تخت تا انرژی 

 .صرفنظر شدمدار-کنش اسپینهمچنین از برهم

قطبیده انجام  دو جهت از نور اپتیکی برایجذب محاسبات 

که یک جهت آن در راستای موازی با صفحه و جهت شد

شد. درپایان به منظور بامی آن دیگر در راستای عمود بر

بررسی اثر میدان الکتریکی، این میدان نیز به ساختار 

 اعمال شد.

 نتایج و بحث

آمده GY5 گرافاین تصویر گرافیکی ساختار  2در شکل 

 نشان داده شده است. است که در آن سلول واحد نیز

 
 GY5 گرافاینساختار  : تصویر گرافیکی2شکل

 

ساختار نواری الکترونی بدست آمده از محاسبات 3شکلدر 

نشان داده شده است.
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 GY5: ساختار نواری الکترونی3شکل

 

در شکل با خط  بوده که-eV 864/8انرژی فرمی درانرژی

 . چین قرمز رنگ نشان داده شده است

دارای انرژی  GY5شود دیده می 3همانطور که در شکل 

دارای  Mو  گاف صفر است و در فاصله بین نقاط 

 باشد.مخروط دیراک می

برای نور  بر حسب انرژی اپتیکی نمودار جذب 4در شکل 

نشان داده  eV 20انرژی تا صفحه اموازی بتابیده با قطبش 

 شده است.
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بر حسب انرژی برای نور تابیده شده با قطبش  اپتیکی: نمودار جذب 4شکل

 در صفحه ساختار

انرژی  4مشخص می شودکه میزان جذب در  4از شکل 

دارای بیشینه می باشد. این مقادیر انرژی به ترتیب 

 :ازعبارتند

eV 88/5  ،eV 348/3  ،eV 89/1  ،eV 71/11 

میزان جذب eV 5/12های بیشتر از ضمن اینکه در انرژی

 بسیار ناچیز است.

با توجه به ساختار نواری و اینکه انرژی گاف صفر است،  

انرژی های اولیه همان می توان نتیجه گرفت که در 

مشخص  4بایستی جذب وجود داشته باشد که در شکل 

است که در آن  یاین جذب اپتیکی گذارهایاست. منشا 

  ازهای تابیده شده ها با گرفتن انرژی فوتونالکترون
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های بالاتر از آن های کمتر از انرژی فرمی به انرژیانرژی

 روند.می

های الکترونی های بالاتر، وابسته به چگالی حالتدر انرژی

   و با افزایش آن احتمال گذارهای بین نواری افزایش   

های میزان جذب اپتیکی دیده یابد که حاصل آن در قلهمی

 می شود.

با کاهش احتمال  eV 5/12های بیشتر از سپس در انرژی

 گذار میزان جذب نیز کاهش می یابد.

  

بر حسب انرژی برای نور  اپتیکینمودار جذب  5در شکل 

   تابیده شده با قطبش عمود بر صفحه ساختار تا انرژی

eV 20 ،.نشان داده شده است 
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بر حسب انرژی برای نور تابیده شده با قطبش  اپتیکی: نمودار جذب 5شکل

 عمود بر صفحه ساختار

 اپتیکیشود که میزان جذب مشاهده می 5با توجه به شکل

تنها یک  ،د بر صفحه وبرای نور تابیده شده با قطبش عم

 افتد واتفاق می eV 55/13پیک برجسته دارد که در انرژی

 باشند.مینظر کردن ها در مقابل آن قابل صرفسایر بیشینه

این تفاوت در جذب اپتیکی برای نور تابیده با دو قطبش 

عمود بر  zP هایتواند به دلیل وجود اربیتالمختلف می

در ایجاد ها های کربن باشد. این اربیتالصفحه اتم

   باشند و بدین ترتیب در ایجادموثر می πپیوندهای

در پایان  باشند.های الکترونیکی و اپتیکی موثر میویژگی

میدان الکتریکی به ساختار اعمال شد و تغییر ساختار 

نواری و جذب اپتیکی در دو حالت قطبش بررسی شد که 

و الکترونی  یهانتایج نشان دهنده عدم تغییر در ویژگی

 بود. اپتیکی

تواند به علت ساختار کاملا دوبعدی و این عدم تغییر می

به عبارت دیگر عدم وجود فراز و  .باشد GY5 صفحه ای 

ها در این صفحه موجب عدم تغییر فرود درمکان اتم

پتانسیل الکتریکی حاصل از میدان الکتریکی خارجی 

یر باقی شود ولذا نتایج بدون تغیها میبرروی هرکدام از اتم

 مانند.  می

 گیرینتیجه

محاسبات اصول اولیه برپایه نظریه تابعی چگالی برای 

دهنده انرژی گاف صفر نشان GY5ساختار دوبعدی کربنی 

جذب  کچهار پیو مخروط دیراک در ساختار نواری و 

صفحه است که در این  موازیبا قطبش  برای نور تابیده

تقریبا جذب  eV  5/12های بیش ازحالت برای انرژی

وجود ندارد. ضمن اینکه با اعمال میدان الکتریکی هیچ 

اتفاق نیفتاده  الکترونی و اپتیکیتغییری در ویژگی های 

 است.

 سپاسگزاری

این پژوهش توسط دانشگاه صنعتی قوچان تحت قرارداد 

 مورد حمایت قرار گرفته است.  157836شماره 
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