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  دهيچك
 يهـا    نانوروبـان  جملـه  از ينيگراف مشتقات ، انيم نيا  در .است كرده جلب خود به را دانشمندان از ياريبس توجه آن يسيمغناط و يكيالكترون ييااستثن يها   يژگيو و نيگراف كشف
 ـا در مغناطش كه دهند   يم نشان ينظر مطالعات. هستند مناسب يكينانوالكترون و يكينترونياسپ عيصنا در استفاده يبرا آن ينانومتر يزساختارهاير و ينيگراف  بـه  هـا    ستمي ـس ني
 ـتقر در هابـارد  مـدل  از استفاده با. شوند   يم جاديا ها   يجا   يته و ينظم   يب اثر در اي  ابعاد كاهش مثل مختلف ليدلا  ين ـيگراف ياختارهازس ـينانور در مغنـاطش  نيانگي ـم داني ـم بي

 شكل  چگونه  كه   نيا مورد در و   اند   شده مطالعه كورونن و يونيپاپ ،يمثلث يها   شكل زساختارهاينانور انيم در. ه استدش يبررس گزاگيز يبعد ك يينيگراف يها   نانوروبان  ، يصفربعد 
 در. است شده مطالعه ،  شود   يم ها   ستميس نيا در مغناطش جهينت در و صفر يانرژ با يها   حالت جاديا به منجر ، كه ددار تعلق رشبكهيز هر به كه ييها   اتم تعداد در يهنگ    هما نا و آنها
 ـ متقابل اثر ،نيانگيم دانيم هابارد مدل و گانيهمسا نيكترينزد تنگابست مدل همراه به اندرسون ينظم   يب مدل گرفتن نظر در با انيپا  نانوروبـان  تحـالا  يچگـال  بـر  ينظم ـ   يب

  .شده است يبررس گزاگيز ينيگراف
  

  هاي گرافيني گرافين، مدل هابارد ميدان ميانگين، نانوروبان :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

 بيـشماري را    ةهـاي پيچيـد    هـا و شـبكه     آلوتروپ  كربن تركيبات 

 . بخـش حيـات بـر روي زمـين اسـت            دهد كه تداوم    تشكيل مي 

هاي پيچيده، پايه و اساس      در تشكيل شبكه  هاي كربن    قابليت اتم   

و  ١هـا  هـايي مثـل فـولرين     آلوتروپ   .شود آلي محسوب مي شيمي

 مركز توجه بسياري از دانـشمندان شـيمي و فيزيـك            ٢ ها نانولوله

 ،يك تك لايـه از كـربن بـه نـام             ۲۰۰۴ اند تا اينكه در سال       بوده

ته سـاخ    ٤وگـايم   ٣گرافين بـه صـورت تجربـي توسـط نوسـلف          

____________________________________________ 
۱. Fullerene 

۲. Nanotube 

۳. Novoselov 

۴. Geim 

 يـك   ة گرافين با ساختار دو بعدي كه بـه انـداز          ةتك لاي ]. ۱[شد

 ۲[كنـد   ديدگاه جديدي را در فيزيك ارائه مي       اتم ضخامت دارد،  

  ].۳و 

زنبـوري قـرار     هاي كربن در گرافين در يك ساختار لانـه         اتم   

هاي ديراك بدون جـرم      ها شبيه فرميون   اند ودر آن الكترون    گرفته

 عـة ين را به يـك سيـستم مهـم، بـراي مطال           كنند و گراف   رفتار مي 

ساختار الكترونيكي منحـصر    ]. ۴[است فيزيك بنيادي تبديل كرده   

خطـي آن در سـطح فرمـي،         پاشـندگي    ة و رابط ـ  مادهبه فرد اين    

در ايـن مـاده مـشاهده       است كه   فيزيكي بديعي   هاي   منشأ پديده 

  ].۵[شود مي

. ت ضـروري اس ـ   ي امروز فناوريكاربرد مواد مغناطيسي در        

 موادي هستند كه به      شوند، مواد مغناطيسي كه امروزه استفاده مي     
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 جدول تناوبي تعلق دارند و در بين عناصـر جـدول             f  يا    d بلوك  

ــط   ــزات واس ــا فل ــاوبي، تنه ــاق   Ni  و Fe، Co ة تن ــاي ات  در دم

نظم مغناطيسي در اين فلزات واسطه از آن         .فرومغناطيس هستند 

هـر   . آنها كاملاً پـر نيـست       d كترونيشود كه نوار ال    جا ناشي مي  

 معمـول نيـست، امـا        p چند مغناطش براي عناصر سبك بلـوك        

پيچيـده و    مولكـولي  كربن اين قابليـت را دارد تـا سـاختارهاي         

هـاي قابـل تـوجهي را از خـود نـشان              متنوعي بسازد كه ويژگي   

   ].۵[ دهند مي

ي  شـروع بـرا    ة دو بعدي از گرافيـت، نقط ـ      ةگرافين، تك لاي     

 ١ها  كه معمولاً آنها را نانوگرافيت     بسياري از نانومواد كربني است    

هـاي   اي دارند و ويژگـي     اين مواد ساختار اتمي پيچيده     .نامند مي 

 ـ       .دهند الكترونيكي مختلفي را نشان مي      ةمواد مغناطيـسي بـر پاي

دهنـد و     وابسته به مغناطش را توسعه مـي       فناوري ةكربن محدود 

ــي ــد آن م ــه  امي ــوادي در آلات اســپين  رود ك ــين م ــوان ازچن بت

  ].۷  و ۵[ استفاده كرد  ٣ مغناطيسيحسگرهايو   ٢الكترونيكي

ل بـه خـودي خـود مغناطيـسي نيـست،           آ ايده با اينكه گرافين       

 و  نظـري بسياري از مشتقات و نانوساختارهاي آن، كه به صورت          

هاي مختلفـي از مغنـاطش را نـشان           شكل  اند، تجربي بررسي شده  

 مشاهدات تجربي مبني بر نظم مغناطيسي معمولاً بـا           ].۵[ دهند مي

، گــزارش شــده ٦ و يــا نقــص  ٥ وجــود مــرز ،٤حــضور ناخالــصي

 ـ             ]. ۷[  است  ةمطالعات نظـري ظهـور مغنـاطش را در مـواد بـر پاي

، نـشان   ٨ و كاهش ابعاد    ٧اي هاي نقطه  كربني با در نظر گرفتن نقص     

اطش در شـرايط مختلـف      بر اسـاس ايـن مطالعـات، مغن ـ         .اند داده

فرومغناطيس در امتداد   پادتواند ايجاد شود؛ به عنوان مثال، نظم         مي

خالص بـزرگ در     هاي گرافيني زيگزاگ و اسپين     هاي نانوروبان  لبه

  ].۱۵ و ۸[  نانو ذرات گرافيني مثلثي هاي زيگزاگ لبه

____________________________________________ 
۱. Nonographites  

۲. Spintronic 

۳. Magnetic sensor 

۴. Impurities 

۵. Boundaries 

۶. Defects 

۷. Point defects  

۸. Reduced dimensionality 

هـاي گرافيتـي     اخيراً، فرومغناطيس در دماي اتاق براي نمونه         

 گـزارش    انـد،  هاي پر انرژي قـرار گرفتـه       بش پروتون كه تحت تا  

انـد كـه نظـم       مطالعـات تجربـي بيـشتر نـشان داده         .شده اسـت  

پروتـون، بيـشتر بـه دليـل       تـابش  مغناطيسي در گرافيـت تحـت     

هـاي    تـا اينكـه از حـضور ناخالـصي         ، اسـت   π سيستم الكتروني 

  ].۵[   ناشي شود d عناصر احتمالي

يــه نــشاني بــر روي پلاتينيــوم، ســاختارهاي همچنــين بــا لا   

هـاي   د، كـه الكتـرون    يآ  مي تحت كشش پديد   نانوحباب گرافيني 

 هاي تحت ميـدان مغناطيـسي   اين سيستم، رفتاري مشابه الكترون   

 همچنين بررسي ]. ۹[ دهند  مي تسلا از خود نشان       ۳۰۰بزرگتراز  

ــا روش جــذب شــيميايي  هــاي گــرافين رشــد ويژگــي يافتــه ب

هـا وكـشش شـديدي را        بر روي مـس، نـاهمواري      ) CVD(بخار 

دهنـد كـه ايـن كـشش غيريكنواخـت وشـديد ميـدان                نشان مي 

ها لزوم  تمام اين پديده ]. ۱۰[ كند  تسلا را ايجاد مي۵۰ مغناطيسي  

  .دهند  دقيقتر رفتار مغناطيسي در اين مواد را نشان ميلعةمطا

  

      هاي هاميلتوني مدل. ۲
 مدل هابارد. ۱.۲

 اثـرات مغناطيـسي مـواد كربنـي         ةدل ساده كه براي مطالع    ك م ي

 SP2 مدل هابارد تك اوربيتال با در نظر گـرفتن         ،  شود استفاده مي

 را   πهاي الكتروني    اين مدل حالت   .ترين همسايگان است   نزديك

 zP هاي غير هيبريـدي    ها از اوربيتال   اين حالت . گيرد در نظر مي  

هـاي الكترونـي      حالـت       . شـود    حاصـل مـي    SP2  هاي كـربن   اتم

هاي گـرافين      دارند ونقش مهمي را در ويژگي       πانرژي تقارن     كم

تـوان بـه دو قـسمت         هاميلتوني مدل هابـارد را مـي      . كنند  ايفا مي 

 :تقسيم كرد

)۱(   ,'H H H= +0 

  :ترين همسايگان است  نزديك هاميلتوني تنگابست، عبارت اول

 
)۲(  ,†

,
[ . .]ji

ij
H t c c h cσσ

σ
= − +∑0 

† و   icσ كه در آن عملگرهاي   
icσ           يك الكترون را بـا اسـپين σ  

   ijعلامـت   . كنـد   نابود يا خلق مـي     ،ام به ترتيب    i جايگاهدر  

 .دهد  ترين همسايه را نشان مي  هاي نزديك  اتم
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هـا آشـنا       كه براي شـيميدان    ١اين مدل فيزيكي با مدل هوكل        

مـاتريس هـاميلتوني بـا       تي،از نظـر محاسـبا    . معادل است ،  است

 عناصـر غيـر قطـري     : شـود   استفاده از ساختار اتمـي تعيـين مـي        

 پيونـد كووالانـسي     j  و    i  در صـورتي كـه     ،(j,i) و (i,j)  ماتريس،

 .شـوند   شود و در غير اين صورت صفر مي  مي −tباشند ؛  داشته

و بنابراين     zPك اوربيتال   ي   SP2 خنثي هر اتم كربن    در گرافين 

به اين خاطر سيستم الكتروني  دهد؛  را شركت مي  πيك الكترون

 π     مقـادير مـاتريس هـاميلتوني         طيـف ويـژه     . گوينـد  ٢ را نيمه پـر

 بدين معني كه دهد؛  حفره را نشان مي -تقارن الكترون  تنگابست،

به بيان ديگر در يك سيـستم        .انرژي صفر متقارن است   نسبت به   

εمقـدار بـا انـرژي         خنثي به ازاي هر ويـژه      گرافين  كـه بـه       0<

يـك حالـت     شـود؛   مربوط مي ) ٣پيوندي( هاي اشغال شده      حالت

ε*با انرژي   )  ٤ضد پيوندي (خالي ε= هـاي    حالت .رد وجود دا   −

εبا انرژي     ـ  ٥ را حالات با انرژي صـفر يـا غيـر پيونـدي             0= ا ي

  .گويند ٦گافي  حالات ميان

 ترين همسايگان ساختارهاي الكتروني     مدل تنگابست نزديك     

هاي كربني، و ديگر مواد غيرمغناطيـسي كربنـي           نانولوله گرافين،

SP2 كند   را به خوبي توصيف مي.  

الكترون -كنش الكترون   بايد برهم  ،به منظور بررسي مغناطش      

هـا بـا     كـنش   در مـدل هابـارد ايـن بـرهم      .را به طريقي وارد كرد    

  :شود   بيان مي جايگاهي كنش كولمب  برهم

)۳ (  ,i i
i

H U n n↑ ↓′ = ∑  

. ام است  i  جايگاهاسپين در     الكتروني براي هر   چگالي  كه در آن  

Uپارامتر    جايگـاهي را مـشخص      نكـنش كـول      ميزان برهم    0<

 را در نظـر     نيبـرد كـول     كـنش كوتـاه     اين مدل فقط برهم    .كند  مي

   zP گيرد؛ يعني دو الكترون تنهـا زمـاني كـه اوربيتـال اتمـي               مي

. كـنش دارنـد     بـرهم ،  كنند  مربوط به يك اتم يكسان را اشغال مي       

  :كند  تر مي  را ساده تقريب ميدان ميانگين مسئله

____________________________________________ 
۱. Huckel 

۲. Half filled 

۳. Bonding 

۴. Anti-bonding 

۵. Non-bonding 

۶. Midgap states 

)۴(  
(

) .

mf i i i i
i

i i

H U n n n n

n n

↑ ↓ ↑ ↓

↑ ↑

′ = +

−

∑
 

ام بـا متوسـط       i   جايگـاه جا يك الكترون با اسپين بالا در          در اين 

inهاي با اسپين پايين       الكترون كـنش     برهم جايگاه در همان      ↓

 فـوك -هـارتري  ايـن مـدل شـكلي از مـدل        . كند و برعكس    مي

 . است ٧شونده غيرمحدود

الكتـرون فقـط روي عناصـر قطـري          -كـنش الكتـرون     برهم   

اسپين بـالا    عناصر قطري بلوك  . گذارد  ماتريس هاميلتوني اثر مي   

inمجهـول  به ترتيـب بـه مقـادير     و اسپين پايين،   in و  ↓ ↑  

بـا شـروع از يـك         ٨به صورت خودسـازگار    مسئله .بستگي دارد 

بــه صــورت آن را تــوان    كــه مــي،  inσمقــدار ابتــدايي بــراي

  .شود  حل مي،  انتخاب كرداي كاتوره

 قطـري   ، ماتريس هـاميلتوني    عناصر ماتريسي  ةفرآيند محاسب    

تـا زمـاني كـه    ، ها   چگالي جديد اسپينة محاسب  و ماتريس،كردن  

ــ ــادير ةهم ــه مــي    inσ مق ــدي   همگــرا شــوند ادام  جــواب. اب

 جايگـاه  مغناطيسي را در هـر       گشتاورخودسازگار نهايي چگالي    

  :دهد  نتيجه مي

)۵(  ,i i
i

n n
M ↑ ↓−

=
2

   

  :و اسپين كل سيستم عبارت است از

)۶(  .i
i

S M=∑   

هاي موضعي و هـم اسـپين         براي يك ساختار گرافيني هم اسپين     

  .بستگي دارد U/t  به پارامتر بدون بعد) هاي مغناطيسي  ممان(كل 

 
   قواعد شمارشي.۲ .۲

 خيلي مهم   ة نتيج هاي هاميلتوني كه معرفي كرديم دو       از اين مدل  

،  زنبـوري گـرافين     لانـه ةكه شبك  با توجه به اين .شود  استنباط مي

 طيف هاميلتوني تنگابست براي يـك       ، دوبخشي است  ةيك شبك 

هاي رياضـي مربـوط بـه         زنبوري با استفاده از روش       سيستم لانه 

هم بـراي مـا ايـن        م ةنتيج. قابل تحليل است    ٩ گراف بنزني  ةنظري

هاي با انرژي صـفر را        تواند تعداد حالت     مي نظريهاست كه، اين    

____________________________________________ 
۷. Unrestricted Hartree-Fock method 

۸. Self-consistently 

۹. Benzenoid graph theory 
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ترين همسايگان بـا يـك روش         براي هاميلتوني تنگابست نزديك   

هـايي بـا صـفرهاي        تعداد چنين حالـت   . بيني كند   شمارشي پيش 

 :برابر است   ١گراف

)۷ (  ,Nη α= −2   

هـاي    جايگاه تعداد   ةبيشين α ها و   جايگاه تعداد كل     N كه در آن    

 ةهـايي اسـت كـه همـساي       جايگاهيعني تعداد   ،  ممكن غير مجاور 

 .نزديك نيستند

هاي با انـرژي       گراف بنزني امكان ايجاد حالت     ةنظرياگر چه      

هـا در ايـن       گيـري اسـپين     كند ولـي جهـت      بيني مي   صفر را پيش  

 ـ. كنـد   ها را مشخص نمي     حالت اسـپين كـل يـك        ،٢ ليـب  ةنظري

 كـه بـا مـدل هابـارد توصـيف شـده باشـد را         ،سيستم دوبخشي 

ة در مورد نيـروي دافع ـ     كند،   بيان مي  نظريهاين   .كند  مشخص مي 

حالـت   پـر،   نيمه دو بخشي  ، يك سيستم  <U ۰الكترون   -لكترونا

  :اي دارد كه اسپين كل آن برابر است با  پايه

)۸(  ,A BS N N= −
1

2
  

 ةهايي هستند كه به زيرشبك      جايگاهتعداد    BNو   ANكه در آن     

A  ياB  ندراتعلق د. 

 ابعـاد بـدون نيـاز بـه         ة در هم  نظريهحالت پايه يكتا است و         

كـه دو     تـر ايـن     از همه مهم   .اي تناوبي برقرار است     ساختار شبكه 

   ]:۲۶ و ۴[  اي دارند  شمارشي چنين رابطهة قاعد

)۹(  .A BN Nη ≥ −   

 ٣ناقص هاي مغناطيسي نانوساختارهاي گرافيني و گرافين       ويژگي

هاي   كنش  كه چگونه از برهم      و اين  ٤گافي  هاي ميان   حالتبه ايجاد    

امكـان ايجـاد     .بـستگي دارد   وند،ش ـ  الكترون متأثر مـي   -الكترون

هاي دو بخشي نامنظم توسـط    هاي با انرژي صفر در شبكه     حالت

  ].۱۴ و ۱۱[  اثبات شده است  ٥اينيويي

شرايط كافي براي   ،   همسايگان نتري  نزديك با مدل تنگابست     

   ٦اي  ناهمـاهنگي زيرشـبكه    وجـود  گافي،  هاي ميان   حالت تشكيل

____________________________________________ 
۱. Graph’s nullity 

۲. Lieb 

۳. Defective graphene 

۴. Midgap 

۵. Inui  

۶. Sublattice imbalance 

  .غير صفر است

)۱۰(  I A BN N N≡ −   

AN و BN هـا    هايي است كه به هر يك از زيرشـبكه   تعداد اتم

 .يا از سيستم كامل حذف شده است تعلق دارد و

IN آل    جايي كه در گرافين ايده      از آن     هـاي    لت است ،حا  0=

گــافي نــدارد امــا درگــرافين نــاقص و نانوريزســاختارهاي   ميــان

اي غير صفر اسـت       ناهماهنگي زيرشبكه ،   مثلثي ةگرافيني مثل پار  

 .گافي دارد   حالت ميانINو 

 گـرافين و ظهـور     ةهـا در شـبك      جـاي    ليب ميـان تهـي     ةنظري   

خنثـي بـا     كـه گـرافين     تيجه اين ن.  كند   مغناطش ارتباط برقرار مي   

كل غير صـفر     مغناطيسيگشتاور  اي هميشه     ناهماهنگي زيرشبكه 

بينـي     ليب اسپين كل حالت پايـه را پـيش         نظريةاما اگر چه    . دارد

. گويـد   ها چيزي نمـي     اسپين كند ولي در مورد نظم مغناطيسي       مي

 كـه  تواند به وضعيتي مربوط شـود   مي  است، =S ۰مثلاً زماني كه    

فرومغناطيس جفـت شـده       پاد مغناطيسي به صورت     گشتاورهاي

مغناطيسي همـديگر      يا وضعيتي را نشان دهد كه نظم فري        ،باشند

هاي زيگزاگ رخ      شبيه موردي كه در روبان     ،را خنثي كرده باشند   

 هر لبه نظـم فرومغنـاطيس دارد        ،هاي زيگزاگ   در روبان . دهد  مي

 مقابـل آن بـه صـورت    ة بـه لب ـ  هـا در هـر لبـه نـسبت          اما اسپين 

نتيجـه   اند و ممان مغناطيـسي كـل صـفر را           پادموازي قرار گرفته  

      .]۱۱[ دهد   مي

هــاي بعــدي كــاربرد ايــن قواعــد مهــم بــر روي    در بخــش   

 آن بـا نتـايج محاسـباتي بيـان          ةهاي گرافيني و مقايس     نانوساختار

    .شود  مي

  

  ي گرافينيريزساختارهاي نانومتر خواص مغناطيسي .۳
، ٧مثلثـي  نـانومتري  هاي مغناطيسي سـاختارهاي گرافينـي       ويژگي

 را بررسي خواهيم    ٩و مولكول به شكل پاپيون     ٨كورونن مولكول  

ــرد ــاختار و     .ك ــكل نانوس ــه ش ــه چگون ــواهيم داد ك ــشان خ ن

 گـرافين بـا     ةهاي مربوط به هر زيرشبك      ناهماهنگي در تعداد اتم   

   مغناطيسي كل و موضعي    اورگشتايجاد حالات با انرژي صفر و       

____________________________________________ 
۷. Triangulane 

۸. Coronene 

۹. Bowtie-shaped 
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طيف   (b):  .شوند مربوط مي  B  ةهاي زيرشبك   جايگاهدهند و بقيه به    را نشان مي  A  ةهاي زيرشبك   جايگاههاي توپر    مولكول كورونن، دايره)a (.۱شكل 

 .نزديكترين همسايگان انرژي با استفاده از مدل تنگابست

  

كنش الكتروني را با مدل ميدان ميانگين هابارد تك           برهم .مرتبط است 

دهيم نتايج مربـوط بـه اسـپين كـل            اوربيتال، بررسي كرده و نشان مي     

 .هاي دوبخشي سازگار است   ليب براي شبكهةنظريحالت پايه با 

ها هر اتم كربن در لبه با يك اتـم هيـدروژن              در اين مولكول     

 SP2  ربن هيبريداسـيون    هـاي ك ـ     اتـم  ةپيوند دارد طوري كه هم ـ    

  . ]۵[ دارند 

  

   مولكول كورونن.۳ .۱
  نـشان داده شـده،      گوشي، كه در شـكل      ريزساختار گرافيني شش  

هـاي تـوپر      با دايره   در شكل     A  ةزيرشبك. مولكول كورونن است  

. لـق دارد   تع  B  ةها به زيرشبك   جايگاه ةنشان داده شده است و بقي     

هـاي    جايگـاه و تعداد     است،  ۲۴ ها در اين مولكول      جايگاهتعداد  

جـا بـراي      در ايـن  .  اسـت   ۱۲ يكسان وبرابـر بـا        B  و  A  ةزيرشبك

 يا  A  ةهاي مربوط به زيرشبك  كه جايگاكند    فرقي نمي  α انتخاب

 B    هاي غيرمجاور   جايگاه در هر دو حالت تعداد    .  را انتخاب كنيم 

هاي با انرژي صفر      بنابراين تعداد حالت  . شود   مي  )α۱۲(ممكن  

  :آيد  گونه به دست مي   اين،)۷( رابطة  گراف بنزنيةمطابق با نظري

)۱۱(  ,, ,N Nα η α η= = = − ⇒ =12 24 2 0  

 
  :ليب داريم نظريةو مطابق با 

)۱۲(  .,A B A BN N S N N S= = = − ⇒ =
1

12 0
2

   

بنابراين در اين مولكول هم تعداد حالات با انرژي صـفر و هـم              

محاسبات بـا اسـتفاده از مـدل تنگابـست           .اسپين كل صفر است   

نزديكترين همسايگان براي اين مولكول گاف نـواري بـا پهنـاي            

 t ۰۷۸/۱۱شكل( دهد   را نشان مي( . 

رد تـك اوربيتـال در تقريـب ميـدان          با اسـتفاده از مـدل هابـا         

 كـه   ،آيـد   ميانگين هيچ مغناطشي براي اين مولكول به دست نمـي         

 ـ   ةنظرياين نتايج با آنچه از        گـراف بـه دسـت آمـده         ةليب و نظري

  .مطابقت دارد

  

   مولكول مثلثي.۳ .۲
نـشان داده شـده بـه شـكل مثلـث              ۲شكلمولكول بعدي كه در     

هـاي    دايـره .  است  ۲۲ ن مولكول   ها در اي    جايگاهتعداد كل   . است

  هـاي    جايگـاه هاي توخـالي       و دايره   A  كةهاي زيرشب   جايگاهتوپر  
  

  

  



 ۳۵۲  لهيفض فرهاد و يباقر بهناز  ۴، شمارة يازدهم جلد 
  

  

       
طيف انرژي با استفاده از : (b)  هستند  B  ةهاي زيرشبك   جايگاههاي توخالي    و دايره  A  ةهاي زيرشبك   جايگاههاي توپر    مولكول مثلثي، دايره )a (.۲ شكل

  .نزديكترين همسايگان ل تنگابستمد

  

 و   A  ةهاي زيرشبك   جايگاهدر اين حالت تعداد     . است  B  ةزيرشبك

 B     برابر نيستند AN = BNو   12 = براي بيشينه شدن تعـداد     .   10

هـاي    جايگـاه هاي غيرمجاور ،تنها انتخاب اين است كـه           جايگاه

 ةبنابراين مطابق با نظري    . را در نظر بگيريم     A  ةمربوط به زيرشبك  

  : گراف

)۱۳(  , ,AN N Nα η α η= = = = − ⇒ =12 22 2 2   

 ليب بـراي سيـستم دوبخـشي كـه بـا مـدل       نظريةوبا استفاده از    

  :شود  هابارد توصيف مي

)۱۴(    A BS N N= − =
1

1
2

 

 گراف بنزني وجود دو حالت با انرژي صفر را كه           ةنظريبنابراين  

 ةنظري ـو  . كنـد   بينـي مـي      پيش ،اند   جايگزيده شده   A  ةدر زيرشبك 

عنـي حالـت    ي ،=S ۱ را برابر با     ة مينيمم ليب اسپين كل حالت پاي    

دو الكترون كم انرژي ايـن دو       . كند  بيني مي    پيش  ١گانه  سه-اسپين

. كننـد    اشـغال مـي      ٢ هوند ة قاعد حالت با انرژي صفر را مطابق با      

    .جهت است  بنابراين اسپين آنها هم

تـرين همـسايگان در     طيف انـرژي مـدل تنگابـست نزديـك          

 شـود،   طور كـه مـشاهده مـي        همان .نشان داده شده است     ۲شكل

____________________________________________ 
۱. Spin-triplet 

۲. Hund’s rule 

 است، هيچ گافي وجود ندارد كه       ۵/۰ ٣زماني كه ميزان پرشدگي   

 .فق است گراف بنزني در توا نظريةبا نتايج

در حالت  ،  نتايج مدل هابارد ميدان ميانگين براي اين سيستم          

سـمت چـپ از      در.  داده شـده اسـت      نشان   ۳شكلنيمه پر، در    

ي نـشان داده    جايگاه مغناطيسي موضعي در هر      گشتاور،   ۳شكل

 مغناطيسي هر اتم گشتاوربا ميزان ، مساحت هر دايره  . استشده  

توخـالي چگـالي اسـپين بـالا و        هاي توپر و      دايره. متناسب است 

هـاي بـا       اسـپيني تبهگنـي حالـت      قطبش. دهند  پايين را نشان مي   

S/ هبرد و گاف انرژي به انداز       انرژي صفر را از بين مي      t∆ 0 3∼ 

   اسـپيني پايـدار     قطـبش در واقـع سيـستم بـا        . كنـد   را ايجاد مـي   

  .شود  مي

  A  ةهـاي زيرشـبك     در اتـم  هـاي بـا اسـپين بـالا         اكثر الكترون    

 قـرار    B هـاي     هاي با اسپين پايين در اتـم        اند و الكترون    جايگزيده

برابر با يك خواهد شد كه      ،  بنابراين اسپين كل سيستم    .گيرند  مي

 . ليب مطابقت داردةنظري ةبا نتيج

  

  مولكول به شكل پاپيون.۳ .۳
  مـشترك  گوشـي     اين مولكول از دو بخش مثلثي كه در يك شش         

  

  

____________________________________________ 
۳. Filling 
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هاي توپر و توخـالي    دايره. ، با استفاده از مدل هابارد در تقريب ميدان ميانگينجايگاههاي موضعي در هر    گشتاور): b( طيف انرژي و): a (.۳ شكل 

  . دهند چگالي اسپين بالا و پايين را نشان مي

  

      
طيف انـرژي  ): b.(دهند  را نشان مي  B  ةهاي زيرشبك   جايگاههاي خالي    و دايره  A  ةهاي زيرشبك   اهجايگهاي توپر    مولكول پاپيوني، دايره): a (.۴شكل  

 . نزديكترين همسايگان با استفاده از مدل تنگابست
  

هـا در ايـن       تعـداد كـل اتـم      ).۴شكل( هستند تشكيل شده است   

 ـ  B  و  A  ةهـاي زيرشـبك     جايگاه است و     =N ۳۸سيستم برابر با     ه  ب

: انـد   هاي توپر و خالي نـشان داده شـده          دايره  ۴ترتيب در شكل    

A BN N= = را  يگانه    اسپيني ة ليب حالت پاي   ةنظريبنابراين   . 19

  :كند  بيني مي  پيش

)۱۵(  .A BS N N= − =
1

0
2

  

بايـد بيـشينه     نـيم،  گراف بنزنـي اسـتفاده ك      ةكه از نظري    براي اين 

.  نزديـك نيـستند بيـابيم        ةهاي غيرمجاور را كه با هم همساي        اتم

براي اين كار تنها انتخاب اين است كه در مثلث سـمت راسـت              

  هـاي    اتـم ،   و در مثلث سمت چپ      A  ةهاي مربوط به زيرشبك     اتم



 ۳۵۴  لهيفض فرهاد و يباقر بهناز  ۴، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  

  

  

    
هاي تـوپر و خـالي بـه      دايره . ، با استفاده از مدل هابارد در تقريب ميدان ميانگينهجايگاهاي موضعي در هر    ممان): b( طيف انرژي و): a: (.۵شكل  

  . دهند ترتيب چگالي اسپين بالا و پايين را نشان مي
  

αبا اين انتخـاب  .  را در نظر بگيريم    B  ةمربوط به زيرشبك   = 20  

  :بنابراين. آيد  به دست مي

)۱۶(   , , .N Nα η α η= = = − ⇒ =20 38 2 2  

 گراف بنزني وجود دو حالت با انرژي صفر را بـراي ايـن              ةنظري

آمده از مـدل تنگابـست        نتايج به دست   .كند  بيني مي   سيستم پيش 

در . كنـد   را تـصديق مـي    ترين همسايگان نيز اين مـسئله         نزديك

بـا انـرژي    اين دو حالـت     .  گاف نداريم   ۵/۰در پرشدگي     ۴شكل

كـه    براي ايـن  . شوند  مولكول تقسيم مي   صفر در دو بخش مثلثي    

حالت اسپيني يگانه تضمين شود اين دو حالت بـا انـرژي صـفر        

بايد توسط دو الكترون كـه اسـپين آنهـا در خـلاف جهـت هـم         

حالـت   به عبارت ديگر آرايـش الكترونـي      . اشغال شوند ،  هستند

فرومغنـاطيس    پـاد  نظـم   وشـكند   پايه تقارن فضايي اسپيني را مي   

  .دهد   نشان مي

به دست آمده از مـدل هابـارد در تقريـب            اين نتايج با نتايج      

در سـمت راسـت     . در توافـق اسـت    ) ۵ شـكل ( ميدان ميـانگين  

طور كه مشاهده   همان.  طيف انرژي نشان داده شده است۵ شكل

S/شود گاف انرژي      مي t∆ 0 در سمت چپ   . شود   ايجاد مي    ∽24

.  نشان داده شده اسـت     جايگاه مغناطيسي در هر     گشتاور  ۵شكل  

اسپيني بـالا و پـايين را نـشان          چگالي،  هاي توپر و توخالي     دايره

 مثلثي  ةاسپين كل، درپار  ،   طور كه نشان داده شده       همان. دهند  مي

. پـايين اسـت     ،   مثلثي سـمت چـپ     ةسمت راست، بالا و در پار     

 هونـد را    ةاين مثال قاعـد   . نابراين اسپين كل سيستم صفر است     ب

هـر كـدام از ايـن دو حالـت          ،  به اين خـاطر كـه     ،  كند  مختل نمي 

هـاي    در يكي از زيرشـبكه ) دو حالت با انرژي صفر  ( غيرپيوندي

 كـه   ،هـستند   بنابراين دو زيرنوار الكتروني      .اند  گرافيني جايگزيده 

كننـد    اشغال مي از آنها را     هر كدام    اه  ، الكترون مطابق قاعدة هوند  

هـا در ايـن دو زيرنـوار از           ميان اسـپين الكتـرون     شدگي  و جفت 

   .فرومغناطيس است  پاد،  ابرتبادليزوكاراسطريق 

هـاي    تـوان در مـورد مولكـول         شمارشي را مي   ةاين دو قاعد     

هاي   مولكول نشان داده شده كه اسپين كل     . بزرگتر نيز اعمال كرد   

 مولكولي بـه صـورت خطـي        ةبا انداز ،  هاي زيگزاگ   ي با لبه  مثلث

متوسط كه به هـر اتـم         مغناطيسي گشتاوربنابراين  . وابسته است 

]. ۱۶،۱۷[ ابدي   مولكول كاهش مي   اندازةرسد با افزايش      كربن مي 

هـاي    هاي مغناطيسي نسبت بـه نمونـه        رود كه مولكول    انتظار مي  

مولكول مثلثي را به صـورت      . ندپذيرتر باش   غيرمغناطيسي واكنش 

مشتقات شيميايي آن گزارش شده      اند ولي سنتز    مجزا تهيه نكرده  

بـا  ،  شـيميايي   اين تركيبات  ةگان  سه  اسپيني ةحالت پاي   .]۴[ است

  .تأييد شده است الكتروني،  اسپينيتشديد گيري  اندازه



  ۴، شمارة يازدهم جلد    گزاگيزي نيگرافهاي  نانوروبان وي نيگرافي نانومتري زساختارهايري سيمغناط خواصي بررس  ۳۵۵

  

  

  

  

  

   

 . كند  نانوروبان را مشخص ميپهناي N.هاي زيگزاگ    نانوروبان گرافيني با لبه.۶ شكل

  

  ٢ پاپيوني توسط اريـك كـلار      ةمربوط به پار   ١ PAH مولكول     

تـا ايـن لحظـه       .ناميده شـد    ٣كلار  شد و بعد از او گُبلت      معرفي

 ].۵[  ها براي سنتز اين مولكول شكست خورده است  تلاش

هـاي مختلـف      اين سه مثال بالا نشان دادند كه چگونه آرايـش            

هـا    اين مثـال  . آيند  ي در اين سه مولكول كوچك پديد مي       مغناطيس

نانوساختارهايي كه بتوان در صـنعت اسـپين         روشي را براي طرح   

اخيراً چنـدين آلـت بـراي        .كند  الكترونيك استفاده كرد، فراهم مي    

 نــانومتري اســپيني بــا اســتفاده از ريزســاختارهاي كنتــرل جريــان

نظم مغناطيـسي و منـشأ آن       درك  . اند  مثلثي توصيف شده   گرافيني

در نانوريزساختارهاي گرافيني متعـدد هـم از نظـر عملـي و هـم               

 . ]۸ و ۵[ در صنعت اسپين الكترونيك اهميت زيادي دارند نظري
 
  هاي گرافيني زيگزاگ مغناطش در نانوروبان .۴

يـك  ،  زيگـزاگ  هاي گرافيني در امتداد جهـت      نانوروبان با برش  

 . )۶شكل(شود  ينانوروبان زيگزاگ ايجاد م

 را بـراي ايـن روبـان بـه صـورت تعـداد خطـوط                 N  پهناي     

در   ٤شود پيونـدهاي آويختـه     فرض مي . كنيم زيگزاگ تعريف مي  

هاي الكتروني   شوند و در حالت    هاي هيدروژن ختم مي    لبه به اتم  

  ].۱۲[ نزديك سطح فرمي سهمي ندارند

ده از مـدل  ساختار نوار انرژي، براي ايـن سيـستم، بـا اسـتفا            

هـاي انتقـال     انتگرال. شود  محاسبه مي   πهاي   الكترون تنگابست

 در  t ترين همسايگان براي سادگي يكسان و برابر با          ميان نزديك 

____________________________________________ 
۱. Polycyclic aromatic  hydrocarbon 

۲. Eric Clar 

۳. Clar’s goblet 

۴. Dangling bond 

  .نظر گرفته شده است

هـاي گرافينـي     تمـام نانوروبـان  ،با در نظر گرفتن ايـن مـدل          

 بخش مسطحي در نوار انرژي دارند كـه  زيگزاگ فلزي هستند و 

k, بريلوئن يك بعدي در      ةناحي در حدود يك سوم   
a a
π π⎛ ⎞∈⎜ ⎟

⎝ ⎠

2

3
  

بخش مـسطح   ،  تر بيان كنيم   اگر بخواهيم دقيق   .كشيده شده است  

شـود، بلكـه بـه       هـاي دقيقـاً صـفر مربـوط نمـي          نوار به حالـت   

ا بـا افـزايش پهنـا بـه     شود كه انـرژي آنه ـ  مربوط ميهايي    حالت

اند  انرژي در لبه جايگزيده    هاي كم  حالت.كند سمت صفر ميل مي   

  ]. ۱۳ و ۱۲ ،۵[ ابندي كاهش ميسريعاً  روبان ةو در قسمت انبو

، انـرژي در نانوروبـان زيگـزاگ       هاي كم  چگالي بالاي حالت     

ها  براي اين سيستم  . كند امكان ايجاد نظم مغناطيسي را فراهم مي      

هـاي   گـشتاور دهـد كـه      نـشان مـي    رد ميدان ميـانگين،   مدل هابا 

، هاي موضعي جايگزيـده    گشتاور. اند مغناطيسي در لبه جايگزيده   

 زيگزاگ نظم فرومغناطيس دارند به طـوري كـه       ةدر امتداد هر لب   

  .  مقابل هستند ةهاي لب گشتاور در خلاف جهت

در واقــع .  خــالص صــفر داردگــشتاوربنــابراين نانوروبــان    

الكترون گـاف نـواري را در امتـداد بخـش            -نش الكترون ك برهم

. برد رسانا مي  كند و سيستم را به حالت نيمه       مسطح نوار ايجاد مي   

 اسپيني بر روي حالات الكتروني با انرژي بـالاتر    قطبشولي اين   

  .گذارد تأثير نمي

همانند مولكـول پـاپيوني از      ،  هاي مغناطيسي  لبه شدگي جفت   

 عـرض    ωاگـر  . شود ادلي توضيح داده مي   كنش ابرتب  طريق برهم 

 به صورت ،  فرومغناطيسپاد شدگي نانوروبان باشد ؛ ميزان جفت    

ω−2       هـاي الكتـرون    كـنش  برهم.  ]۲۳ و   ۵[ به آن وابسته است-

ــه  ــاطش لب ــاد مغن ــرون در ايج ــيشدر ا اي، الكت ــن پ ــي ي ــا  بين   ه
  



 ۳۵۶  لهيفض فرهاد و يباقر بهناز  ۴، شمارة يازدهم جلد 
  

  

    

  
مـساحت هـر دايـره بـا      =U/t  ۲/۱ موضعي در نانوروبان گرافيني زيگزاگ با استفاده از مدل هابارد ميدان ميانگين بـا  هاي مغناطيسي گشتاو. ۷ شكل

شـعاع    .دهنـد   و پايين را نـشان مـي      هاي بالا      هاي توپر وتوخالي به ترتيب چگالي اسپين        دايره .  متناسب است  جايگاه مغناطيسي در هر     گشتاورمقدار  

  . است۰۶۷/۰ و كوچكترين دايره ۳۰۱/۰ بزرگترين دايره
  

  
مـساحت هـر دايـره بـا          =U/t ۲/۱ زيگزاگ با استفاده از مدل هابارد ميدان ميانگين با         موضعي در نانوروبان گرافيني    هاي مغناطيسي  گشتاور .۸ شكل

شـعاع    .دهنـد   هاي بـالا و پـايين را نـشان مـي             اسپين هاي توپر وتوخالي به ترتيب چگالي       دايره .  است  متناسب جايگاهمقدار ممان مغناطيسي در هر      

  . دهد رنگ توپر اتم حذف شده را نشان مي  سياه دايره . است ۰۶۷/۰ و كوچكترين دايره  ۳۰۱/۰ بزرگترين دايره

  

ايـن   .الزامـي اسـت   ،  كه بر مبناي تقريب ميـدان ميـانگين اسـت         

در رژيـم   ،   دقيـق عـددي     نسبت بـه حـل    ،   ميدان ميانگين   بتقري

 هنـوز هـيچ آزمـايش        ].۱۸[ قابل اعتمـاد اسـت     ١بستگي ضعيف 

آل  ايـده  هاي مغناطيسي در نانوروبـان زيگـزاگ    تجربي كه حالت  

 جـا رفتـار مغناطيـسي       در ايـن    .انجـام نـشده اسـت     ،  نشان دهـد  

ستفاده با ا ،  زيگزاگ تحت شرايط مختلف    هاي گرافيني  نانوروبان

 و بـــا اســـتفاده از روش ،هابـــارد ميـــدان ميـــانگين از مـــدل

     .بررسي شده است، خودسازگاري كه توضيح داده شد

 ي    براي نمونه با پهنا    جايگاه، چگالي اسپين در هر      ۷شكلدر      

۸    N=   ، ۲/۱(بــا اســتفاده از مــدل هابــارد ميــدان ميــانگينU/t=( 

____________________________________________ 
۱. Weak coupling 

اي در    مـرزي دوره   در ايـن روبـان شـرايط       .بررسي شـده اسـت    

روبان بدون نقـص و     . راستاي زيگزاگ در نظر گرفته شده است      

طور كـه قـبلاً ذكـر        همان.  در نظر گرفته شده است     آرمانيكاملاً  

 زيگـزاگ   ةدر امتداد هر لب ـ   ،  هاي موضعي جايگزيده   گشتاور،  شد

 مقابـل در  ةهـاي لب ـ  گـشتاور طوري كه  ،  نظم فرومغناطيس دارند  

در اين روبان اسپين كل سيـستم صـفر       . هم هستند  خلاف جهت 

در امتـداد لبـه     . است و سيستم از نظـر الكتريكـي خنثـي اسـت           

 طوري كه   ، به گيري وجود دارد   چشم  مغناطيسي موضعي  گشتاور

  . ابدي كاهش مي  روبانةروي به سمت قسمت انبوه با پيش

مربوط به آن    zPاوربيتال  ،  با حذف اتم از ساختار نانوروبان           

 چگـالي   ۸ شـكل در  . شـود  حذف مي   π  الكتروني ةاتم از شبك  

   براي نانوروبان زيگزاگـي كـه يـك اتـم از            جايگاهاسپين در هر    
  



  ۴، شمارة يازدهم جلد    گزاگيزي نيگرافهاي  نانوروبان وي نيگرافي نانومتري زساختارهايري سيمغناط خواصي بررس  ۳۵۷

  

  

    

   

مـساحت هـر دايـره بـا       =U/t ۲/۱ ميدان ميانگين بازيگزاگ با استفاده از مدل هابارد  موضعي در نانوروبان گرافيني هاي مغناطيسي گشتاور .۹ شكل

شـعاع    .دهنـد   هاي بـالا و پـايين را نـشان مـي             اسپين هاي توپر وتوخالي به ترتيب چگالي       دايره . متناسب است جايگاه  مقدار ممان مغناطيسي در هر      

  . دهد ف شده را نشان ميرنگ توپر اتم حذ  سياه دايره . است ۰۶۷/۰ و كوچكترين دايره ۳۰۱/۰ بزرگترين دايره

  

نتايج با استفاده از    . نشان داده شده است   ،  ساختار آن حذف شده   

 به دسـت آمـده       =U/t ۲/۱مدل ميدان ميانگين هابارد و با نسبت        

هـاي   گـشتاور ،  طور كـه در شـكل مـشخص اسـت          همان .است

حذف شده شكل  قابل توجهي در اطراف اتم  مغناطيسي موضعي 

 ـ     ةنظري ـسيستم در توافـق بـا        اسپين كل . اند گرفته ا ليـب برابـر ب

A BS N N= − =
1 1

2 2
  . سيستم صفر است كل و بار الكتريكي  

 در نانوروباني كه يك     جايگاه چگالي اسپين در هر      ۹  شكلدر       

اسـپين كـل     .نشان داده شده است     آن حذف شده باشد،    ةاتم از لب  

سـاخت  . كل سيـستم صـفر اسـت        و بار الكتريكي    =S ۲/۱سيستم  

 ١هايي براي استفاده در صنعت اسـپين الكترونيكـي      چنين نانوروبان 

  ].۵[ تواند مفيد باشد مي   ٢قطبيده -هاي اسپين جريان و ترابرد

   

‐كـنش الكتـرون      نظمـي و بـرهم       بررسي اثر متقابل بي     .۵   
       الكترون بر چگالي حالات نانوروبان گرافيني زيگزاگ

 نظمي     شود همواره با بي      بعدي گرافين توليد مي     دو  ةوقتي صفح   

را بــر   ٣نظمــي اندرســون    بخــش اثــر بــي  در ايــن. همــراه اســت

   نظمـي    مدل بـي  . كنيم   هاي گرافيني زيگزاگ بررسي مي       نانوروبان

نظـم     هاي بي    سيستم اندرسون براي توصيف خواص الكترونيكي    

الكترونـي     تك  شامل هاميلتوني تنگابست   اين مدل . مناسب است 

____________________________________________ 
۱. Spintronic 

۲. Spin-polarized current 

۳. Anderson  

 :باشد   نظمي قطري مي   نظم با بي    بيةبراي يك شبك
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مـستقل   به صورت متغيرهاي تـصادفي      iεهاي جايگاهي      انرژي

) ةپيوست شوند كه با توزيع احتمالي       در نظر گرفته مي    )P ε   داده 

دهـد     جايي كه شرايطي كه تحت آن گذار رخ مي            از آن . شوند   مي

؛ معمـولاً يـك توزيـع       حـساس نيـست   به شـكل توزيـع بـسيار        

  :شود    در نظر گرفته مي W يكنواخت با عرض 
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     Bشود كه در آن        نظمي مطرح مي      شدت بي   به عنوان    W/Bنسبت  

   ]. ۲۴[مدل تنگابست منظم است پهناي باند

 را  گزيگـزا  هـاي گرافينـي      در اين قسمت خواص نانوروبان        

از   پس  . نظمي اندرسون روي سطح بررسي كرديم        تحت تأثير بي  

مربوطــه آن را قطــري كــرده و بــا  يلتونيمتــشكيل مــاتريس هــا

مقادير انرژي چگالي حالات سيستم را به دست             ويژه استفاده از 

، و تعـداد كـل     =N ۴ پهناي نانوروبان زيگزاگ را برابر با  . آورديم

ــاه ــا      جايگ ــر ب ــا را براب ــرديم  ۸۰۰    ه ــاب ك ــاي .  انتخ   نموداره

  سـطح  نظمـي       مختلـف بـي        هـاي    هـا بـراي انـدازه        چگالي حالت 

     بـا  . نـشان داده شـده اسـت             ۱۱  و  ۱۰هاي     شكل در      =W/ t    ۲ و   ۳

نظمي پهناي بانـد در نمـودار چگـالي حـالات              افزايش شدت بي  

  هــــا بــــا      منحنــــيةدر همــــ. ابــــدي   افــــزايش مــــي 
  

  



 ۳۵۸  لهيفض فرهاد و يباقر بهناز  ۴، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  

    

-كـنش الكتـرون     اه بـرهم بـه همـر   =W/t    ۲ نظمي سطح با شدت  اثر بي: ، منحني توپر =W/t    ۲ نظمي سطح با شدت  اثر بي: چين منحني خط. ۱۰ شكل

 چـين بـراي     نظمي در منحني خـط    ميانگين بي   ۸۰۰ هاي  جايگاهو تعداد كل  =N ۴ بر چگالي حالات نانوروبان زيگزاگ با پهناي =U/t   ۲/۱ الكترون با

   .توزيع مختلف به دست آمده است   ۴۵۰  نظمي مختلف و براي منحني توپر براي   توزيع بي  ۱۳۰۰

  

  

  
الكترون براي حالات مختلف برچگالي حـالات نانوروبـان زيگـزاگ بـا     -كنش الكترون   به همراه برهم =W/t    ۳ نظمي سطح با شدت       اثر بي.۱۱ شكل

 نـسبت   ):b.(توزيع مختلف به دست آمده اسـت  ۱۳۰۰ نظمي براي   است و ميانگين بي =U/t   ۰ نسبت ):a. (۸۰۰ هاي  جايگاهو تعداد كل   =N   ۴ پهناي

۲/۱ U/t= توزيع مختلف به دست آمده اسـت   ۴۰۰  نظمي براي   پر است و ميانگين بي  است و سيستم در حالت نيمه) .c :(  ۲/۱ نـسبتU/t  =   اسـت و

و =U/t     ۰/۲ تنـسب  ):d. (توزيع مختلف بـه دسـت آمـده اسـت       ۲۰۰   نظمي براي   ميانگين بي. در نظر گرفته شده است ۲۵/۰  ميزان پرشدگي سيستم

   .توزيع مختلف به دست آمده است    ۷۰۰ نظمي براي   ميانگين بي. در نظر گرفته شده است ۲۵/۰ ميزان پرشدگي سيستم
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چگالي حـالات    ، يك فرورفتگي در سطح فرمي     نظمي   افزودن بي 

  .شود   ايجاد مي

 اختلال مرتبه اول براي فلزات نامنظم با در نظرگرفتن          ةنظري   

ها در سطح      دهد كه در چگالي حالت       كنش ضعيف نشان مي      برهم

كـنش     شود و دليـل آن وجـود بـرهم           فرمي فررورفتگي ايجاد مي   

تغييراتي كه در دماي صفر در چگالي حالات ايجـاد           .دافعه است 

  : را دارد حدي  ةا انرژي چنين رابطب .شود   مي
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 انـرژي فرمـي را مـشخص          fε بعـد سيـستم و         d اين رابطه      در 

-كاهش چگالي حالات در سطح فرمـي را اثـر آلتـشولر            .كند   مي

ها در    نانوروبان بعدي    به دليل طبيعت شبه يك  ].۲۵[ گويند١آرونو

 سپس كاهش   سطح فرمي ابتدا يك افزايش در چگالي حالات و        

نظمـي مـشخص بـا        در يك بـي  . بسيار سريع مشاهده شده است 

الكترون پهنـاي بانـد نـسبت بـه مـدل           - الكترون  كنش   افزودن بر 

  . تنگابست نزديكترين همسايگان كاهش يافته است

  

   گيري   نتيجه .۶   
آن توجـه    هاي الكترونيكي و مغناطيسي      كشف گرافين و ويژگي    

 از جملـه مـشتقات مهـم         . ود جلب كـرده اسـت     بسياري را به خ   

هــاي گرافينــي    گرافينــي ريزســاختارهاي نــانومتري و نانوروبــان

در ابتــدا مــاتريس هــاميلتوني تنگابــست را بــراي      .هــستند

ريزساختارهاي مثلثـي و مولكـول كـورونن و پـاپيوني تـشكيل             

در طيف تنگابست مولكول كورونن گـاف وجـود دارد و           . داديم

الكتـرون بـا مـدل ميـدان ميـانگين           -كنش الكترون    مافزودن بره 

طيـف  . دهد   هابارد هيچ مغناطشي را براي اين مولكول نشان نمي 

 مثلثي وجود دو حالت بـا انـرژي صـفر را             ريزساختار  تنگابست

الكترون اسپين كـل     -كنش الكترون    دهد و افزودن برهم      نشان مي 

۱ S=     طيـف تنگابـست      پيونيدر مولكـول پـا    . دهـد     را نشان مي ،

____________________________________________ 
۱. Altshuler-Aronov  anomaly 

دهد و بـا اسـتفاده از          وجود دو حالت با انرژي صفر را نشان مي        

دسـت      براي سيستم به    صفر مدل ميدان ميانگين هابارد اسپين كل       

 گـراف كـه تعـداد       ةهـا از نظري ـ      همچنين در اين سيستم   . آيد   مي

نزديكتــرين  هــاي بــا انــرژي صــفر در طيــف تنگابــست   حالــت

بيني    ها را پيش      ليب كه اسپين كل اين سيستم      ةنظري همسايگان و 

بيني شده با ايـن قواعـد بـا          كرد؛ استفاده كرديم كه نتايج پيش        مي

دست آمـده بـود        آنچه از محاسبات مدل ميدان ميانگين هابارد به       

 .كاملاً مطابقت داشت

زيگزاگ با در نظـر گـرفتن شـرايط            هاي با لبه     براي نانوروبان    

اي در امتداد طول نانوروبـان بـا تـشكيل هـاميلتوني               مرزي دوره 

نتـايج نـشان دادنـد كـه        . هابارد پلاريزاسيون اسپيني بررسي شد    

 هـاي مغناطيـسي      گـشتاور  آرمـاني  براي يك نانوروبان زيگـزاگ    

هاي    گشتاور. گيرند   هاي نانوروبان شكل مي      موضعي در امتداد لبه   

 زيگزاگ نظم فرومغناطيـسي    ةد هر لب  مغناطيسي موضعي در امتدا   

 مقابـل بـه صـورت       ةهاي لب ـ    گشتاوردهند طوري كه       را نشان مي  

 مغناطيـسي   گـشتاور  بنـابراين       گيرنـد و     پادموازي با آن قرار مـي     

هـاي     نتـايج بـا ايجـاد نقـص در نانوروبـان           .خالص صفر اسـت   

 ليـب  ةنظريبيني شده از    زيگزاگ نيز بررسي شد كه با نتايج پيش  

 ـدر پا  .در توافق است   ان چگـالي حـالات نانوروبـان زيگـزاگ         ي

اندرسون با استفاده از هاميلتوني تنگابـست        نظمي   تحت تأثير بي  

نتايج . نزديكترين همسايگان و هاميلتوني مدل هابارد بررسي شد 

الكترون يك  -كنش الكترون   نشان دادند كه با در نظرگرفتن برهم 

شـود كـه        در چگالي حالات ايجاد مي     فرورفتگي در سطح فرمي   

بـه دليـل طبيعـت شـبه        . آرونـو باشـد    -تواند در اثر آلتشولر      مي

هـا در سـطح فرمـي ابتـدا يـك افـزايش در                 نانوروبان بعدي   يك

. چگالي حالات و سپس كاهش بسيار سريع مشاهده شده اسـت          

نظمي پهناي باند نمودار چگـالي حـالات افـزايش             با افزايش بي  

  كـنش    نظمي مشخص بـا افـزودن بـر          در يك بي  . دا كرده است  پي

ــرون ــست    -الكت ــه مــدل تنگاب ــسبت ب ــد ن ــاي بان ــرون پهن الكت

  .نزديكترين همسايگان كاهش يافته است



 ۳۶۰  لهيفض فرهاد و يباقر بهناز  ۴، شمارة يازدهم جلد 
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