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  )۷/۲/۱۳۹۴ :دريافت نسخة نهايي؛  ۱۰/۳/۱۳۹۳ :دريافت مقاله(

  چكيده

شـده   يرة نقره جذب سـطح يک سامانة مرکب شامل نانو زنجي يبرا) vdW-DF(برد از نوع واندروالس  دور يپراکندگ يرويح نين مقاله تصحيدر ا

 ـو با استفاده از تقر يچگال ية تابعيمحاسبات در چارچوب نظر. شده است ين بررسية گرافيتک لا يبر رو انجـام   BLYPو  LDA ،PBE يهـا  بي

اعمـال  . ده گرفـت يجذب را ناد يواندروالس در انرژ يرويتوان سهم ن ين، نميصفحة گراف يرة نقره بر رويف زنجيل جذب ضعيبه دل. گرفته است

 يتـراز فرم ـ  ييجـا  هجذب، فاصلة جذب و جاب يل انرژيمرکب از قب سامانة يو الکترون يدر خواص ساختار ياديرات بنييح منجر به تغين تصحيا

  .دارد يراک را در پيکوچک نقطة د ينقره و کربن در فصل مشترک، بازشدگ يالکترون يها ف حالتيضع يهمپوشان. شود يراک مينسبت به نقطة د

  

   واندروالس يروي، نينقره، جذب سطح ةرين، نانوزنجيگراف :هاي كليدي واژه
  

  

  مقدمه .١

با گـاف نـواري صـفر     نيمرساناساختار دوبعدي گرافين يک نانو

 ةاي واقـع در گوش ـ  در نقطـه  π*و  πاست که در آن پيونـدهاي  

 ةنقط ـ(اين نقطه . اول بريلوئن با يکديگر در تماس هستند ةمنطق

K (هـاي الکتـرون و حفـره     پراکنـدگي خطـي حالـت    ةواسطه ب

ايـن  .  ]۱[ديـراک مشـهور اسـت     ةنزديک سطح فرمي بـه نقط ـ 

مندي خاصي را به لحاظ تجربـي و نظـري ايجـاد     موضوع علاقه

مسير آزاد ميانگين در اين ماده بزرگ اسـت،  . ]۳, ۲[کرده است 

هـاي الکترونيکـي بـازي     به همين خاطر نقش مهمي در دسـتگاه 

هايي بر پاية گرافين، اتصال بـا   لازمة ساختن دستگاه. ]۴[کند  مي

تـوان بـه کـاربرد الکترودهـاي      فلزات است، که از اين ميان مـي 

  .]۵[گيري ترابرد الکتروني اشاره کرد  فلزي در اندازه

اتصال مواد بر روي گرافين به صورت فيزيکي يـا شـيميايي   

از آنجا که خواص الکتروني نمونه در اين شرايط . شود انجام مي

، فهم کامل رويدادهاي فيزيکي که در فصـل  ]۷ ،۶[کند  تغيير مي

در . ]۸[دهد، مـورد توجـه اسـت     فلز روي مي -مشترک گرافين

حالتي که جذب به صورت شيميايي باشد، پيوند تشـکيل شـده   

ميان مـادة جـاذب و مـادة جـذب شـونده مکانيسـم جـذب را        

توصيف خواهد کرد، اما در حـالتي کـه هـيچ پيونـدي تشـکيل      

جـذب نيـز بيشـتر شـده و نيروهـاي پراکنـدگي        ةنگردد، فاصـل 

دوربرد از جمله نيـروي وانـدروالس نقـش اصـلي را در تعيـين      

در مواردي که پيونـد  . ]۹[اصله و انرژي جذب خواهند داشت ف
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رود سهم نيروي واندروالس  شيميايي قوي برقرار است انتظار مي

کـنش   توانـد بـرهم   در انرژي پيوند بسيار ضعيف باشد، امـا مـي  

  .]۱۰[پيوندي را تحت تاثير قرار دهد 

امروزه بـه طـور وسـيعي بـراي     ) DFT(نظرية تابعي چگالي 

. گيــرد ر مــيمحاســبات ســاختار الکترونــي مــورد اســتفاده قــرا

همبستگي موجود توصـيف دقيقـي از    -هاي تابعي تبادلي تقريب

با اين وجود، نتـايج  . دهند پيوندهاي کووالانسي و يوني ارائه مي

ها در مورد نيروهاي پراکنـدگي غيرموضـعي هماننـد     اين تقريب

در ايـن ميـان،   . ]۱۱[انجامـد   نيروي واندروالس به شکست مـي 

هــايي کــه نيــروي وانــدروالس در تعيــين قــدرت  بــراي ســامانه

) LDA(هـا اهميـت دارد، تقريـب چگـالي موضـعي       کـنش  برهم

کند، در حالي که تقريب  قدرت پيوند را اندکي بيشتر محاسبه مي

تـر   معمولاً قـدرت پيونـد را ضـعيف   ) GGA(شيب تعميم يافته 

تجربي پراکندگي دوربرد -تصحيح نيمه. ]۱۲[نمايد  بيني مي پيش

-DFT(شـم   -هاي مورد استفاده در رهيافـت کـوهن   براي تابعي

DF ( هـاي   هـايي کـه تـابعي    کـنش  توصيف قابل قبولي از بـرهم

نيسـتند، بـه    دقيـق آنهـا  ة قادر به محاسـب  GGAو  LDAمرسوم 

  .]۱۳[دهد  دست مي

گرافين به  -در اين مقاله مکانيسم پيوند در فصل مشترک فلز

 ـ    زنجيره جذب سطحي نانو ةواسط  ةهاي نقـره بـر روي تـک لاي

انـرژي جـذب، فاصـلة    . رسي قرار گرفته اسـت گرافين مورد بر

ديـراک   ةجايي سطح فرمي و بازشدگي نقط ـ هتعادلي جذب، جاب

هاي مختلف محاسبه شده و تغيير در خواص  با استفاده از تابعي

ــروي      ــور ني ــب در حض ــامانة مرک ــي س ــاختاري و الکترون س

  .واندروالس مورد توجه قرار گرفته است

 ـ       تـوان بـا    ابعي چگـالي را مـي  سهم پراکندگي دوربـرد در ت

  ]۱۴[استفاده از رابطة زير به انرژي کل اضافه کرد 

)۱(  ,DFT D DFT dispE E E    

مقدار انرژي به دسـت آمـده از حـل خودسـازگار و      DFTEکه 

dispE  شـود   يک تصحيح تجربي است که با معادلة زير داده مـي

]۱۴[  

)۲(    ,
at atN N ij

disp dmp ij
iji j i

C
E s f R

R



  

   
1

6
6 6

1 1

  

هـا در سـامانه،    تعداد اتـم  atNيک ثابت جهاني، 6sکه در آن 

ijC  ضريب پراکندگي براي جفت اتمij  وijR بـين   ةفاصل

 Rه بــراي اجتنــاب از تکينگــي در مــواردي کــ. اتمــي اســت

بـه صـورت زيـر تعريـف      dmpfکوچک است، تـابع ميرايـي   

  .]۱۴[شود  مي

)۳(      ,dmp R R
f R

e  


 0 1

1

1
  

 ـ. هاي واندروالس اسـت  جمع شعاع R0که  بـه ايـن   ) ۳( ةمعادل

کوچـک بـه    Rدر مقـادير   dispEدليل انتخاب شده است کـه  

سرعت به سمت صفر ميل کند تا پيوندهاي معمولي تحت تاثير 

  .اين تصحيح قرار نگيرند

  

 حاسباتيروش م. ٢

محاسبات در چارچوب نظرية تابعي چگالي و با استفاده از بستة 

در ايـن بسـتة   . ]۱۵[محاسباتي کوانتوم اسپرسو انجام شده است 

شم با اسـتفاده از تکنيـک    -کوهن ، معادلات تک ذرةمحاسباتي

هاي ظرفيـت بـر اسـاس     شبه پتانسيل و بسط تابع موج الکترون

هاي مـورد اسـتفاده بـر     شبه پتانسيل. گردند امواج تخت حل مي

هاي شيب  و تقريب ]LDA (]۱۶(اساس تقريب چگالي موضعي 

ــه  ــيم يافت  ]GGA-BLYP (]۱۸ ,۱۹(و  ]۱۷[) GGA-PBE(تعم

 Å ۴۵/۲گـرافين   ةمقدار بهينه بـراي ثابـت شـبک   . اند ساخته شده

يرة نقره هم بر همـين اسـاس در   زنج ةمحاسبه شد و ثابت شبک

شـود،   مشـاهده مـي  ) ۱(طور که در شکل  همان. نظر گرفته شد

. انتخاب شـده اسـت   Xهاي نقره در راستاي  زنجيره رشد نانو

گـرافين،   ةزنجيرة نقره جذب شده بر روي صفح براي رشد نانو

ــه ابعــاد    ۳Å ۷۲/۱۴×۷۵/۱۲×۴۵/۲ابرســلولي مســتطيلي شــکل ب

هاي نقره در  با انتخاب اين ابعاد، خلأ لازم ميان زنجيره. ساختيم

تـوان از انـدرکنش    آيد به طوري که مي گرافين فراهم مي  ةصفح

. نظـر کـرد   هاي مجـاور صـرف   هاي نقره واقع بر زنجيره ميان اتم

 ةنيز به طريقي اعمال شده که اندرکنش زنجير zخلأ در راستاي 

رافين مجـاور بـا آن صـورت پـذيرد و     گ ـ ةنقره تنهـا بـا صـفح   

وجـود   zهـاي نقـره در راسـتاي محـور      اندرکنشي ميان زنجيره

اي همگرايـــيـهـــ پـــس از انجـــام تســـت. اشدـنداشـــته بـــ
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E( تماس  ةنقط يبازشدگ، )E( يفرم سطحيي جا هجاب ،)d(جذب  ةفاصل ،)adsE( جذب يانرژ. ۱ جدول  سه در مختلف يها يتابع يبرا) 0

 .توضيح داده شده در متن T و H، B گاهيجا

(meV) 0E(meV)E )A(
o

d   meVadsExc site  

۹/۴ ۴۲  ۰۳۴/۳  ۱/۱۱-  LDA 

H  

۸/۲ ۳۲۸ ۷۲۳/۳  ۳/۱- PBE 

۲/۵ ۳/۰  ۰۶۸/۳  ۶/۱۹- PBE-DF

۹/۴ ۴۴۲  ۱۲۳/۴  ۹/۰+ BLYP 

۸/۵ ۱۲۰  ۱۷۰/۳  ۱/۲۴- BLYP-DF

۶/۵ ۴۴  ۰۶۷/۳  ۴/۱۱- LDA 

B 

۱/۵ ۳۳۲  ۷۵۳/۳  ۴/۱- PBE 

۲/۳ ۵  ۰۶۱/۳  ۸/۱۸- PBE-DF

۷/۰ ۴۴۵  ۰۲۰/۴  ۲/۱+ BLYP 

۵ ۱۸۵  ۲۳۵/۳  ۱/۲۳- BLYP-DF

۱۴ ۹/۰  ۹۸۹/۲  ۳/۱۱- LDA 

T 

۹/۴ ۳۱۹  ۷۱۵/۳  ۳/۱- PBE 

۱/۸ ۳/۰  ۰۵۰/۳  ۷/۱۸- PBE-DF

۵/۹ ۴۴۲  ۹۱۰/۳  ۶/۱+ BLYP 

۱۰ ۱۵۹  ۱۴۶/۳  ۱/۲۳- BLYP-DF

  

اين نتيجه بـا کارهـاي انجـام    . ]۲۲[دهد  صورت فيزيکي رخ مي

هاي شامل يک اتم نقره جذب شده بر روي  شده بر روي سامانه

نقره مطابقـت   ةگرافين يا جذب گرافين بر روي زيرلاي  ةتک لاي

 تقريب چگالي موضـعي انـرژي جـذب را   . ]۲۴ و ۲۳ ،۱۲[دارد 

دهد، در حالي که تقريب شيب تعميم  نشان مي meV ۱۱حدود 

کند، به طوري که  بيني مي يافته انرژي جذب بسيار اندکي را پيش

اين انرژي داراي مقدار مثبت اسـت و عمـلا    BLYPدر تقريب 

اين بدين معنـي اسـت کـه ايـن     . بايد آن را صفر در نظر گرفت

. کند بيني نمي ونه تمايلي براي جذب را پيشگ تقريب اصولا هيچ

هاي مختلف بيانگر اين  مقادير به دست آمده با استفاده از تقريب

نقره بر روي گرافين به صورت فيزيکـي   ةاست که جذب زنجير

. است Bبيشترين انرژي جذب مربوط به جايگاه . رخ داده است

يت قـرار  نقره تمايل بيشتري دارد در ايـن وضـع   ةبنابراين زنجير

قرار  Hو  Tهاي  پس از آن با تفاوت بسيار اندکي، جايگاه. گيرد

 .دارند

نقـره روي    ةهاي ممکن قرارگيري زنجيـر  در تمامي وضعيت

جذب را بيشتر  ةفاصل BLYPو  PBEهاي  گرافين، تابعي ةصفح

جـذب بـا اسـتفاده از      ةفاصل. کنند بيني مي پيش LDAاز تقريب 

  حــدود PBE، تقريــب Å ۳تقريــب چگــالي موضــعي حــدود  

Å ۷/۳  و تقريــبBLYP  حــدودÅ ۴ بــه دســت آمــده اســت .

هاي نقره  جذب مربوط به حالتي است که اتم ةترين فاصل نزديک

  .اند قرار گرفته Tدر جايگاه 

هاي الکتروني کربن و نقره  هيبريد شدگي ضعيف بين حالت

هـا بـا    در فصل مشترک گرافين و زنجيره منجر بـه آلايـش اتـم   

 يا بـه گونـه   یسـطح فرم ـ   نتيجـه در . شـود   ترون يا حفره ميالک

از نقطه نظر ديگر، . شود که حالت تعادل برقرار گردد جا مي هجاب

انتقال بار صـورت گرفتـه بـين گـرافين و زنجيـرة نقـره باعـث        

. تر از سطح فرمي قرار بگيـرد  ديراک بالاتر يا پايين  ةشود نقط مي

فته اين موضوع را نشـان  هاي نظري و تجربي صورت گر بررسي

  ةجايي، نتيج هاز نقطه نظر علامت جاب. ]۲۶ و ۲۵, ۱۲, ۸[اند  داده
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  .بالاي شکل سمت راست مشخص شده است  ةمرکب در گوش  ةديراک در ساختار نواري سامان  بازشدگي نقطة

  

. هاي ديگر تفـاوتي عمـده دارد   بررسي گروه جةکار حاضر با نتي

جايي سطح فرمي بـه سـمت پـايين اسـت، بـدين       جابه در اينجا

 آلايش) الکترون(با حفره ) نقره زنجيرة(معني که صفحة گرافين 

 جذب شده يـا فـيلم    در مورد تک اتم نقرهدر حالي که . يابد مي

نازک نقره جذب شده بر روي تک لاية گرافين، سطح فرمي بـه  

اين تفاوت بـه علـت   . ]۲۷ و ۲۴ ، ۸[شود  جا مي هجابسمت بالا 

اگـر  . گـرافين اسـت   ةنقره و صـفح  ةاختلاف در تابع کار زنجير

از تـابع کـار نقـره باشـد،     ) تـر  کوچک(تر  تابع کار گرافين بزرگ

برابر با اختلاف  E. يابد آلايش مي) حفره(افين با الکترون گر

ديـراک در   ةانرژي بين سطح فرمي و حد وسط بازشـدگي نقط ـ 

نقـره در   ةجايي براي زنجير هبيشترين جاب. نظر گرفته شده است

در برخــي از تحقيقــات علمــي ايــن . دهــد روي مــي Bجايگــاه 

برابر با اخـتلاف تـابع کـار در نظـر گرفتـه      اختلاف انرژي دقيقا 

 ةتوان مقدار بار انتقال يافتـه بـين مـاد    شود که از روي آن مي مي

  .]۲۶[جذب شونده را محاسبه کرد  ةجاذب و ماد

هـاي   کنش حالت دهد که برهم آخرين نتايج تجربي نشان مي

مقـدار  . شـود  ديراک مـي   ةالکتروني سبب بازشدگي کوچک نقط

)اين بازشدگي  )E ) ۱۱۱(فصـل مشـترک سـطح     ةدر مطالع ـ 0

گيري شده و مقـدار آن در حـدود    فلزات نجيب و گرافين اندازه

. ]۲۶[زده شـده اسـت    چند صد ميلـي الکتـرون ولـت تخمـين    

بينـي ايـن موضـوع     هاي نظـري موفـق بـه پـيش     تاکنون بررسي

يـل  نقره، انتظار داريـم بـه دل   ةدر مورد زنجير. ]۲۸ ، ۸[اند  نشده

گيري  تر، مقدار بازشدگي کمتر از مقدار اندازه کنش ضعيف برهم

مقدار بازشـدگي بـا اسـتفاده از تقريـب     . شده براي صفحه باشد

يافته است کـه   هاي شيب تعميم چگالي موضعي بيشتر از تقريب

جـذب شـده    ةنقر ةتري ميان زنجير منجر به هيبريد شدگي قوي

طه نظر جايگاه قرارگيري اتم از نق. گردد گرافين مي  ةبر روي لاي

 -هـاي تبـادلي   نقره نيز همين نتيجه بـراي هـر کـدام از تقريـب    

  .همبستگي برقرار است

مرکب  ةبراي شناسايي تغييرات در ساختار الکتروني سامان

 ، نانولاية گرافيننسبت به گرافين منزوي، ساختار نواري تک 

ره جـذب  نق ـ  ةزنجيـر  مرکب شامل نانو ةنقره و سامان  ةزنجير

نتـايج در  . را محاسبه کرديم لاية گرافينسطحي شده بر روي 

محاسـبات بـا اسـتفاده از تقريـب     . رسم شـده اسـت   ۳شکل 

سطح فرمي در انـرژي صـفر قـرار    . چگالي موضعي انجام شد

 ةسازي و به منظور مقايسـه، هم ـ  به جهت يکسان. گرفته است

 xشروع و در راستاي محـور    ةساختارهاي نواري از نقط

طـور کـه در     همـان . اول بريلوئن امتداد يافته اسـت  ةدر منطق
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خاصـيت  نـانو زنجيـرة نقـره    شود،  مشاهده مي) الف(قسمت 

نواري کـه سـطح فرمـي را قطـع     . دهد فلزي از خود نشان مي

 ـ sکرده، مربوط بـه اوربيتـال    ) ب(قسـمت  . م نقـره اسـت  ات

ساختار نواري گرافين در ابرسلول مستطيلي شـکل را نمـايش   

دهد که سـاختار نـواري آن منطبـق بـا گـرافين در شـبکه        مي

چنان در سطح  تماس هم  ةگوشي است، به طوري که نقط شش

  .گردد فرمي مشاهده مي

رسـم شـده   ) ج(مرکـب در قسـمت    ةساختار نواري سـامان 

. اين شکل مشخص است  ةديراک در گوش ةبازشدگي نقط. است

توان مشاهده کرد که تراز فرمي به سمت  مي ۳با توجه به شکل 

جا شده است به طوري که نوارهـاي مربـوط بـه اتـم      هپايين جاب

ديـراک بـه    ةتري قـرار گرفتـه و نقط ـ   نقره در سطح انرژي پايين

  ةاين بدين معني است کـه صـفح  . جا شده است هسمت بالا جاب

  .آلايش پيدا کرده است) الکترون(با حفره ) نقره ةزنجير(ين گراف

از آنجا که در ساختار مورد بررسي در اين مقالـه انـدرکنش   

زنجيره و گرافين از نوع ضعيف واندروالس بـوده و سـهم ايـن    

نيرو در تقريب تابعي چگالي کاملا در نظر گرفته نشده است، در 

 DFT-DFروش محاســبات بــراي اعمــال تصــحيحات از ة ادامــ

  .استفاده نموديم

  

٢.٣. DFT-DF  

در نظـر گرفتـه    DFTبرد که در محاسـبات   سهم پراکندگي دور

هاي مورد  نشده بود را با اضافه کردن نيروي واندروالس به تابعي

از آنجا که اين سهم تـا حـدودي در تقريـب    . نظر، اعمال کرديم

ندگي چگالي موضعي در نظر گرفته شده است، اضافه کردن پراک

. برد به اين تقريـب، منجـر بـه نتـايج دقيقـي نخواهـد شـد        دور

بنابراين، اين سهم را تنها بـه بخـش همبسـتگي تقريـب شـيب      

ارائـه   ۱نتايج محاسـبات در جـدول   . تعميم يافته اضافه نموديم

  .شده است

رود، با اعمـال نيـروي وانـدروالس،     طور که انتظار مي همان

خصوصا در . يابد افزايش مي انرژي جذب به ميزان قابل توجهي

 که بدون در نظر گـرفتن نيـروي پراکنـدگي دور    BLYPتقريب 

از سوي ديگر مقادير . کرد بيني نمي برد، هيچ گونه جذبي را پيش

به دست آمده با نتايج تقريب چگالي موضـعي تفـاوت دارنـد و    

ايـن اسـت کـه ايـن تقريـب بـراي بررسـي          ةاين نشـان دهنـد  

بـرد از اهميـت خاصـي     نهـا پراکنـدگي دور  هايي که در آ سامانه

برخوردار است، کاملا مناسب نيسـت، هـر چنـد در مقايسـه بـا      

بيشترين مقدار . کند تقريب شيب تعميم يافته بسيار بهتر عمل مي

 Hبراي انرژي جذب در حالتي است که هر اتم نقره در جايگـاه  

اين حالت به دليل داشتن عملگرهـاي تقـارني   . قرار گرفته است

  .]۲۹[بيشتر، پايدارتر است 

بات جـذب نيـز در محاس ـ   ةعلاوه بر انرژي جذب، فاصـل 

DFT-DF ةترين فاصل نزديک. شود دستخوش تغيير زيادي مي 

نتايج حاصل از دو تـابعي  . دهد روي مي Tجذب در وضعيت 

ايـن  . شود نزديک مي LDAبه نتايج حاصل از  GGAمختلف 

مطلــب گويــاي آن اســت کــه تقريــب چگــالي موضــعي در  

. کنـد  تا حدود زيادي صحيح عمل مـي فاصلة جذب بيني  پيش

يل است کـه ايـن تقريـب قبـل از گسـترش روش      به همين دل

DFT-DF ترين و پرکـاربردترين تقريـب بـراي انجـام      مطمئن

توانستيم بـدون در نظـر    هايي بود که نمي محاسبات در سامانه

هاي بلندبرد موجود در سامانه، آن را بررسـي   گيري پراکندگي

  .کنيم

ديـراک   ةجايي نقط ـ هتصحيح واندروالس موجب کاهش جاب

بدون در نظر گرفتن اين تصـحيح  . گردد ه تراز فرمي مينسبت ب

ديـراک در حـدود     ةجـايي نقط ـ  همقدار جاب PBE-DFدر تقريب 

چند صد ميلي الکترون ولت است که پس از اعمال تصـحيحات  

. يابد به چند ميلي الکترون ولت و يا حتي کمتر از آن کاهش مي

بينـي   حدودا يک سوم مقدار پـيش  BLYP-DFاما نتايج تقريب 

ايـم   شده را نسبت به حالتي کـه تصـحيحات را در نظـر نگرفتـه    

  .دهد نشان مي

هاي مختلف سبب افزايش  تصحيح واندروالس در تقريب

فاصلة جذب و کاهش ديراک   نقطةبازشدگي گاف نواري در 

هاي حاصـل از تقريـب چگـالي     شده و نزديکي نتايج به داده

باز شدگي مربوط به  بيشترين مقدار. موضعي را به دنبال دارد

قـرار   Tهاي نقـره در زنجيـره در جايگـاه     حالتي است که اتم

در مراتـب بعـدي    Bو  Hهـاي   پس از آن، جايگـاه . اند گرفته
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  .قرار دارند

  

  گيري نتيجه .۴

هـاي شـيب تعمـيم يافتـه و      در اين مقاله بـا اسـتفاده از تقريـب   

 ـ  تـابعي چگـالي خـواص     ةچگالي موضعي، در چـارچوب نظري

 ةنقـر ة شامل نانو زنجيرسامانة مرکب اري و الکتروني يک ساخت

. گرافين را بررسـي کـرديم   ةجذب سطحي شده بر روي تک لاي

نقـره انجـام     ةهاي مختلـف بـراي زنجيـر    محاسبات در وضعيت

نسـبت   Tو  H ،Bگرفت، به طوري که اتم نقره در سه جايگـاه  

را  انرژي جذب GGA-PBEتقريب . قرار دارد صفحة گرافينبه 

کنـد و تقريـب    بينـي مـي   پيش) تقريبا برابر با صفر(بسيار اندک 

GGA-BLYP  ــر ــراي زنجي ــره در نظــر   ةاصــولاً جــذبي را ب نق

 انـرژي جـذب را ضـعيف     LDAگيرد، در حالي که تقريب  نمي

)eV۱۱ ~ (برد  اعمال تصحيح پراکندگي دور. کند بيني مي پيش

هـاي شـيب تعمـيم     ندروالس بر روي تقريبمربوط به نيروي وا

يافته نتايجي مشابه با تقريب چگالي موضعي در مورد انـرژي و  

پايدارترين وضـعيت جـذب در   . دهد جذب به دست مي  ةفاصل

شـش    ةنسب به حلق ـ Hحالتي است که هر اتم نقره در جايگاه 

هــاي  پوشــاني ضــعيف حالــت هــم. گوشــي گــرافين قــرار دارد

گردد که  جايي تراز فرمي به سمت پايين مي هبالکتروني سبب جا

نقـره و تـابع کـار     ةاين نتيجه ناشي از اختلاف تابع کـار زنجيـر  

، اعمـال  LDAو  GGAهـاي   در مقايسه با تقريب. گرافين است

برد  و در نظر گرفتن نيروهاي پراکندگي دور vdW-DFتصحيح 

ش نقره منجر به افـزاي  ةگرافين و زنجيرة در فصل مشترک صفح

بيشـترين مقـدار   . گـردد  مرکـب مـي    ةمقدار گاف انـرژي سـامان  

  .است Tبازشدگي مربوط به جايگاه 
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