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	تاریخ: آذر 1387
	عنوان پروژه: مطالعه نانو ساختارهای مبتنی بر گرافین الگو‌سازی شده


	چکیده: 

گرافین یک بلور دوبعدی از اتمهای کربن است که در آن اتمهای کربن با اربیتالهای پیوندی
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، یک چیدمان شش ضلعی را تشکیل داده‌اند. از این رو، گاف انرژی بین نوارهای انرژی هدایت و ظرفیت وجود ندارد. عدم وجود گاف در ساختار نوارهای انرژی باعث می‌شود الکترونها مانند فرمیونهای بدون جرم نسبیتی رفتار کنند. در چنین سیستمی امکان کنترل هدایت توسط اعمال ولتاژ گیت خارجی وجود دارد اما امکان قطع هدایت وجود ندارد. بطور کلی مبنای بیشتر کاربردهای الکترونیکی، وجود گاف انرژی بین نوارهای هدایت و ظرفیت می‌باشد در نتیجه نمی‌توان از این ماده بطور مستقیم در طراحی ادوات کلیدزنی استفاده کرد. راه حل این مشکل، ایجاد گاف انرژي در نوارهای انرژی گرافین است. ايده ارائه شده در اين پايان نامه به منظور ايجاد گاف انرژي، ايجاد نقص‌هاي خنثي در بلور گرافين است. نقص‌هاي خنثي، فضاهاي خالي هستند كه در اثر حذف برخي اتمهاي كربن از شبكه گرافين، به وجود مي‌آيند. همچنین با الگوسازی مناسب این نقص‌ها در ساختار گرافین یک لایه، می‌توان گاف انرژی ایجاد شده در نقاط دیراک را کنترل کرد. بر این مبنا، جرم موثر فرمیونها در این نقاط نیز به تعداد و موقعیت نقص‌ها بستگی خواهد داشت. از آنجا كه حذف اتم كربن در شبكه گرافين ممكن است باعث ناپایداری در بلور گرافین شود، به سراغ گرافان می‌رویم. گرافان نیز یک بلور دوبعدی متشکل از سلولهای شش ضلعی است كه در آن هر اتم كربن با اربیتالهای پیوندی
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، با سه اتم كربن و يك اتم هيدروژن پيوند دارد. می‌توان نشان داد با ایجاد نقص در ساختار گرافان توسط حذف اتمهایی از هیدروژن، امکان تنظیم گاف انرژی در این ماده وجود دارد. از آنجا که این ماده در حالت عادی دارای گاف انرژی است، امکان ایجاد یک پیوند 
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 بوسیله آلایش با آلاینده‌های شیمیایی وجود دارد. پارامترهای اولیه برای تحلیل چنین پیوندی استخراج شده است.
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	Graphene is a 2D crystal of carbon atoms with honeycomb arrangement of carbon atoms in sp2 hybridization. There is no energy gap between conduction and valence bands. In such a system, electrons behave like massless dirac fermions, so it is possible to control the electron conduction in graphene with use of gate voltage but turning the conduction "off" below a certain limit is impossible. Since many electronical applications are based on having a gap energy between conduction and valence bands, use of graphene directly in design of switching devices is impossible. To overcoming this, several methods of producing an energy gap in graphene have been already proposed. Our proposed method is to orderly pattern graphene via neutral defects. We suppose that the graphene layer is patterned in such a way that carbon atoms are periodically set out of the lattice and replaced by vacancies. Thus in addition to opening a gap, the degeneracy at dirac points is removed and the fermion’s effective mass as well as energy gap depends on the number of vacancies and distance between them. Removing carbon atoms may cause instability in grapheme crystal, so we will study graphane. Graphane is also a 2D crystal of honeycomb cells in which each carbon atom in sp3 hybridization is bound with three carbon atoms and one hydrogen atom. It can be shown that the energy gap of graphane can be controlled by removing orderly some of the hydrogen atoms from graphane lattice. Since graphane is a semiconductor with an energy gap, it is possible to dope it using chemical dopands and design a p-n junction. Primitive parameters for studying such a junction are calculated.
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