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 خلاصه
 

کاربردهای مرتبط با آن باشد. از این رو، مشتقات گرافن می تواند ماده مناسبی برای موضوع اسپینترونیک و             

گرافنی تقریبا در همه رشته های علوم و مهندسی، در دست مطالعه هستند. قطعات برپایه نانو نوارهای گرافنی، که قطعاتی 

هش خواص در ابعاد کوچک می باشند، می توانند گزینه مناسبی برای قطعات نانو الکترونیک نسل آینده باشند. در این پژو

با استفاده از نظریه تابعی چگالی و تابع  AGNR-SiC-GNRشبه نانونوارهای گرافنی هیبریدی  الکترونی و مغناطیسی

، تحقیقات نظری اندکی در خصوص جذب آهن بر روی ساختارهای هیبریدی، تاکنون گرین مورد بررسی قرار گرفته است.

سیلیکون  مغناطیسی مورد مطالعه قرار گرفته است که شامل نانونوار، یک اتصال تونلی زارش شده است. در این تحقیقگ

.  (Fe@ASiCNR)کربید شش گوش با لبه دسته صندلی می باشد که یک اتم آهن بر لبه بالایی آن جذب شده است 

-N)ه یک، دو و سه اتم به آن افزوده شد که نیتروژن با تراکم AGNRاین نانونوار مابین دو الکترود نیمه بینهایت 

AGNR) ..بر اساس بررسی های انجام شده اطلاعات کافی در خصوص خواص الکترونی و مغناطیسی ، واقع شده است

مرتبط با اتم های مغناطیسی جاسازی شده در نانو نوارهای شبه گرافنی هیبریدی در دسترس نیست. بر این اساس خواص 

هن بصورت جایگزین سایر اتم ها در جایگاه های مختلف افزوده الکترونی و مغناطیسی قطعه مورد نظر را که در آن اتم آ

 شده است را مورد بررسی قرار می دهیم

 

 ، خواص الکترونی، خواص مغناطیسی.سیلیکون کربید  نظریه تابعی چگالی، نانو نوار هیبریدی کلیدی: کلمات
 

 مقدمه . 1
 

. گردید آغاز دوبعدی ساختارهای خصوص در ای گسترده تحقیقات گرافن، به آمیز موفقیت یابی دست با همزمان            

sp پیوند با است قادر کربن فقط IV گروه عناصر بین در
sp پیوند بدلیل سیلیکون. آورد بوجود را دوبعدی ساختارهای 2

3 

 ساختارهای تشکیل امکان کربن با آن ترکیب با بنابراین ،[1] ندارد دوبعدی ساختارهای تشکیل در چندانی پایداری

 های اسپکتروسکپی توسط نظری بصورت فسفاید-بورون هگزاگونال نانونوارهای طرفی از. شود می ایجاد ای لایه هگزاگونال


