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E X T E N D E D A B S T R A C T 

Introduction: Graphene, a two-dimensional material with unique electronic 

and optical properties, has attracted extensive attention in nanoelectronics, 

optoelectronics, and sensing. However, its zero intrinsic band gap limits 

semiconductor applications. Boron doping and cluster adsorption are 

effective strategies for tuning graphene’s electronic structure. Boron 

incorporation can induce p-type behavior, modify carrier properties, and 

enhance electrochemical, catalytic, and sensing performance. Small boron 

clusters, particularly B₁₀ and B₁₂, also exhibit distinctive electronic and 

magnetic properties and can induce band-gap opening and changes in the 

density of states. Our previous studies showed that boron adsorption on 

monolayer graphene can generate band gaps of 0.4–1 eV. Here, the effects 

of B₂, B₃, B₁₀, and B₁₂ clusters adsorbed on monolayer and bilayer graphene 

are systematically investigated using density functional theory (DFT) and 

the CASTEP code. This study provides comparative insights into the 

structural, electronic, and magnetic properties of boron–graphene systems. 

 

Computational Methods: All structural optimizations and property 

calculations were performed using the CASTEP code. Monolayer and 

bilayer graphene were modeled using 5 × 5 supercells, with the bilayer 

configuration constructed according to the Bernal stacking method [1,2]. 

An initial interlayer distance of 10 Å was considered. Under periodic 

boundary conditions, the lattice parameters were set to a = b = 12.3 Å and γ 

= 120°. A vacuum spacing of 50 Å along the direction perpendicular to the 

graphene planes was introduced to prevent interactions between periodic 

supercells [3,4]. The C–C bond length was set to 1.42 Å. 

Ultrasoft pseudopotentials were employed, and the exchange-correlation 

functional was described within the generalized gradient approximation 

(GGA), using the Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE) functional [5]. A plane-

wave cutoff energy of 340 eV was used. The maximum spacing between 

reciprocal-space sampling points was set to 0.03 Å⁻¹, and an electronic 

smearing of 0.01 eV was applied. Structural optimization was continued 

until the residual forces on all atoms were below 0.02 eV/Å. 

The adsorption energy for systems containing monolayer graphene was 

calculated using Eq. (1), while that for bilayer graphene systems was 

obtained from Eq. (2): 

 𝐸𝑎𝑑𝑠𝑜𝑟𝑝𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐸(𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄ +𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) − 𝐸𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 − 𝐸𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄                         (1) 

 𝐸𝑎𝑑𝑠𝑜𝑟𝑝𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐸(𝐵𝑛+𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) − 𝐸𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 − 𝐸𝐵𝑛
              (2) 

where 𝐸(𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄ +𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) and 𝐸(𝐵𝑛+𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) represent the total 

energies of monolayer and bilayer graphene, respectively, with n boron 
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atoms or a boron cluster adsorbed on the graphene structure. 𝐸𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 and 

𝐸𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 denote the total energies of pristine monolayer and bilayer 

graphene, respectively, while 𝐸𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄  represents the total energy of the 

isolated n boron atoms or boron cluster [6–8]. 

First, the selected boron clusters and pristine monolayer (G) or bilayer 

(GG) graphene structures were fully optimized. Subsequently, the structural 

and electronic properties of the resulting graphene–boron systems were 

investigated. 

 

Results and Discussion: Optimization results indicate that the B₁₀ cluster is 

stable and nonmagnetic, whereas B₁₂ exhibits weak magnetism, consistent 

with previous theoretical studies [9,10]. These clusters retain their structural 

stability upon interaction with graphene. 

After structural optimization, B₂, B₃, B₁₀, and B₁₂ clusters were adsorbed 

on monolayer graphene or inserted between bilayer graphene sheets. For B₂ 

adsorption, the most stable configuration corresponds to the C–C bond site, 

where the adjacent C–C distance increases from 1.42 to 1.527 Å and a B–C 

bond of 1.609 Å is formed. B₃ adsorption increases the adjacent C–C 

distance to 1.504 Å and produces B–C bonds of approximately 1.602 Å. 

Adsorption of B₁₀ substantially distorts the cluster and increases the 

neighboring C–C distance to 1.518 Å, with a maximum B–C bond length of 

1.603 Å. When B₁₀ is placed between graphene layers, it forms three bonds 

with each layer, resulting in a significant structural rearrangement and 

reducing the interlayer distance from 10 to 5.843 Å. In contrast, B₁₂ 

undergoes only minor structural changes. Its adsorption on monolayer 

graphene produces a single B–C bond of 1.703 Å and is accompanied by an 

interatomic charge redistribution. Between two graphene layers, B₁₂ forms 

two B–C bonds of 1.683 Å and decreases the interlayer distance to 7.611 Å. 

Charge-transfer analysis shows that graphene acquires negative charges 

of 0.22, 0.38, 0.87, 0.59, 0.15, and 0.28 e for B₂, B₃, B₁₀/G, B₁₀/GG, B₁₂/G, 

and B₁₂/GG, respectively. The corresponding adsorption energies are 

−1.122, −1.013, −1.087, −2.020, −0.258, and −1.924 eV. Based on the 

conventional adsorption-energy criteria [11,12], all configurations exhibit 

chemisorption except B₁₂/G, which corresponds to physisorption. 

Electronic-structure calculations reveal that B₂/G is spin-polarized and 

exhibits a pseudometallic character, with a magnetic moment of 0.83 μB. 

B₃/G is nonmagnetic and develops a band gap of 0.553 eV, converting 

graphene into a semiconductor. B₁₀/G is also nonmagnetic and shows a 

band gap of 0.870 eV, while B₁₀/GG exhibits a smaller indirect gap of 0.144 

eV. B₁₂/G is weakly magnetic, with spin-dependent gaps of 0.075 and 0.057 

eV. In contrast, B₁₂/GG becomes metallic because additional states cross 

the Fermi level. 

Overall, magnetism is observed only in B₂/G, B₁₂/G, and B₁₂/GG. These 

results demonstrate that the type of boron cluster plays a decisive role in 

inducing magnetism and tuning the electronic properties of graphene, 

suggesting potential applications of B₂- and B₁₂-functionalized graphene in 

spintronic devices. 

 

Conclusion: This study systematically investigated the structural, 

electronic, and magnetic properties of monolayer and bilayer graphene 

modified by boron atoms and clusters. The results show that B₁₀ is stable 

and nonmagnetic, whereas B₁₂ is stable and magnetic, with these 

characteristics largely preserved upon interaction with graphene. Boron 

adsorption significantly modifies graphene’s electronic structure, including 

its band gap, density of states, and magnetic properties. In monolayer 

graphene, B₂ and B₁₂ induce magnetism, with band gaps of 0.075–0.057 eV 

for B₁₂/G, while B₁₀ produces a larger gap of 0.870 eV. In bilayer graphene, 

B₁₀ and B₁₂ substantially modify the interlayer distance and induce weak 

magnetism. The adsorption energies indicate predominantly chemisorptive 



interactions, except for B₁₂/G. Overall, these findings demonstrate that 

boron-cluster selection provides an effective strategy for tailoring graphene 

properties for spintronics, field-effect transistors, gas sensors, catalysis, and 

energy-storage applications. 
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A B S T R A C T 

In this study, the effect of adsorption of two and three boron atoms as well as 

B₁₀ and B₁₂ clusters on the structure and properties of monolayer and bilayer 

graphene has been investigated. The results show that the adsorption of these 

clusters particularly B₂ on monolayer graphene and B₁₂ both on monolayer 

and between bilayer graphene—induces magnetic properties in the structure. 

The adsorption of boron clusters also leads to significant changes in the 

electronic properties of graphene, including the opening of a band gap and 

alterations in spin characteristics. Most of the adsorption processes occur 

chemically; however, the adsorption of B₁₂ on monolayer graphene is 

physical in nature and is with weaker bond. These findings highlight the high 

potential of boron clusters for engineering the properties of graphene in future 

electronic and spintronic applications. 
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 پژوهشی« »مقاله

 روی  بور  هاینانوکلاستر   و  هااتم  جذب  ساختاری  و  الکترونیکی  خواص  بررسی

 گرافن  لایه دو بین و لایه تک گرافن
 

 ۳بهشتیان جواد ،۲پرهیزگار  سادات سارا ،*۱گودرزی مریم
 

 چکیده 

 تک   گرافن  خواص  و  ساختار  بر  B₁₂  و  10B  کلاسترهای  و  بور  اتم  سه  و  دو  جذب  تأثیر  ،مطالعه  این  در

 لایهتک  روی  B₂  ویژهبه  کلاسترها  این  جذب  که  دهدمی  نشان  نتایج  است.  شده  بررسی  دولایه  و  لایه

  ساختار   در  مغناطیسی  خاصیت  القای  موجب  گرافن،  لایه  دو  بین  هم  و  لایهتک  روی  هم  B₁₂  و  گرافن

  از   گرافن   الکترونیکی   خواص  در  توجهی   قابل   تغییرات  باعث  همچنین  بور  کلاسترهای  جذب   شود.می

 صورتبه  جذب  فرآیندهای  اغلب   شود.می  اسپینی  هایویژگی  در  دگرگونی  و  باند  گاف  ایجاد  جمله

  همراه  تریضعیف پیوند با و فیزیکی نوع از گرافن لایهتک  روی B₁₂ جذب اما ؛گیرندمی انجام شیمیایی

 کاربردهای   در  گرافن   خواص  مهندسی  برای   بور  کلاسترهای  بالای  پتانسیلۀ  دهندنشان   نتایج  این  است. 
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 مقدمه
  دلیلبه  که  است  بعدیدو  مواد  پرکاربردترین  از  یکی  گرافن
  صفر   نواری  گاف  بار،  هایحامل   زیاد  تحرک  زنبوری،لانه  ساختار

 را  ایگسترده   توجه  فرد،بهمنحصر  کیالکترونی  و  نوری  خواص  و
  حسگرهای   و  الکترونیکاپتو  نانوالکترونیک،  هایزمینه  در

  گاف   نبود  حال،  این  با.  [5-1]  است  کرده  جلب  خود  به  مولکولی
 هایسامانه   از  بسیاری  در  را  آن  کاربرد  گرافن،  در  ذاتی  انرژی
 برای  موثر  راهکارهای  از  یکی.  است  کرده  محدود  رسانانیمه

  جذب  یاها  آلاینده   از  استفاده  گرافن،  کیالکترونی  خواص  کنترل
 گرافن   هایلایه  میان  یا  سطح  بر  فعال  هایاتم  و  هاکلاستر

 . [14-6] است
 نزدیک   همسایۀ  و  یتناوب  جدول  در  جذاب  عنصر  کی  بور
  های سال  در  که  است  III  گروه  در  فلز  ریغ  عضو  تنها  و  کربن
  برای   مؤثر  راهبردهای  از  یکی  عنوانبه   گرافن  با  آن  ترکیب  اخیر

  قرار  گسترده توجه مورد دوبعدی ماده  این خواص تنظیم و بهبود
 گرافنی،  شبکه  در  بور  با  کربن  هایاتم  جایگزینی  .است  گرفته
 و  چگالی  و  کرده   ایجاد  نواری  گاف  کند،می  القا  p-type  ویژگی
  بهبود   به  نهایت  در  که  دهدمی  تغییر  را  بار  هایحامل  تحرک
-15]  شودمی  منجر  کاتالیستی  فعالیت  و  الکتروشیمیایی  خواص

  نیز  بور  هایکلاستر  از  استفاده  اتمی،  آلایش  بر  علاوه.  [۲۲
  شده   مطرح  گرافن  خواص  اصلاح  برای  نوین  رویکردی  عنوانبه

  تشکیل   توانایی  با  الکترونکم  عنصر  یک  عنوانبه  بور،.  است
  ساختارهای   ایجاد  در  بالایی  قابلیت  چندمرکزه،  پیوندهای
  در   ویژهبه  ها،کلاستر  این  .[۲۳]  دارد  پایدار  ایکلاستره

 هایویژگی  دارای  ، B₁₂  و  10B  مانند  کوچک  هایاندازه
 در توانندمی که هستند فردیمنحصربه مغناطیسی و کیالکترونی
 چگالی  تغییر  انرژی،  گاف   ایجاد  موجب  کربنی،  شبکه   با  تعامل
 سبب   هاقابلیت  این.  [۲4]  شوند  ماده  نوری  پاسخ  بهبود  و  حالات

 عنوانبه   ،B₁₂  و   10B  ویژهبه  بور،  هایکلاستر  که  است  شده
 های نانوکامپوزیت  طراحی  در  کنندهتقویت  و  کنندهاصلاح   عوامل
  اخیر   مطالعات  .گیرند  قرار  علمی  جامعه  ویژه  توجه  مورد  گرافنی
  گرافن  بر  نیتروژن  –  بور  هایکلاستر  جذب  که  اندداده   نشان

 کند  ایجاد  (eV 72/1  حدود)  توجهی  قابل  اپتیکی  گاف  تواندمی
  که   شود  سبب  را   eV 65/0  بالا   تونیاگزی   بستگی  انرژی  و

 . [۲5]  است  ضروری  ایپدیده  اپتوالکترونیکی  کاربردهای  برای
 چشمگیر  افزایش  موجب  بور  آلایش   گازی،  حسگرهای  زمینه  در

 شودمی   NH₃  و  NO₂  چون  گازهایی  به   نسبت  گرافن  حساسیت
 را   پایین  بسیار   هایغلظت  در   گازها  این  شناسایی  امکان  و

  عنوانبه   بور  با  یافتهآلایش  گرافن  دیگر،  سوی  از  .کند می  فراهم
 کاهش   مانند  مهمی  هایواکنش  در  فلزیغیر  کاتالیست  یک

  به   CO₂  تبدیل  و  (ORR)  اکسیژن  کاهش  ،(NRR)  نیتروژن
  خود   از  توجهی  قابل  عملکرد  ارزشمند،  شیمیایی  محصولات

 با   یافتهآلایش  گرافن  ترکیب  همچنین،.  [۲6]  است  داده  نشان
 با  سازگار  رویکردی  عملکرد،  ارتقاء  بر  علاوه  زیستی  منابع  با  بور

 در   .دهد می  ارائه  چرخشی  اقتصاد  بر  مبتنی  و  زیست  محیط
  گرافن   روی  بور  جذب  که  است   شده  ثابت  دیگری  تحقیق
 ابزار  در  تواندمی  و  [۲7-۲8]  دهدمی  تغییر  را  اسپینی  رسانش

 .شود گرفته کاربه اسپینترونیک
 ساختار   اصلاح  با  بور،  با   گرافن  آلایش  کلی،  طور  به

 از   استفاده  برای  را  نوینی  مسیرهای  آن،  شیمیایی  و  کیالکترونی
  های باتری  ها،ابرخازن  جمله  از   مختلف  هایحوزه   در  ماده  این

  هموار   شیمیایی  کاتالیزورهای  و  پیشرفته  حسگرهای  فلزی،
 های فناوری  توسعه  در  کلیدی  استراتژی  یک  عنوانبه  و  کرده
 . است  مطرح زیست محیط و انرژی نوین

  اتم   تک  جذب  و  آلایش  که  یمداد  نشان  خود  قبلی  کار  در  ما
  ایجاد   1eV  تا  4/0  انرژی   گاف  تواندمی  گرافن   لایه  تکدر  بور
 مهندسی  در  بور  ۀویژ  نقشۀ  دهند  نشان  ما  نتایج.  [9  و  8]  کند

 تعداد  اثر  بررسی  منظوربه   ،حاضر  پژوهش  در.  بود  نواری  گاف
 ، 𝐵2،  𝐵3  جذب با گرافن ساختارهای بور، هایکلاستر نوع و اتم

𝐵10  و  𝐵12  بین  و  لایهتک  )سطح  مختلف  هایحالت  در 
  CASTEP  کد  با  DFT  محاسباتی   هایروش   به  دولایه(
 مقاله  این  داریم،  اطلاع  که  جایی   تا  .اندشده  بررسی  و  تحلیل

  مختلف  بور  هایکلاستر  جذب  اثر  که  است  ایمطالعه  نخستین
 بررسی  دولایه  و  لایهتک  گرافن  روی  ایمقایسه   صورت  به  را

  با   را  حاصل  مغناطیسی  و  کیالکترونی   ساختاری،  تغییرات  و  کرده
 شناسایی   امکان  کار  این.  کندمی  تحلیل  DFT  محاسباتی  روش 
 و  کیالکترونی  ساختاری،  خواص  در  تغییر  هایمکانیزم  تردقیق

 جدیدی  دیدگاه  تواندمی  و  کندمی  فراهم   را  گرافن  مغناطیسی
  و   نانوالکترونیک  هایحوزه  در   دوبعدی  مواد  مهندسی  برای

 .نماید ایجاد نانوفوتونیک

 

 محاسبات  انجام روش
ۀ  محاسب  و  سازیبهینه  محاسباتۀ  هم  برای  پژوهش  این  در

  که  است  شده  استفاده  CASTEP  کد  از  ساختارها  خواص
 5×5 سوپرسل از سازیمدل برای :است شرح بدین آن تنظیمات

  های اتم   چینش  که  شده  استفاده  دولایه  و  لایه  تک  گرافن
  بینۀ  اولیۀ  فاصل  و  است  1برنال  روش   با   مطابق  گرافنۀ  دولای

 نظر   در  با.  [۲9-۳0]  است  شده  گرفته  نظر  در  Å10  دولایه

 
1 Bernal 
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  Å  از  عبارتند  شبکه  هایثابت  ای،دوره  مرزی  شرایط  گرفتن

۳/1۲a=b=،  °120=γ  دو   بین  برهمکنش  از  جلوگیری  برای  و  
  بر  عمود  جهت  )در  =Å50c  سوپرسل   دو  بین  فاصلۀ  سوپرسل،
-کربن  پیوند   طول  و  [۳1-۳۲]   شودمی   گرفته   نظر   در  صفحات(

  شده  گرفته  کار  به  پتانسیل.  =Å  4۲ /1C-C  با  است  برابر  کربن
ultrasoft  1  جملۀ  برای  وXC  ۲  تقریب  ازGGA   شده  پیشنهاد  

  شده   استفاده   [۳۳]  (PBE)  5انزرهوف  و  4براک  ،۳پدرو   توسط
 eV  برابر  ساختار  کردن  بهینه  در  (𝐸𝑐𝑢𝑡)  قطع  انرژی.  است
  شبکه   در  شده   گرفته  رنظر  د   نقاط  بین  فاصله  بیشینۀ  و  ۳40

 ترازها  شدگیپهن  و  Å  ۳0/0  -1  برابر  ،(K points)  معکوس 
(smearing)   برابرeV  01/0  ادامه   زمانی  تا  کردن   بهینه  .است  

 . نکند تجاوز eV/Å0۲/0 از  ساختار بر وارد نیروی که یابدمی

 1ۀ  رابط  از  لایه  تک  گرافن  شامل  ساختارهای  جذب  انرژی
  محاسبه   ۲ۀ  رابط  از  دولایه  گرافن  شامل  ساختارهای  برای  و

 شود:می
(1  ) 𝐸𝑎𝑑𝑠𝑜𝑟𝑝𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐸(𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄ +𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) −

𝐸𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 − 𝐸𝐵𝑛 𝑛𝐵⁄  
(۲   ) 𝐸𝑎𝑑𝑠𝑜𝑟𝑝𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐸(𝐵𝑛+𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒) −

𝐸𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒 − 𝐸𝐵𝑛
 

𝐸(𝐵𝑛  آن  در  که 𝑛𝐵⁄ +𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒)   و 
𝐸(𝐵𝑛+𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒)  یا  لایه  تک  گرافن  کل  انرژی 

 ، 𝐵𝑛  کلاستر  یا  بور  اتم   n  حضور  در  دولایه
𝐸𝑏𝑖𝑙𝑎𝑦𝑒𝑟𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒   و  𝐸𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑒𝑛𝑒  تک  گرافن   کل   انرژی  

𝐸𝐵𝑛   و  خالصۀ  دولای  یا  لایه 𝑛𝐵⁄   کل  انرژی  n  یا   بور  اتم  
 . [8-10] است 𝐵𝑛  کلاستر

  گرافن  صفحات  و  نظر   مورد  کلاسترهای  ابتدا   مقاله  این   در
 بهینه  ،شد  گفته  که  روشی  به  را  (GG)  دولایه  یا  (G)  لایه  تک
  ساختارهای   الکترونیکی  و  ساختاری  خواص  سپس  و  کنیممی

 . کرد خواهیم مطالعه را جدید

 

 نتایج  و بحث
 بور  کلاسترهای الکترونیکی و ساختاری خواص الف(

  و   پایدار  B₁₀  یکلاستر  که  داد  نشان  سازیبهینه  نتایج
 خاصیت  B₁₂  کلاستر  که  ی ل حا  در  ؛است  غیرمغناطیسی

  در   شدن  بهینه  از  بعد  کلاسترها  ساختار.  ددار  ضعیفی  مغناطیسی
 1 جدول در آنها سازیبهینه از آمده دستهب اطلاعات و 1 شکل

 
1 Exchange-Correlation 

2 Generalized Gradient Approximation 

3 Perdew 

4 Burke 

5 Ernzerhof 

  همکاران  و  Pérez  گزارش   با   نتایج  این  که  است  شده  آورده
  از  B₁₂  و  B₁₀  هایکلاستر  کردند  بیان  که  دارد  خوانیهم  [۳4]

 و   کیالکترونی  هایویژگی  با  بور  ساختارهای  پایدارترین
  [۳5]  همکاران  و  Zhai  همچنین.  هستند  متمایز  مغناطیسی

های  پژوهش  نتایج.  اندکرده  تأیید   را  B₁₂  و  10Bۀ  ویژ  پایداری
 برهمکش  در  خاص  کلاستر  دو  این   انتخاب  انگیزه   محققان  این

 دهدمی  نشان   ادامه   در  ما   نتایج.  بود  حاضر  تحقیق  در   گرافن  با
 خود  پایداری  نیز  گرافن  با  کنشبرهم  در  حتی  هاکلاستر  این  که
 . کنند می حفظ را

 

 
  )ب( 𝑩𝟏𝟎 کلاستر )الف( شدن  بهینه از  بعد کلاسترها  ساختار . ۱ شکل

 𝑩𝟏𝟐  کلاستر
 

  گرافن،   صفحات  و  نظر  مورد  کلاسترهای  سازیبهینه  از  دعب
 یا  لایه  تک  گرافن  صفحات  روی  را  بور  هایاتم  یا  کلاسترها

  Å  آنها  بینۀ  فاصل  ابتدا  در  که  دهیممی  قرار  گرافنۀ  لای  دو  بین
 خواص  و  کرده  سازیبهینه   را  جدید  ساختارهای  سپس  است،  10

 و  لایه  دو  لایه،  تک  گرافن  ساختار  تغییر  و  الکترونیکی
 بهینه  از  بعد  جدید  ساختارهای.  کنیممی  بررسی  را  کلاسترها

 از  آمده  دستهب  نتایج  و  )و(  تا  )الف(  ۲  هایشکل  در  شدن
 . است شده آورده ۲ جدول در آنها ساختاری تحلیل

  روی  بور  کلاسترهای  الکترونیکی  و  ساختاری  خواص  ب(

 گرافن صفحات بین و صفحات

  در  گرافن  روی  بور  کلاستر  شدهبهینه  ساختارهای  که  طور  همان
 بور   اتم  دو  گرفتن  قرار  حالت  پایدارترین  شود،می  دیده  ۲  شکل
  بالای   [،9]  بور  اتم  یک  گرفتن  قرار  همانند  گرافن،  لایۀ  روی
  قرار   مکانی  هر  در  را  آن  اگر  که طوری  به؛  است  C-C  پیوند  یک

  جا ه جاب  شدهگفته   مکان  سمت  به  سازیبهینه   از  بعد  دهیم،
  به  جذب  مکان   نزدیک   کربن  هایاتم  جذب،  این   با.  شودمی

 به  Å  4۲0/1  از  نیز  آنها  بین   فاصلۀ  و  شوندمی  کشیده  بالا   سمت

 𝐵12  و   𝐵10  کلاسترهای   سازی   بهینه   از   آمده   دست ه ب   اطلاعات   . ۱  جدول 

 کلاستر  ( ℏ/ ۲)   کل   اسپین  (eV)  کل   انرژی  (eV)  انرژی   گاف 

664 /0 1۳5۳ /۳0۳4- - 10B 
 0/ ۳04  بالا(   )اسپین 

۲909 /4۳۳5- 064 /0 12B 
 0/ ۲16  پایین(   )اسپین 

)ا
 لف(

(
 ب(
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Å  5۲7 /1  دو   با  گرافن  لایۀ  نزدیک  بور  اتم  و  یابدمی  افزایش  
 را   Å  609/1  طول  به  پیوندی  تشکیل  نزدیکش  کربن  اتم
 های اتم  گرافن،  لایه  روی  بور  اتم  سه  جذب  اثر  در.  دهدمی

  و   شوندمی  کشیده  بالا   سمت  به  جذب  مکان  نزدیک  کربن
  بور   اتم  دو  و  یابدمی  افزایش  Å  504/1  تا  نیز   آنها  بین  فاصلۀ

 پیوند  تشکیل  کربن  اتم  یک  با  کدام  هر  گرافن  لایۀ  نزدیک

 نانو   جذب  با  .است  Å  60۲/1  برابر  آنها  پیوند  طول  که  دهندمی
 کلاستر  نانو  این  ساختار  لایه  تک  گرافن  روی  10B  کلاستر

  به   جذب  مکان   نزدیک  کربن  هایاتم  و  کندمی  تغییر  کاملا
  Å  518/1  تا  نیز  آنها  بین  فاصلۀ  و  شوندمی  کشیده  بالا   سمت

  های اتم  با  نیز  گرافن  لایۀ  نزدیک  بور  هایاتم.  یابدمی  افزایش
  آنها   بین  پیوند  طول  ترینبزرگ  که  دهندمی  پیوند  تشکیل  کربن

 دو  بین  10B  ینانوکلاستر  گرفتن  قرار  با.  است   Å 60۳/1  برابر
  لایۀ   هر  با  و  کندمی  تغییر  کلاستر  نانو  این  ساختار  گرافن،ۀ  لای

 Å  675/1،  Å  آنها   طول   که  دهدمی  تشکیل   پیوند   سه   گرافن
 گرافن  هایلایه  جذب  این  نتیجه  در.  است  Å  789/1  و  1/ 694

 روی   ساختار  بالای  از  دید  با  ها اتم  و  شده  خارج  برنال  حالت  از
 Å  84۳ /5  به  Å10  از  آنها  بین  فاصلۀ  و  گیرندمی  قرار  یکدیگر

 نیز   اعوجاج  کمی  دارای  هالایه  جایی،هجاب  بر  علاوه.  رسدمی
  به   کلاسترنانو  جذب  مکان   نزدیک   کربن  هایاتم  و  شوندمی
  بین   فاصلۀ  و  شوندمی  کشیده  داخل  سمت  به  متقارن  تقریبا  طور
 افزایش   Å  5۳1/1  تا  نیز  پیوندها  نزدیکی  در  کربن  هایاتم
  تغییر  نانوکلاستر این ساختار 12B نانوخوشۀ جذب اثر در. یابدمی

  بور   اتم   دو  بین   پیوند   طول   تغییر  بیشترین   در  و  کندنمی  چندانی

 اتم   و  .یابدمی  افزایش  Å  75۳ /1  به  Å  70۲/1  از  ساختار  این  در
 به   ،دارد  قرار  نانوکلاستر  بور  اتم  ترینپایین  زیر  در  که  کربنی
  طول  به پیوندی و شودمی کشیده بالا  سمت به Å 4۳۳/0 اندازۀ

Å  70۳ /1  لایۀ  بین   پیوند  تنها  که  شودمی   ایجاد  اتم  دو  بین  
  در  بور  هایاتم   بین   پیوند  طول.  است  12B  نانوخوشۀ  و   گرافن

  برابر   و  اندازههم   یکدیگر  با  مجاورش   کربن   اتم  سه   با  نانوکلاستر
Å  480 /1  12  نانوکلاستر  دادن  قرار  با.  استB  لایۀ  دو  بین 

  اتم  دو  که  شوندمی  جاهجاب  هم  به   نسبت  طوری  لایه  دو  گرافن،
  از   کربن  اتم  یک  مقابل  درست  12B  نانوخوشۀ  پایین  و  بالا 
 د نده  تشکیل   پیوند   یک   گرافن  لایۀ   هر   با  و   بگیرند  قرار  هالایه
 صفحه  دو  بین  فاصلۀ  و  است  Å  68۳ /1  آنها  دوی  هر  طول  که
  ها لایه  جایی،هجاب  بر  علاوه.  رسدمی  Å  611 /7  به  Å10  از

 مکان  نزدیک  کربن  هایاتم  و   شوندمی  نیز  اعوجاج  کمی  دارای
 کشیده  داخل  سمت  به  متقارن  تقریبا  طور  به  کلاسترنانو  جذب

  پیوند  تشکیل  بور  اتم  با  که  کربن  هایاتم  بین  فاصلۀ  و  شوندمی
 طول.  است  Å  48۲/1  برابر   مجاورش  کربن   اتم  سه  با  اندداده 

 کهطوری  به  کندمی   تغییر  نیز  12B  خوشۀنانو  ساختار  پیوندهای
 برای   و  Å  750/1  نانوکلاستر  پایین  و  بالا   قسمت  پیوند  طول

  شده گفته  تغییراتۀ  نتیج  در.  است  Å  696/1  آن  مرکز  قسمت
  بنابراین   ؛شوندمی  اعوجاج  دارای  کمی  مقدار  به  گرافن  هایلایه

 .است 3sp و 2sp بینشده بررسی ساختارهای تمام هیبریداسیون
  دارای   گرافنۀ  لای  ،شدهبررسی  ساختارهای  شدنبهینه  از  بعد
  برای   آن  مقدار  که  شودمی  منفی  الکتریکی  بار  مقداری

  با   است  برابر  ترتیب  به  ۳  شکل  در  شدهدادهنشان  ساختارهای

 

 )ب( )الف(

 )ج(

 )و( )ه(

 )د(

  تک  گرافن  روی 𝐵12  کلاستر  جذب )د( و  ،𝐵10  کلاستر جذب  )ج(  بور، اتم سه  جذب  )ب(  بور، اتم دو  جذب  )الف(ۀ شد بهینه ساختار . ۲ شکل

 گرافن  دولایۀ بین  12B کلاستر  جذب  )و( و  10B کلاستر جذب )ه( لایه،
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e۲۲/0،  e۳8/0،  e87/0،  e59 /0 ،  e15/0  و  e۲8/0  انرژی   و  
  به   است  شده  محاسبه   ۲  و  1  هایرابطه   از  که  ساختارها  جذب
 ، -eV  1۲۲/1- ،  eV  01۳ /1-،eV  087 /1  با  است  برابر  ترتیب

eV  0۲/۲-،  eV  ۲58/0-  و  eV  9۲4 /1-  .ۀ انداز  اگر  که  آنجا  از
 نوع  از  جذب  باشد،  eV  4/0  از  کمتر  ساختار  جذب  انرژی

  نوع   از  جذب  باشد،  eV  1  تا  eV  4/0  بین   اگر  و  فیزیکی
  بین   ،باشد  eV  1  از  بیشتر  انرژی  این  اگر  و  است  شیمیایی
 [،۳6-۳7]  آیدمی  وجود  به  شیمیایی  پیوند  کلاستر  و  صفحات

 ساختارها   تمام  در  گرافن  هایلایه  و  بور  هایاتم  بین  جذب
  روی   12B  نانوخوشۀ  که  حالتی  در  تنها  و  است  شیمیایی  جذب

 .است فیزیکی نوع از آن  جذب ،گیردمی قرار گرافنۀ لای
  در شده  یبررس   یها بیترک  حالات  چگالی  و  ینوار   ساختار

  از   که  است  ذکر  به  لازم.  است  شده  داده  نشان  8  تا  ۳  یهاکلش
  این   برهمکنش  محققی  ،ما  هایبررسی  مطابق  که  آنجا

  تحلیل  در  بنابراین   ؛است  نکرده  بررسی  گرافن  با  را  هاکلاستر
  ۳  شکل   از  که  طور  همان.  شودنمی  دیده  ایمقایسه   کار  نتایج
 تک  گرافن  روی  بور  اتم  دو  جذب  با  شودمی  دیده  )ب(  و  )الف(
  و  است متفاوت یکدیگر با پایین و  بالا  اسپین نواری ساختار لایه

0/82  مغناطیسی  ممان  نمونه ℏ
 و   ظرفیت  باند  بین.  دارد  ⁄2

  دارد   وجود  اضافه  باند  حالت  دو  هر  در   بور  جذب  دلیل   به  رسانش
 فلزی شبه   رفتار  نمونه  نتیجه  در  ؛کنندمی  قطع  را   فرمی  تراز  که

 تخت   نوار  فرمی  تراز  نزدیکی  در  بالا   اسپین  برای  همچنین.  دارد
  اسپین   با   الکترون  از  بیشتر   نوار  این  در  الکترون  جرم  و  است
  یک   با  رسانایی  ماده  پایین  دمای   در  نتیجه  در  ؛است  پایین

 گرافن  روی بور اتم سه جذب اثر در .دارد اسپینی پلاریزه جریان
 حالات   چگالی  و  نواری  ساختار  )ب(،  و  )الف(  4  شکل  لایه،  تک

 دارای  ساختار  این  و  است  یکسان  یکدیگر   با  پایین  و  بالا   اسپین
 بالا   سمت  به   رسانش  باند  همچنین  نیست.  مغناطیسی  خواص

 به  نواری  گاف  دارای  ساختار  این   نتیجه  در  که  است  شده  جاهجاب
 تبدیل  رسانانیم   یک   به  را  گرافن  که  است  eV  55۳/0  اندازۀ

 .است کرده
 5  شکل  لایه،  تک  گرافن  روی  10B  نانوخوشۀ  گرفتن  قرار  با
  یکدیگر   با  پایین  و  بالا   اسپین  نواری  ساختار  )ب(،  و  )الف(

 یست.ن  مغناطیسی  خواص  دارای  ساختار  این   و  است  یکسان
 در   که  است  شده  جاهجاب  بالا   سمت  به  رسانش  باند  همچنین

  است؛   eV  870/0  اندازۀ   به  نواری  گاف   دارای  ساختار  این  نتیجه
 که   طور  همان.  است  p  نوع  رسانای   نیمه  ساختار  این  نتیجه  در
 10B  خوشۀنانو  حضور  در  ،شودمی  دیده  )ب(  و  )الف(  6  شکل  از

  یکدیگر   با  پایین  و  بالا   اسپین  نواری  ساختار  گرافن،  لایۀ  دو  بین
 یست.ن  مغناطیسی  خواص  دارای  ساختار  این   و  است  یکسان

  مستقیم   غیر   نواری  گاف  یک  دارای  ساختار  این  همچنین
  رسانای نیم   یک  به   را  آن  که  است  eV144/0  اندازۀ  به  کوچک

  گرافن   روی  12B  نانوخوشۀ   گرفتن  قرار  با.  کندمی  تبدیل  p  نوع
 و   بالا   اسپین  نواری  ساختار  )ب(،   و  )الف(  7  شکل  لایه،  تک

 این   نتیجه  در  که  است  متفاوت  یکدیگر  با  کمی  مقدار  به  پایین
  سمت   به  ظرفیت  باند  و  است  مغناطیسی  خاصیت  دارای  ساختار
  شده   جاهجاب  فرمی  تراز  بالای  سمت  به   رسانش  باند  و  پایین
  دو   بین   12B  نانوخوشۀ  وجود  دلیل   به   اضافه  تراز  تعدادی  .است
 نواری  گاف  باعث  که  است  شده   ایجاد  ظرفیت  و  رسانش  باند
  و   بالا   اسپین  برای  eV075/0  اندازۀ  به   کوچک  مستقیم  غیر
eV057 /0  8  شکل  به   توجه  با.  است  شده  پایین  اسپین  برای  

  بین  12B  نانوخوشۀ  حضور  اثر  در  که  شودمی  دیده  )ب(  و  )الف(
  کمی   مقدار  به  پایین  و  بالا   اسپین  نواری  ساختار  گرافن،  لایۀ  دو
  به   ظرفیت  باند  ساختار  این  در  همچنین  .است  متفاوت یکدیگر  با

  و  اندشده  جاه جاب  فرمی  تراز  بالای  به   رسانش  باند   و  پایین  سمت
  به   باند  دو  بین  12B  نانوخوشۀ  حضور  دلیل  به  اضافه  تراز  تعدادی

  فلزی   رفتار  بنابراین  ؛کنندمی  قطع  را  فرمی  تراز  که  آمده  وجود
 های اوربیتال  از  عمدتاً  آن  در  رسانشی  جریان  که  دهدمی   نشان

 . گرفت خواهد سرچشمه بور
 

 

 )الف(

(

 (ب

 لایه  تک  گرافن روی  بور اتم دو  جذب برای حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف( . ۳ شکل
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 لایه  تک  گرافن  روی بور اتم سه جذب برای حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف( . 4 کلش

 

 لایه  تک گرافن روی B10 کلاستر جذب برای حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف(. 5 شکل

 
 گرافن  دولایۀ  بین 10B کلاستر جذب حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف( . 6 شکل

 
 لایه  تک گرافن روی  12B کلاستر جذب برای حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف( . 7 شکل

 
 گرافن  لایۀ دو   بین 12B کلاستر جذب برای حالات  چگالی )ب( و  نواری ساختار )الف( . 8 شکل
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 بین  از   شده،   گفته   نکات   و   ۲  جدول   اطلاعات   به   توجه   با 
  جذب  با   لایه   تک   گرافن   ساختارهای   تنها   شده بررسی   ساختارهای 

 جذب  و   12B  خوشۀ نانو   جذب   با   لایه   تک   گرافن   بور،   اتم   دو 

  مغناطیسی   خاصیت   دارای   گرافن ۀ  لای  دو   بین   12B  خوشۀ نانو 
 ساختار  ک ی   دو   هر   ه ی دولا   و   لایه  تک   گرافن   که   آنجا   از .  هستند

 یک  روی   12B  کلاستر   و   بور   اتم  دو   جذب   هستند،   ی س ی رمغناطی غ 
 ساختار  شدن مغناطیسی   عامل   گرافن   دولایۀ   بین   و   گرافن   لایۀ 

 . د هستن  حاصل 
  ( B₁₂  یا   B₂)  کلاستر   نوع   که   دادیم   نشان   پژوهش   این   در 
 ساختارهای  بنابراین   ؛است   گرافن   در   ش مغناط   القای  اصلی   عامل 

  کاربه   اسپینترونیک   بزار ا   در   توانند می   B₁₂  و   B₂  جذب   با   گرافنی 
 .شوند   گرفته 

 

 گیرینتیجه 
 ساختارهای  کی الکترونی  و   ساختاری   خواص   مطالعه،   این   در 

  و   ها اتم   جذب   تاثیر   تحت   دولایه   و   لایه تک   گرافنی 
 به  بور   های کلاستر .  شد  بررسی   جامع   طور به   بور   های کلاستر نانو 

 قابلیت  و   چندمرکزه   پیوندهای   تشکیل   توانایی   بالا،   پایداری   دلیل 
 خواص  اصلاح   برای   ویژه   ای گزینه   مغناطیسی،   خاصیت   القای 
  B₁₀  کلاستر  که   داد   نشان   نتایج .  شوند می   محسوب   دوبعدی   مواد 

 و  پایدار   ساختاری   B₁₂  کلاستر   و   غیرمغناطیسی   و   پایدار 
 نیز  گرافن   با   کنش برهم   در   حتی   ها ویژگی   این   و   است   مغناطیسی 

  طور   به   بور   های کلاستر   و   ها اتم   جذب   همچنین   ؛ شوند می   حفظ 
 است  شده   گرافن   کیالکترونی  ساختار  در   تغییر   باعث   توجهی   قابل 

  تحت را  مغناطیسی   خواص  و   هاحالت  چگالی   توزیع  انرژی،  گاف   و 

  B₁₂  و   2B  کلاسترهای   گرافن،   لایه تک   در .  دهد می   قرار   تاثیر 
 کوچک  نواری   گاف   ایجاد   و   مغناطیسی   خاصیت   القای   موجب 
  B₁₂  و   B₁₀  های کلاسترهای   گرافن،  دولایه   در   که حالی   در   ؛ شدند

 خاصیت  و   کرده   ایجاد   ها لایه   بین ۀ  فاصل   در   ای عمده   تغییرات 
 جذب  انرژی   محاسبات   همچنین .  کردند  القا   را   ضعیفی   مغناطیسی 

  شیمیایی  نوع   از   عمدتاً  گرافن   با   بور   کنش برهم   که   داد   نشان 
  اثرات  10B  به   نسبت   12B  هایکلاستر نانو  مجموع   در   . است

  موضوع   این   که   دارند   گرافن   کی الکترونی   خواص   بر   بیشتری 
  کلاستر   بودن   تر پیچیده   و   مغناطیسی   ساختار   از   ناشی   تواند می 

12B   بور  کلاستر   نوع   انتخاب   که   است   آن   بیانگر   نتایج   این   . باشد 
 گرافن  خواص   مهندسی   برای   مؤثر   راهبردی   عنوان به   تواند می 

 کاربردهای  برای   را   نوینی   مسیرهای   قابلیتی   چنین .  دشو   استفاده 
 اسپینترونیکی، ادوات  طراحی  جمله  از  مختلف  های حوزه  در  گرافن 
  حساس   فوق   حسگرهای   ساخت   میدان،   اثر   ترانزیستورهای   توسعه 
 شیمیایی  مهم   های واکنش   در   کاتالیستی   فعالیت   تقویت   و   گازی 
  از   ناشی   ساختاری   اصلاح   این،  بر   علاوه .  کند می   فراهم 

 هایسامانه   در   گرافن   عملکرد   ارتقای   به   تواند می   بور   های کلاستر 
 .نماید   کمک   ها ابرخازن   و   هاباتری   مانند   انرژی   تبدیل   و   ذخیره 
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