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Bu tədqiqatda funksional sıxlıq nəzəriyyəsi (DFT) çərçivəsində (11,0) tipli ziqzaq təkdivarlı karbon nanoboruların 

(SWCNT) elektron və maqnit xüsusiyyətləri dəmir (Fe) atomu ilə aşqarlanma kontekstində ətraflı şəkildə araşdırılmışdır. Qat-
qısız (11,0) nanoborularda qadağan zolağının eni 0.835 eV-a bərabərdir və yarımkeçirici xassə nümayiş etdirir. Fe atomu ilə 
aşqarlama nəticəsində qadağan zolağının eni kəskin şəkildə daralaraq 0.14 eV-ə enmiş, bu da sistemin elektron keçiriciliyinin 
artdığını və yarımkeçirici-metal sərhəddinə yaxınlaşdığını göstərmişdir. Lakin DFT analizləri sübut etmişdir ki, dəmir atomla-
rının karbon nanoboru strukturu ilə qarşılıqlı təsiri Fermi səviyyəsi yaxınlığında yeni enerji səviyyələri yaramasına səbəb olsa 
da, sistemdə maqnit momenti yaranmamışdır və spin asimmetriyası müşahidə olunmamışdır. Bu nəticələr göstərir ki, Fe ilə 
aşqarlama karbon nanoboruların elektron zona quruluşuna əhəmiyyətli təsir göstərsə də, maqnit davranışı yaratmaq üçün kifa-
yət deyil. Beləliklə, dəmir ilə aşqarlanmış nanoborular yüksək keçiriciliyə malik yarımkeçirici materiallar kimi nanoelektronika 
və termoelektrik tətbiqlər üçün uyğun olsa da, spintronika sahəsində tətbiqi məhdud ola bilər. 
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Giriş 
 

Karbon nanoborular (CNT) son onilliklərdə nano-
material elminin ən aktual və sürətlə inkişaf edən təd-
qiqat sahələrindən birinə çevrilmişdir. Onların müstəs-
na elektrik keçiriciliyi, yüksək mexaniki möhkəmliyi 
və istilik sabitliyi CNT-ləri nanoelektronika, enerji sis-
temləri, sensor texnologiyaları və spintronika kimi qa-
baqcıl texnologiyalar üçün əvəzolunmaz materiallara 
çevirir [1–3]. Xüsusilə, təkdivarlı karbon nanoborular 
(SWCNT) kvant məhdudlaşdırması səbəbindən biröl-
çülü sistem kimi davranaraq maraqlı elektron və maqnit 
xassələr nümayiş etdirirlər [4]. Karbon nanoboruların 
elektron zona quruluşu onların xirallıq indeksləri (n, m) 
ilə sıx şəkildə bağlıdır. Məsələn, DFT hesablamaları 
göstərir ki, (11,0) tipli təkdivarlı karbon nanoboru ya-
rımkeçirici davranış nümayiş etdirir. Bu nəticə, aşağı 
xirallıq indekslərinə (n=4,5,6) malik nanoboru struktur-
larının metal, daha yüksək indekslərə malik strukturla-
rın isə yarımkeçirici olduğunu bildirən əvvəlki hesab-
lama işləri ilə uyğunluq təşkil edir [5]. Bu xüsusiyyət 
onların quruluşunun dayanıqlığını və elektron xassələ-
rini tənzimləmək üçün yeni imkanlar yaradır. Karbon 
nanoboruların bu imkanlarını genişləndirmək üçün ke-
çid metallarının – xüsusilə də dəmir (Fe), nikel (Ni), 
kobalt (Co) və vanadium (V) – atomları ilə aşqarlama 
yolu ilə struktura daxil edilməsi xüsusi maraq doğurur 
[6–8]. Belə aşqarlama prosesi karbon nanoboruların 
enerji səviyyələrinə, qadağan zolağına və maqnit dav-
ranışlarına birbaşa təsir göstərərək onların elektron qur-
ğularda və spin-elektronika sahəsində tətbiqini asanlaş-
dırır. Dəmir (Fe) elementi, özünün ferromaqnit təbiəti 
və karbon strukturları ilə orbital qarşılıqlı təsirə girmə 
qabiliyyəti səbəbindən karbon nanoboruların elektron 
və maqnit xüsusiyyətlərinə təsir etmək baxımından 
perspektivli aşqar kimi çıxış edir [9]. Əvvəlki nəzəri və 

eksperimental tədqiqatlar göstərmişdir ki, keçid metal-
larının karbon nanoborularla hibridləşməsi nəticəsində 
qadağan zolağının eni darala, hətta tamamilə yox ola 
bilər, bu da yarımkeçirici-metal keçidinə və keçiricili-
yin əhəmiyyətli dərəcədə artmasına səbəb olur [10–12]. 
Bu işdə funksional sıxlıq nəzəriyyəsi (DFT) çərçivə-
sində (11,0) tipli ziqzaq SWCNT-nin təmiz və dəmir 
(Fe) atomu ilə aşqarlanmış formalarının elektron və 
maqnit strukturları müqayisəli şəkildə araşdırılmışdır. 
Tədqiqatın məqsədi Fe aşqarlamasının nanoborunun 
enerji zona quruluşuna, hal sıxlığına (DOS), Fermi sə-
viyyəsinə və maqnit momentinə necə təsir etdiyini öy-
rənmək, eləcə də bu dəyişikliklərin potensial texnoloji 
tətbiq imkanlarını qiymətləndirməkdir. Gələcəkdə bu 
kimi modellərin maşın öyrənməsi ilə inteqrasiyası na-
notexnologiyada daha effektiv dizayn yanaşmalarının 
inkişafına şərait yarada bilər [13].  
 
Hesablama metodu 
 

Bu tədqiqatda (11,0) tipli ziqzaq təkdivarlı karbon 
nanoboruların (SWCNT) həm təmiz, həm də dəmir (Fe) 
atomu ilə aşqarlanmış formalarının elektron xüsusiy-
yətləri funksional sıxlıq nəzəriyyəsi (DFT) çərçivə-
sində öyrənilmişdir. CNT strukturlarının diametri 
10.57 Å, elementar özəyin həcmi isə 2317.52 Å³-dir. 
Aşqarlama prosesində Fe atomunu nanoborunun qəfə-
sinə əvəzləmə metodu ilə yerləşdirilmişdir. 

Hesablamalar Atomistix Tool Kit (ATK, versiya 
2023.09) proqramında Lokal Spin Sıxlığı Yanaşması 
(LSDA) əsasında aparılmışdır. İon-elektron qarşılıqlı 
təsirləri Fritz-Haber İnstitutu formalizmi, mübadilə və 
korelasiya funksionalları isə Perdew-Zunger yanaşması 
ilə təhlil olunmuşdur. Atomik orbitalların xətti kom-
binasiyası ilə genişləndirilmiş Kohn-Sham dalğa funk-
siyaları istifadə edilmişdir. 
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Enerji kəsim dəyərləri təmiz sistemlər üçün 75 
Hartree, Fe-aşqarlanmış nanoborular üçün 100 Hartree 
qəbul edilmişdir. Struktur optimizasiyası zamanı qüvvə 
və gərginlik üçün yaxınlaşma kriteriyaları 0.001 eV/Å 
və 0.001 eV/Å³ olaraq təyin edilmişdir. Tərs fəzada 
inteqrasiya 1×1×5 Monkhorst-Pack k-nöqtə nümunələ-
məsi ilə icra edilmiş, elektron temperaturu 300 K seçil-
mişdir. 

Aşqarlanma karbon atomlarının birinin dəmir ato-
mu ilə əvəzlənməsi (substantial doping) ilə həyata ke-
çirilmişdir. Fe atomlarının spin istiqamətlərinə (spin-up 
və spin-down) sistemin maqnit xassəsinə təsiri müəy-
yənləşdirmişdir. Hibrid HSE06 funksionalı da test edil-
sə də, yüksək hesablama vaxtı səbəbindən əsas analiz-
lər LSDA çərçivəsində aparılmışdır. 
 
Nəticə və müzakirələr 
 

Şəkil 1-də qatqısız və dəmir (Fe) ilə aşqarlanmış 
(11,0) tipli təkdivarlı karbon nanoboruların (KNB) 
elektron zon quruluşları müqayisəli şəkildə təqdim 
olunmuşdur. 

Sol şəkildə göstərilən qara xətlər qatqısız, yəni tə-
miz (11,0) SWCNT-yə aid zona quruluşunu əks etdirir. 
Bu strukturda Fermi səviyyəsi sıfır enerji səviyyəsində 
(mavi xəttlə) göstərilmişdir. Göründüyü kimi, valent və 

keçiricilik zonaları arasında nəzərəçarpacaq enerji boş-
luğu mövcuddur. Bu boşluğun ölçülməsi nəticəsində 
qadağan zolağının eni təxminən 0.835 eV olaraq müəy-
yən edilmiş və bu da nanoborunun yarımkeçirici xassə-
yə malik olduğunu sübut edir. 

Sağ şəkildə isə dəmir atomu ilə aşqarlanmış eyni 
nanoboru üçün elektron zona quruluşu verilmişdir. Bu-
rada zona strukturu qırmızı xətlərlə göstərilmişdir və 
Fermi səviyyəsinin ətrafında bir neçə enerji səviyyəsi-
nin kəsişdiyi müşahidə olunur. Bu hal qadağan zolağı-
nın sıfıra yaxınlaşması və ya 0.14 eV-ə qədər daralması 
ilə nəticələnmişdir. Bu da nanoborunun keçiriciliyinin 
artmasını və yarımkeçirici-metal sərhəddinə yaxınlaşan 
davranış nümayiş etdirdiyini göstərir. 

Bundan əlavə, Fe atomu ilə aşqarlamanın nəticə-
sində zona strukturlarında daha sıx enerji səviyyələri 
müşahidə edilir. Bu, Fe-un 3d orbitalları ilə karbonun 
2p orbitalları arasında hibridləşmənin baş verdiyini 
göstərir. Bu orbital qarşılıqlı təsir yeni lokal enerji sə-
viyyələrinin yaranmasına və Fermi səviyyəsi yaxınlı-
ğında yerləşməsinə səbəb olmuşdur. 

Lakin zona quruluşunda spin asimmetriyası və ya 
maqnit bölünmə müşahidə edilmir. Bu da sistemdə 
maqnit momentinin yaranmadığını göstərir, yəni Fe aş-
qarlamasına baxmayaraq nanoboru maqnit davranış 
göstərmir. 

 

 
Şəkil 1. Qatqısız və dəmir ilə aşqarlanmış (11,0) KNB-nun zona quruluşu. 

 
Şəkil 2. 44 atomdan ibarət təkdivarlı (11,0)  təmiz və Fe ilə aşqarlanmış KNB-nun yuxarıdan görünüşü. 

 
Şəkil 2-də 44 atomdan ibarət olan (11,0) tipli tək-

divarlı karbon nanoboruların (KNB) təmiz və dəmir 
(Fe) atomu ilə əvəzləmə yolu ilə aşqarlanmış konfiqu-
rasiyalarının yuxarıdan görünüşü təqdim edilmişdir. 

Sol şəkildəki model qatqısız, ideal nanoboru 
strukturunu təsvir edir. Bu nanoboru yalnız karbon 
atomlarından ibarətdir və simmetrik, mükəmməl boru-
vari quruluşa malikdir. Belə strukturlarda elektron və 
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maqnit xassələr yalnız karbon-karbon qarşılıqlı təsirləri 
ilə müəyyən edilir və nanoboru yarımkeçirici davranış 
göstərir. 

Sağ şəkildəki modeldə isə substisional dopinq tət-
biq olunmuşdur. Burada nanoboruun karbon atomla-
rından biri dəmir (Fe) atomu ilə əvəz olunmuşdur. Na-
rıncı ilə göstərilən Fe atomu karbon skeletinin birbaşa 
tərkib hissəsinə çevrilmiş, beləliklə nanoborunun elek-
tron quruluşuna lokal orbital və yük redistribusiyası yo-
lu ilə güclü təsir göstərmişdir. 

Şəkil 3-də (11,0) tipli təkdivarlı karbon nanobo-
ruların (SWCNT) qatqısız və dəmir (Fe) ilə əvəzləmə 
yolu ilə aşqarlanmış formaları üçün funksional sıxlıq 
nəzəriyyəsi (DFT) əsasında hesablanmış ümumi hal 
sıxlığı (Total Density of States – TDOS) təqdim olun-
muşdur. 

Sol tərəfdəki qrafik qatqısız (təmiz) nanoboru 
üçün hal sıxlığı funksiyasını əks etdirir. Şəkildə Fermi 
səviyyəsi sıfır enerji səviyyəsində mavi şaquli oxla gös-
tərilmişdir. TDOS əyrisində Fermi səviyyəsi ətrafında 
minimum sıxlıq müşahidə olunur, yəni bu nöqtədə 
elektron halı yoxdur. Bu hal zona quruluşu analizində 
müşahidə olunan 0.835 eV-lik enerji boşluğu ilə uy-
ğundur və nanoborunun yarımkeçirici xassəyə malik 
olduğunu sübut edir. 

Sağ tərəfdə isə Fe atomu ilə əvəzləmə yolu ilə 
aşqarlanmış nanoboru üçün TDOS göstərilmişdir. Bu-
rada qrafik spin komponentləri ayrılmış şəkildə – yuxa-
rı və aşağı spinlər üçün asimmetrik şəkildə verilmişdir. 
Bu fərq ilk baxışda spin asimmetriyasının ola biləcəyi 
təəssüratı yaratsa da, əyrilər bir-birinə yaxın və balanslı 
olduğuna görə nəticəvi maqnit moment sıfırdır, yəni 
maqnitlik müşahidə olunmamışdır. 

 

 
Şəkil 3. Qatqısız və dəmir ilə aşqarlanmış (11,0) təkdivarlı KNB-nun (SWCNT) təməl prinsiplər əsasında hesablanmış  
             ümumi hal sıxlığı. 

 

  
 

Şəkil 4. Dəmir ilə aşqarlanmış (11,0) təkdivarlı karbon nanoborunun (SWCNT) spin-yuxarı və spin-aşağı hallar üzrə  
             enerji zona quruluşu. 

 
Şəkil 4-də (11,0) tipli karbon nanoborunun (KNB) 

dəmir (Fe) ilə yerdəyişmə yolu aşqarlanmış formasının 
spin-yuxarı və spin-aşağı hallar üzrə enerji zona quru-
luşu təqdim olunmuşdur. Bu qrafiklər funksional sıxlıq 
nəzəriyyəsi (DFT) çərçivəsində spin-qütblü hesablama-
lar əsasında əldə edilmişdir və sistemdə maqnit davra-
nışın olub-olmamasını qiymətləndirmək üçün istifadə 
olunur.  

Zonalar arasında spin degenerasiyası qorunub – 
spin-yuxarı və spin-aşağı zonalar demək olar ki, üst-üs 

tə düşür. Spin qütbləşməsi baş verməyib, yəni sistemdə 
spontan maqnit momenti yaranmayıb. Bu nəticə maqnit 
momentin sıfıra yaxın olduğunu və Fe ilə aşqarlanmaya 
baxmayaraq paramaqnit və ya qeyri-maqnit davranış 
müşahidə olunduğunu göstərir. 

 
Nəticə 

 
Bu işdə funksional sıxlıq nəzəriyyəsi (DFT) çər-

çivəsində (11,0) tipli təkdivarlı karbon nanoboruların 
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elektron və maqnit xassələrinə dəmir (Fe) ilə aparılan 
əvəzləmə yolu ilə aşqarlamanın təsiri araşdırılmışdır. 
Tədqiqat nəticələri göstərmişdir ki, aşqarlama nanobo-
runun elektron zona quruluşuna mühüm dəyişikliklər 
gətirmişdir. Təmiz strukturların yarımkeçirici təbiəti 
saxlanılarkən, dəmir atomu ilə aşqarlama nəticəsində 
qadağan zolağının eni nəzərəçarpacaq dərəcədə daral-
mış və nanoboru metalvari keçiricilik nümayiş etdir-
mişdir. Bu dəyişiklik karbonun 2p və dəmirin 3d orbi-
talları arasında yaranan hibridləşmənin nəticəsidir. 

Elektron hal sıxlığı analizləri də aşqarlama Fermi 
səviyyəsi yaxınlığında yeni enerji səviyyələrinin əmələ 
gəlməsinə səbəb olduğunu, bunun da elektron keçirici-
liyini artırdığını göstərmişdir. Lakin, aparılan spin-
qütblü hesablamalar sistemdə spin-yuxarı və spin-aşağı 
hallar üzrə ciddi fərqin olmadığını göstərmiş, nəticədə 

maqnit momenti yaranmamışdır. Bu hal, sistemdə spin 
degenerasiyasının qorunub saxlanması ilə izah olunur 
və onu maqnit baxımından neytral material kimi xarak-
terizə etməyə əsas verir. Ümumilikdə, aşqarlama pro-
sesi karbon nanoborunun elektron xassələrini əhəmiy-
yətli dərəcədə dəyişdirərək onun yarımkeçirici təbiətini 
aradan qaldırmış və metal xarakterli quruluşa çevrilmə-
sinə səbəb olmuşdur. Bu da onun elektrik keçirici mate-
rial kimi istifadəsini genişləndirə bilər. Lakin maqnit 
momentinin müşahidə olunmaması onu spintronik tət-
biqlər üçün uyğun olmayan bir sistem kimi müəyyən-
ləşdirir. Bu nəticələr göstərir ki, Fe ilə aşqarlama elek-
tron strukturun tənzimlənməsi baxımından effektiv me-
tod olsa da, maqnit davranışın induksiya olunması üçün 
əlavə faktorların və ya fərqli aşqarların araşdırılması 
zəruridir.
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THE EFFECT OF IRON DOPING ON THE ELECTRONIC BAND STRUCTURE AND MAGNETIC 

BEHAVIOR OF (11,0) CARBON NANOTUBES 
 

In this study, the electronic and magnetic properties of zigzag (11,0) single-walled carbon nanotubes (SWCNTs) were 
comprehensively investigated within the framework of density functional theory (DFT) under the influence of iron (Fe) doping. 
The pristine (11,0) nanotubes exhibited semiconducting behavior with an energy band gap of 0.835 eV. Upon Fe doping, the 
band gap significantly decreased to 0.14 eV, indicating enhanced electronic conductivity and a transition tendency toward a 
semiconductor–metal boundary. However, DFT analyses revealed that although the interaction between Fe atoms and the 
carbon nanotube structure introduced new electronic states near the Fermi level, no magnetic moment was formed, and no spin 
asymmetry was observed. These results demonstrate that Fe doping has a pronounced effect on the electronic band structure of 
carbon nanotubes but is insufficient to induce magnetic behavior. Consequently, Fe-doped carbon nanotubes can serve as highly 
conductive semiconducting materials suitable for nanoelectronic and thermoelectric applications, though their use in spintronic 
devices may be limited. 
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