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DOMIR ILO ASQARLAMANIN (11,0) KARBON NANOBORULARIN ELEKTRON
ZONA QURULUSUNA VO MAQNIT XASSOLORINO TOSIRI
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Bu todgiqatda funksional sixliq nazariyyassi (DFT) ¢argivesinda (11,0) tipli zigzaq tokdivarli karbon nanoborularin
(SWCNT) elektron vo magnit xisusiyyatlari domir (Fe) atomu ils agqarlanma kontekstinds otrafli sokilds aragdirilmigdir. Qat-
qsiz (11,0) nanoborularda qadagan zolaginin eni 0.835 eV-a borabardir vo yarimkegirici xasso niimayis etdirir. Fe atomu ilo
agqarlama naticosinds gadagan zolaginin eni Koskin sokildo daralaraq 0.14 eV-o enmis, bu da sistemin elektron kegiriciliyinin
artdigim vo yarimkegirici-metal sorhaddine yaxinlagdigini gostormisdir. Lakin DFT analizlori siibut etmigdir ki, domir atomla-
rinin karbon nanoboru strukturu ilo qarsiliqh tasiri Fermi saviyyasi yaxinliginda yeni enerji saviyyslori yaramasina ssbab olsa
da, sistemds magnit momenti yaranmamigdir va spin asimmetriyasi miisahido olunmamisdir. Bu naticalor géstorir ki, Fe ilo
asgarlama karbon nanoborularin elektron zona qurulusuna shomiyyatli tosir géstarss do, maqgnit davranisi yaratmagq tigiin kifa-
yat deyil. Beloliklo, domir ilo agqarlanmis nanoborular yiiksok kegiriciliys malik yarimkegirici materiallar kimi nanoelektronika

Vo termoelektrik totbiglor ti¢iin uygun olsa da, spintronika sahasinds tatbigi mahdud ola bilor.
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Karbon nanoborular (CNT) son onilliklards nano-
material elminin an aktual vs siiratlo inkisaf edon tod-
gigat sahalorindan birino ¢evrilmisdir. Onlarin miistos-
na elektrik kegiriciliyi, ylksok mexaniki méhkomliyi
va istilik sabitliyi CNT-lari nanoelektronika, enerji sis-
temlari, sensor texnologiyalar1 vo spintronika kimi ga-
baqcil texnologiyalar ii¢iin avozolunmaz materiallara
cevirir [1-3]. Xususils, tokdivarli karbon nanoborular
(SWCNT) kvant mohdudlasdirmasi sobobindan birél-
culii sistem kimi davranaraq maraqlh elektron vo magnit
xassalor nliimayis etdirirlor [4]. Karbon nanoborularin
elektron zona qurulusu onlarin xiralliq indekslari (n, m)
ilo six sokildo baghdir. Masalon, DFT hesablamalari
gostarir ki, (11,0) tipli tokdivarli karbon nanoboru ya-
rimkegirici davranig niimayis etdirir. Bu natics, asagi
xiralliq indekslarina (n=4,5,6) malik nanoboru struktur-
larmin metal, daha yiiksok indekslors malik strukturla-
rin iso yarimkegirici oldugunu bildiran svvalki hesab-
lama iglori ilo uygunluq toskil edir [5]. Bu xususiyyat
onlarm qurulusunun dayanigligini vo elektron xassolo-
rini tonzimlomok {iglin yeni imkanlar yaradir. Karbon
nanoborularin bu imkanlarint geniglandirmok tcuin ke-
¢id metallarinin — xdsusilo da demir (Fe), nikel (Ni),
kobalt (Co) va vanadium (V) — atomlari ilo agqarlama
yolu ils struktura daxil edilmasi xiisusi maraq dogurur
[6-8]. Belo agqarlama prosesi karbon nanoborularin
enerji saviyyalorina, qadagan zolagina vo magnit dav-
raniglarina birbasa tosir gdsterarak onlarin elektron qur-
gularda vo spin-elektronika sahasinds totbigini asanlas-
dirir. Damir (Fe) elementi, 6ziinin ferromagnit tobioti
Vo karbon strukturlari ilo orbital garsiligl tesira girma
gabiliyyati sobsbindon karbon nanoborularin elektron
Vo magnit xdsusiyyatlorino tesir etmok baximindan
perspektivli agsqar kimi ¢ixis edir [9]. Ovvalki nazari va
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eksperimental todgiqatlar gostormisdir ki, ke¢id metal-
larmin karbon nanoborularla hibridlogsmosi naticasindo
qadagan zolaginin eni darala, hotta tamamilo yox ola
bilor, bu da yarimkegirici-metal kecidina va kegiricili-
yin ohomiyyatli dorocods artmasina sabab olur [10-12].
Bu igdo funksional sixliq nozariyyssi (DFT) ¢orgive-
sindo (11,0) tipli zigzag SWCNT-nin tomiz vo domir
(Fe) atomu ilo asgarlanmig formalarmin elektron vo
magnit strukturlart miigayissli sokildo aragdirilmigdir.
Tadgigatin mogsadi Fe asqarlamasinin nanoborunun
enerji zona qurulusuna, hal sixligima (DOS), Fermi so-
viyyasina va magnit momentins necs tasir etdiyini dy-
ronmak, elaca ds bu doyisikliklarin potensial texnoloji
totbig imkanlarint giymatlondirmokdir. Galacokds bu
kimi modellorin magin 6yranmasi ilo inteqrasiyasi na-
notexnologiyada daha effektiv dizayn yanagmalariin
inkisafina sorait yarada bilor [13].

Hesablama metodu

Bu todgigatda (11,0) tipli zigzaq tokdivarli karbon
nanoborularin (SWCNT) ham tomiz, hom do domir (Fe)
atomu ilo asqarlanmig formalarinin elektron xiisusiy-
yatlori funksional sixliq nazariyyssi (DFT) corgiva-
sinds Oyrenilmisdir. CNT strukturlarinin diametri
10.57 A, elementar 6zoyin hacmi iso 2317.52 As-dir.
Asgarlama prosesindo Fe atomunu nanoborunun gofa-
sina avozlomo metodu ilo yerlosdirilmisdir.

Hesablamalar Atomistix Tool Kit (ATK, versiya
2023.09) programinda Lokal Spin Sixligi Yanagmasi
(LSDA) osasinda aparilmisdir. fon-elektron qarsiliqh
tosirlori Fritz-Haber Institutu formalizmi, miibadilo Vo
korelasiya funksionallar1 iso Perdew-Zunger yanasmasi
ilo tohlil olunmusdur. Atomik orbitallarin xotti kom-
binasiyast ilo genislondirilmis Kohn-Sham dalga funk-
siyalari istifads edilmisdir.
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Enerji kosim doyorlori tomiz sistemlor lglin 75
Hartree, Fe-asqarlanmis nanoborular ii¢iin 100 Hartree
gobul edilmigdir. Struktur optimizasiyasi zamant qiivve
Vo gorginlik iigiin yaxinlagma kriteriyalar1 0.001 eV/A
vo 0.001 eV/As olaraq toyin edilmisdir. Tors fozada
integrasiya 1x1x5 Monkhorst-Pack k-ndqts niimunsle-
masi ils icra edilmis, elektron temperaturu 300 K segil-
misdir.

Asqarlanma karbon atomlarinin birinin domir ato-
mu ila avazlonmosi (substantial doping) ilo hoyata ke-
cirilmigdir. Fe atomlarinin spin istigamatlorina (spin-up
Vo spin-down) sistemin magnit xassasino tosiri mioy-
yonlosdirmisdir. Hibrid HSE06 funksionali da test edil-
So do, yiksok hesablama vaxti sobabindon osas analiz-
lor LSDA ¢ar¢ivasinds aparilmisdir.

Natica vo mizakiralar

Sakil 1-doa qatqisiz vo domir (Fe) ilo agqarlanmug
(11,0) tipli tokdivarli karbon nanoborularin (KNB)
elektron zon quruluslari miiqayisoli sokilda togdim
olunmusdur.

Sol gakilda gostarilon gara xatlor qatqisiz, yani to-
miz (11,0) SWCNT-ys aid zona qurulusunu oks etdirir.
Bu strukturda Fermi saviyyasi sifir enerji saviyyasinds
(mavi xattlo) gdstorilmisdir. Gortindityii kimi, valent vo
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kegiricilik zonalar1 arasinda nozarogarpacaq enerji bos-
lugu méveuddur. Bu boslugun 6lgiilmasi naticasinda
gadagan zolaginin eni toxminan 0.835 eV olaraq miay-
yan edilmis vo bu da nanoborunun yarimkegirici xasSe-
ya malik oldugunu siibut edir.

Sag sokildo iso domir atomu ilo agsgarlanmig eyni
nanoboru ii¢iin elektron zona qurulusu verilmisdir. Bu-
rada zona strukturu qurmmzi xotlorlo gostorilmisdir vo
Fermi saviyyssinin otrafinda bir nego enerji Soviyyasi-
nin kasisdiyi miigahido olunur. Bu hal gadagan zolagi-
nin sifira yaxinlagmasi vo ya 0.14 eV-o godor daralmast
ilo naticalonmisdir. Bu da nanoborunun kegiriciliyinin
artmasini va yarimkegirici-metal sarhaddins yaxinlagan
davranig niimayis etdirdiyini gostarir.

Bundan olavs, Fe atomu ilo agqarlamanin notico-
sinds zona strukturlarinda daha six enerji soviyyalori
misahids edilir. Bu, Fe-un 3d orbitallar: ilo karbonun
2p orbitallar1 arasinda hibridlosmonin bas verdiyini
gostarir. Bu orbital qarsiliqli tasir yeni lokal enerji so-
viyyslorinin yaranmasina va Fermi soviyyoasi yaxinli-
ginda yerlogmasina sabab olmusdur.

Lakin zona qurulusunda spin asimmetriyasi vo ya
maqgnit bolinmo miisahids edilmir. Bu da sistemds
magnit momentinin yaranmadigini gostarir, yoni Fe ag-
qarlamasina baxmayaraq nanoboru maqnit davranis
gOstormir.

" Fe ila asgarlanmis (11,0) KNB-nun zona qurulusu
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Sakil 2. 44 atomdan ibarst tokdivarli (11,0) tomiz vo Fe ilo asqarlanmig KNB-nun yuxaridan goriiniisii.

Sakil 2-ds 44 atomdan ibarat olan (11,0) tipli tok- !
divarli karbon nanoborularin (KNB) tomiz vo domir
(Fe) atomu ilo avazlomo yolu ils agsqarlanmig konfiqu-
rasiyalarinin yuxaridan goriiniisii toqdim edilmisdir.

Sol sokildoki model qatqisiz, ideal nanoboru
strukturunu tasvir edir. Bu nanoboru yalnmz karbon
atomlarindan ibaratdir va simmetrik, miikemmal boru-
vari qurulusa malikdir. Belo strukturlarda elektron va
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magnit xassslor yalniz karbon-karbon qarsiliglh tasirlori
ilo mlayyan edilir va nanoboru yarimkegirici davranig
gostorir.

Sag sokildoki modelds iso substisional doping tot-
biq olunmusdur. Burada nanoboruun karbon atomla-
rindan biri demir (Fe) atomu ilo avoz olunmugdur. Na-
rinct ilo gostarilon Fe atomu karbon skeletinin birbaga
torkib hissasina ¢evrilmis, beloliklo hanoborunun elek-
tron qurulusuna lokal orbital vo yiik redistribusiyasi yo-
lu ilo glicli tosir gostormisdir.

Sakil 3-ds (11,0) tipli tokdivarli karbon nanobo-
rularin (SWCNT) qatqisiz va domir (Fe) ilo avazloma
yolu ilo asqarlanmis formalari tigiin funksional sixliq
nozoriyyasi (DFT) osasinda hesablanmig timumi hal
sixlig1 (Total Density of States — TDOS) togdim olun-
musdur.

Sol torofdoki qrafik qatqisiz (tamiz) nanoboru
ti¢lin hal sixlig1 funksiyasini oks etdirir. Sokilda Fermi
Saviyyasi sifir enerji saviyyssinds mavi saquli oxla gos-
torilmigdir. TDOS oyrisinds Fermi saviyyasi otrafinda
minimum sixliq miisahido olunur, yani bu néqtads
elektron hali yoxdur. Bu hal zona qurulusu analizindo
miisahids olunan 0.835 eV-lik enerji boslugu ilo uy-
gundur vo nanoborunun yarimkegirici xassoya malik
oldugunu siibut edir.

Sag torofdo iso Fe atomu ilo avazlomo yolu ils
asqarlanmig nanoboru t¢iin TDOS g6sterilmisdir. Bu-
rada grafik spin komponentlori ayrilmis sokilds — yuxa-
r1 vo asagi spinlor liglin asimmetrik sokilda verilmisdir.
Bu forq ilk baxigda spin asimmetriyasinin ola bilacayi
toossiirati yaratsa da, ayrilar bir-birina yaxin vo balansl
olduguna goéro naticavi magnit moment sifirdir, yani
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Sakil 3. Qatqisiz va domir ilo agqarlanmis (11,0) tokdivarli KNB-nun (SWCNT) tomal prinsiplor ssasinda hesablanmig

Umumi hal sixlig1.
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Sokil 4. Domir ilo agqarlanmug (11,0) tokdivarli karbon nanoborunun (SWCNT) spin-yuxari vo spin-asagi hallar tizro

enerji zona qurulusu.

Sokil 4-do (11,0) tipli karbon nanoborunun (KNB) !

domir (Fe) ilo yerdayismo yolu asqarlanmis formasinin
spin-yuxari va spin-asagi hallar iizra enerji zona quru-
lusu taqdim olunmusdur. Bu qrafiklor funksional sixliq
nozariyyasi (DFT) ¢arcivasinds spin-qtbli hesablama-
lar asasinda oldo edilmisdir vo sistemdo magnit davra-
nigin olub-olmamasimi giymatlondirmak Gglin istifado
olunur.

Zonalar arasinda spin degenerasiyasi qorunub —
spin-yuxari vo spin-agagi zonalar demok olar ki, Ust-0s

to diisiir. Spin qiitblogsmasi bas vermayib, yani sistemdo
spontan magnit momenti yaranmay1b. Bu natica magnit
momentin sifira yaxin oldugunu va Fe ils agqarlanmaya
baxmayaraq paramagnit vo ya geyri-maqnit davranis
miigahids olundugunu gostarir.

Natica

Bu isdo funksional sixliq nozariyyasi (DFT) ¢or-
¢ivosinds (11,0) tipli tokdivarli karbon nanoborularin
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elektron vo magnit xassalorino domir (Fe) ilo aparilan
avoazloms yolu ilo asqarlamanin tosiri arasdirilmisdir.
Toadgigat naticalori gostormisdir ki, asqarlama nanobo-
runun elektron zona qurulusuna miithiim doyisikliklor
gotirmigdir. Tomiz strukturlarin yarimkegirici tobioti
saxlanilarkon, domir atomu ilo agqarlama naticasinda
gadagan zolaginin eni nazoragarpacaq doracads daral-
mis vo nanoboru metalvari kegiricilik niimayis etdir-
migdir. Bu doyisiklik karbonun 2p va domirin 3d orbi-
tallar1 arasinda yaranan hibridlogsmanin naticasidir.
Elektron hal sixlig1 analizlori do agqarlama Fermi
soviyyasi yaxinliginda yeni enerji saviyyslarinin omaloa
galmasina sobab oldugunu, bunun da elektron kegirici-
liyini artirdigmi gostormigdir. Lakin, aparilan spin-
gutblu hesablamalar sistemds spin-yuxari vo spin-asagi
hallar Gzrs ciddi forqin olmadigin1 géstormis, naticodo

magnit momenti yaranmamigdir. Bu hal, sistemds spin
degenerasiyasinin qorunub saxlanmasi ils izah olunur
Vo 0nU magnit baximindan neytral material kimi xarak-
terizo etmoys osas verir. Umumilikda, asqarlama pro-
sesi karbon nanoborunun elektron xassalorini oshomiy-
yatli doracads doyisdirarak onun yarimkegirici tobiatini
aradan qaldirmis vo metal xarakterli qurulusa gevrilma-
sina sabab olmusdur. Bu da onun elektrik kegirici mate-
rial Kimi istifadssini geniglondirs bilar. Lakin magnit
momentinin miisahido olunmamasi onu spintronik tot-
biglar tigiin uygun olmayan bir sistem kimi miioyyan-
logdirir. Bu naticalor gostarir ki, Fe ilo agqarlama elek-
tron strukturun tonzimlanmasi baximindan effektiv me-
tod olsa da, maqnit davranigin induksiya olunmasi {igiin
olava faktorlarin vo ya forgli asqarlarin arasdirilmasi
zoruridir.
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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 (SWCNTSs) 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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