
Journal of Iranian Association of Electrical and Electronics Engineers 
   Vol. 22 No. 2, 2025 

DOI: 10.61186/jiaeee.22.2.176 
 

 
            Copyright © 2025 The Authors. Published by Iranian Association of Electrical and Electronics Engineers .          
                This work is licensed under a Creative Commons Attribution-NonCommercial 4.0 International license     
                (https://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/). Non-commercial uses of the work are permitted, provided the               
original work is properly cited. 

Simulation of Gamma Graphyne Nanoribbon Transistor  
 

Hamed Jafarzadeh
 1 

, Mohammad Hossein Gholamyan
 2
  

 

1
Assistant Professor, Quchan University of Technology, Quchan, Iran 

h.jafarzadeh@qiet.ac.ir 
2
PhD Student, Department of Electrical Engineering, Bojnourd Branch, Islamic Azad University, Bojnourd, 

Iran  

hossein.gholamyan.14@gmail.com 

 

 

 

Abstract:   
In this research, the electronic properties of gamma graphyne nanoribbons have been investigated and a nano-transistor 

has been designed and simulated based on it. Density functional theory method and non-equilibrium Green's function 

have been used in calculations with the help of Quantum ATK calculation package. The results obtained from the band 

structure and density of states electronic indicate the quasi-metallic behavior and semi-conductivity of nanoribbons 

based on the shape of their edges. The field effect transistor with a gamma armchair handle nano channel has been 

designed and its characteristic curves have been obtained. The results show that the current of this transistor is much 

higher compared to the graphene transistor. The simulations show that the current in the gamma graphene transistor is 

well controlled by the gate voltage. 
 

 

 

Keywords: Nano transistor, Field effect transistor, Gamma graphyne, Density function theory 

Article Type: Research 

 

 
 

 Received:15. 05. 2023 

Revised: 03. 11. 2024 

Accepted: 28. 12. 2024 

Corresponding author: H. Jafarzadeh 

Corresponding author’s address: Quchan University of Technology, Quchan, Iran 

 

 

 

 

 

 

 

173

https://doi.org/10.61186/jiaeee.22.2.176
https://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/
mailto:h.jafarzadeh@qiet.ac.ir
mailto:h.jafarzadeh@qiet.ac.ir
mailto:hossein.gholamyan.14@gmail.com


Journal of Iranian Association of Electrical and Electronics Engineers, Vol. 22 No. 2 ,2025 

 

1. Motivation of the work 
The research aims to overcome the limitations 

of silicon-based technologies by leveraging 

gamma-graphyne nanoribbons. These materials 

exhibit enhanced mobility and tunable 

properties, making them ideal for advanced 

nanoelectronics. 

 

2. Contributions 
The primary advantage of this work is its exploration of 

gamma-graphyne nanoribbons as a superior material for 

nanoelectronics, addressing the limitations of graphene-

based devices. Gamma-graphyne offers unique 

advantages, such as higher charge carrier mobility 

exceptional flexibility, lower thermal conductivity, and 

better charge transfer characteristics. These properties 

make gamma-graphyne particularly suitable for field-

effect transistors (FETs), where precise current control 

and efficient charge transport are critical. Unlike 

graphene, which exhibits a zero bandgap and limited 

versatility in semiconducting applications, gamma-

graphyne nanoribbons allow for tunable electronic 

properties depending on edge configurations (armchair or 

zigzag).  

This work emphasizes a significant improvement in 

transistor performance by designing a nano-transistor 

based on gamma-graphyne nanoribbons, which 

demonstrates higher current output and better gate 

voltage control compared to graphene-based transistors. 

By leveraging the quasi-metallic behavior of zigzag 

nanoribbons for electrodes and the semiconducting 

properties of armchair nanoribbons for the channel, this 

study achieves an optimized structure for enhanced 

device efficiency.  

The study’s objectives are clear: to investigate the 

electronic properties of gamma-graphyne nanoribbons 

and demonstrate their applicability in designing high-

performance nano-transistors. Through comprehensive 

modeling and simulation, the work establishes a detailed 

understanding of the material’s potential. The insights 

gained are not limited to academic interest but hold 

practical relevance in developing next-generation 

nanoelectronic devices, with applications in energy-

efficient computing, flexible electronics, and advanced 

semiconductors. These advantages prioritize gamma-

graphyne as a material of choice for future research and 

industrial applications.  

 

3. Procedures 
This study focuses on gamma-graphyne nanoribbons as 

the primary subject, specifically investigating their 

electronic properties and application in nano-transistor 

design. The research utilized theoretical models and 

computational simulations rather than physical subjects. 

The electronic properties of gamma-graphyne 

nanoribbons with different edge configurations—

armchair and zigzag—were analyzed under specific 

conditions to explore their behavior as quasi-metallic and 

semiconducting materials.  

 

The computational framework was based on density 

functional theory (DFT) and the non-equilibrium Green's 

function (NEGF) method, implemented using the 

Quantum ATK software. The study involved designing 

and simulating a nano-transistor with a channel made of 

armchair gamma-graphyne nanoribbons, combined with 

zigzag nanoribbons as electrode interfaces. The channel's 

width and length were optimized for performance, with 

widths of 11.45 Å and lengths equivalent to three-unit 

cells. The interface structure was rotated by 30 degrees 

for effective connection, and dangling bonds were 

passivated with hydrogen atoms. 

The simulations were conducted under varying 

conditions of gate-source and drain-source voltages. The 

study measured parameters such as the energy band 

structure, density of states, current-voltage (I-V) 

characteristics, and energy bandgap variations. These 

measurements were compared across different 

configurations and dimensions of the nanoribbons, with a 

focus on identifying optimal designs for nano-transistor 

performance.  

Key comparisons included gamma-graphyne versus 

graphene-based transistors, zigzag versus armchair 

configurations, and the impact of nanoribbon width on 

electronic properties. The results highlighted the superior 

current modulation and gate voltage control of gamma-

graphyne transistors, demonstrating their potential as a 

high-performance alternative to graphene in 

nanoelectronics. This comprehensive approach allowed 

for a detailed understanding of the material's behavior 

under realistic device conditions. 

 

4. Findings 
The major findings of this study reveal the exceptional 

potential of gamma-graphyne nanoribbons for application 

in nanoelectronics, particularly in field-effect transistors 

(FETs). The research demonstrates that the electronic 

properties of gamma-graphyne are highly dependent on 

the edge configuration of the nanoribbons. Zigzag 

nanoribbons exhibit quasi-metallic behavior with a 

minimal energy bandgap of approximately 0.03 eV, 

while armchair nanoribbons are semiconducting with a 

larger energy bandgap of 0.43 eV. Additionally, 

increasing the width of the nanoribbons reduces the 

bandgap, a trend consistent with graphene but more 

pronounced in gamma-graphyne, providing greater 

tunability for electronic applications. 

The study’s most significant finding is the superior 

performance of gamma-graphyne-based transistors 

compared to graphene-based ones. The gamma-graphyne 

FET, designed with an armchair nanoribbon as the 

channel and zigzag nanoribbons as electrodes, exhibits 

much higher current output and excellent gate voltage 

control. The I-V characteristics confirm a consistent 

increase in current with both gate-source and drain-

source voltages, achieving current modulation at 

microampere levels—significantly outperforming 
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graphene transistors. This is attributed to gamma-

graphyne’s higher charge carrier mobility, exceptional 

flexibility, and better charge transfer efficiency. 

These findings are significant as they establish gamma-

graphyne as a promising material for high-performance, 

energy-efficient nano-transistors. The ability to control 

electronic properties through structural configurations 

and dimensions enhances its versatility for next-

generation nanoelectronic devices. This study not only 

advances the understanding of gamma-graphyne but also 

provides a clear pathway for its practical application in 

flexible electronics, low-power computing, and advanced 

semiconductor technologies. By addressing the 

limitations of graphene, the research opens new 

opportunities for the development of cutting-edge 

nanoelectronics and reinforces gamma-graphyne’s 

relevance in the ongoing evolution of carbon-based 

materials. 

 

5. Conclusion 
The major outcome of the study is the demonstration that 

gamma-graphyne nanoribbon-based transistors 

significantly outperform graphene transistors in current 

modulation and gate voltage control. This establishes 

gamma-graphyne as a superior material for high-

performance nanoelectronics, offering enhanced charge 

mobility, tunable electronic properties, and energy-

efficient transistor designs for next-generation 

semiconductor technologies. 
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 مقدمه -1

باشد و   های ‫تواند دارای هیبریداسیون‫می کربناتم 

بدرهمین اسدا    بدهدد،  تواند پیوندهای مختلفی را تشکیل  بنابراین می

کده لادلاوه بدر     توان با کربن مواد صفر، یک و دو بعدی تشدکیل داد ‫می

های ندانو اشداره    های نانو ونوار‫، تیوب(C60) توان به فولرین‫می گرافن

مطدر    2004گرافن به لانوان یک صفحه دوبعدی کربنی در سال کرد. 

باشدد. بده مدرور     های فیزیکی منحصر بفدردی مدی  ‫شد که دارای ویژگی

زمان تلاش فراوانی صورت گرفت تا ساختار های دوبعدی بیشتر بررسی 

جذابی همانند گرافن داشته باشد که در این میدان  های ‫بشود تا ویژگی

هدای  ‫هدا گزینده  ‫هدا و گرافدداین  ‫گرافداین  ساختار های دوبعددی کدربن،  

گرافاین های کربن در انواع مختلف ‫اتم [.1,12,13تری بوده است]‫جدی

د که گامدا گرافداین دارای   نباش‫می دارای دو هیبریداسیون 

.گامدا گرافداین دارای    ]11[هدا اسدت   گرافاینبیشترین پایداری در بین 

پدذیری  ‫، قابلیدت انعطدا   ( cm2V−1s−1 105–104بالا) پذیری‫تحرک

گدرافن   قایسه بدا در مبهتر استثنایی، رسانایی حرارتی پایین، انتقال بار 

که دلایل خوبی برای استفاده از این ساختار در ادوات  دباش‫میتک لایه 

همچندین تحقیقدات اخیدر نشدان     . ]11,12,13[ باشدد ‫نیمه هادی می

هددای  ویژگددی C≡Cهددای  بسددبپ پیوندددکدده گامددا گرافدداین  دهددد مددی

گرافداین برای  گرافاین و .[c]بهتری نسبت به گرافن دارد ترموالکتریک

پیشنهاد و در سال  1987همکارانش در سال  اولین بار توسط باگمن و

اندواع  رای اندریی بد   گدا  . ]2,6,12[توسط گروه لی سنتز شدد  2010

گدزارش شدده    eV1.22تدا   eV0.46هدا بدین   ‫مختلف خانواده گرافاین

است. با اضافه شدن بده ترتیدپ یدک، دو و ... اتدم کدربن بده اتصدالات        

استیلنی موجود درسداختارهای گرافداینی، نانوسداختارهای گرافدداین،     

 گیرد. ‫و ... شکل می 2گرافداین 

هدای  ‫د تغییر ویژگیاز طرفی محاسبات نظری و نتایج آزمایشگاهی موی

هدای کوانتدومی اسدت و لدذا ندانو      ‫فیزیکی نانوساختارها بدا محددودیت  

توانندد  ‫ها مدی ‫یا نانو لولهساختارهای شبه یک بعدی مانند نانو نوارها و 

هددا بددا تغییددر بعددد    ‫ای مناسددبی بددرای تغییددر ویژگددی   هدد‫گزیندده

باتوجه به فراواندی لانصدر کدربن در طبیعدت و     [. 3,4,5,14,15باشند]

هدای سداخت   ‫های مختلدف هزینده  ‫بلیت طبیعی اتصالات آن به شکلقا

 های سیلیکونی قابل کاهش یافتن است.‫نسبت به نمونه

هدای دسدته    نانو ندوار  نیکیهای الکترو‫در این مقاله ما به بررسی ویژگی

. از این ندانو نوارهدا بده لاندوان     پردازیم می و زیگزاگ گرافاین گاما مبلی

ر اثدر میددانی اسدتفاده شدده و     نو ترانزیسدتو کانال و الکتدرود هدای ندا   

  سازی انجام شده است.‫شبیه

 روش انجام محاسبات -2

 ها و شبیه سازی مدل -2-1

هدای الکتروندی برپایده    ‫ختار نواری الکترونی، چگالی حالدت محاسبه سا

انجدام   (DFT)روش اصول اولیه و با استفاده از نظریه تدابعی چگدالی   

اسدتفاده   (GGAبدرهمکنش تبدادلی )   شد. در این محاسبات از تقریپ

سازی ترانزیستور اثر میدانی برپایه نانو نوار گرافاین گاما به ‫گردید. شبیه

منظور محاسبه منحنی مشخصه و سایر مشخصات بدا بکدارگیری روش   

سازی هندسی ساختار ‫بهینهتابع گرین غیر تعادلی صورت گرفته است. 

دقدت   و 0.01ه قابدل قبدول  سلول واحد گرافاین گاما بدا حدداکثر اندداز   

کلیده   درنظر گرفته شده اسدت.  0.01و دقت خطای استر   0.05نیرو

 Quantumwise Atomistixمحاسبات بدا اسدتفاده از ندرم افدزار     

Toolkit (ATK) 8[انجام شده است[. 

 

 نانو ریبون گرافاین زیگزاگ و آرمچیر -2-2
بررسدی  گدزاگ  و زی مبلدی دسدته  به دو شکل  گاما های گرافایننوارنانو 

 انریی برای حالت زیگزاگ گا های گرافنی  نوار شوند و همانند نانو می

غیر صدفر   مبلیدسته نزدیک به صفر است و برای حالت  شبیه به فلز و

شکل  باتوجه بهنیز گرافاین  هاینانو نوارنوع مشابه حالت گرافن،  است.

 گامدا  سلول واحد یک گرافاین 1شکل  .شود‫مشخص می ها آن های‫لبه

 دهد. را نشان می

 
 گاماسلول واحد گرافاین (: 1)شکل

 

را نشدان   مبلدی دسدته  و زیگزاگ  نوارواحد نانو  های سلول( 2)شکلدر 

 مبلیو نانو نوار دسته  Wz=13.36Ǻلارض نانو نوار زیگزاگ  دهد.‫می

Wa=11.45Ǻ باشد. می 

 

ب سلول  - گاماگرافاین زیگزاگ  نوارالف سلول واحد نانو  (:2)شکل

 گاماگرافاین  مبلینوار دسته  واحد نانو

 

Wz                                                                Wa 
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ها ودشواری اتصال فلز به ملکول بدرای   بدلیل مساحت کوچک کنتاکت

افزاره مولکدولی بایدد از    الکترود فلزی و یدستیابی به اتصال اهمی بالا

 .]7,8,9[بعنوان واسط استفاده بشود زیگ زاگ نانوریبونساختار فلزی 

 

 و ترانزیستورطراحی ساختار نان -2-3
 مبلدی دسدته   ندوار یک نانو کانال،  بخشدر ابتدا به منظور شبیه سازی 

سه برابر سلول واحد  نانومتر که 3.8 طول و Waبا لارض  گاما گرافاین

 بده   کاندال اتصدال   شدد. بده منظدور    ، در نظدر گرفتده  تکرار شدده اسدت  

درجدده چددرخش داده  30نددانوریبون گرافدداینی زیگددزاگ واسددط، آن را 

مرکزی با بخدش واسدط بایدد    کانال بعد از اتصال بخش  .]7,8[دشو می

آویزان اتم های کدربن   باندهای ایجاد شود. یها جهت الامال ولتا الکترود

. در انتهدا  اندد ‫شده به هیدرین متصل های دیگر‫کانال و تمام قسمتدر 

گیت ترانزیسدتور   به لانوانالکتریک  صفحه فلزی به واسطه یک دییک 

و لایده فلدزی گیدت     4Ɛ˳ضریپ دی الکتریک معادل با  شود. ایجاد می

 .]7,8[استبسیار نازک 

 

 ج الکترود)درین یا سورس( _ب نانوریبون واسط _الف کانال (:3شکل)

 

 
 ترانزیستور نانو دو نمای متفاوت از بالا و پایین ساختار کامل (:4)شکل

 

 نتایج و مباحث -3
 (DOS)ی الکترونی ها حالتو چگالی  ساختار نواری الکترونیابتدا 

و سپس با  بررسی مبلیدسته رابرای نانو نوار گرافاینی زیگزاگ و 

شود که باند انریی کاهش  مشاهده می دوبرابر کردن لارض نانو نوار

که  بدست آمد eV0.03انریی  گا برای نانو نوار زیگزاگ یابد.  می

 (5کل). شنشان دهنده رفتار شبه فلزی این نانو ساختار یک بعدی است

را  ی الکترونیها (ب چگالی حالت5و شکل) سلختار نواری الکترونیالف 

 دهد.  می نمایش Wzبا لارض  زیگزاگ نواربرای نانو 

 

 
با عرض زیگزاگ  نواربرای نانو  ساختار نواری الکترونی (: الف 5شکل)

Wz 

 Wzبا عرض زیگزاگ  نواربرای نانو  ی الکترونیها ب چگالی حالت _

 

( 6و شکل) مبلینوار دسته نانو  ساختار نواری الکترونیالف ( 6شکل )

با لارض  مبلینوار دسته  را برای نانو ی الکترونیها ب چگالی حالت

Wa  گا  انریی  مبلیبرای نانو نوار دسته  دهد. نشان میرا

eV0.43های گرافاینی  نانو نوارآید. با دوبرابر کردن لارض  بدست می

 eV0.12و  eV0بترتیپ به مقادیر  نرییگا  ا مبلیدسته زیگزاگ و 

 .]13و12و11[( قابل مشاهده است7یابد که در شکل) ‫کاهش می

بنابراین روند کلی، شبه فلز بودن نانو نوارهای زیگراگ و نیمه هادی 

شود. همچنین با افزایش  مشاهده می مبلیبودن نانو نوار های دسته 

گا  انریی  یلارض نانو نوار ها مطابق انتظار و مشابه حالت گرافن

ترانزیستور نانو برای  انتخاباز همین رو بهترین یابد. ‫کاهش می

باشد که از ‫می Wzو  Waبا لارضهای  نواراستفاده از نانو  گامانی یگرافا

ها زاگ برای واسط الکترودانال و زیگبرای ک مبلیدسته  نوارنانو 

 .]13و12و11[استفاده شده است

بدرای ندانو   کاندال  جریدان  سدور  و  -دریدن  ولتای های منحنی مشخصه

( آورده شده اسدت. سدور  بده زمدین     8ترانزیستور گرافاینی در شکل)

یابدد. بدرای مقدادیر     افزایش مدی  V0.5باشد و ولتای درین تا  متصل می

، منحنی مشخصده تغییدرات جریدان     ولت 0.3و 0.2و  0.1ولتای گیت  

همان طور  کانال)درین به سور ( براسا  ولتای درین رسم شده است.
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که از این شکل مشخص می شود با افزایش ولتای درین جریان افدزایش  

و نتایج بدست آمده از ترانزیستور گرافنی بهتدر شدده اسدت و    می یابد 

 (10و شدکل)  (9در شدکل) . ]7[جریان از مرتبه میرکروآمپر مدی باشدد  

ولتدای دریدن    مختلدف  رادیتغییرات ولتای گیت و جریان کانال برای مقد 

که با افزایش ولتای گیت، افدزایش پیوسدته ای بدرای     بررسی شده است

سدور   -جریان ترانزیستور خواهیم داشت و با بیشتر شدن ولتای درین

 شود. نیز به ازای هر ولتای گیت جریان خروجی بیشتری پیش بینی می

( و بددا اسددتفاده از فرمددول 8اتوجدده بدده منحنددی مشخصدده شددکل )  ب

( بدست آمد.1طبق جدول )مقادیر

 

 

 
با  مبلیدسته  نواربرای نانو  ساختار نواری الکترونی(: الف 6شکل)

 Waعرض

 Waبا عرض مبلینوار دسته برای نانو  ی الکترونیها ب چگالی حالت _

 
با دوبرابر  لف ساختار نواری الکترونی برای نانو نوار زیگزاگا (:7شکل)

با  مبلیهای الکترونی برای نانو نوار دسته  ب چگالی حالت _Wzعرض

 Waدوبرابرعرض

 
سورس و جریان کانال نانو -(: منحنی مشخصه ولتاژ درین8شکل)

 ترانزیستور گرافاین گاما

 

 
نانو ترانزیستور نال کاجریان گیت و  (: منحنی مشخصه ولتاژ9شکل)

 گرافاین

گاما

 
(: منحنی مشخصه ولتاژ گیت و جریان کانال نانو ترانزیستور 10شکل)

 ولت 0.5گرافاین گاما برای ولتاژ درین 
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 سورس_(: مقادیر مقاومت خروجی برحسب ولتاژ گیت1جدول )

0.3 0.2 0.1 

416.66k 540.83k 69.62k 

 

 گیری‫نتیجه -4
های الکترونیکی نانو نوارهای گرافاین گامدا  ‫در این پژوهش ویژگی

سدازی ندانو   ‫یه تابعی چگالی بررسی شده و شبیهبا استفاده از روش نظر

ها و به کمک تابع گرین غیدر تعدادلی ارا ده    ‫ترانزیستور با استفاده از آن

و  مبلدی نتایج نشان دهنده نیمه هادی بودن نانو نوارهای دسته  گردید.

همچنین بدا افدزایش لادرض     ار های زیگزاگ است.شبه فلز بودن نانو نو

بدا کمتدرین    مبلدی از نانو نوار دسدته   یابد.‫نواری گا  انریی کاهش می

لارض و با طول سه برابر سلول واحد به لانوان کانال ندانو ترانزیسدتور و   

ده شدد. منحندی هدای    اجهت اتصال الکترودها از نانو نوار زیگزاگ استف

ای که با افزایش ‫لت گرافن است به گونهجریان مشابه حا-مشخصه ولتای

ای ‫ن نانو ترانزیستور افزایش پیوسدته سور  جریا-ولتای گیت و یا درین

پذیری ‫تحرکخواهد داشت. با توجه به خواص  ویژه گرافاین گاما مانند 

پددذیری اسددتثنایی، ‫(، قابلیددت انعطددا  cm2V−1s−1 105–104بددالا)

تر در مقایسه با گدرافن تدک لایده،    رسانایی حرارتی پایین، انتقال بار به

محدوده جریان نانو ترانزیستور  باشد.‫ین نانو ترانزیستور مورد توجه میا

گرافاین گاما در مقایسه با گدرافن بسدیار بهتدر بدسدت آمدد و کنتدرل       

 شود.‫یان از ولتای گیت بخوبی انجام میپذیری جر
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