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Fe, Mn, Ni, Cu가 도핑된 그래핀의 

전자구조와 자성에 미치는 영향
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울산대학교 물리학과, 에너지 하베스트-스토리지 연구센터

그래핀은 우수한 안정성, 전기전도성, 전하이동도, 유연성, 투명도 등의 특성으로 인해 차세대 디스플레이, 

전자소자 등의 소재로서 큰 기대를 모으고 있다. 그러나 에너지띠틈이 없어 전도성 등 제어가 용이한 반도체 

물질들과 달리 그래핀은 제어가 어려워 전자 산업에 직접 사용하는데 한계가 있다. 본 계산에서는 VASP을 이

용한 제일원리계산 방법을 사용하여 그래핀에 Ni, Cu, Mn, Fe가 도핑된 계에 대해 자성과 에네지띠틈의 변화

를 계산하여 스핀트로닉스 소재로 사용할 수 있는지를 탐색해 볼 계획이다. 자성 원소간의 거리에 따른 자성 

결합의 변화에 대해서도 보고 할 예정이다.
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