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 کنم به ها تقدیم می ترین سپاس ترین و صمیمی حاصل این تلاش را با گرم

 

 مادر مهربانم؛                                                                       

کار طبیعت است و تار و پودش را با مهربانی بافته                              اند، هرچه دارم از وجود نازنین او دارم و همیشه مدیون  که شاه

 دریغش هستم. زحمات بی

 همسر عزیزم؛                                                                        

 که گوهر وجودش را کریمانه برای بهتربودن و ماندنم عطانمود  و چون کوهی استوار حامی من در تمام زندگیست.                                               
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 تشکر و قدردانی    
 

ی را که مرا یاری داد که تا بیاموزم آنچه را که نمی ام. اکنون که این پژوهش به یاری ایزدمنان  به  دانم که یاریم خواهد داد تا بیاموزانم آنچه را که آموخته دانم و می سپاس فراوان خدا

شان در طی انجام این پایان نامه،  شائبه ها  و زحمات  بی ها، راهنمائی دکتر طیبه مولاروی     به پاس حمایت  سرانجام رسیده است برخود می دانم، از استاد راهنمای  گرانقدرم سرکار خانم            

ری نمایم.  سپاس  گذا

ام و دارم، از آقایان پروفسورعشقی، دکتر  انصاری راد،  دکتر قاضی ، دکتر حسامی   از کلیه اساتید گروه فیزیک حالت جامد دانشگاه  شاهرود که افتخار شاگردی در محضرشان را داشته 

همچنین از ریاست  ومسئول دفتر رئیس رود  و دکتر ایزدی پیله
دانشکده فیزیک، آقایان  دکتر مهدی مومنی و سید مهدی آقایان تشکر وسپاس فراوان  فر،  تقدیر و تشکرفراوان را دارم و 

                                                                      را دارم. یمقدور نبوده ، کمال تشکر و قدردان  ینجاها در ا ذکر نام آن  و داشته  یینقش بسزا یقتحق  ینا یشرفتپ   د رانجام و یکه به نحو یزانیاز همه عز یان،و در پادارم. 

 ( 5931بابک مینایی) بهمن                                                                                                                                    
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 چکیده

‌به‌BNهای‌نیترید‌بورنانولوله ‌نظیر‌پایداری‌شیمیایی‌و‌حرارتی‌بودن‌ویژگیدلیل‌دارا های‌خاص،

‌در‌این‌پژوهش‌بالا‌و‌مقاومت‌در‌برابر‌اکسید‌شدن‌کاربردهای‌گسترده ای‌در‌صنایع‌گوناگون‌دارند.

‌‌خواص‌ساختاری، ‌الکترونی ‌پایداری ‌‌های‌نانولولهو ‌آلایش‌خالص‌BNدوجداره ‌و ‌اتم ‌با ‌با‌Cیافته ،

‌چگالا ‌تابعی ‌نظریه ‌از ‌)ستفاده ‌DFTی ‌یافته ‌تعمیم ‌شیب ‌درتقریب )GGAکد‌‌‌ توسط

‌نانولوله‌ SIESTAمحاسباتی ‌روی ‌محاسبات ‌است. ‌شده ‌خالص‌دستهبررسی ‌دوجداره صندلی‌های

(n،n)@(5،5(با‌‌)7-41=n(و‌‌)n،n)@(6،6(با‌‌)8-45=)n‌(0و‌زیگزاگ‌،n)@(6،0(با‌‌)40-47=)n‌

(‌ ‌)n)@(7،0،0و ‌با )48-44=n‌ ‌است. ‌گرفته ‌صورت ‌م‌نتایج( ‌از ‌نانولولهحاصل ‌پایداری های‌‌طالعه

‌خالص‌نشان‌می ‌نانولولهدهد‌دوجداره ‌اختلاف‌کایرالیته‌خالص‌دسته‌BNهای‌دوجداره ،‌6صندلی‌با

(6+n،6+n)@(n،nفاصله‌درون‌ ‌و ‌نانولوله‌Å2/1جداری‌( ‌اختلاف‌کایرالیته‌و ‌)9های‌زیگزاگ‌با ،0‌،

9+n)@(0،nو‌فاصله‌درون‌)جداری‌Å6/3محاسبات‌‌.ترین‌ساختارها‌هستندپایداری‌مناسب‌از‌لحاظ‌

باشند.‌گاف‌رسانا‌میصندلی‌و‌زیگزاگ‌نیمههای‌خالص‌دستهتمام‌نانولوله‌دهد،‌نشان‌می‌ساختار‌نواری

ها‌روندی‌افزایشی‌دارد‌و‌در‌قطرهای‌بالاتر،‌،‌با‌افزایش‌قطر‌نانولولهBNجداره‌های‌تکنواری‌نانولوله

کمتر‌از‌گاف‌نواری‌تک‌‌BNهای‌دوجداره‌شود.‌همچنین‌گاف‌نواری‌نانولولهروند‌تغییرات‌کندتر‌می

‌نانولوله ‌تکتک ‌میهای ‌آن ‌دهنده ‌تشکیل ‌نانولولهجداره ‌)باشد. ‌دوجداره (،‌5،5)@(7،7های

(،‌6،0)@(42،0(،‌)6،0)@(44،0(،‌)6،0)@(40،0از‌نوع‌آرمچیر‌و‌)‌5،5)@(40،40(،‌)5،5)@(9،9)

‌ ‌اتم ‌زیگزاگ‌با ‌نوع ‌‌Cاز ‌نتایج ‌آلایش‌آلایش‌شدند. ‌از ‌کاهش‌حاصل ‌جداری‌‌فواصل‌بیانگر درون

نتایج‌حاصل‌از‌این‌تحقیق‌. باشدتغییر‌فاز‌عایق‌به‌رسانا‌مینسبت‌به‌حالت‌خالص‌و‌نیز‌نانولوله‌ها‌

-تواند‌جهت‌مطالعات‌تجربی‌آینده‌مفید‌واقع‌شود.‌با‌توجه‌به‌نتایج‌حاصل‌از‌این‌پژوهش،‌نانولولهمی

‌شود.برای‌تولید‌مواد‌کامپوزیتی‌و‌کاربرد‌در‌صنایع‌الکترونیک‌پیشنهاد‌می‌BNهای‌

‌نانولولهکلمات کلیدی ‌ ‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌BNهای‌دوجداره‌‌: ،‌(DFT)کد‌‌،SIESTA،گاف‌‌

‌نانولوله.‌پایدارینواری،‌
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‌لیست مقالات مستخرج

‌جداره‌دو‌های‌نانولوله‌الکترونیپایداری‌و‌خواص‌‌بررسی "(‌4395،‌طیبه؛‌)‌مینایی‌،بابک؛‌مولاروی

 ،‌دانشگاه‌شیراز،‌شیراز.4395کنفرانس‌فیزیک‌ایران،‌شهریور‌، "بورون‌نیترید‌آرمچیر
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 مقدمه 1-1

‌‌4نیتریدبور ‌گروه ‌شده ‌‌IIIیک‌ترکیب‌دوتایی‌شناخته ‌فرمول‌‌Vوگروه ‌با ،‌BNجدول‌تناوبی،

‌شگفت ‌مکانیکی ‌و ‌گرمایی ‌الکتریکی، ‌نوری، ‌خواص ‌میدارای ‌اتم‌انگیز ‌مساوی ‌تعداد ‌از ‌که باشد

‌است ‌آمده ‌بوجود ‌ ‌بور ‌]2-4[نیتروژن‌و ‌در ‌و ‌ندارد ‌طبیعت‌وجود ‌در ‌نیتریدبور ‌اسید‌. ‌از آزمایشگاه

‌تری‌اکسید‌تولید‌می ‌بور ‌حرارت‌بوریک‌یا ‌است‌که‌با ‌نیتریدبور ‌ناپایدار ‌محصول‌ابتدایی‌پودر شود.

‌شود.‌‌به‌شکل‌بلوری‌تبدیل‌می‌‌C°‌4500دادن‌در‌نیتروژن‌روان‌در‌دماهای‌بالای

 ساختارهای نیترید بور 1-5

‌شش‌گوشی‌‌2این‌ترکیب‌دارای‌ساختارهای‌هگزاگونال ‌مکعبیh-BN)یا ‌ ،)3‌(c-BNلوزی‌‌ ‌و )

‌اتممی‌1رخ ‌سبب‌آرایش‌متفاوت ‌به ‌ساختارها ‌این ‌که ‌میباشد ‌ایجاد ‌بور ‌و ‌نیتروژن .‌]3[شودهای

‌لایه ‌ماده ‌یک ‌هگزاگونال ‌لایهنیتریدبور ‌ساختار ‌دارای ‌و ‌میای ‌هگزاگونال ‌پارامترهای‌ای باشدکه

‌است ‌یکسان ‌تقریبا ‌گرافیت ‌و ‌آن ‌ماده]3[ساختاری ‌این ‌نرم‌. ‌و ‌پایدارترین ‌ ‌نوع‌همچنین ترین

نامند.‌در‌این‌می‌5ای‌نیتریدبور‌است‌که‌به‌دلیل‌شباهت‌آن‌با‌گرافیت،‌آن‌را‌گرافیت‌سفیدچندشبکه

‌به‌عنوان‌صفحات‌اصلی‌درنظر‌گرفته‌میترکیب‌لایه شوند‌که‌این‌صفحات‌از‌های‌هگزاگونال‌عموما

‌حلقههای‌هگزاگونال‌ساخته‌شدهحلقه ‌اند. ‌ایجاد‌پیوندهایها spنیز‌از
‌بور‌میان‌اتم‌2 های‌نیتروژن‌و

‌سبب‌تشکیل‌شده ‌این‌نیروها ‌دارد، ‌میان‌صفحات‌هگزاگونال‌نیروهای‌ضعیف‌واندروالسی‌وجود اند.

بعدی‌تشکیل‌دهند.‌ها‌با‌جهت‌گیری‌خاصی‌بر‌روی‌هم‌قرار‌بگیرند‌و‌ساختار‌سهشود‌تا‌این‌لایهمی

دهد‌و‌در‌مقابل‌تجزیه‌شدن‌رمایی‌و‌شیمیایی‌فراوانی‌از‌خود‌نشان‌مینیتریدبور‌هگزاگونال‌مقاومت‌گ

در‌خلاء،‌پایدار‌است.‌همچنین‌نیتریدبور‌هگزاگونال‌یکی‌‌CC4100در‌هوا‌‌CC4000تا‌دماهای‌بالا،‌

                                           
1‌Boron nitrid 
2‌Hexagonal 
3‌Cubic 
4‌Rohmbohedral 
5
White graphit‌ 
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و‌تقویت‌فلزات‌‌7ها،‌پودرهای‌فلزکاریکنندهبا‌کاربردهای‌بالقوه‌فراوان،‌مانند‌روان‌6فلزاز‌ترکیبات‌شبه

دهد‌هر‌(ساختار‌نیتریدبور‌هگزاگونال‌و‌گرافیت‌‌ترسیم‌شده،‌که‌نشان‌می4-4.‌در‌شکل‌)]1[باشدمی

دیگر‌را‌های‌هگزاگونال‌هم.‌مطابق‌با‌شکل‌لایه]5[اندگوشی‌ساخته‌شدههای‌ششدو‌ساختار‌از‌شبکه

وژن‌موجود‌در‌لایه‌های‌نیترطور‌مستقیم‌بر‌روی‌اتمهای‌بور‌یک‌لایه‌بهدهند‌و‌اتمتحت‌تاثیر‌قرار‌می

‌صورت‌یک‌در‌میان‌قرار‌دارند.اتم‌های‌بور‌و‌نیتروژن‌به‌Cگیرند،‌یعنی‌در‌طول‌محور‌کناری‌قرار‌می

 
‌.]5[:‌الف(ساختار‌نیترید‌بور‌هگزاگونال‌ب(‌گرافیت4-4شکل‌‌

‌

باشد،‌که‌با‌ذوب‌کردن‌نیتریدبور‌های‌ساختاری‌نیتریدبور‌مینیتریدبور‌مکعبی‌یکی‌دیگر‌از‌گونه

شود.‌نیتریدبور‌مکعبی‌شبیه‌به‌الماس‌است‌با‌این‌تولید‌می‌Gpa5 هگزاگونال‌در‌دماهای‌بالا‌و‌فشار‌

برخلاف‌الماس،‌با‌ذوب‌کردن‌یا‌سوزاندن‌تولید‌نمود.‌در‌نتیجه‌این‌ساختار‌‌را‌توان‌آنتفاوت‌که‌می

شود.‌همچنین‌سختی‌آن‌از‌الماس‌کمتر‌است‌و‌به‌ده‌میطور‌گسترده‌در‌کاربردهای‌مکانیکی‌استفابه

شود‌ولی‌پایداری‌شیمیایی‌و‌گرمایی‌آن‌بیشتر‌از‌عنوان‌دومین‌ماده‌سخت،‌بعد‌از‌الماس‌شناخته‌می

‌.]3[الماس‌است

 

                                           
6
 Metalloid 

7‌Metallurgy 
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 نانوساختارهای نیترید بور 1-1

‌این‌خواص‌]6[نانوساختارها‌خواص‌فیزیکی‌و‌شیمیایی‌متفاوتی‌نسبت‌به‌حالت‌توده‌ماده‌دارند .

شدیدا‌به‌اندازه‌و‌شکل‌آنها‌بستگی‌دارد.‌در‌تحقیق‌و‌مطالعه‌بر‌روی‌نانوساختارها،‌آن‌دسته‌از‌خواص‌

‌حالت‌توده ‌در ‌میکه ‌قرار ‌توجه ‌مورد ‌ندارد ‌وجود ‌این‌خواص‌شامل‌خوص‌ای‌آنها ‌از ‌برخی گیرد،

مقیاس‌نانو‌دارای‌فوایدی‌است‌‌باشد.‌استفاده‌از‌خواص‌مواد‌درالکترونی،‌مغناطیسی،‌اپتیکی‌و‌...‌می

است‌‌nm 400شود.‌حوزه‌مقیاسی‌نانومواد،‌نوعا‌زیر‌که‌موجب‌تحولات‌اساسی‌در‌زندگی‌انسان‌می

.‌لذا‌با‌توجه‌به‌روند‌کوچک‌سازی‌قطعات‌در‌]8-7[باشدها‌میها‌و‌مولکولکه‌ابعاد‌تعدادکمی‌از‌اتم

ه‌سمت‌علم‌نانو‌و‌همچنین‌ساختارهایی‌در‌های‌علمی‌بهای‌گوناگون‌علم،‌تحقیقات‌و‌پژوهشحوزه

‌ ‌گروه ‌ترکیبات ‌است. ‌کرده ‌پیدا ‌سوق ‌نانو ‌‌III–Vابعاد ‌شامل ‌می‌BNکه ‌قاعده‌نیز ‌این ‌از شوند

‌سال ‌در ‌و ‌خصوصیات‌ساختارهای‌مستثنی‌نیستند ‌به ‌توجه ‌با ‌بررسی‌و‌BNهای‌اخیر ‌انجام ‌ ‌به ،

‌ ‌است. ‌شده ‌پرداخته ‌این‌ساختارها ‌مورد ‌نانوسیمنانوذرهتحقیقاتی‌در ‌نانولولهها، ‌نانومیلهها، ‌و‌ها، ها

‌مانند‌گاف‌دلیل‌ویژگیباشند‌که‌بهمی‌BNهای‌توخالی‌از‌جمله‌نانوساختارهای‌نانوکره های‌متعدد،

‌نواری‌زیاد،‌پایداری‌شیمیایی‌و‌حرارتی‌بالا،‌پتانسیل‌کاربردی‌زیادی‌در‌فناوری‌نانو‌دارند.

 بورهای نیترید نانولوله  1-1-1

در‌دنیای‌علمی‌و‌صنعتی‌جدید‌تغییرات‌سطحی‌به‌یک‌فرایند‌اساسی‌و‌مهم‌تبدیل‌شده‌است.‌

‌نانولوله ‌اپتیکی‌و‌الکتریکی‌برجسته‌در‌ها‌مییکی‌از‌تولیدات‌علم‌نانو، باشند‌که‌با‌خواص‌مکانیکی،

‌بیشترین‌توجه‌روبه ‌کشف‌نانولولهرو‌شدهمصارف‌الکترونیکی‌و‌صنعتی‌با ‌با کربنی‌در‌سال‌های‌اند.

‌نانولوله،‌افق‌جدیدی‌برای‌محققان‌و‌دانشمندان‌در‌زمینه]9[‌4994 -های‌مختلف‌علم‌گشوده‌شد.

-اند،‌اما‌بههای‌مکانیکی،‌الکتریکی‌و‌گرمایی‌مورد‌توجه‌محققان‌قرار‌گرفتهدلیل‌ویژگیهای‌کربنی‌به

-خواص‌بسیار‌متفاوتی‌از‌خود‌نشان‌میهای‌کربنی‌بسته‌به‌تغییر‌قطر‌و‌کایرالیته،‌دلیل‌اینکه‌نانولوله
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ای‌که‌خواص‌باشد،‌لذا‌نانولولهها‌بسیار‌سخت‌میو‌کنترل‌شرایط‌سنتز‌و‌تولید‌این‌نانولوله‌]40[دهند

‌می ‌باشد ‌کایرالیته ‌تغییرات ‌از ‌مستقل ‌نانولولهآن ‌برای ‌مناسبی ‌جایگزین ‌باشد.‌تواند ‌کربنی های

‌کنترل‌ش ‌آن‌است‌که ‌نانولولهمطالعات‌قبلی‌حاکی‌از ‌تولید ‌و ‌نسبت‌به‌رایط‌سنتز ‌بور های‌نیترید

‌میهای‌کربنی‌راحتنانولوله ‌همچنین‌نانولولهتر ‌تغییرات‌باشد. ‌وابستگی‌چندانی‌به ‌بور های‌نیترید

-توانند‌جایگزین‌مناسبی‌برای‌نانولولههای‌نیترید‌بور‌میدهند.‌پس‌نانولولهکایرالیته‌از‌خود‌نشان‌نمی

-44[بینی‌شدندهای‌نیترید‌بور‌از‌طریق‌محاسبات‌نظری‌پیش.‌برای‌اولین‌نانولولههای‌کربنی‌باشند

(‌نمایی‌2-4.‌در‌شکل‌)]43[گزارش‌شده‌است‌4995ها‌در‌سال‌آمیز‌این‌نانولوله.‌سنتز‌موفقیت]42

‌BNهای‌کربن‌نشان‌داده‌شده‌است‌که‌در‌آن‌نانولوله‌های‌نیتریدبور‌در‌مقایسه‌با‌نانولولهاز‌نانولوله

‌.]2[به‌رنگ‌سیاه‌دیده‌می‌شود‌Cبه‌رنگ‌سفید‌و‌نانولوله‌

‌
‌.]2[ب:‌نانولوله‌نیتریدبور‌کربن:‌‌نمایی‌از‌الف:‌نانولوله‌2-4شکل

‌

توان‌های‌گوناگونی‌وجود‌دارد‌که‌از‌جمله‌آنها‌میبرای‌تولید‌و‌سنتز‌نانولوله‌های‌نیترید‌بور‌روش

‌ ‌روش‌تبخیر ‌روش‌واکنشبه‌روش‌تخلیه‌قوس‌الکتریکی، ‌روش‌رسوب‌بخار‌لیزری، های‌جانشینی،

های‌نیتریدبور‌انجام‌ای‌اشاره‌کرد.‌مطالعات‌نظری‌زیادی‌بر‌روی‌نانولولهشیمیایی‌و‌روش‌آسیای‌گلوله

‌محسبات‌نشان‌می]45-41[شده‌است  ی‌نیتریدبور‌ساختاری‌با‌گاف‌انرژی‌در‌حدود‌دهد‌نانولوله.

eV5/5و‌مقاومت‌‌]47-42[باشندرسانا‌میهای‌نیتریدبور‌نیمهنانولوله‌.‌همچنین‌تمامی]46[باشدمی‌
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های‌نیتریدبور‌در‌برابر‌اکسیداسیون‌در‌دمای‌شیمیایی‌و‌حرارتی‌بالایی‌دارند.‌به‌عنوان‌نمونه‌نانولوله

‌مناسبی‌می ‌کامپوزیتی‌گزینه ‌به‌همین‌دلیل‌برای‌تولید‌مواد -بالا‌دارای‌مقاومت‌زیادی‌هستند‌و

‌ب]48[باشند ‌نانولوله. ‌میرخی‌از -های‌نیترید‌بور‌که‌دارای‌ساختارهای‌نانوکریستالی‌کامل‌هستند،

 .]49-24[نیز‌مقاومت‌گرمایی‌داشته‌باشند‌CC900توانند‌تا‌دمای‌

 BNهای مروری بر کارهای انجام شده در زمینه خواص الکترونی و پایداری نانولوله  1-3

‌پردازیم:های‌نیتریدبور‌میانجام‌شده‌بر‌روی‌نانولولهدر‌این‌قسمت‌به‌بررسی‌برخی‌از‌کارهای‌

‌سال‌ ‌بر‌اساس‌‌DFTو‌همکارانش‌بر‌مبنای‌تئوری‌تابعی‌چگالی‌8سئونگ‌هون‌ژی‌2005در و

‌تختپایه ‌امواج ‌9های ‌تقر‌ ‌ ‌LDAیموضع‌یچگال‌یببا ‌الکترونی‌، ‌و ‌خواص‌ساختاری ‌مطالعه به

‌پرداختندنانولوله ‌بور ‌نیترید ‌نانولوله‌.]22[های‌دوجداره ‌از ‌دسته ‌دو ‌دستهآنها صندلی‌های‌دوجداره

‌نانولوله8،0)@(46،0(‌و‌زیگزاگ‌)5،5)@(40،40) ‌ ‌آنها ‌مورد‌بررسی‌قرار‌دادند. ‌را جداره‌های‌تک(

‌درون‌یکدیگر‌به‌صورت‌هم ‌نتایج‌بهینه‌شده‌را ‌تشکیل‌دادند. محور‌قرار‌دادند‌و‌نانولوله‌دوجداره‌را

(‌طول‌پیوندهای‌عمودی‌بین‌اتمهای‌40،40صندلی‌)ساختار‌نانولوله‌دستهدهد‌که‌در‌آنها‌نشان‌می

‌نیتروژن‌ ‌B-Nبور‌و ‌نانولوله‌بیشتر‌از‌طول‌پیوندهای‌مورب‌آنها‌می‌Å‌025/0در‌حدود‌‌ ‌در باشد.

باشد.‌آنها‌همچنین‌با‌بدست‌آوردن‌انرژی‌می‌Å600/0(‌این‌اختلاف‌اندک‌و‌در‌حدود‌46،0زیگزاگ‌)

‌به‌محاسبه‌انرژی‌تشکیل‌نانولولهتک‌هایکل‌نانولوله ها‌پرداختند‌که‌این‌مقدار‌را‌جداره‌و‌دوجداره،

(‌ ‌زیگزاگ ‌ساختار ‌8،0)@(46،0برای ‌حدود ‌در )eV‌08/0صندلی‌‌‌ ‌دسته ‌ساختار ‌برای و

دهد‌که‌طور‌مشخص‌نشان‌میدست‌آوردند.‌این‌محاسبات‌بهبه‌eV‌04/0(‌در‌حدود5،5)@(40،40)

‌نانولولهمیزان‌انرژی‌تشکیل‌لا ‌برای‌ایجاد ‌زم ‌برای‌‌BNهای‌دوجداره ‌این‌مقدار ‌از ‌بیشتر زیگزاگ‌

‌آنها‌همچنین‌در‌بررسی‌خواص‌الکترونی‌به‌دسته‌صندلی‌می‌BNهای‌دوجداره‌ایجاد‌نانولوله باشد.

‌گاف‌نواری‌برای‌نانولوله‌BNهای‌محاسبه‌گاف‌نواری‌نانولوله ‌در‌محاسبات‌آنها های‌تک‌پرداختند.

                                           
8‌Seung-Hoon Jhi 
9‌Plane- Wave basis 
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‌eVو‌‌eV‌1/3‌‌،eV‌3/1(‌به‌ترتیب‌برابر‌8،0)@(46،0(‌و‌نانولوله‌دوجداره‌)46،0(‌و‌)8،0جداره‌)

(‌رسم‌شده‌است.‌مطابق‌با‌شکل‌میزان‌3-4دست‌آمد.‌ساختار‌نواری‌این‌ساختارها‌در‌شکل‌)به‌3/3

(‌از‌گاف‌نواری‌ساختارهای‌تک‌جداره‌تشکیل‌0،8)@(46،0گاف‌نواری‌در‌ساختار‌دوجداره‌زیگزاگ)

‌ده‌آن‌کمتر‌است.دهن

 
‌(‌)ج(‌نانولوله‌دوجداره46،0جداره)(‌)ب(‌نانولوله‌تک8،0جداره):‌‌ساختار‌نواری‌)الف(‌نانولوله‌تک3-4شکل

‌(46،0)@(8،0‌)]22[.‌

‌همچنین‌میزان‌گاف‌نواری‌برای‌نانولوله ‌دستهآنها ‌)5،5صندلی‌)های‌تک‌جداره ‌و ‌و‌40،40( )

‌به‌ترتیب‌برابر‌5،5)@(40،40نانولوله‌دوجداره‌) ‌با‌‌eV‌1و‌‌eV1/1‌، eV6/1 (‌را محاسبه‌نمودند.

‌نواری‌نانولوله ‌های‌تکبررسی‌ساختار ‌دوجداره ‌و ‌شکل)‌BNجداره ‌مشاهده‌1-4دسته‌صندلی‌در )

‌نانولولهمی ‌که‌همانند ‌گاف‌نواری‌نانولولهشود ‌گاف‌نواری‌نانولولههاهای‌زیگزاگ، ‌از های‌ی‌دوجداره

‌باشد.جداره‌سازنده‌آنها‌کمتر‌میتک

 
‌(‌نانولوله‌دوجدارهc(‌)40،40جداره)(‌نانولوله‌تکb(‌)5،5جداره)(‌نانولوله‌تکa:‌ساختار‌نواری‌)1-4شکل

(40،40)@(5،5‌)]22[. 
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‌سال‌ ‌تحقیق‌دیگری‌در ‌2007در ‌نیترید‌بور‌های‌خواص‌الکترونی‌و‌ساختاری‌نانولوله‌ دوجداره

.‌‌محاسبات‌آنها‌بر‌مبنای‌رهیافت‌]23[مورد‌بررسی‌قرار‌گرفت‌40خالص‌و‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌فلوئور

‌ ‌چگالی ‌تابعی ‌یافته‌‌DFTنظریه ‌تعمیم ‌تقریب‌شیب ‌از ‌خود ‌محاسبات ‌در ‌آنها ‌است. ‌شده انجام

GGAتابعی‌پردو‌‌ ‌ب‌44‌PBEارنزرهوف-برگ-و ‌به ‌ابتدا ‌آنها ‌کردند. ررسی‌خواص‌ساختاری‌استفاده

‌در‌این‌نانولوله‌به‌منظور‌‌F(‌پرداختند‌و‌سپس‌اتم‌8،0)@BN‌(46،0)نانولوله‌دوجداره‌زیگزاگ‌ را

‌BN(‌چهار‌ساختار‌از‌نانولوله‌دوجداره5-4سازی‌آلایش‌دادند.‌در‌شکل‌)کشف‌کردن‌مکانیزم‌ناخالص

در‌سط ‌بیرونی‌نانولوله‌داخلی‌‌Fاتم‌1(،‌5-4نشان‌داده‌شده‌است.‌آنها‌مطابق‌با‌قسمت‌)ب(‌شکل‌)

‌همچنین‌در‌قسمت8،0) ‌آلایش‌دادند. ‌به( ‌و‌)د(، در‌سط ‌داخلی‌نانولوله‌‌Fاتم‌‌1ترتیب‌های‌)ج(

(‌آلایش‌دادند.‌طبق‌محاسبات‌آنها‌46،0در‌سط ‌خارجی‌نانولوله‌بیرونی‌)‌Fاتم‌‌1(‌و‌46،0بیرونی‌)

های‌)ج(‌و‌)د(‌،‌‌همچنین‌این‌میزان‌برای‌قسمت-eV‌33/4انرژی‌پیوندی‌برای‌قسمت‌)ب(‌میزان‌

طور‌که‌در‌شکل‌قابل‌مشاهده‌است،‌تغییر‌بدست‌آمد.‌همان‌-eV‌47/2و‌‌-eV‌17/0به‌ترتیب‌برابر‌

در‌‌F(‌نسبت‌به‌آلایش‌اتم‌8،0در‌سط ‌خارجی‌نانولوله‌داخلی‌)‌Fشکل‌و‌ساختار‌بر‌اثر‌آلایش‌اتم‌

باشد.‌به‌عبارتی‌تغییرات‌ساختاری‌بواسطه‌آلایش‌در‌(،‌بیشتر‌می46،0سط ‌خارجی‌نانولوله‌بیرونی‌)

‌شود.‌‌‌تر‌از‌زمانی‌است‌که‌آلایش‌در‌نانولوله‌خارجی‌انجام‌مینانولوله‌داخلی‌بسیار‌مشخص

                                           
10‌Fluorine 
11‌Perdew-Burke-Ernzerhof 
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‌
درسط ‌خارجی‌لوله‌‌F(‌)الف(‌خالص‌)ب(‌آلایش‌اتم8،0)@(46،0زیگزاگ‌)‌BNدوجداره‌:‌نانولوله5-4شکل

‌.]23[در‌سط ‌خارجی‌لوله‌خارجی‌Fدر‌سط ‌داخلی‌لوله‌خارجی‌)د(‌آلایش‌اتم‌‌Fاتم‌داخلی‌)ج(‌آلایش‌

‌

‌Fآنها‌همچنین‌در‌محاسباتشان‌به‌این‌نتیجه‌رسیدند‌که‌در‌تمام‌ساختارهای‌آلایش‌یافته،‌اتم‌‌

(طول‌پیوند‌بین‌اتمهای‌5-4نسبت‌به‌مکان‌های‌دیگر‌دارد.‌در‌شکل)‌Bتمایل‌به‌ماندن‌بر‌روی‌اتم‌

(‌آنها‌نشان‌دادند‌که‌طول‌پیوند‌بین‌اتمهای‌بورون‌و‌6-4وله‌نشان‌داده‌شده‌است.‌مطابق‌شکل‌)نانول

،‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌آنها‌افزایش‌یافته‌Fهای‌دوجداره‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌در‌نانولوله‌B-Nنیتروژن‌

آلایش‌یافته،‌‌BNهای‌دوجداره‌در‌نانولوله‌B-Fاست.‌همچنین‌طول‌پیوند‌بین‌اتم‌بورون‌و‌فلوئور‌

‌برابر‌هنگامی‌که‌آلایش‌در‌سط ‌خارجی‌لوله‌داخلی‌اتفاق‌می محاسبه‌نمودند،‌و‌‌Å‌120/4افتد‌را

‌محاسبه‌نمودند.‌Å‌121/4این‌میزان‌را‌زمانی‌که‌آلایش‌در‌سط ‌خارجی‌لوله‌بیرونی‌انجام‌شد‌برابر‌
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(‌)الف(‌ساختار‌خالص‌لوله‌داخلی‌)ب(‌8،0)@(46،0طول‌پیوند‌بین‌اتمها‌در‌نانولوله‌دوجداره‌زیگزاگ):  6-4شکل

در‌لوله‌‌Fدر‌لوله‌داخلی‌)د(‌ساختار‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌‌Fساختار‌خالص‌لوله‌خارجی‌)ج(‌ساختار‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌

‌.]23[خارجی

‌

نشان‌داده‌شده‌‌Fهای‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌نیتریدبور‌با‌اتم‌(‌ساختار‌نواری‌نانولوله7-4در‌شکل‌)

‌در‌بررسی‌خواص‌الکترونی‌آنها‌به‌این‌نتیجه‌رسیدند‌که‌نانولوله‌دوجداره‌ خالص‌که‌در‌‌BNاست.

‌نیمه ‌سط ‌خارجی‌لوله‌ابتدا ‌هم‌درهم‌در ‌داخلی‌و ‌سط ‌خارجی‌لوله ‌در ‌آلایش‌هم ‌با ‌بود، رسانا

‌بیرونی‌با‌قطع‌شدن‌تراز‌فرمی،‌تبدیل‌به‌رسانای‌جریان‌الکتریکی‌می‌شود.

 
در‌لوله‌داخلی‌F(‌)الف(‌خالص‌)ب(‌آلایش‌یافته‌با‌اتم8،0)@BN(46،0):‌ساختار‌نواری‌نانولوله‌دوجداره‌7-4شکل

‌.]23[در‌لوله‌خارجی‌F)ج(آلایش‌یافته‌با‌اتم‌
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،‌]21[انجام‌گرفت‌2002و‌همکارانش‌در‌سال‌‌42در‌تحقیق‌دیگری‌که‌توسط‌آتسوشی‌اوشی‌یاما‌‌‌‌‌

‌ ‌اثرات ‌و ‌الکترونی ‌نانولولهساختار ‌جداری ‌درون ‌نظریه‌فواصل ‌از ‌استفاده ‌با ‌نیتریدبور های‌دوجداره

مورد‌بررسی‌قرار‌گرفت.‌آنها‌محاسباتشان‌را‌بر‌‌ LDAعیموض‌یچگال‌یببا‌تقر(‌DFTتابعی‌چگالی‌)

‌)n،0)@(45،0های‌دوجداره‌زیگزاگ‌)روی‌نانولوله ‌با )9-5=n(‌ ‌و )20،0)@(0،m(‌ ‌با )43-40=m‌)

(‌با‌اختلاف‌42،0)@(20،0(‌و‌)7،0)@(45،0های‌دوجداره‌)محاسبات‌آنها،‌نانولولهانجام‌دادند.‌طبق‌

‌نانولوله‌8کایرالیته‌ ‌شکل‌)نسبت‌به‌سایر ‌پایدارترین‌حالت‌بودند. ‌تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌و‌8-4ها )

‌افزایش‌فاصله‌درون ‌های‌دوجداره‌و‌همچنین‌تغییرات‌انرژی‌کل‌باجداری‌برای‌نانولولهانرژی‌کل‌با

‌نانولوله ‌برای ‌قطر ‌تکافزایش ‌میهای ‌نشان ‌را ‌)الفجداره ‌شکل ‌با ‌مطابق ‌کل‌8-4-دهد. ‌انرژی )

‌کاهش‌میهای‌تکنانولوله ‌افزایش‌قطر ‌با ‌شکل‌)بجداره ‌با ‌همچنین‌مطابق ‌کمترین‌8-4-یابند. )

‌فاصله‌درونمیزان‌انرژی‌کل‌به‌ازای‌نانولوله ‌مطابق‌می‌Å3جداری‌در‌حدود‌هایی‌با ‌شکل‌‌باشد. با

جداری‌ابتدا‌کاهش‌و‌سپس‌افزایش‌ها‌دوجداره‌با‌کاهش‌فاصله‌درون(‌انرژی‌تشکیل‌نانولوله8-4-)ج

‌)می ‌ساختارهای ‌بطوریکه ‌)7،0)@(45،0یابد، ‌و ‌هستند،‌42،0)@(20،0( ‌ساختار ‌پایدارترین ‌که )

‌باشند.دارای‌کمترین‌انرژی‌تشکیل‌نسبت‌به‌سایر‌ساختارها‌می

بر‌حسب‌شعاع‌‌)ب(تغییرات‌انرژی‌کل‌و‌‌BNجداره‌زیگزاگ‌های‌تکیرات‌انرژی‌کل‌نانولوله:‌)الف(تغی8-4شکل‌

های‌جداری‌ساختارها‌)نانولولهبا‌فواصل‌درون‌BNهای‌دوجداره‌زیگزاگ‌)ج(تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌نانولوله

(45،0)@(0،n(و‌‌)20،0)@(0،mبه‌)21[اند(گذاری‌شدههای‌توپر‌نشانهترتیب‌با‌مربع‌و‌دایره[. 

                                           
12‌Atsushi Oshiyama 
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جداره‌و‌دوجداره‌زیگزاگ‌نیتریدبور‌نشان‌داده‌شده‌های‌تک(‌ساختار‌نواری‌نانولوله9-4در‌شکل)‌‌‌‌

‌شکل‌تمامی‌ساختارهای‌تک ‌مطابق‌با ‌نیمهاست. ‌زیگزاگ‌نیتریدبور، ‌دوجداره ‌و ‌گاف‌جداره ‌با رسانا

‌گاف‌نواری‌نانولولهنواری‌مستقیم‌می (‌به‌ترتیب‌45،0(‌و‌)9،0(،‌)7،0(،‌)5،0جداره‌)های‌تکباشند.

-محاسبه‌شد‌که‌حاکی‌از‌آن‌است‌که‌گاف‌نواری‌نانولوله‌eV1/2‌،eV‌1/3‌،eV‌8/3‌،eV‌1/1 برابر‌

‌تک ‌میهای ‌افزایش ‌قطر ‌افزایش ‌با ‌نانولولهجداره ‌نواری ‌گاف ‌آنها ‌زیگزاگ‌یابند. ‌دوجداره های

‌eV‌6/3و‌‌eV‌7/4‌،eV‌9/2(‌را‌به‌ترتیب‌برابر‌9،0)@(45،0(‌و‌)7،0)@(45،0(،‌)5،0)@(45،0)

‌طبق‌نتایج‌بدست‌آمده‌گاف‌نواری‌نانولوله ‌از‌گاف‌محاسبه‌نمودند. ‌زیگزاگ‌نیتریدبور های‌دوجداره

‌باشد.جداره‌سازنده‌آنها‌کمتر‌میهای‌تکنواری‌نانولوله

‌

(،‌‌45،0(‌‌)د(‌)9،0(،‌‌)ج(‌)7،0(،‌‌)ب(‌)5،0)‌،‌)الف(BNجداره‌و‌دوجداره‌های‌تک(:‌ساختار‌نواری‌نانولوله9-4شکل)

‌.]21[(9،0)@(45،0(،‌‌)ژ(‌)7،0)@(45،0(‌)ز(‌)5،0)@(45،0)ر(‌)

‌
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   مقدمه  5-1

 صورت به که نانو علم هایتعریف از یکی است. شده ارائه‌43نانو علم از مختلفی هایتعریف امروز به تا

 در مواد دستکاری و هاپدیده مطالعه نانو علم :است گونه بدین کندمی آشنا نانو باجهان را ما مختصر

 نسبت( مواد خواص شدید تغییر به منجر که است ماکرومولکولی و اتمی،‌مولکولی ابعاد در هاییمقیاس

دانش‌و‌درک‌مردم‌آن‌‌رایوقتی‌مطلبی‌ف‌ها،زمان‌همیشه‌در‌تمامی‌شود.می‌)بزرگ ابعاد در مواد به

‌برابر‌مخالفتزمان‌مطرح‌می ‌انتقادات‌شدیدی‌قرار‌میشد‌در ‌و ‌‌پسگرفت‌ولی‌ها ،‌گذشت‌زماناز

‌پیشرفت ‌با ‌همگان ‌آن‌ضمینه ‌در ‌العاده ‌میهای‌فوق ‌موجبات‌مواجه ‌حتی‌این‌پیشرفت‌را ‌و شدند

‌می ‌است،‌فراهم‌آمدن‌آسایش‌بیشتر‌خود ‌بحث‌نانوتکنولوژی‌مطرح‌شده ‌ما ‌عصر ‌در ‌حالا ‌و دیدند

‌موثر‌خواهد‌ ‌رشته‌های‌مختلف‌علمی‌ارتباط‌مستقیم‌و ‌تمامی‌ابعاد‌زندگی‌بشر‌و موضوعی‌که‌در

‌ ‌تولید‌و‌‌داشت. ‌گسترش، ‌فناوری‌نانو، ‌ابزار‌و‌موادی‌است‌که‌ابعادشان‌در‌به‌طور‌کلی، ‌از استفاده

ساخته‌‌دگرگوننانوتکنولوژی‌چنان‌رویکرد‌و‌نگرش،‌به‌تکنولوژی‌را‌‌باشد.‌نانومتر‌می400تا4حدود‌

‌شاید‌بزرگترین‌جهش‌انسان‌برای‌ که‌در‌صورت‌تحقق‌و‌رسیدن‌به‌مقصدی‌که‌ترسیم‌شده‌است،

‌ج ‌اکنون ‌بود. ‌خواهد ‌علم ‌رفیع ‌های ‌قله ‌به ‌و‌صعود ‌شده ‌کننده ‌متحول ‌رویکرد ‌این ‌متوجه هان

متخصصین‌و‌دانشمندان‌در‌نقاط‌مختلف‌این‌کره‌خاکی‌دست‌به‌پژوهش‌و‌مطالعات‌وسیعی‌در‌این‌

های‌صورت‌گرفته‌و‌روند‌روبه‌رشد‌نانو،‌بیش‌از‌حد‌اند‌و‌طبق‌گفته‌برخی‌از‌آنان‌پیشرفتزمینه‌زده

‌.بینی‌شده‌استانتظار‌و‌پیش

 و فناوریاهمیت نان 5-1-1
41
 ‌‌

ابزار‌و‌وسایلی‌با‌دقتی‌‌،ها‌و‌تشکیل‌موادبه‌معنی‌کنار‌هم‌قرار‌دادن‌اتمها‌یا‌مولکول‌فناورینانو‌

با‌کنترل‌شکل‌و‌اندازه‌در‌‌ییها‌یستمو‌کاربرد‌مواد‌و‌س‌یدتول‌ی،به‌طراح‌که‌‌در‌حد‌اتم‌می‌باشد

                                           
13‌ Nanoscience 
14 ‌‌ Nanotechnology 
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یک‌نانومتر‌[.‌25]‌پردازد،‌میو‌استفاده‌از‌خواصی‌است‌که‌در‌این‌سطوح‌ظاهر‌می‌شوند‌نانو‌یاسمق

‌این‌اندازه‌میمتر‌(‌40-9برابر‌با‌یک‌میلیاردم‌) بار‌کوچکتر‌از‌قطر‌یک‌تار‌موی‌انسان‌‌48000باشد.

سازند‌که‌این‌خود‌به‌ولی‌معادل‌یک‌نانومتر‌را‌میاتم‌در‌کنار‌یکدیگر‌ط‌6تا‌‌3است.‌به‌طور‌میانگین‌

‌بنابرنوع‌اتم‌بستگی‌دارد ‌باشدیک‌رویکرد‌جدید‌در‌تمام‌علوم‌میاین‌فناوری‌نانو‌. اکنون‌جهان‌در‌.

ای‌قرار‌دارد‌که‌آغازیست‌برای‌نوآوریهای‌بیشمار‌آستانه‌ورود‌به‌انقلاب‌نانوتکنولوژی‌با‌فن‌آوری‌ذره

رشناسان،‌این‌تکنولوژی‌نوین‌در‌آینده‌ای‌نزدیک‌با‌تاثیر‌بر‌بسیاری‌از‌بخشهای‌در‌آینده،‌به‌گفته‌کا

اقتصادی،‌وضع‌موجود‌را‌بکلی‌دگرگون‌خواهد‌کرد.‌با‌کمک‌این‌تکنولوژی‌تولید‌اشیاء‌با‌خصوصیات‌

توسط‌ذره‌هایی‌که‌اندازه‌هرکدام‌از‌آنها‌یک‌میلیون‌از‌میلیمتر‌بیشتر‌نیست‌امکان‌پذیر‌می‌‌،جدید

‌خواهدکرد.‌پیدا‌تحقق‌؛‌با‌کمک‌این‌تکنولوژی‌آنچه‌در‌گذشته‌ای‌نزدیک‌غیر‌ممکن‌بود،شود

جدید‌‌دستگاه‌هایای‌علوم‌و‌فناوری‌نانو‌به‌عنوان‌توانمندی‌تولید‌مواد،‌ابزارها‌و‌‌ماهیت‌فرارشته‌

ی‌های‌مختلف‌علمی‌و‌صنعت‌با‌دقت‌اتم‌و‌مولکول،‌موجب‌تعریف‌کاربردهای‌بسیاری‌زیادی‌در‌عرصه

‌حوزه ‌در ‌را ‌بسیاری ‌کاربردهای ‌نانوتکنولوژی ‌برای ‌است. ‌درمان‌‌شده ‌بهداشت، ‌و ‌غذا ‌و ‌دارو های

‌محیط ‌تولید‌بیماریها، ‌و ‌ساخت ‌اطلاعات، ‌و ‌کامپیوتر ‌الکترونیک، ‌انرژی، ‌هوافضا،‌مواد‌زیست، ،

تاثیر‌گذاشته‌‌هااند.‌به‌همین‌دلیل‌بر‌تمام‌فناوری‌امنیت‌ملی‌و‌دفاع‌برشمرده،‌کشاورزی،‌بیوتکنولوژی

‌یک‌زمینه‌ ‌به‌عنوان‌نمونه‌در‌بخش‌پزشکی‌و‌بهداشت، ‌بود. ‌زود‌باید‌شاهد‌محصولات‌آنها و‌دیر‌یا

‌داخل‌بدن‌می ‌در ‌سیستم‌توزیع‌دارو ‌مهم، ‌به‌صورت‌‌کاری‌بسیار ‌مصرف‌دارو‌در‌حال‌حاضر باشد.

ید‌دارو‌با‌وسایل‌باشند.‌در‌روش‌جد‌حجمی‌است‌در‌حالی‌که‌سلولهای‌خاصی‌از‌بدن‌نیازمند‌آن‌می

‌امروزه گیری‌شده‌و‌دارو‌به‌‌های‌مشخص‌جهتبه‌صورت‌مستقیم‌به‌سمت‌سلول‌،ترزیق‌متفاوت‌با

گیری‌قابل‌‌های‌بزرگ‌و‌کوچک‌در‌آغاز‌شکلشود.‌با‌همین‌مکانیزم،‌بیماری‌محل‌نیاز‌تحویل‌داده‌می

‌یا‌در‌بخش‌مواد،‌پروژه باشد‌که‌موادی‌با‌وزن‌‌هایی‌در‌دست‌کار‌می‌تشخیص‌و‌درمان‌خواهند‌بود.

بسیار‌کم‌و‌خواص‌بسیار‌مناسب‌تولید‌شوند.‌کاربرد‌این‌مواد‌در‌ساختمان،‌خودرو،‌هواپیما‌و‌بسیاری‌
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.‌بنابراین‌عرصه‌بسیار‌وسیع‌نانوتکنولوژی‌که‌زندگی‌انسانها‌از‌ملزومات‌زندگی‌انسانها‌دیده‌خواهد‌شد

 .توان‌به‌روی‌آن‌چشم‌بست‌را‌نیز‌در‌برخواهد‌گرفت،‌خود‌القاءکننده‌این‌نتیجه‌خواهد‌بود‌که‌نمی

نانو،‌با‌تغییر‌بر‌خی‌از‌خواص‌فیزیکی‌و‌شیمیایی‌روبه‌رو‌می‌شویم‌که‌دو‌مورد‌مهم‌در‌حوزه‌علم‌

‌ ‌عبارتند‌از: ‌آنها ‌از ‌اثرات‌‌دستگاهورود‌همچنین‌افزایش‌نسبت‌مساحت‌سطحی‌به‌حجم‌و به‌قلمرو

عاملی‌کلیدی‌در‌کارکرد‌‌ودهد‌پذیری‌نانومواد‌را‌به‌شدت‌افزایش‌میافزایش‌سط ،‌واکنش.‌کوانتومی

-به‌عنوان‌مثال‌با‌استفاده‌از‌این‌خاصیت‌می‌‌باشد.می‌45کاتالیزوها‌و‌ساختارهایی‌همچون‌الکترودها

با‌‌46را‌به‌نحو‌مؤثری‌بهبود‌بخشید‌و‌یا‌در‌تولید‌نانوکامپوزیت‌ها‌رایی‌کاتالیزورهای‌شیمیاییتوان‌کا

و‌استحکام‌‌کردهتری‌بین‌ماده‌زمینه‌و‌ذرات‌برقرار‌استفاده‌از‌این‌مواد،‌پیوندهای‌شیمیایی‌مستحکم

‌ ‌آن ‌را ‌شدت ‌دادبه ‌فن‌.افزایش ‌از ‌استفاده ‌پزشکی،‌امروزه ‌علوم ‌کلیه ‌در ‌نانو پتروشیمی،‌‌آوری

‌الکترونیک ‌دفاعی، ‌صنایع ‌مواد، ‌علوم ‌هوانوردی، ‌اتومبیل‌سازی‌و ‌کامپیوترهای‌کوانتومی‌و‌صنایع ،

‌غیره‌کاربرد‌وسیعی‌دارد.

 فن آوریتاریخچه  نانو  5-5

فیزیک‌دان‌بسیار‌معروف‌‌؛‌در‌این‌سالبودنخستین‌رجوع‌به‌دنیای‌نانو‌‌4959دسامبر‌سال‌‌29

‌فیلیپس‌ف ‌ریچارد ‌آقای ‌یعنی ‌در‌‌(4-2)شکل‌47ینمناآمریکایی ‌بود ‌شده ‌نیز ‌نوبل ‌جایزه ‌برنده که

هایی‌گذاری‌کرد‌و‌او‌اولین‌فردی‌بود‌که‌دیدگاهانیستیتوی‌تکنولوژی‌کالیفرنیا‌اصول‌اولیه‌نانو‌را‌پایه

را‌با‌کلامی‌ساده‌و‌بدون‌اینکه‌از‌قبل‌مطلبی‌‌دیدگاه‌خود.‌او‌در‌خصوص‌امکانات‌دنیای‌نانو‌پیدا‌کرد

‌در‌این‌خصوص‌تهیه‌کرده‌باشد‌این‌چنین ‌"آن‌پایین‌فضای‌بسیار‌بزرگی‌وجود‌دارد‌"بیان‌کرد:‌را

فینمن‌اولین‌کسی‌بود‌که‌نموداری‌از‌یک‌مسیر‌را‌در‌دنیای‌نانو‌ترسیم‌کرد‌و‌این‌راهی‌مستقیم‌به‌

این‌موضوع‌امکان‌پذیر‌بود‌که‌بتوان‌در‌اطراف‌‌ن‌بهنظر‌او‌رسیده‌ب.‌بود‌داخل‌دنیای‌اتم‌ها‌و‌مولکولها

                                           
15‌Electrode 
16‌Nano composite 
17‌Richard P. Feynman 
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-ای‌که‌از‌این‌آرایش‌بوجود‌میاتمها‌بطور‌معلق‌و‌شناور‌درآمد‌و‌آنها‌را‌بگونه‌ای‌آرایش‌داد‌که‌سازه

قواعد‌‌توان‌یماو‌همچنین‌این‌اعتقاد‌را‌داشت‌که‌‌آید‌اندازه‌ای‌کمتر‌از‌ده‌هزارم‌میلیمتر‌داشته‌باشد.

‌به‌ابعاد‌بس‌یعتحاکم‌بر‌طب‌یرجا ‌به‌صورت‌اتم‌‌ییداد‌و‌سازه‌ها‌یمتعم‌یزن‌یزر‌یاررا مولکول‌‌یارا

‌یواستاد‌دانشگاه‌علوم‌توک‌ینگوچیتا‌یوبار‌توسط‌نور‌یننانو‌اول‌آوری‌فن‌ی‌واژه‌4971در‌سال‌‌.ساخت

تور‌خلقت(‌سنده‌کتاب‌مویتوسط‌دکتر‌درکستر‌)‌نو‌یع‌تریوس‌یفتعر‌4977.‌در‌سال‌یدمطرح‌گرد

میلادی‌حتی‌قویترین‌و‌مجهزترین‌‌4980تا‌قبل‌از‌سال‌.‌ماساچوست‌ارائه‌شد‌یفن‌آور‌یتویدر‌انست

های‌الکترونی‌نیز‌تصویری‌گنگ‌و‌نامشخص‌از‌اتمها‌را‌نشان‌می‌دادند‌و‌بنابراین‌لمس‌میکروسکوپ

‌آن‌ ‌در ‌اما ‌غیر‌ممکن‌بود. ‌اعمال‌هرگونه‌تغییری‌بر‌روی‌آنها ‌احیانا ‌و سال‌میکروسکوپ‌اسکن‌آنها

زوریخ‌اختراع‌‌"ای‌بی‌ام"در‌لابراتوارهای‌مرکزی‌‌"هاینریش‌روهر"و‌‌"گردبنینک‌"توسط‌‌48تونلی

‌در‌این‌میکروسکوپ ‌از‌نوکهای‌فوق‌العاده‌ظریف‌و‌کوچک‌با‌عرض‌حدود‌یک‌میلیشد، ردم‌متر‌اها

‌د ‌و ‌کند ‌سمت‌سطوح‌مختلف‌پیدا ‌به ‌را ‌خود ‌راه ‌بتواند ‌تا ‌می‌شد ‌حسگرهای‌استفاده ‌از ‌همان ر

ها‌داده‌شود‌که‌اطراف‌آنها‌به‌میل‌خود‌بچرخند.‌نخستین‌پیشرفته‌استفاده‌کرده‌و‌این‌اجازه‌به‌اتم

‌انجام‌دهند‌سال‌ ‌ای‌را ‌آن‌هم‌تفکیک‌‌4989باری‌که‌محققین‌موفق‌شدند‌چنین‌مجموعه ‌و بود

 ‌.دبو«‌زنون»‌اتم‌45کردن‌

‌

‌:‌ریچارد‌فاینمن،‌پدر‌علم‌نانو4-2شکل

                                           
18‌Scanning Tunneling Microscope 
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49یوایجیماسوم‌4994در‌سال‌‌
ژاپن‌نانولوله‌چند‌جداره‌را‌کشف‌کرد‌و‌آغازگر‌‌‌NEGدر‌مؤسسه‌ 

‌ش‌آوری‌انقلاب‌فن ‌سال‌[26] دنانو ‌در ‌ ‌ک‌ینقاط‌کوانتوم‌یناول‌4993. ‌تول‌یفیتبا ‌با‌‌یدبالا ‌و شد

‌مؤسسه‌‌یهمکار ‌سال‌‌NEC و‌IBMدو ‌در ‌ساخته‌شد. ‌بعد‌از‌ساخت‌‌4996نانولوله‌تک‌جداره و

که‌در‌‌یازیدر‌پاسخ‌به‌ن‌نانو‌برگزار‌شد.‌یآور‌فن‌ییکنفرانس‌اروپا‌یناول‌ی،اتم‌یروین‌کروسکوپیم

‌ا‌ی‌ینهزم ‌آ‌آوری‌فن‌ینلزوم‌کاربرد ‌سال‌‌شد‌یاحساس‌م‌یندهدر ‌فن‌‌یمل‌یشورا‌4998در علوم‌و

را‌IWGN  ‌به‌اختصار‌یا‌20ونان‌آوری‌و‌فن‌یبه‌نام‌دانش‌نانو،‌مهندس‌یا‌یژهو‌یگروه‌کار‌یکا،آمر‌یآور

‌می‌نهاد.‌یانبن توان‌به‌سه‌دسته‌تقسیم‌کرد‌که‌این‌سه‌شاخه‌فناوری‌نانو‌در‌محدوده‌مطالعاتی‌را

‌عبارتند‌از:

کننـد.‌‌‌فناوری‌نانوی‌خشک:‌در‌این‌شاخه،‌علوم‌پایه‌)شیمی‌و‌فیزیک(‌نقش‌مهمـی‌ایفـا‌مـی‌‌‌‌-4

غیر‌آلی‌و‌فلزی‌از‌اهـداف‌ایـن‌شـاخه‌‌‌‌‌مطالعه‌چگونگی‌تشکیل‌ساختارهای‌کربنی،‌سیلیکونی‌و‌مواد

های‌آزاد‌در‌این‌شاخه‌خصوصیات‌فیزیکـی‌مـاده‌را‌پدیـد‌‌‌‌‌است.‌نکته‌قابل‌توجه‌این‌است‌که‌الکترون

‌آورند.‌در‌فناوری‌نانوی‌خشک‌چگونگی‌کاربرد‌نانو‌مواد‌در‌علوم‌دیگر‌مورد‌توجه‌است.‌می

های‌آبی‌مورد‌مطالعـه‌‌‌وجود‌در‌محیطهای‌زنده‌م‌فناوری‌نانوی‌مرطوب:‌‌در‌این‌شاخه‌سیستم‌-2

هـا‌و‌سـایر‌ترکیبـات‌سـلولی‌در‌‌‌‌‌‌گیرند.‌در‌این‌شاخه‌ساختمان‌مواد‌ژنتیکـی،‌غشـاء‌‌‌و‌تحقیق‌قرار‌می

انـد‌سـاختارهای‌‌‌‌مقیاس‌نانومتر‌از‌موضوعات‌مورد‌علاقه‌پژوهشگران‌هستند.‌پژوهشگران‌موفـق‌شـده‌‌

شـود.‌ایـن‌شـاخه‌در‌‌‌‌‌مقیاس‌نانویی‌کنتـرل‌مـی‌‌ها‌در‌‌زیستی‌فراوانی‌تولید‌کنند‌که‌نحوه‌عملکرد‌آن

‌های‌مرتبط‌با‌زیست‌فناوری‌است.‌برگیرنده‌علوم‌پزشکی،‌دارویی‌و‌به‌طور‌کلی‌علوم‌و‌روش

ها‌‌های‌اتم‌سازی‌فرآیند‌و‌واکنش‌ها‌برای‌شبیه‌فناوری‌نانوی‌محاسباتی:‌‌‌در‌این‌شاخه‌از‌رایانه‌-3

شود‌کـه‌زمـان‌‌‌‌آید،‌باعث‌می‌وسیله‌محاسبه‌به‌دست‌میشود.‌شناختی‌که‌به‌‌ها‌استفاده‌می‌و‌مولکول

‌پیشرفت‌فناوری‌نانوی‌خشک‌کاهش‌یابد‌و‌تاثیر‌مهمی‌در‌فناوری‌نانوی‌مرطوب‌نیز‌خواهد‌داشت.

                                           
19‌Iijima‌Sumiuo 
20‌Intergency working group on Nano science, Engineerind 
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 51بندی نانو مواد دسته  5-1

به‌‌ی‌نانوساختار،گویند.‌مادهمواد‌مینانو‌موادی‌که‌در‌سط ‌نانو‌در‌این‌فناوری‌به‌کار‌می‌رود،‌را

.‌نانومتر(‌باشد‌اطلاق‌می‌شود‌400ای‌که‌حداقل‌یکی‌از‌ابعاد‌آن‌در‌مقیاس‌نانومتری‌)زیر‌هر‌ماده

‌نانو‌مواد‌دسته‌بندی‌آن ‌مطالعه ‌حائز‌اهمیت‌‌برای‌شناخت‌و ‌بسیار ‌بر‌اساس‌مشخصات‌فیزیکی، ها

‌:]27[ساختار‌هندسی‌به‌چهار‌دسته‌اصلی‌تقسیم‌کرد‌توان‌از‌نظر‌باشد.‌نانو‌مواد‌را‌میمی

 هیچ و باشندمی نانومتری یاندازه دارای بعد سه هر در که :‌موادی(0D)بعدی‌ صفر نانومواد -4

‌بر بعد نیز‌‌22نانوذرات نانوساختارها، از دسته این به هابندیدسته برخی اساس آزادی‌ندارند.

 نانوذرات‌ هستند. ذرات جنس و اندازه نانوذرات، خواص بر عوامل‌تاثیرگذار .شودگفته‌می

 کردن بخار ضد بدنه، کردن خش ضد( اتومبیل مانند صنایع‌مختلف در مختلفی کاربردهای

 (، بیماریها علایم تشخیص جدید، داروهای ساخت پزشکی) ،مقاوم‌و...( هایلاستیک ها،شیشه

‌نظامی الکترونیک، فاضلاب، و آب تصفیه  به بسته توانندمی نانوذرات دارند. و... صنایع

 شوند ساخته ...و ستونی مکعبی،‌منشوری، بیضوی، کروی، مانند مختلف اشکال در کاربردشان

 )ماده( جزء چند ترکیبی‌از اینکه یا باشند شده تشکیل جزء یک از است ممکن نانوذرات.

 .باشند ماده‌مختلف چند از ترکیبی یا و خالص صورت به توانندنانوذرات‌می همچنین .باشند

-می آزاد بعد یک و نانو مقیاس در بعد دو دارای بعدی تک :‌نانومواد(1D)بعدی‌‌تک‌نانومواد -2

 بعدی تک نانوساختار مواد جز ها‌همگی نانوالیاف ،21هانانولوله ها،نانومیله ،23هانانوسیم .باشند

 قطر به طول نسبت و جنس بعدی، تک نانوساختارهای خواص تاثیرگذار‌روی عوامل‌.باشندمی

(L/d) در آنها الکتریکی هدایت فلزی بعدی تک نانوساختارهای مهمترین‌ویژگی .باشندآنها‌می 

‌کاربردهاینانوسیم .است سیم محور راستای  ساخت مانند مختلف هایبخش در زیادی ها

                                           
21‌Nanomatrial 
22

 Nanoparticles‌ 
23‌Nanowire 
24‌Nanotube 
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-بیماری تشخیص کوچک، بسیار لیزرهای بالا،‌ساخت بسیار سرعت با کوچک بسیار هایرایانه

 از ترکیبی یا و خالص صورت به توانندنیز‌می هانانوسیم .دارند ... و مغناطیسی هایحافظه ها،

 باشند. مختلف ماده نوع چند

 مواد. باشندمی نانو مقیاس در بعد یک و آزاد بعد دو دارای مواد این (2D) :  بعدی دو نانومواد -3

باشد.‌عوامل‌می سطحی هایپوشش یا‌25نازک هایلایه شامل عمدتا نانو مقیاس بعد‌در یک با

‌برایمی آنها ضخامت و جنس ها،نانوپوشش خواص در تاثیرگذار  نگه هایسلفون مثال باشد.

‌حال پوشش نوع یک مواد‌غذایی دارنده آنها‌ به باشد، نانو ابعاد در آنها ضخامت اگر هستند.

 به که هستند نانومتر 100 تا 1 ضخامت با هاییلایه هانانوپوشش‌.شودمی گفته نانوپوشش

 .شوندمی آنها هایویژگی و خواص تغییر باعث و گیرندقرار‌می دیگر مواد روی پوشش صورت

 باشند. مختلف ماده چند از ترکیبی یا خالص‌و صورت به توانندمی نیز نازک هایلایه

-می مشاهده که همانطوراست.‌ آزاد مقیاس در آنها بعد سه هر :‌یعنی(3D)بعدی‌‌سه‌نانومواد -1

 در آن بعد سه از یک هیچ زیرا است، تناقض در نانوساختار مواد تعریف با این‌تعریف کنید

 ) است ماده چند شامل که مرکبی )مواد26هانانوکامپوزیت شامل نیست.‌این‌دسته نانو مقیاس

 موادی نانوساختار حجیم باشد.‌موادمی ) نانوساختار ایمواد‌توده یا( نانوساختار حجیم مواد و

باشد.‌ نانومتر 100 از کمتر بعد یک در حداقل مجزای‌آنها سازنده واحدهای اندازه که هستند

ندارد.‌ الکتریکی رسانایی خاصیت مثال‌پلاستیک ندارند،‌برای را خواص سری یک مواد بعضی

 مخلوط ماده کنیم، اضافه آن به دارند‌را رسانایی خاصیت که فازی ذرات همانند ایماده اگر اما

 گفته مرکب ماده یا مواد‌کامپوزیت این به‌.باشد داشته رسانایی خاصیت تواندمی شده تولید

 اضافه مواد از یک که‌هر باشد شده تشکیل ماده دو از بیش از است ممکن مرکب شود.‌مادهمی

 اجزای از یکیحداقل‌ که صورتی باشد.‌در داشته را خواص از یکی تقویت قابلیت تواندمی شده

‌بهمی نانوکامپوزیت آن به باشد، نانوساختار کامپوزیت ‌رسانایی توانمی مثال عنوان گوییم.

                                           
25‌Thin Films 
26‌Nano composite 
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‌داد. افزایش کربنی هاینانولوله از استفاده با را پلیمرها

‌
:‌به‌ترتیب‌از‌چپ‌به‌راست:‌صفر‌بعدی،‌یک‌بعدی،‌دو‌‌آزاد ابعاد تعداد حسب بر نانوساختارها :‌انواع‌2-2شکل

‌.بعدی،‌سه‌بعدی

 

 ها نانولوله 5-3

و‌قطر‌‌نانو‌هستند‌یاسبعد‌خارج‌از‌مق‌یککه‌در‌‌شود‌یاطلاق‌م‌ییبه‌نانو‌ساختارها‌ها‌نانولوله‌‌‌‌

‌ ‌حدود ‌تا ‌م‌400آنها ‌صرفباشد‌ینانومتر ‌کشش‌نظر‌. ‌استحکام ‌نانولوله‌یاز ‌یکیخواص‌الکتر‌ها‌بالا،

‌م‌یمختلف ‌نشان ‌خود ‌رسانایی‌حرارتی‌رسانایی‌فولاد،‌برابر‌‌400کششی‌استحکام‌.دهند‌یاز ‌و

‌گسیل‌قابلیت‌و‌بزرگ‌بسیار‌مغناطیسی‌مس،‌ممان‌از‌بالاتر‌جریانی‌حمل‌بالا،‌توانایی‌بسیار‌الکتریکی

ل‌ی،‌از‌دلاهادرون‌آن‌یخال‌یاز‌فضا‌یناش‌های‌یژگیو‌.ها‌استنانولوله‌برجسته‌هایویژگی‌از‌نور‌جذب‌و

‌لفظ‌نانولوله‌در‌حالت‌عاد‌یفرم‌ساختار‌ینتوجه‌به‌ا ‌یها‌در‌مورد‌نانولوله‌یاز‌نانو‌مواد‌شده‌است.

‌م‌یکربن ‌کار ‌سال‌رود‌یبه ‌در ‌نانولوله‌یگراشکال‌د‌یراخ‌یها‌اما ‌همچون ‌،BNبوریتریدن‌یها‌نانولوله

توان‌به‌طورکلی‌میرا‌به‌‌ها‌اند.‌نانولولهساخته‌شده‌یزن‌...‌و‌‌SiCیدکاربایلیکونس،‌GaNیتراید‌ن‌یومگال

-2.‌با‌توجه‌به‌شکل)شده‌باشند‌یچیدهاستوانه‌پ‌یککه‌به‌دور‌صورت‌صفحات‌گرافیتی‌درنظر‌گرفت‌

‌صور3 ‌به ‌شکل‌حاصل ‌بچرخانیم ‌یک‌استوانه ‌محور ‌حول ‌گرافیت‌را ‌یک‌صفحه ‌تنها ‌اگر ت‌یک‌(

‌تکنانولوله ‌یک‌نانولولهی ‌بچرخانیم ‌استوانه ‌محور ‌حول ‌را ‌گرافیت ‌صفحه ‌چندین ‌اگر ‌و ی‌جداره،

‌چندجداره‌خواهیم‌داشت.
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‌

‌.های‌تک‌جداره‌و‌چند‌جداره‌:‌نمایی‌از‌نانو‌لوله3-2شکل

-می‌Aبه‌اتم‌‌chانتخاب‌واز‌این‌اتم‌به‌وسیله‌بردارکایرال‌را‌به‌عنوان‌مبدا‌‌oاتم‌‌(،‌1-2در‌شکل‌)

‌رسانیم

(2-4)                                                                                                               ‌‌‌‌‌‌‌‌

⃗⃗   در‌رابطه‌بالا‌  ⃗     
√ 

 
  

 

 
     ⃗⃗⃗⃗   و‌‌‌  

√ 

 
  

  

 
باشد.‌اگر‌ثابت‌شبکه‌می‌aبردارهای‌شبکه‌و‌  

بنامیم،‌و‌همچنین‌این‌کار‌‌ Bمحوری‌عمود‌بر‌بردار‌کایرال‌رسم‌کنیم‌و‌انتهای‌محور‌را‌نقطه‌oاز‌اتم‌

را‌به‌هم‌متصل‌‌´Bو‌‌Bبنامیم‌و‌سپس‌نقاط‌‌´Bنیز‌انجام‌دهیم‌و‌انتهای‌محور‌را‌نقطه‌‌Aرا‌در‌نقطه‌

‌مست ‌یک ‌حاصل ‌شکل ‌میکنیم، ‌کایرال ‌بردار ‌برابر ‌طولی ‌با ‌این‌1-2باشد)شکلطیل ‌اگر ‌حال .)

مستطیل‌را‌به‌صورت‌یک‌استوانه‌دربیاوریم‌یک‌نانولوله‌تک‌جداره‌خواهیم‌داشت‌که‌محیط‌آن‌برابر‌

‌یرنظفیزیکی‌متفاوت،‌خواص‌‌یمتفاوت،‌دارا‌یرالکا‌یبا‌بردارها‌ها‌نانولولهباشد.‌طول‌بردار‌کایرال‌می

وسیله‌بردار‌کایرال‌به‌[.28می‌باشند‌]متفاوت‌‌یو‌خواص‌نور‌یکیاستقامت‌مکان‌،27یکیالکتر‌یتهدا

ها‌را‌بر‌اساس‌همین‌و‌نانولولهبوده‌‌ی اعداد‌صح‌mو‌‌‌nدرآن‌کهشود،‌‌(‌مشخص‌میm،nدو‌مولفه‌)

ن‌ایجاد‌توامی‌کنند.‌بر‌اساس‌انتخاب‌بردار‌کایرال‌متفاوت‌‌سه‌نوع‌نانولوله‌مختلفگذاری‌میاعداد‌نام

‌عبارت ‌که ‌صندلیکرد. ‌دسته ‌نانولوله ‌از: ‌مقدار‌28اند ‌این‌نمونه ‌کایرال ‌بردار ‌در باشد.‌می‌m=nکه

                                           
27‌The electrical conductivity 
28‌Armchair 
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‌زیگزاگ ‌نانولوله ‌بعدی ‌می‌29دسته ‌مقدار ‌آنها ‌در ‌که ‌را‌‌m=0باشد، ‌نانولوله ‌حالات ‌سایر ‌در است.

‌نامتقارن‌می‌30کایرال ‌شکل‌)یا ‌در ‌)1-2نامند. ‌و ‌نوع2-5( ‌ترتیب‌این‌سه ‌به ‌نانولوله‌( ‌و های‌بردار

‌و‌قطر‌نانولوله(‌|   |)‌یرالاندازه‌بردار‌کاحاصل‌از‌آنها‌‌نشان‌داده‌شده‌است.‌با‌استفاده‌از‌روابط‌زیر‌

(dبه‌دست‌م‌)یندآی:‌

(2-2‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌|   |             
 

             ‌

(2-3‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  
|   |

 
‌‌‌‌‌‌

-2شود،‌که‌در‌شکل‌)یف‌میتعر‌یرالو‌بردار‌کا‌یگزاگمحور‌ز‌ینب‌یهصورت‌زاوبه‌‌،‌یرالکا‌یهزاو‌

‌شده‌است.نشان‌داده‌‌‌θبا‌نماد(‌1

(2-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)     
    

 √        
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

این‌مقدار‌برای‌بردار‌زیگزاگ‌برابر‌صفر‌و‌برای‌که‌‌دارددرجه‌قرار‌‌30تا‌‌‌0ینبیه‌کایرال‌مقدار‌زاو

 باشد.سته‌صندلی‌بیشترین‌میزان‌میبردار‌د

‌:‌تصویر‌شماتیک‌از‌انواع‌بردارهای‌تولید‌کننده‌انواع‌نانو‌لوله1-2شکل

                                           
29‌Zigzag 
30‌Chiral 
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‌
‌.ج(دسته‌صندلی،‌الف(‌کایرال‌ب(زیگزاگ‌:‌انواع‌نانو‌لوله‌بر‌اساس‌جهت‌لوله‌شدن‌صفحه‌پایه5-2شکل

کـه‌اگـر‌در‌جهـت‌محـور‌‌‌‌‌،‌بطورینانولوله‌است‌یبعد‌یکشبکه‌‌یههمان‌بردار‌پا‌یزن‌‌ ⃗ بردار‌انتقال

بـردار‌انتقـال‌بـر‌‌‌‌‌.یدرس‌یممشابه‌خواه‌یهندس‌یتبه‌موقع‌انتقال‌حرکت‌کنیمبه‌اندازه‌بردار‌‌نانولوله

‌شود.صورت‌زیر‌نوشته‌میبه‌   و‌‌   حسب‌بردارهای‌پایه‌

(2-5‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ⃗             ‌

کنیم‌از‌شرط‌عمود‌بودن‌بردار‌انتقال‌بر‌بردار‌کایرال‌استفاده‌می‌‌t2و‌‌t1دست‌آوردن‌اعداد‌برای‌به

‌لذا‌داریم:

(2-6‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                            

‌رسیم:می‌t2و‌‌t1های‌زیر‌برای‌مقادیر‌با‌حل‌معادله‌بالا‌به‌رابطه

(2-7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)       ‌

(2-8‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)          ‌

‌(‌برداری‌موازی‌بردار‌انتقال‌خواهیم‌داشت.5-2با‌محاسبه‌اعداد‌بالا‌و‌جایگذاری‌در‌رابطه)

 

‌
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 فصل سوم

 

 (DFTنظریه تابعی چگالی)
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 مقدمه  1-1

ها‌که‌ها‌و‌یونای‌از‌الکترونسیستمی‌که‌از‌تعداد‌زیادی‌ذره‌تشکیل‌شده‌باشد،‌مانند‌مجموعهبه‌

گویند.‌‌34ایذرههای‌مختلف‌همانند‌اتم،‌مولکول‌و‌بلور‌کنار‌هم‌جمع‌شده‌باشند،‌سیستم‌بسبه‌شکل

دارای‌حل‌دقیق‌های‌مکانیک‌کلاسیک‌و‌کوانتوم‌ای،‌‌در‌چارچوب‌نظریهای‌و‌دوذرهذرههای‌تکمساله

ها‌استفاده‌کرد.‌روش‌ها‌ها‌و‌تقریبهائی‌با‌بیش‌از‌دو‌ذره‌باید‌از‌مدلتحلیلی‌هستند‌اما‌برای‌سیستم

‌بین‌و‌راهکارهای‌متعدد‌و‌متنوع‌بسیاری‌برای‌سیستم ‌در ‌کرده‌است. های‌بس‌ذره‌ای‌توسعه‌پیدا

-ی‌علم‌بسپردازند‌و‌از‌مقولهای‌میذرههای‌بسها‌و‌نظریه‌های‌مختلف‌که‌به‌محاسبات‌سیتمروش

‌نظریهذره ‌میترین‌روشیکی‌از‌متداول‌32(DFTی‌تابعی‌چگالی‌)ای‌هستند، ‌که‌این‌نظریه‌ها باشد.

‌به ‌مبنای‌اکثر‌محاسبات‌کوانتومی‌بلورها ‌میامروزه ‌تابعی‌چگالی‌به‌همراه‌رهیافت‌شمار ‌نظریه رود.

سازی‌و‌که‌منجر‌به‌ساده‌]29[دهدای‌به‌ما‌میذرههای‌بسای‌از‌سیستمذرهتوصیفی‌تک‌33شم-کوهن

‌شود.افزایش‌سرعت‌محاسبات‌می

 نظریه تابعی چگالی  1-5

 ایذرهسیستم بس  1-5-1

‌بس ‌مجموعهذرهمسأله ‌بررسی ‌به ‌اتمای ‌از ‌مولکولای ‌از‌ها، ‌که ‌و... ‌مایعات ‌جامدات، ‌گازها، ها،

کنش‌ای‌از‌تعداد‌زیادی‌ذره‌برهمذرهسیستم‌بسپردازد.‌یک‌اند‌میها‌و‌هسته‌ها‌تشکیل‌شدهالکترون

ها‌و‌یا‌ها‌و‌مولکولای‌از‌اتمتواند‌شامل‌یک‌اتم،‌مولکول‌یا‌مجموعهکننده‌تشکیل‌شده‌است،‌که‌می

ای،‌بر‌مبنای‌اصول‌اولیه‌مکانیک‌کوانتومی،‌اولین‌گام‌ذرههای‌بسیک‌بلور‌باشد.‌برای‌بررسی‌سیستم

‌معادله‌شرودینگر‌است.‌نوشتن‌هامیلتونی‌سیستم‌توسط

(3-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌) ̂                                   ‌‌

                                           
31

 Many body system 
32

 Density Functional Theory (DFT) 
33

 Kohn - Shame scheme‌ 
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‌صورت‌زیر‌است:ای،‌بهذرهبس‌عملگر‌هامیلتونی‌سیستم‌̂ مقدار‌انرژی‌و‌ویژه‌Eکه‌

(3-2)‌‌‌‌ ̂  ∑   
  

  
 

  
     

  ∑   
  

  

    
     

   
 

 
∑

  

|     |
    ∑

   
 

|     |
 

 

 
∑

     
 

|     |
      ‌‌ 

   ‌

ها‌و‌ها‌و‌هستهترتیب‌از‌چپ‌به‌راست،‌بخش‌اول‌و‌دوم‌انرژی‌جنیشی‌الکترون(‌به2-3در‌معادله‌)

-هسته‌می‌-هسته‌و‌هسته‌–الکترون،‌الکترون‌‌–کنش‌بین‌الکترون‌سه‌بخش‌آخر‌به‌ترتیب،‌برهم

‌همچنین‌ ‌‌mباشد. ‌جرم‌Mو ‌هسته، ‌31ثابت‌پلانک‌ħهای‌الکترون‌و ،e‌‌ ‌الکترون، ‌اتمی‌‌ZIبار عدد

Iامین‌الکترون‌و‌RIموقعیت‌‌Iهای‌خارجی‌نظیر‌میدان‌باشند.‌در‌این‌هامیلتونی‌میدانامین‌هسته‌می

-29[نسبیتی‌وارد‌نشده‌است‌الکتریکی‌و‌مغناطیسی‌صفر‌در‌نظر‌گرفته‌شده‌است‌و‌همچنین‌آثار

30[.‌

‌35اوپنهایمر –تقریب بورن   1-5-5

ها‌و‌طور‌همزمان،‌به‌بررسی‌دینامیک‌الکترونای‌به‌این‌دلیل‌که‌بهذرهحل‌معادله‌شرودینگر‌بس

‌میهسته ‌تقریبها ‌برخی ‌از ‌مسأله ‌سازی ‌ساده ‌برای ‌لذا ‌است. ‌پیچیده ‌بسیار ‌تقریب‌پردازد، ‌که ها

‌یکی-بورن ‌شده‌اوپنهایمر ‌میازشناخته ‌آنهاست‌استفاده ‌تقریب‌بورنترین ‌لحاظ‌-کنیم. ‌به اوپنهایمر

.‌‌این‌تقریب‌]34[باشد‌اما‌در‌کاهش‌حجم‌محاسبات‌سهم‌بسزائی‌داردنظری‌دارای‌اثبات‌دقیقی‌نمی

باشد‌و‌در‌برابر(‌می2000ها‌)حدودبیان‌می‌کند‌که‌جرم‌هسته‌ها‌بسیار‌سنگین‌تر‌از‌جرم‌الکترون

ها‌را‌ها‌حرکت‌می‌کنند.‌به‌همین‌دلیل‌می‌توان‌حرکت‌هستههسته‌ها‌بسیار‌کندتر‌از‌الکتروننتیجه‌

‌لذا‌فرض‌میاز‌الکترون که‌ای‌موقعیت‌ثابتی‌دارند‌در‌صورتیطور‌لحظهها‌بهشود‌که‌اتمها‌جدا‌کرد.

‌باری‌هستهالکترون ‌میدان ‌در ‌حرکت‌میها ‌ها ‌یک‌مسئله ‌با ‌ترتیب‌تنها ‌این ‌به الکترونی‌بسکنند.

ها،‌دلیل‌ثابت‌بودن‌هسته(،‌به2-3اوپنهایمر‌بر‌روی‌هامیلتونی‌)-مواجه‌هستیم.‌با‌اعمال‌تقریب‌بورن

                                           
34‌ Planck constant 
35

  Born - Openheimer approximation (adiabatic) 
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یابد‌و‌شود.‌جمله‌آخر‌نیز‌به‌یک‌مقدار‌ثابت‌کاهش‌میانرژی‌جنبشی‌آنها‌صفر‌و‌جمله‌دوم‌حذف‌می

‌شود.صورت‌زیر‌نوشته‌میلذا‌عملگر‌هامیلتونی،‌با‌اعمال‌این‌تقریب‌به

‌

(3-3‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂  ∑   
  

  
 

  
     

  
 

 
∑

  

|     |
                 ‌

در‌رابطه‌بالا‌جملات‌اول‌و‌دوم‌به‌ترتیب‌انرژی‌جنبشی‌گاز‌الکترونی‌و‌انرژی‌پتانسیل‌ناشی‌از‌

‌می-کنش‌الکترونبرهم ‌الکترون ‌هسته‌Vextباشد. ‌توسط ‌که ‌است ‌پتانسیلی ‌الکترونهم ‌روی ها‌ها

تواند‌کاهش‌یابد،‌اوپنهایمر‌می-شود.‌اگرچه‌تعداد‌درجات‌آزادی‌سیستم‌توسط‌تقریب‌بورناعمال‌می

باشد‌و‌همچنین‌تابع‌ها‌بسیا‌ر‌بیشتر‌میها‌در‌مقایسه‌با‌تعداد‌هستهدلیل‌اینکه‌تعداد‌الکتروناما‌به

ذره‌ای‌برای‌سیستم‌هایی‌ها‌است،‌لذا‌حل‌مسئله‌بسه‌مختصات‌تمام‌الکترونموج‌الکترونی‌وابسته‌ب

شود‌که‌هرکدام‌از‌سازی‌مسئله،‌فرض‌میبا‌بیش‌از‌یک‌الکترون‌کار‌دشواری‌است.‌بنابراین‌برای‌ساده

-کنند‌که‌با‌این‌فرض‌معادله‌بسها‌حرکت‌میها‌در‌یک‌میدان‌متوسط‌ناشی‌از‌سایر‌الکترونالکترون

تر‌شده‌و‌حل‌آن‌شود‌و‌در‌نتیجه‌سیستم‌سادهای‌تبدیل‌میذرهالکترونی‌به‌یک‌دسته‌از‌معادلات‌تک

‌شود.با‌سهولت‌بیشتری‌امکان‌پذیر‌می

 16تقریب الکترون مستقل  1-5-1

‌برهمیکی‌از‌روش ‌هامیلتونی‌-کنش‌بین‌الکترونهای‌مهم‌برای‌حل‌مشکل‌ناشی‌از الکترون‌در

کنش‌الکترون‌هایی‌که‌در‌آنها،‌برهمی‌جملات‌ناشی‌از‌این‌همبستگی‌با‌جملهالکترونی،‌جایگزینبس

‌یک‌پتانسیل‌خارجی‌وصف‌می ‌میبا ‌هر‌شود، ‌که ‌تقریب‌الکترون‌مستقل‌فرض‌می‌شود ‌در باشد.

اولین‌‌37هارتری‌4928کند.‌درسال‌کنش‌میالکترون‌با‌پتانسیل‌موثر‌ناشی‌از‌سایر‌الکترون‌ها‌برهم

الکترون‌ازمعادل‌آن‌-کنش‌الکترونجای‌برهمتانسیل‌موثر‌را‌ارائه‌داد،‌که‌در‌آن‌بهمدل‌در‌چارچوب‌پ

                                           
36

 Independent electron approximation 
37‌ Hartree 
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‌استفاده‌می صورت‌زیر‌شود،‌که‌بهدر‌الکترومغناطیس‌کلاسیک،که‌به‌پتانسیل‌هارتری‌معروف‌است،

‌است:‌

(3-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂  ∑  
  

   
  

   ∑             ∑         ‌

(3-5‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌        ∫      
     ⃗  

| ⃗   ⃗ ́|
‌

-ها‌بهیون)یون-کنش‌الکترونها،‌جمله‌دوم‌برهم(‌جمله‌اول‌انرژی‌جنبشی‌الکترون1-3در‌رابطه‌)

‌شده ‌گرفته ‌نظر ‌در ‌خارجی ‌عامل ‌یک ‌جعنوان ‌و ‌میاند( ‌هارتری ‌پتانسیل ‌هم ‌سوم ‌که‌مله باشد

‌)-کنش‌الکترونجایگزین‌برهم ‌رابطه ‌همچنین‌در ‌ ‌است. ‌5-3الکترون‌شده )n(r)چگالی‌الکترونی‌‌ ،

الکترونی‌تفکیک‌پذیر‌است‌و‌به‌بخش‌های‌تکدست‌آمده‌در‌رابطه‌بالا‌تفکیکباشد.‌هامیلتونی‌بهمی

-گویند.‌پتانسیل‌هارتری‌بخش‌عمدهمستقل‌می‌ترونشود،‌به‌همین‌علت‌این‌تقریب‌را‌تقریب‌الکمی

الکترون‌را‌شامل‌می‌شود،‌به‌همین‌دلیل‌می‌توان‌انتظار‌داشت‌که‌نتایج‌-کنش‌الکترونای‌از‌برهم

‌مقادیر‌واقعی‌به ‌تقریب‌الکترون‌مستقل‌اختلاف‌کمی‌با ‌چگالی‌الکترونی(‌در دست‌آمده)انرژی‌کل،

الکترون،‌تابع‌موج‌واقعی‌سیستم‌قادر‌-کنش‌الکترونلیل‌حذف‌برهمداشته‌باشد.‌اما‌با‌این‌وجود،‌به‌د

‌هم‌از‌به‌تولید‌شدن‌نمی ‌و ‌چارچوب‌الکترون‌مستقل‌ارائه‌شده ‌هامیلتونی‌دیگری‌که‌هم‌در باشد.

باشد‌که‌امروزه‌مبنای‌بسیاری‌از‌کارهای‌شم‌می-هامیلتونی‌هارتری‌کامل‌تر‌است،‌هامیلتونی‌کوهن

‌.‌]29[استنظری‌و‌محاسباتی‌شده‌

‌38کوهن-هوهنبرگ هاینظریه  1-5-3

کنشی‌بر‌اساس‌چگالی‌الکترونی‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌که‌هدف‌اصلی‌آن‌توصیف‌یک‌سیستم‌برهم

ریزی‌باشد،‌بر‌اساس‌دو‌قضیه‌بنیادی‌توسط‌هوهنبرگ‌و‌کوهن،‌پایهای‌میذرهجای‌توابع‌موج‌بسبه

‌]32[شد ‌می. ‌بیان ‌اول ‌قضیه ‌هامیلتونی ‌که ‌بسکند ‌بهیک‌سیستم ‌توسط‌الکترونی، صورت‌یکتایی

                                           
38‌ Hohenberg- Kohn theories 
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توان‌با‌استفاده‌از‌چگالی‌حالت‌پایه،‌شود.‌بنابراین‌طبق‌این‌قضیه‌میچگالی‌حالت‌پایه‌آن‌تعیین‌می

‌بس ‌یک‌سیستم ‌بههامیلتونی ‌و ‌تعیین ‌را ‌و‌الکترونی ‌پایه ‌حالات ‌تمامی ‌برای ‌موج ‌توابع ‌آن دنبال

الکترونی‌چگالی‌الکترونی‌فقط‌به‌یک‌مختصه‌مکان‌ستم‌بسبرانگیخته‌را‌مشخص‌ساخت.‌در‌یک‌سی

ها‌وابسته‌است،‌لذا‌که‌توابع‌موج‌این‌سیستم‌به‌مختصات‌‌فضایی‌تمام‌الکترونبستگی‌دارد‌در‌صورتی

‌می ای‌به‌جای‌یافتن‌توابع‌ذرهدهد‌که‌در‌هنگام‌حل‌سیستم‌های‌بساین‌قضیه‌به‌ما‌این‌امکان‌را

‌که‌دارای‌پیچیدگی‌ریاضی‌کمتری‌نسبت‌به‌توابع‌‌موج‌به‌دنبال‌چگالی‌حالت پایه‌سیستم‌باشیم،

‌انرژی‌کل‌هر‌سیستم‌بسای‌میذرهموج‌بس ‌قضیه‌دوم، ‌مطابق‌با ‌نسبت‌به‌چگالی‌باشد. الکترونی،

الکترونی‌یک‌تابعی‌کند.‌به‌عبارتی‌برای‌هر‌سیستم‌بسحالت‌پایه‌آن‌از‌یک‌اصل‌وردشی‌تبعیت‌می

توان‌بیان‌کرد‌که‌انرژی‌حالت‌پایه‌سیستم،‌کمینه‌حسب‌چگالی‌الکترونی‌میانرژی‌جهان‌شمول‌بر‌

‌کمینه‌می کند،‌چگالی‌حالت‌پایه‌سیستم‌این‌تابعی‌است‌و‌چگالی‌الکترونی‌که‌این‌تابعی‌انرژی‌را

‌:]29[.‌این‌تابعی‌انرژی‌به‌صورت‌زیر‌است]33[است

(3-6‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌) [     ]   [     ]  ∫                      [     ]‌

کنش‌الکترون‌ومیدان‌خارجی‌و‌جمله‌که‌در‌رابطه‌بالا‌جمله‌اول‌انرژی‌جنبشی‌و‌جمله‌دوم‌برهم

باشد.‌در‌رابطه‌بالا‌باید‌به‌این‌نکته‌توجه‌کرد‌که‌این‌تابعی،‌تنها‌الکترون‌می-کنش‌الکترونآخر‌برهم

‌کند.خواص‌سیستم‌در‌حالت‌برانگیخته‌را‌تعیین‌نمی‌کند‌وخواص‌حالت‌پایه‌سیستم‌را‌مشخص‌می

 19شم-رهیافت کوهن  1-5-2

‌سال‌ الکترونی‌توسط‌ای‌حقیقی‌به‌یک‌مسئله‌تکذرهحلی‌برای‌کاهش‌مسئله‌بسراه‌4965در

‌در‌واقع‌آنها‌یک‌شیوه‌عملی‌برای‌بکارگیری‌تابعی‌چگالی‌ارائه‌دادند .‌]31[کوهن‌و‌شم‌مطرح‌شد.

‌ ‌برای‌حل ‌بسآنها ‌با‌مسئله ‌آن ‌چگالی‌حالت‌پایه ‌که ‌گرفتند، ‌کمکی‌درنظر الکترونی‌یک‌سیستم

‌به‌ چگالی‌حالت‌پایه‌سیستم‌اصلی‌برابر،‌ولی‌تابع‌موج‌آن‌متفاوت‌از‌تابع‌موج‌سیستم‌اصلی‌است.

                                           
39

  Kohn-Sham 
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‌برهمنحوی ‌آن ‌در ‌)غیربرهم-کنش‌الکترونکه ‌هردو‌الکترون‌صفر ‌این‌که ‌به ‌توجه ‌با ‌است. کنشی(

‌چگالی‌های‌پایه‌یکسان‌میی‌چگالی‌حالتسیستم‌دارا ‌با‌حل‌هامیلتونی‌سیستم‌کمکی، ‌لذا باشند،

حالت‌پایه‌سیستم‌اصلی‌نیز‌تعیین‌شده‌و‌متعاقب‌آن،‌طبق‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌کلیه‌خواص‌سیستم‌

‌کنشی(‌به‌صورت‌زیر‌است:نیز‌مشخص‌می‌شود.‌چگالی‌دستگاه‌کمکی)سیستم‌غیر‌برهم

(3-7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     ∑|     |
 ‌

کنند.‌در‌این‌ای‌هستند‌که‌از‌معادله‌شرودینگر‌پیروی‌میذرهتوابع‌موج‌تک‌     در‌رابطه‌بالا‌

‌صورت‌زیر‌است:ای‌بهذرهکنشی‌هامیلتونی‌تکسیستم‌غیربرهم

(3-8‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂     ( 
 

 
  

           )   (       )        

کنشی‌است.‌تابعی‌انرژی‌کل‌حالت‌پایه‌انرژی‌جنبشی‌سیستم‌الکترونی‌غیربرهم‌‌Tsدر‌رابطه‌بالا

‌نویسیم:را‌به‌شکل‌زیر‌می‌H[n]=E[n]کنشی‌سیستم‌برهم

(3-9‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]   [ ]     [ ]      [ ]‌

و‌‌Vextها‌از‌دو‌بخش‌پتانسیل‌خارجی‌ناشی‌از‌اثرات‌هسته‌Veffدر‌رابطه‌بالا‌پتانسیل‌موثر‌

توان‌به‌دو‌بخش‌را‌می‌Veeتشکیل‌شده‌است.‌همچنین‌‌Veeهای‌دیگر‌پتانسیل‌ناشی‌از‌اثرات‌الکترون

‌کوانتومی‌تقسیم‌کرد.‌پس‌داریم:کلاسیک‌هارتری‌و‌بخش‌

(3-40‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]   [ ]      [ ]    [ ]    [ ]  ∫             

  [ ]    [ ]    [ ]      [ ]    [ ]    [ ]  ∫                          ‌‌‌‌‌‌‌

‌زیر‌است:‌صورتکه‌تصحی ‌کننده‌انرژی‌و‌به‌10همبستگی‌-با‌تعریف‌انرژی‌تبادلی‌

(3-44‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   [ ]   [ ]    [ ]      [ ]    [ ]                       
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  Exchange – Correlation Energy 
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‌شود:صورت‌زیر‌نتیجه‌می(‌به40-3معادله‌)

(3-42‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]    [ ]    [ ]  ∫                [ ]‌

‌و‌به‌شکل‌زیر‌است:‌14انرژی‌هارتری‌[ ]  در‌رابطه‌بالا‌‌‌‌

(3-43‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  [ ]  
 

 
∬

          

|     |
       ‌

‌(داریم:42-3دررابطه‌)[ ]   با‌جایگذاری‌

(3-41‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]    [ ]  
 

 
∬

          

|     |
       ∫                [ ]‌

‌آید:دست‌میشم‌به‌-ای‌کوهنذره(‌نسبت‌به‌چگالی،‌معادلات‌تک41-3با‌کمینه‌کردن‌معادله‌)

(3-45‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌[ 
 

 
  

           ]        ‌

-الکترونی‌به‌Nپردازیم.‌چگالی‌حالت‌یک‌سیستم‌شم‌می‌–ی‌قضیه‌کوهن‌اکنون‌به‌فرمول‌بند

‌صورت‌زیر‌است:

(3-46‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     ∑ |     |
  

   ‌

تنها‌شبه‌ذرات‌فرضی‌و‌،‌توابع‌موج‌واقعی‌الکترونی‌نیستند‌     ای‌ذرهکه‌در‌آن‌توابع‌موج‌تک‌

‌ذرات‌با‌چگالی‌الکترونی‌واقعی‌برابر‌است.کنند‌که‌چگالی‌این‌شبهرا‌توصیف‌می

وابسته‌است،‌بستگی‌دارد‌و‌این‌یعنی‌ما‌با‌یک‌‌  که‌خود‌به‌‌‌n(r)به‌چگالی‌‌،‌VHعملگر‌هارتری‌

‌روبهمسأله‌خود ‌برای‌بهسازگار ‌این‌در‌‌  دست‌آوردن‌رو‌هستیم. ‌داشته‌باشیم‌و باید‌هامیلتونی‌را

‌با‌استفاده‌از‌یک‌شیوه‌تکرار‌شونده،‌ابتدا‌چگالی‌‌  حالی‌است‌که‌هامیلتونی‌خود‌به‌ بستگی‌دارد.

شود.‌سپس‌ویژه‌ساخته‌می‌Hks1شم‌-شود‌و‌با‌استفاده‌از‌آن‌هامیلتونی‌کوهنحدس‌زده‌می‌nاولیه‌

‌n1آید‌که‌از‌آنها‌برای‌پیدا‌کردن‌چگالی‌جدید‌دست‌میا‌بهه  ای‌از‌صورت‌مجموعهمقادیر‌آن‌به

                                           
41

  Hartree energy   
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نتیجه‌‌  شود،‌که‌از‌آن‌نیز‌ساخته‌میشم‌بعدی‌‌-،‌هامیلتونی‌کوهنn1شود.‌سپس‌از‌استفاده‌می

‌این‌روند‌تا‌همگرا‌شدن‌سیستم‌ادامه‌میمی شود‌حاصل‌می‌  یابد.‌پس‌از‌همگرایی‌سیستم‌شود.

‌تولید‌می‌Hksfکه‌ ‌و‌نتیجه‌این‌هامیلتونی‌به‌صورت‌را ‌این‌چگالی‌نهایی‌تکرار‌می‌  کند، ‌لذا شود.

همان‌چگالی‌الکترونی‌حالت‌پایه‌است‌که‌برای‌محاسبه‌انرژی‌و‌سایر‌خواص‌ساختاری‌و‌الکترونی‌از‌

‌شود.آن‌استفاده‌می

‌

 35همبستگی -های تبادلیتابعی  1-5-6

-ای‌کوهنذرهتوان‌معادلات‌تکق‌مشخص‌شود،‌میطور‌دقیبه‌Excهمبستگی‌-اگر‌انرژی‌تبادلی

ای،‌اعم‌از‌انرژی‌ذرهطور‌دقیق‌حل‌نمود‌و‌متعاقبا‌جواب‌دقیق‌حالت‌پایه‌سیستم‌اصلی‌بسشم‌را‌به

شم‌-ای‌کوهندست‌آورد.‌مشکل‌اساسی‌در‌حل‌معادلات‌تک‌ذرهحالت‌پایه‌و‌چگالی‌حالت‌پایه‌را‌به

‌که‌شکل‌دقیق‌انرژی‌تبادلی‌ ‌برای‌این‌است، ‌نمود. ‌تقریب‌استفاده ‌باید‌از ‌لذا ‌نیست، شناخته‌شده

‌تقریب ‌و‌تقریب‌گرادیان‌تعمیم‌یافتهLDA)13هایی‌از‌قبیل‌تقریب‌چگالی‌موضعینمونه، )11(GGA‌)

‌ساده‌]35[ ‌است. ‌یافته ‌تقریب‌چگالی‌برای‌تعیین‌انرژی‌تبادلی‌همبستگی‌توسعه ‌که ترین‌تقریب،

ها‌صورت‌موضعی‌است‌و‌از‌همبستگی‌بین‌الکترونییر‌چگالی‌بهشود،‌معیار‌آن‌تغموضعی‌نامیده‌می

کنشی‌غیرهمگن‌را‌مشابه‌گاز‌الکترونی‌همگن‌صورت‌می‌توان‌کل‌سیستم‌برهمدر‌این‌]36[کاهدمی

همبستگی‌را‌با‌حل‌دقیق‌یک‌گاز‌الکترونی‌همگن‌-تقریب‌زد.‌این‌تقریب‌تابعی‌تبادلی‌n(r)با‌چگالی‌

‌:دهدصورت‌زیر‌به‌ما‌میبه

(3-47‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
   [    ]  ∫        

    (    )   ‌
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 Exchange-Correlation Functionals 
43

  Local Density Approximation 
44

  Generalized Gradient Approximation 
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   که‌در‌رابطه‌اخیر‌
‌n(r)ازای‌یک‌الکترون‌و‌انرژی‌تبادی‌همبستگی‌گاز‌الکترونی‌همگن‌به‌    

‌شود:(‌به‌صورت‌زیر‌نوشته‌می47-3رابطه‌)‌LDAباشد.‌با‌استفاده‌از‌تقریب‌چگالی‌الکترونی‌می

(3-48‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  
    (    )    

          ]‌    ∫        [‌

  بخش‌تبادلی‌
‌شود:صورت‌زیر‌محاسبه‌میبه‌    

(3-49‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  
    (    )   

 

 
 
 

 
      

 

 ‌

  محاسبه‌بخش‌همبستگی‌
تر‌است‌و‌محاسبه‌دقیق‌آن‌نسبت‌به‌بخش‌تبادلی‌قدری‌سخت‌    

ای‌است،‌انجام‌ذرهسهای‌ب،‌که‌روشی‌دقیق‌برای‌سیستم15کارلوی‌کوانتومیبا‌استفاده‌از‌روش‌مونت

‌اگرچه‌تقریب‌]37[شودمی .LDAدر‌صورت‌تغیر‌سریع‌ای‌خوب‌کار‌میبرای‌جامدات‌کپه‌‌ کند‌اما

چگالی‌الکترونی،‌همانند‌داخل‌اتم‌و‌مولکول‌انتظار‌خطا‌داریم‌و‌بهتر‌است‌از‌تقریب‌دیگری‌استفاده‌

-محسوب‌می‌LDAاز‌تقریب‌صورت‌یک‌نسخه‌بهبود‌یافته‌.‌تقریب‌کاربردی‌دیگری‌که‌به]38[شود

باشد‌و‌در‌پیچیده‌تر‌می‌LDAباشد.‌این‌تقریب‌از‌تقریب‌می‌GGAشود‌تقریب‌گرادیان‌تعمیم‌یافته‌

‌پردو ‌تابعی ‌تقریب، ‌این ‌در ‌پراستفاده ‌تابعی ‌دو ‌دارد. ‌را ‌کاربرد ‌بیشترین ‌چگالی ‌تابعی -نظریه

‌پردو‌]39 [(PW91)16ونگ 17(PBEانزرهوف)-بورگ-و
‌می‌]10-14[ ‌تقریب ‌در علاوه‌‌GGAباشد.

‌تغییرات‌چگالی‌در‌آن‌نقطه‌نیز‌درنظر‌گرفته‌می ‌به‌این‌ترتیب‌برچگالی‌الکترونی‌در‌هرنقطه، شود.

‌همبستگی‌برابر‌است‌با:‌-رابطه‌انرژی‌تبادلی

(3-20‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
    ∫           ∣   ∣       ∫        

          ∣   ∣    ‌

‌تابعی‌بدون‌بعد،‌و‌برابر‌است‌با:‌Fxcدر‌رابطه‌بالا‌

(3-24‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ∣   ∣         ∣   ∣         ∣   ∣   ‌

                                           
45

 Quantum monte carlo 
46

 Perdew & Wang (pw91) 
47

 Perdew, Burke, Enzerhof (PBE) 
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بسیار‌ناچیز‌است‌اما‌‌Fxدر‌مقایسه‌با‌انرژی‌تبادلی‌‌Fcدر‌رابطه‌بالا‌با‌اینکه‌سهم‌انرژی‌همبستگی‌

‌دست‌آوردن‌آن‌مشکل‌تر‌از‌سهم‌انرژی‌تبادلی‌است.به

 شم –ای کوهن ذرههای حل معادلات تکشرو  1-5-7

‌،اندداده ارائه شم و کوهن که رهیافتی و چگالی تابعی نظریه توسط شم - کوهن ذره‌ای تک معادلات

دست‌آمدند.‌حال‌آنچه‌برای‌ما‌اهمیت‌دارد،‌شناخت‌روش‌های‌حل‌این‌معادلات‌و‌انتخاب‌روشی‌به

تنوع‌زیادی‌در‌کدهای‌ابتدا‌به‌ساکن‌وجود‌دارد‌که‌از‌‌ما‌باشد.‌های‌مسألهاست‌که‌‌مطابق‌با‌خواسته

برای‌حل‌معادلات‌‌.‌]11-13-12[کنندبرای‌محاسبات‌ساختار‌الکترونی‌مواد‌استفاده‌می‌DFTروش‌

‌دذرهتک ‌وجود ‌روش‌عمده ‌انتخاب‌توابع‌پایهارای‌سه ‌به ‌بسته ‌که ‌برای‌بسط‌تابع‌مود،  ج‌ای‌که

‌میهب      ‌گرفته ‌متفکار ‌روششوند، ‌این ‌از ‌یک ‌هر ‌و ‌است ‌را‌اوت ‌خود ‌خاص ‌خصوصیات ها

‌.]29[دارند

 .18(،‌نظیر‌کد‌محاسباتی‌کوانتوم‌اسپرسوpwهای‌غیرجایگزیده‌امواج‌تخت)روش‌پایه -4

 ...و‌SIESTAهای‌اتمی‌نظیر‌کد‌های‌جایگزیده،‌مانند‌روش‌ترکیب‌خطی‌اوربیتالروش‌پایه -2

این‌روش‌تلفیقی‌از‌دو‌‌.19(LMTO)تین‌خطی‌–های‌اتمی،‌مانند‌اوربیتال‌موفین‌روش‌کره -3

‌در‌نظر‌گرفتن‌کره تین(‌و‌-های‌اتمی‌فرضی)کره‌موفینروش‌اول‌و‌دوم‌است‌که‌در‌آن‌با

ها‌به‌حل‌مساله‌ها‌و‌امواج‌تخت‌در‌خارج‌کرهانتخاب‌اوربیتال‌اتمی‌به‌عنوان‌پایه‌درون‌کره

 پردازند.می

باشد‌و‌توابع‌مورد‌استفاده‌‌می‌‌SIESTAپایان‌نامه‌از‌آنجا‌که‌کد‌محاسباتی‌استفاده‌شده‌در‌این‌

‌مبنای‌ترکیب‌خطی‌اوربیتال ‌بر ‌این‌کد ‌50های‌اتمی‌در ‌عنوان‌مجموعه‌ ‌به ی‌پایه‌جهت‌‌جایگزیده

 شود.‌ارائه‌می‌SIESTAشود،‌لذا‌توصیف‌مختصری‌از‌‌‌بسط،‌استفاده‌می

                                           
48‌QUANTUM ESPRESSO 
49‌Linearized Muffin-Tin Orbitals 
50‌Atomic orbitals 
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 SIESTAکد   1-5-8

 SIESTA     یک‌روش‌محاسباتی‌و‌یک‌کد‌کامپیوتری‌است‌که‌مسائل‌مربوط‌به‌نظریه‌تابعی‌

ی‌‌های‌جایگزیده‌شم‌بر‌مبنای‌ترکیب‌خطی‌از‌اوربیتال-چگالی‌را‌با‌استفاده‌از‌‌بسط‌تابع‌موج‌کوهن

‌و‌هسته‌حل‌54های‌مغزی‌عنوان‌پایه،‌و‌تقریب‌شبه‌پتانسیل‌برای‌توصیف‌الکترون‌(‌بهLCAOاتمی‌)

‌ویژگی]15-12[کند‌می ‌به ‌معمولاً ‌مسائلی‌که ‌این‌کد‌‌های‌حالت‌پایه‌، ‌مرتبط‌است. ‌سیستم ی‌هر

‌چگالی‌الکترون‌سروکار‌ و...WIEN2K، CRYSTA ، ABINIT مانند‌DFT  همانند‌سایر‌کدهای با

‌دارد.

‌

 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی  1-5-8-1

ترین‌گام‌شم(‌اساسی-کنشی‌)کوهنهای‌غیربرهمبرای‌حل‌دقیق‌معادله‌شرودینگر‌سیستم‌‌‌‌‌‌‌‌

ها‌سازگاری‌باشد.‌هرچه‌توابع‌پایه‌با‌رفتار‌واقعی‌الکترونانتخاب‌پایه‌مناسب‌جهت‌بسط‌تابع‌موج‌می

-ی‌تک‌دله،‌برای‌حل‌معاSIESTAتر‌خواهد‌بود.‌در‌کد‌بیشتری‌داشته‌باشند‌نتایج‌محاسبات‌دقیق

عنوان‌مجموعه‌پایه‌به‌‌های‌اتمی‌عددی‌جایگزیده‌به‌شم،‌از‌روش‌‌ترکیب‌خطی‌اوربیتال-ای‌کوهنذره

‌می ‌استفاده ‌بسط، ‌این‌اوربیتال‌منظور ‌یک‌تابع‌شعاعی‌و‌یک‌‌شود. ‌به‌صورت‌ترکیبی‌از های‌اتمی‌

‌شوند:‌هماهنگ‌کروی‌نوشته‌می

   (3-22)          

   

                                                                                      

       

‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌اخیر ‌رابطه ‌زاویه‌    در ‌تکانه ‌برای ‌حقیقی ‌کروی ‌‌یک‌هماهنگ ‌اوربیتالی عدد‌‌و‌ ای

‌تابع‌شعاعی‌فراتر‌از‌یک‌‌،‌می  یک‌تابع‌شعاعی‌برای‌اوربیتال‌    و‌‌ کوانتومی‌مغناطیسی‌ باشد.

‌خاص‌ ‌یعنی‌‌  شعاع ‌می‌شود ‌بودن‌بسط‌توابع‌          صفر ‌همین‌دلیل‌شرط‌محدود ‌به ،

                                           
51‌Core electrons 



37 

 

چند‌گانه‌بسط‌داد‌که‌می‌توان‌برای‌هر‌‌   توان‌بر‌مبنای‌زتای‌شود.‌تعداد‌پایه‌ها‌را‌میلحاظ‌می

‌تعداد‌اختیاری‌از‌توابع‌شعاعی‌بدون‌گره و‌‌  مرتبه‌بالاتر‌‌ های‌زتای‌‌استفاده‌کرد‌که‌اوربیتال‌،

های‌کروی‌مشابه‌با‌توابع‌شعاعی‌متفاوت‌‌،‌مربوط‌به‌هماهنگ های‌زتا‌اوربیتال‌.]‌12[گفته‌می‌شود‌

به‌ترتیب‌برای‌توابع‌شعاعی‌‌TZو‌زتای‌سه‌گانه‌یا‌‌DZ،‌زتای‌دوگانه‌یا‌SZزتای‌یگانه‌یا‌باشند‌که‌‌می

موجود‌‌SIESTAهای‌متفاوت‌که‌در‌‌در‌زیر‌به‌معرفی‌مجموعه‌اندازه‌پایه.‌]16[روندکار‌میبه‌3و‌4‌،2

‌شود:‌باشد‌پرداخته‌می‌می

‌(:sz)‌52های‌زتای‌یگانه‌‌اوربیتال‌-4

‌یگانه‌اوربیتال ‌زتای ‌آرایش‌الکترونsz)‌های ‌لایه‌(، ‌پوشش‌می‌های ‌را ‌ظرفیت ‌شامل‌‌ی ‌که دهد

باشد.‌‌میدر‌عناصر‌واسطه‌‌dمانند‌لایه‌های‌بسته‌با‌انرژی‌بالا‌‌های‌باز‌و‌در‌بعضی‌مواقع‌پوسته‌پوسته

‌توسط‌حل‌معادله ‌کننده‌این‌توابع‌پایه ‌پتانسیل‌محدود ‌با ‌برای‌اتم، بدست‌‌53ی‌شعاعی‌شرودینگر

‌پتانسیل‌م‌می ‌  ‌حدود‌کننده‌توسط‌پارامترهایی‌نظیرآید. ‌‌تعریف‌می‌   و‌    ، ‌اینجا ‌در ‌  شود.

شعاع‌داخلی‌است‌که‌پتانسیل‌محدود‌کننده‌نرم‌آغاز‌‌    پتانسیل‌محدود‌کننده‌و‌‌51میزان‌نرمی

‌پارامتر‌‌می ‌شعاع‌محدو‌های‌عددی‌می‌ی‌شعاع‌محدودیت‌برای‌اوربیتال‌تعیین‌کننده‌  شود. د‌باشد.

در‌نظر‌گرفته‌شده‌است‌که‌‌        ی‌تابع‌موج‌با‌انرژی‌‌عنوان‌موقعیت‌اولین‌گره‌،‌‌به  کننده‌

،‌انرژی‌برانگیختگی‌اوربیتال‌شبه‌اتمی‌به‌دلیل‌    و‌‌55،‌انرژی‌مربوط‌به‌شبه‌ویژه‌حالت‌اتمی   

‌باشد.‌‌ی‌محدود‌می‌محدودیت‌آن‌در‌یک‌بازه

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌:(DZ)‌56دوگانه‌های‌زتای‌اوربیتال‌-2

شود.‌اوربیتال‌‌ساخته‌می‌Gaussianی‌‌دلیل‌شکافت‌مجموعه‌پایه(‌بهDZهای‌زتای‌دوگانه‌)‌اوربیتال

                                           
52

 Single zeta  
53

 Confinement potential  
54

 Softness  
55

 Pseudo-atomic eigenstate   
56

 Double zeta 
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،‌اوربیتال‌      که‌به‌آرامی‌در‌شعاع‌شکافت‌‌57اوربیتالی‌تحلیلی‌ی‌شکافت،‌توسط‌ساختن‌یک‌پایه

‌آید.‌شکل‌تابع‌استفاده‌شده‌برای‌اوربیتال‌شکافت:‌دست‌می‌زتای‌اولیه‌را‌منطبق‌کند،‌به

(3-23) 
  

      {
          

                                                  
       

  
                                                                 

      
            

  ها‌در‌‌با‌استفاده‌از‌پیوستگی‌توابع‌موج‌و‌مشتقات‌آن‌  و‌‌  ثابت‌های‌
شوند.‌‌تعیین‌می‌     

‌ ‌شعاعی‌دومین‌زتا ‌یعنی‌‌ξتابع ،  
     ‌‌     در

‌‌دنباله‌      ‌اولین‌زتا ‌شعاع‌‌ξای‌مشابه دارد.

  شکافت‌
‌نرم‌شکافت‌      ‌توسط‌پارامتر ‌انطباق‌‌58، ‌شعاع ‌این‌پارامتر، یک‌‌    تعیین‌می‌شود.

کند.‌شعاع‌انطباق‌‌شکافد،‌پیدا‌می‌ی‌زتای‌دوگانه‌می‌اوربیتال‌تحلیلی‌که‌اوربیتال‌زتای‌اولی‌را‌به‌پایه

ه‌روند‌شکافت‌اوربیتال‌نسبت‌به‌روند‌اوربیتال‌زتای‌اولی‌باید‌دارای‌مقدار‌‌،‌با‌مشخص‌شدن‌اینک  

split-normباشد،‌تعیین‌می‌شود.‌مقدار‌معتبر‌‌ split-normبه‌غیر‌از‌شامل‌‌4تا‌‌0ی‌بین‌‌در‌بازه‌(

‌ ‌‌0شدن‌خود ‌‌4و ‌دارد. ‌قرار ‌شعاع‌محدود‌کننده   ( ،‌‌ ‌شعاع‌محدود‌‌  ی‌اوربیتال‌زتای‌اولی‌و ،

توسط‌پارامتر‌‌  ،‌توسط‌انرژی‌برانگیختگی‌و‌مقدار‌  باشد.‌مقدار‌‌ی‌اوربیتال‌زتای‌دومی‌می‌کننده

(Split-Norm)کنترل‌و‌تعیین‌می‌شود‌.‌

‌

‌

 شبه پتانسیل  1-5-8-5

ها‌باعث‌ایجاد‌تغییراتی‌در‌توابع‌موج‌در‌اتم‌و‌پتانسیل‌کولنی‌قوی‌59های‌مغزیوجود‌الکترون‌‌‌‌‌

شود‌که‌در‌نتیجه‌برای‌توصیف‌آنها‌به‌تعداد‌زیادی‌توابع‌پایه‌نیاز‌داریم‌لذا‌با‌استفاده‌از‌رهیافت‌می

‌توابع‌پایه‌کاهش‌می ‌پتانسیل‌تعداد ‌برای‌کاهش‌تعداد‌حالتشبه ‌همچنین‌‌یابد. ‌محاسبات‌و ‌در ها

                                           
57

 Analytical orbital 
58

 Split norm parameter  
59

 Core electrons 
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‌معادلات‌کوهن ‌می-افزایش‌سرعت‌حل ‌الکترون‌شم، ‌الکترون‌توان ‌به ‌را ‌یک‌اتم ‌و‌‌های ‌مغزی های

‌الکترون ‌پوسته‌های‌مغزی‌الکترون‌ظرفیت‌تقسیم‌نمود. ‌نزدیک‌به‌‌هایی‌هستندکه های‌داخلی‌اتم‌و

‌اشغال‌می‌کنند‌و‌الکترون ‌الکترون‌هسته‌را های‌خارجی‌اتم‌را‌‌هایی‌هستند‌که‌پوسته‌های‌ظرفیت،

های‌مغزی‌نقش‌مهمی‌‌که‌الکترونباشند،‌در‌صورتی‌ندهای‌شیمیایی‌میکنند‌و‌مسئول‌پیو‌اشغال‌می

‌تعریف‌پیوند ‌آن‌در ‌خواص‌الکترونی ‌و ‌ندارند ‌شیمیایی ‌محیط‌شیمیایی‌‌های ‌از ‌جزئی ‌میزان ‌به ها

‌می ‌تاثیر ‌می‌اطراف ‌دلیل ‌همین ‌به ‌الکترونپذیرد. ‌تنها ‌در‌توان ‌و ‌گرفت ‌نظر ‌در ‌را ‌ظرفیت های

های‌مغزی‌دارند،‌استتار‌پتانسیل‌‌مغزی‌صرفنظر‌کرد.‌تنها‌اثری‌که‌الکترون‌هایمحاسبات‌از‌الکترون

‌پس‌می‌هسته‌می ‌الکترون‌باشد، ‌پتانسیل‌‌توان‌پتانسیل‌ناشی‌از ‌شبه ‌با ‌را ‌هسته ‌   های‌مغزی‌و

جایگزین‌کرد‌و‌از‌چگالی‌‌بار‌نزدیک‌هسته‌به‌دلیل‌عدم‌اثر‌آن‌در‌توصیف‌خواص‌الکترونی‌ساختارها‌

‌نتیجه‌شبه‌پتانسیل‌صرف ‌در ‌به‌گونهنظر‌کرد. ‌الکترونها ‌وجود ‌از ‌آنها های‌مغزی‌ای‌هستند‌که‌در

عداد‌توابع‌پایه‌های‌ظرفیت‌که‌به‌تشود‌و‌‌همچنین‌از‌نواسانات‌سریع‌تابع‌موج‌الکترونصرفنظر‌می

‌دارد، ‌به‌اتمی‌که‌هسته‌والکترونجلوگیری‌می‌زیادی‌نیاز های‌مغزی‌آن‌توسط‌شبه‌پتانسیل‌‌کند.

های‌مغزی‌آن‌توسط‌شبه‌‌هایی‌که‌هسته‌و‌الکترون‌جایگزین‌شود،‌شبه‌اتم‌گفته‌می‌شود‌در‌شبه‌اتم

اند‌اما‌در‌خواص‌‌ه‌متفاوتپتانسیل‌جایگزین‌شود،‌توابع‌شبه‌موج‌با‌توابع‌موج‌اتمی‌در‌نزدیک‌هست

‌دور‌از‌اتم‌)ناحیه‌پیوندی(‌یکسان‌هستند.

‌پتانسیل ‌شبه ‌دستورالعمل‌برای‌محاسبه ‌است]‌ها، ‌شده ‌ارائه ‌انتخاب‌شبه [.35های‌مختلفی -در

‌اتم ‌رفته‌در های‌یک‌ترکیب‌دارای‌پتانسیل‌باید‌به‌این‌نکته‌توجه‌کرد‌که‌شبه‌پتانسیل‌های‌بکار

تبادلی‌همبستگی‌باشند‌و‌همچنین‌خواص‌فیزیکی‌محاسبه‌شده‌با‌استفاده‌‌تقریب‌یکسانی‌در‌جمله

‌این‌شبه ‌باشند.پتانسیلاز ‌منطبق ‌خواص‌تجربی ‌با ‌محاسباتی ها ‌کد ‌شبه‌‌ SIESTAدر ‌از معمولاً
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‌ترولیر‌پتانسیل ‌می‌]18-17]60مارتین‌-های ‌پتانسیل‌استفاده ‌شبه ‌از‌‌‌شود. ‌هموار ‌و ‌دقیق های

‌کنند:یهای‌زیر‌تبعیت‌م‌ویژگی

باید‌‌بر‌‌    تابع‌موج‌و‌شبه‌تابع‌موج‌و‌نیز‌پتانسیل‌و‌شبه‌پتانسیل‌در‌خارج‌ناحیه‌مغزی‌‌-4

‌.هم‌منطبق‌باشند

شود‌یکسان‌،‌که‌با‌تابع‌موج‌و‌شبه‌تابع‌موج‌محاسبه‌می    مقدار‌بار‌درون‌ناحیه‌مغزی‌ -2

 باشدیعنی‌شرط‌پایستگی‌بار‌برقرار‌باشد:

 

(3-21) ∫   
  

 
|  

     |    ∫   
  

 
|  

  
   |

 
                                         

‌باید‌ -3 ‌لذا ‌باشد. ‌پتانسیل‌یکسان ‌شبه ‌مغزی‌برای‌پتانسیل‌و ‌ناحیه ‌وجود ‌اثر پراش‌امواج‌در

یکی‌باشند‌تا‌تغییر‌        مشتق‌لگاریتمی‌توابع‌موج‌تمام‌الکترونی‌و‌شبه‌تابع‌موج‌در‌

حقیقی‌و‌شبه‌پتانسیل‌یکسان‌باشد،‌یعنی‌شبه‌پتانسیل‌خواص‌مربوط‌فاز‌ناشی‌از‌پتانسیل‌

‌به‌پراکندگی‌را‌درست‌پیش‌بینی‌نماید:

(3-25)‌ 

  
     

     |    
 

 

  
     

     |    
                                              

‌باشند.ویژه‌مقادیر‌انرژی‌توابع‌موج‌‌الکترونی‌در‌تطابق‌با‌توابع‌موج‌شبه‌اتمی‌ -1

‌نکته‌توجه‌کنیم‌که‌شبه‌ ‌بررسی‌ویژگی‌یک‌شبه‌پتانسیل‌مناسب‌باید‌به‌این‌دو ‌نهایت‌در در

-پذیر‌باشد‌یعنی‌در‌محیطانتقال‌(2کم‌عمق‌)هموار(‌باشد‌تا‌حجم‌محاسبات‌کاهش‌یابد.‌(4پتانسیل‌

‌از‌عوامل‌موثری‌که‌در‌انتقال -میسیل‌موثر‌پذیری‌یک‌شبه‌پتانهای‌گوناگون‌کاربرد‌داشته‌باشد.

ترین‌بیشینه‌تابع‌موج‌اصلی‌مناسب‌است،‌که‌معمولا‌در‌حوالی‌بیرونی‌  ،‌انتخاب‌شعاع‌مغزیباشد

‌]29[شودانتخاب‌می دلیل‌استفاده‌از‌شبه‌پتانسیل‌در‌فضای‌بیشتر،‌حجم‌بزرگتر‌باشد‌به‌  هرچه‌.

پتانسیل‌کوچکتر‌انتخاب‌شود‌شبه‌  محاسبات‌کمتر‌و‌لیکن‌دقت‌آن‌نیز‌کمتر‌خواهد‌شد.‌اما‌هرچه‌

                                           
60

 Troullier- Martins 
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‌شکل‌)دقیق ‌در ‌بود. ‌خواهد ‌انتقال‌پذیری‌بیشتر ‌احتمال ‌و ‌انتخاب‌شعاع‌‌(4-3تر ‌نحوه نمایشی‌از

ترین‌بیشینه‌تابع‌مغزی‌مناسب‌نشان‌داده‌شده‌است،‌که‌مطابق‌با‌آن‌شعاع‌مغزی‌در‌حوالی‌بیرونی

‌موج‌اصلی‌انتخاب‌شده‌است.

‌

‌.]φ   ‌]19و‌تابع‌موج‌      ه‌تابع‌موجنمایی‌از‌شب(:‌4-3شکل)‌‌

‌روشهای‌آزمون‌میزان‌انتقال‌پذیری‌شبه‌پتانسیل‌این‌ ‌با‌یکی‌از ‌آن‌را است‌که‌نتایج‌حاصل‌از

که‌میزان‌انطباق‌پذیری‌نتایج‌حاصل‌از‌پتانسیل‌واقعی‌اتم‌با‌هم‌مقایسه‌کنیم.‌روش‌دیگر‌این‌است

ها‌با‌هم‌مقایسه‌ا‌در‌محدوده‌ویژه‌مقادیر‌انرژی‌الکترونمشتق‌لگاریتمی‌تابع‌موج‌و‌شبه‌تابع‌موج‌ر

‌‌.]50[باشدپتانسیل‌میکنیم.‌این‌میزان‌معیاری‌از‌مرغوبیت‌شبه

 61 گیری در منطقه بریلوئن انتگرال  1-5-8-1

‌‌‌ ‌کوهن ‌معادله ‌حل ‌مرزی‌–برای ‌شرایط ‌کد‌‌62شم، ‌گردد. ‌تعیین ‌باید ‌بررسی ‌مورد سیستم

‌با‌‌SIESTAمحاسباتی‌ ‌در‌سه‌بعد‌و ‌سلول‌واحد‌آن‌را ‌بلور، در‌هنگام‌شبیه‌سازی‌یک‌ابرسلول‌یا

-دهد.‌برای‌توصیف‌سیستم‌هایی‌که‌دارای‌محدودیت‌می‌ای‌تکرار‌می‌استفاده‌از‌شرایط‌مرزی‌دوره

ها،‌خلا‌مناسب‌در‌راستاهای‌ها‌و‌نانوسیم‌لولهباشند،‌همچون‌سطوح‌و‌ساختارهای‌یک‌بعدی‌مثل‌نانو

ها‌در‌نظر‌گرفته‌و‌فقط‌در‌راستای‌آزادی،‌به‌‌کنش‌در‌آن‌راستا‌محدودیت‌به‌جهت‌جلوگیری‌از‌برهم

ای‌‌‌شود.‌از‌آنجا‌که‌ساختارها‌دوره‌ای‌با‌اعمال‌شرایط‌مرزی‌مناسب،‌ابر‌سلول‌ساخته‌می‌صورت‌دوره

                                           
61

 Brillouin zone mentum 
62

 Boundary conditions 
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‌می ‌طبق‌قضیه‌بلاخ‌‌شم‌-توان‌توابع‌موج‌کوهن‌است، ‌ای‌را ‌به‌صورت‌حاصل54] تک‌ذره ضرب‌[

‌ای‌سلول‌است‌به‌صورت‌معادله‌زیر‌نوشت:‌بخش‌موجی‌در‌یک‌بخش‌دوره

(3-26‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌       
        

         ‌

باشد‌که‌عملاً‌کوچک‌‌شاخص‌گسسته‌نواری‌می n  و (BZ) بردار‌موج‌در‌مطقه‌‌اول‌بریلوئن k  که

در‌فضای‌منطقه‌‌ f(r)،‌تابع‌انتگرال  ⃗  است‌چون‌تعداد‌نوارهای‌پر،‌محدود‌است.‌به‌ازای‌مقادیر‌مجاز

‌شود:‌بریلوئن‌به‌صورت‌زیر‌نوشته‌می

(3-27‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)     
     

     
∫       ∑     (  )‌

‌        که ‌‌63حجم‌سلول‌بسیط       و‌    تبدیل‌فوریه ‌ویگنر ‌فضای‌حقیقی)ساختار ‌–در

گیری‌در‌برای‌نمونه‌65پک-از‌روش‌منخارست‌SIESTAباشند.‌در‌کد‌شاخص‌وزنی‌می‌  و‌‌61سایتز(

تقریب‌زده‌‌Wjبا‌شاخص‌وزنی‌‌Kشود‌و‌انتگرال‌با‌جمع‌روی‌تعداد‌نقاط‌فضای‌بریلوئن‌استفاده‌می

شود‌هر‌چه‌ابرسلول‌در‌فضای‌حقیقی‌بزرگتر‌باشد،‌فضای‌معکوس‌)منطقه‌بریلوئن(‌طبق‌رابطه‌می

‌شود‌و‌لذا‌به‌تعداد‌نقاط‌کمتری‌نیاز‌داریم.عکسی‌که‌با‌هم‌دارند‌کوچکتر‌می

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

                                           
63

 Primitive cell 
64

 Wigner-Seitz 
65

 Monkhorst-Pack 
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 نتایج:

 یها نانولوله یالکترون خواص و یداریپا یبررس
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‌مقدمه  3-1

‌خواص‌شیمیایی،‌III–Vشده‌گروه‌ شناخته ترکیب یک بور نیترید ‌و‌گرمایی‌الکتریکی،‌نوری،‌با

است.‌‌خالص‌کربنی‌شبیه‌سیستم‌ساختاری‌لحاظ‌از‌بور‌نیترید‌سیستم.‌انگیز‌است‌شگفت‌مکانیکی

‌توجهات‌نیترید‌هاینانولوله ‌را،ویژه‌بور ‌CNTs)کربنی‌هاینانولوله‌به‌نسبت‌ای ‌ ‌کاربردهای‌در(

‌هاینانولوله‌که‌است‌داده‌تحقیقات‌نشان‌.]4[اند‌کرده‌خود‌جلب‌به‌اپتوالکترونیک‌و‌نانوالکترونیک

‌با‌مقایسه‌در‌]40[کنند‌عمل‌یا‌نیمه‌رسانا‌رسانا‌بعنوان‌توانند‌می‌کایرالیته‌و‌لوله‌قطر‌به‌کربنی‌بسته

‌تمامی‌هاینانولوله ‌هاینانولوله‌خواص‌دلیل‌به‌باشند.‌می‌رسانانا‌بور‌نیترید‌هاینانولوله‌کربنی،

‌مهمتر‌و‌الکتریکی‌خواص‌گرمایی،‌پایداری‌پایداری‌شیمیایی،‌ویژه،‌مکانیکی‌خواص‌مانند؛‌نیتریدبور،

نانولوله‌‌به‌نسبت‌نانولوله‌ها‌این‌به‌بیشتری‌توجه‌علمی‌مجامع‌تازگی‌بالا،‌به‌زیست‌سازگاری‌همه‌از

‌دارای‌زیست‌نانولوله‌ها‌نوع‌این‌که‌است‌شده‌ثابت‌زیادی‌تحقیقات‌در.‌می‌دهند‌کربنی‌نشان‌های

‌این‌است.‌علاوه‌بر‌DNA پروتئین‌ها‌و‌‌جمله‌از‌آلی‌لهای‌مولکو‌با‌کنش‌هم‌بر‌توانایی‌و‌بالا‌سازگاری

وارد‌نمی‌کند.‌‌DNAبه‌‌‌آسیبی‌و‌برای‌سلول‌سمی‌نبوده‌‌نیتریدبور‌هاینانولوله‌که‌شده‌مشخص

های‌نانولوله‌برای‌جایگزینی‌و‌پزشکی‌کاربردهای‌برای‌مناسب‌هایینانوحامل‌به‌به‌را‌ها‌آنهاویژگی‌این

‌خواص‌ ‌داریم ‌قصد ‌فصل ‌این ‌در ‌ما ‌گردید، ‌بیان ‌که ‌مطالبی ‌به ‌باتوجه ‌است. ‌کرده ‌تبدیل کربنی

‌نانولوله ‌پایداری ‌و ‌الکترونی ‌ ‌زیگزاگ( ‌و ‌صندلی ‌خالص‌)دسته ‌دوجداره ‌کنیم.‌‌BNهای ‌بررسی را

‌بر‌موج‌تابع‌بسط‌پایه‌ی‌بر‌که‌]SIESTA‌]12کد‌‌با‌چگالی،‌تابع‌نظریه‌ی‌چارچوب‌در‌ما‌محاسبات

‌گرفته‌انجام‌است،‌استوار‌پتانسیل‌محاسباتی‌شبه‌تقریب‌و‌اتمی‌های‌اوربیتال‌خطی‌ترکیب‌حسب

انزرهوف‌‌-برک-پردو‌]35[(‌GGA)تعمیم‌یافته‌‌شیب‌تقریب‌از‌تبادلی‌-‌همبستگی‌تابع‌برای.‌است

(PBE)‌]14،10[‌.استفاده‌کرده‌ایم‌
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 بهینه سازی پارامترها  3-5

‌تعداد‌)‌بندی‌شبکه‌و‌بردار‌قطع‌انرژی‌پارامتر‌دو‌به‌کل‌نسبت‌انرژی‌تغییرات‌‌DFTمحاسبات‌در

‌بررسی‌فضای‌در‌نقاط ‌افزایش‌می‌وارون( ‌افزایش‌استفاده،‌مورد‌نقاط‌تعداد‌و‌قطع‌انرژی‌شود‌که

‌اجرا ‌به‌همین‌به‌داشت،‌خواهد‌پی‌در‌را‌نیاز‌مورد‌حافظه‌و‌زمان ‌زمان‌در‌کاهش‌منظور‌دلیل

‌داشتن‌برای‌را‌مقدار‌کمترین‌این‌پارامترها‌سازی‌بهینه‌با‌همگرایی‌سرعت‌و‌دقت‌افزایش‌محاسبات،

‌تمام‌زمانی‌محدودیت‌دلیل‌به‌و‌گیریم‌نظر‌می‌در‌محاسبات‌بالای‌سرعت‌با‌درست‌همراه‌نتیجه‌یک

‌بررسی‌از‌دهیم‌که‌قبل‌می‌ادامه‌تعداد‌نقاط‌و‌قطع‌انرژی‌مقدار‌همین‌با‌را‌بعد‌مراحل‌محاسبات

 .بپردازیم‌این‌پارامترها‌معرفی‌به‌که‌است‌لازم‌شده،‌حاصل‌نتایج‌و‌کارها

 

‌انرژی قطع  3-5-1

به‌منظور‌کاهش‌دادن‌بسط‌جملات‌Quantum ESPRESSO از‌کدهای‌محاسباتی‌نظیر‌ در‌برخی

ای‌از‌جملات‌بسط‌توان‌دستهشوند.‌میتوابع‌موج‌بر‌حسب‌امواج‌پایه‌تخت‌بسط‌داده‌میامواج‌تخت،‌

‌به ‌انرژی‌قطع‌نام‌دارد‌ازای‌بردار‌موج‌امواج‌تخت‌را ‌که‌اصطلاحا ‌یک‌مقدار ‌از هایی‌که‌انرژی‌آنها

شود‌می‌بیشتر‌شود‌را‌صفر‌در‌نظر‌گرفت،‌که‌با‌این‌کار‌تعداد‌توابع‌پایه‌تخت‌در‌بسط‌امواج‌تخت‌کم

‌حجم‌محاسبات‌کاهش‌می ‌برای‌محاسبهو ‌کمیت‌یابد. های‌فیزیکی‌مانند‌چگالی‌بار،‌‌ی‌بسیاری‌از

های‌فیزیکی‌از‌فضای‌حقیقی‌‌ی‌کمیت‌پتانسیل‌و‌انرژی‌در‌ساختارهای‌متناوب،‌همچنین‌تبدیل‌فوریه

باشیم‌که‌به‌منظور‌‌ها‌می‌ها‌در‌این‌فضا‌گیری‌ی‌‌برخی‌انتگرال‌به‌وارون‌و‌بلعکس‌نیازمند‌به‌محاسبه

ی‌بین‌این‌‌کنیم.‌در‌فضای‌حقیقی‌اگر‌فاصله‌بندی‌می‌ها،‌ما‌این‌فضاها‌را‌شبکه‌ی‌این‌انتگرال‌محاسبه

‌نمایش‌دهیم،‌رابطه‌آن‌با‌انرژی‌قطع‌به‌صورت‌زیر‌است:    بندی‌شده‌را‌با‌نقاط‌در‌فضای‌شبکه

(1-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    
 

  
       

    

   
              

 

√     
‌
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باشد.‌مقدار‌انرژی‌قطع‌با‌فاصله‌نقاط‌بردار‌موج‌تخت‌قطع‌می‌‌kcانرژی‌قطع‌و‌‌‌Ecutدر‌رابطه‌بالا‌

در‌فضای‌حقیقی‌رابطه‌عکس‌و‌با‌تعداد‌نقاط‌رابطه‌مستقیم‌دارد‌یعنی‌هرچه‌مقدار‌انرژی‌قطع‌بیشتر‌

‌شبکه ‌در ‌آن‌فاصلهی‌حقیقی‌‌شود، ‌تعداد ‌و ‌می‌ی‌نقاط‌کمتر، ‌بیشتر ‌بودن‌‌ها ‌بالا ‌با ‌نتیجه ‌در شود.

‌انتگرال ‌در ‌نقاط ‌از ‌بیشتری ‌تعداد ‌قطع ‌می‌انرژی ‌مشارکت ‌افزایش‌دقت‌‌گیری ‌باعث ‌این ‌و کنند

‌شود.‌ی‌حقیقی‌می‌گیری‌در‌شبکه‌انتگرال

‌

 در فضای وارون Kتعیین بردار شبکه بندی و تعداد نقاط   3-5-5

در‌فضای‌وارون،‌به‌منظور‌کاهش‌خطا‌و‌افزایش‌سرعت‌‌ Kردار‌شبکه‌بندی‌و‌تعداد‌نقاطتعیین‌ب

بریم‌روش‌منخارست‌‌بدین‌منظور‌از‌آن‌بهره‌می‌SIESTAپذیرد.‌روشی‌که‌در‌کد‌محاسبات‌انجام‌می

]52[پک
ای‌ساختار‌انجام‌‌بندی‌در‌راستاهای‌آزادی‌و‌دوره‌باشد‌که‌بر‌مبنای‌این‌روش،‌شبکه‌می‌66

‌نانو‌بررسی‌ساختارهای‌مورد‌که‌آنجا‌باشد.‌از‌می‌     ذیرد‌که‌در‌حالت‌کلی‌به‌صورت‌پ‌می

‌محور‌در‌راستای‌فقط‌که‌است‌ایگونه‌به‌شده‌اعمال‌مرزی‌شرایط‌باشند،‌می‌بعدی‌تک‌هایلوله

‌می‌انتخاب‌N×4×4صورت‌‌به‌‌Cراستای‌در‌بندیمش‌و‌شود‌می‌گرفته‌نظر‌در‌ایدوره‌رفتار‌هالوله

‌.است‌شده‌منظور‌کافی‌خلاء‌اندازه‌به‌هاکنش‌برهم‌از‌جلوگیری‌جهت‌راستای‌دیگر‌به‌دو‌در‌و‌شود

‌

 BNهای تک جداره و دو جداره بهینه سازی و تعیین پارامترهای ورودی نانولوله  3-5-1

 خالص

‌انرژی قطع سازی بهینه  3-5-1-1

‌زیاد‌بدلیل ‌انرژی‌قطع‌ی‌شده‌بهینه‌مقدار‌بررسی‌ساختارها،‌تعداد ‌ساختار‌به‌پارامتر ‌ازای‌هر

زیگزاک‌‌(‌وn,n)@(m,m)‌دسته‌صندلی‌دوجداره‌هاینانولوله‌از‌گروه‌دو‌نبود‌لذا‌با‌بررسی‌پذیر‌امکان

                                           
66

 Monkhorst-Pack 
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(0m,)@(0n,،)دسته‌صندلی‌خالص‌جدارهی‌تکنانولوله‌یک‌ازای‌به‌را‌مناسب‌قطع‌پارامتر‌انرژی‌‌

زیگزاک‌‌جدارهدو‌و‌(6،0جداره)تک‌خالص‌زیگزاک‌نانولوله‌یک‌نیز‌و‌(5،5)@(9،9(‌و‌دوجداره‌)5،5)

‌بدست‌برای.‌است‌استفاده‌شده‌آن‌از‌ساختارها‌دیگر‌محاسبات‌برای‌و‌نموده‌تعیین‌(6،0)@(42،0)

‌و‌دقیق‌ورودی‌فایل‌در‌قطع،‌انرژی‌از‌غیر‌به‌پارامترها‌تمام‌پارامتر،‌این‌مناسب‌و‌بهینه‌مقدار‌آوردن

‌انرژی‌سپس‌ند،‌نگرد‌خطا‌بروز‌باعث‌خود‌پارامترها‌آن‌که‌شود‌حاصل‌اطمینان‌تا‌شد‌انتخاب‌بالا

شود‌‌همگرا‌متفاوت‌قطع‌هایانرژی‌ازای‌به‌ساختار‌انرژی‌کل‌تا‌داده،‌تغییر‌مرحله‌هر‌در‌را‌قطع

‌لوله‌نانو‌برای‌و‌‌4-‌‌1شکل‌و‌جدول‌در‌خالص‌تک‌جداره‌های‌لوله‌نانو‌برای‌آمده‌دست‌به‌نتایج

‌.است‌گزارش‌شده‌‌2-‌‌1شکل‌و‌جدول‌در‌جداره‌دو‌های

‌(6،0)‌(‌وزیگزاگ5،5)‌دسته‌صندلی‌جداره‌تک‌خالص‌لوله‌نانو‌برای‌قطع‌انرژی‌حسب‌بر‌کل‌انرژی:‌‌‌4-‌‌1جدول

 (Ryانرژی قطع)‌750‌550‌150‌350‌200‌400

 (eV)کل انرژی‌-352/3606-‌352/3606-‌350/3606-‌353/3606-‌348/3606-‌261/3606

(2،2) 
 (eVکل) انرژی‌-675/1321 -710/1321-‌738/1321-‌736/1321-‌727/1321-‌705/1321

(6،6) 

‌

‌(6،0زیگزاگ)‌لوله‌نانو‌ب:‌(‌5،5)‌دسته‌صندلی‌لوله‌نانو‌:الف‌کل‌انرژی‌برحسب‌قطع‌انرژی‌نمودار:‌‌‌4-‌‌1کلش
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‌

ی‌نانولوله دو هر ازای به قطع انرژی حسب بر کل انرژی (‌تغییرات4-1نمودار)‌و‌جدول‌به‌توجه‌با

‌ ‌زیگزاگ ‌و ‌صندلی ‌دسته ‌جداره ‌‌BNتک ‌مقدار ‌داشته‌‌Ry150از ‌یکنواختی ‌تقریبا ‌روند ‌بعد به

‌Ry550افتد،‌لذا‌به‌منظور‌دقت‌بیشتر‌در‌محاسبات‌مقداروتغییرات‌زیادی‌برای‌انرژی‌قطع‌اتفاق‌نمی

در‌تمام‌روند‌محاسبات‌انتخاب‌‌BNره‌های‌تک‌جدابه‌عنوان‌پارامتر‌بهینه‌برای‌انرژی‌قطع‌نانولوله

‌گردید.

‌وزیگزاگ(‌5،5)@(9،9دسته‌صندلی)‌دوجداره‌خالص‌لولهنانو‌برای‌قطع‌انرژی‌حسب‌بر‌کل‌انرژی:‌‌2-‌‌1جدول

(42،0)@(6،0)‌

 (Ryانرژی قطع )‌40099/825‌550‌150‌350‌200‌400

  eVکل  انرژی‌-466/40400-‌466/40400-‌459/40400-‌469/40400-‌074/40400-‌825/40099

(9،9)@(2،2) 

 eVکل  انرژی‌-737/42977 -052/42978-‌018/42978-‌017/42978-‌021/42978-‌919/42977

(6،15)@(6،6) 

‌لوله‌نانو:‌ب(‌‌5،5)@‌(9،9)‌دسته‌صندلی‌نانولوله‌دوجداره:‌الف‌کل‌انرژی‌برحسب‌قطع‌انرژی‌نمودار:‌‌‌2-‌‌1شکل

‌(6،0)@(42،0دوجداره‌زیگزاگ)

‌
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 انرژی حسب بر کل ژیانر ،‌تغییرات2-1نمودار‌در‌شکل‌‌و‌روند‌تغییرات‌2-‌1جدول‌به‌توجه‌با‌‌‌‌

‌زیگزاگ‌نانولوله دو هر ازایبه قطع ‌صندلی‌و ‌دسته ‌‌BNی‌دوجداره ‌مقدار ‌روند‌‌Ry550از ‌بعد به

‌انرژی‌اتفاق‌نمی ‌تغییرات‌زیاد ‌یکنواختی‌داشته‌و ‌این‌مق‌افتد،تقریبا ‌بهینه‌لذا ‌به‌عنوان‌پارامتر دار

‌در‌تمام‌روند‌محاسبات‌انتخاب‌گردید.‌BNهای‌دو‌جداره‌لولهبرای‌انرژی‌قطع‌نانو

‌

 ونروا فضای در K نقاط تعداد سازی بردار شبکه بندی وبهینه  3-5-1-5

‌بهینه ‌بعدی‌پس‌از ‌فضای‌گام ‌مش‌بندی‌در ‌بردار ‌نقاط‌و سازی‌انرژی‌قطع‌بهینه‌کردن‌تعداد

‌درمی‌Kوارون‌ ‌پارامترها‌مقدار‌تمامی‌ابتدا‌قطع،‌انرژی‌سازی‌بهینه‌همانند‌روش‌مرحله‌این‌باشد.

‌هر‌در‌‌kتعداد‌نقاط‌تغییر‌با‌و‌نموده‌وارد‌ورودی‌فایل‌در‌را‌شده‌بهینه‌قطع‌پارامتر‌انرژی‌ازجمله

‌متفاوت،‌مقدار‌بهینه‌این‌پارامتر‌را‌بدست‌می‌آوریم.‌های‌‌kازای‌به‌کل‌انرژی‌مرحله‌و‌ثبت

‌
‌وزیگزاگ(‌5،5)‌دسته‌صندلی‌جداره‌تک‌خالص‌لوله‌نانو‌برای‌ kتعداد‌نقاط‌حسب‌بر‌کل‌انرژی:‌‌3-‌‌1جدول

(6،0)‌
 Kتعداد نقاط ‌99‌79‌59‌39‌49‌9‌3

 eVکلانرژی‌-352/3606-‌352/3606-‌352/3606-‌352/3606-‌352/3606-‌352/3606-‌034/3606

  (2،2) 

 eVکل انرژی‌-746/1321 -737/1321 -737/1321 -737/1321 -737/1321 -737/1321 -737/1321

(6،6) 

‌جدارهتک‌نانولوله:‌ب(‌‌5،5)‌دسته‌صندلی‌جدارهتک‌الف:‌نانولوله‌kتعداد‌نقاط‌برحسب‌کل‌انرژی‌نمودار:‌‌‌3-‌‌1شکل

(6،0)‌
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‌وزیگزاگ(‌5،5)@(9،9)‌دسته‌صندلی‌خالص‌دوجداره‌لوله‌نانو‌برای‌‌ kنقاط‌تعداد‌حسب‌بر‌کل‌انرژی:‌1-‌‌1جدول

(42،0)@(6،0)‌
 تعداد نقاط‌99‌79‌59‌39‌49‌9‌3

K 

 (eVکل)انرژی‌-463/40400-‌463/40400-‌463/40400-‌463/40400-‌463/40400-‌463/40400-‌344/40099

(9،9)@(2،2) 

 
 (eVکل) انرژی‌-970/42977 -018/42978 -018/42978 -018/42978 -018/42978 -018/42978 -018/42978

(15،6)@(6،6) 

 

نانولوله‌:‌ب‌‌(‌5،5)@(9،9)‌دسته‌صندلی‌دوجداره‌نانولوله:الفk نقاط‌‌تعداد‌برحسب‌کل‌انرژی‌نمودار:‌‌‌1-‌‌1شکل

‌(6،0)@(42،0)‌زیگزاگ‌دوجداره

‌نانولوله‌برای‌‌Kنقاط‌تعداد‌حسب‌بر‌کل‌انرژی‌تغییرات‌،‌‌3-‌‌1شکل‌نمودار‌و‌جدول‌به‌توجه‌با

به‌بعد‌یکنواخت‌و‌بدون‌تغییر‌‌9از‌حدود‌‌(6،0زیگزاگ‌)‌‌و‌(5،5)‌دسته‌صندلی‌خالص‌یجدارهتک

 نانولوله برای kتغییرات‌انرژی‌کل‌بر‌حسب‌ ،1-1 شکل نمودار و جدول به توجه با است‌و‌همچنین

به‌بعد‌‌9(‌از‌حدود‌6،0)@(42،0زیگزاگ‌) دوجداره لوله (‌و‌نانو5،5)@(9،9دسته‌صندلی) دوجداره

‌برای‌انجام‌محاسبات‌دقیق‌و‌حداقل‌خطا ‌لذا به‌‌39ی‌محاسبات‌مقدار‌یکنواخت‌وبدون‌تغییر‌است.

‌و‌بهجداره‌و‌دوجداره‌در‌نظر‌گرفته‌می‌شود‌برای‌هر‌دونانولوله‌تک‌kعنوان‌مقدار‌بهینه‌تعداد‌نقاط‌

‌در‌محاسبات‌برای‌شده‌بهینه‌این‌مقادیر‌ساختارها،‌کثرت‌و‌زمانی‌محدودیت‌دلیل ‌سایر‌ساختارها

‌است.‌شده‌استفاده
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 ها پایه مجموعه  3-5-1-1

‌ازای‌اوربیتال ‌مناسب‌به ‌انتخاب‌یک‌پایه ‌میهای‌اتمبا ‌ساختار ‌حد‌های‌تشکیل‌دهنده ‌تا توان

های‌جویی‌کرد‌و‌نتایج‌را‌با‌دقت‌بیشتری‌محاسبه‌کرد.‌اوربیتالزیادی‌در‌زمان‌انجام‌محاسبات‌صرفه

‌می ‌را ‌بهاتم ‌حاصلتوان ‌کد‌صورت ‌گرفت. ‌درنظر ‌کروی ‌هماهنگ‌های ‌در ‌شعاعی ‌تابع ‌یک ضرب

‌اوربیتال‌های‌پایه‌از‌خطی‌ترکیب‌حسب‌شم‌را‌بر-ای‌کوهنذرهتوابع‌موج‌تک‌SIESTAمحاسباتی‌

شوند.‌ها‌توسط‌تعدادی‌از‌پایه‌های‌چندگانه‌زتا‌بسط‌داده‌میدهد‌که‌این‌پایه‌‌می‌بسط‌اتمی‌های

‌سهپایه ‌دوگانه‌و ‌بخش‌زتای‌یگانه، ‌سه ‌به ‌تابع‌شعاعی‌متفاوت‌با‌های‌زتا ‌سه ‌و ‌برای‌یک‌،دو گانه

‌می ‌تقسیم ‌مشترک ‌کروی ‌در‌]16[شوندهماهنگ‌های ‌دوگانه‌زتای‌حالت‌از‌محاسبات‌انجام‌که

DZP‌67)‌قطبیده
آید،‌ن‌انجام‌محاسبات‌کم‌و‌هم‌نتایج‌با‌دقت‌بیشتری‌بدست‌میدرآن‌هم‌زما‌که‌)

‌استفاده‌شده‌است.

‌

 بهینه سازی پارامترهای ساختاری شبکه  3-5-3

‌این‌در‌را‌بهینه‌کرد.‌ها‌اتم‌موقعیت‌و‌ساختار‌باید‌الکترونی‌ساختارها،‌خواص‌به‌پرداختن‌از‌قبل

که‌در‌آن‌به‌مطالعه‌نیروی‌بین‌اتم‌و‌دینامیک‌یونی‌‌(MD)‌مولکولی‌دینامیک‌رهیافت‌توسط‌قسمت

‌می ‌وپرداخته ‌موقعیت68(CG)‌همیوغ‌شیب‌روش‌به‌شود ‌ها‌و‌، ‌محل‌قرارگیری‌اتم ‌تغییر‌دائماً‌

‌با‌استفاده‌از‌روش‌هلمن‌می فاینمن‌نیروی‌بین‌اتم‌ها‌تا‌زمانی‌که‌انرژی‌کل‌ساختار‌به‌ازای‌-کنند.

ی‌بیشینه‌و‌اتمی‌بین‌نیروی‌مقدار‌خود‌برسد،‌تغییر‌می‌کند.‌دقت‌ها‌به‌کمترینقرارگیری‌اتم‌مکان

‌5-1)‌جدول‌در‌.شودمی‌ورودی‌تعریف‌پارامتر‌عنوان‌به‌آن،‌تغییرات ‌نظر‌در‌ورودی‌پارامترهای(

‌.است‌شده‌آورده(‌‌زیگزاگ‌و‌صندلی‌دسته)‌دوجداره‌خالص‌های‌نانولوله‌محاسبات‌برای‌شده‌گرفته

                                           
67

 Double zeta polarize 
68

 Conjugate Gradients 
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 BNهای‌دوجداره‌برای‌نانولوله‌الکترونی‌و‌ساختاری‌محاسبات‌ورودی‌:‌پارامترهای5-1جدول‌

           B                    آرایش لایه ظرفیت اتم

    
                              N   آرایش لایه ظرفیت اتم

 RY                                          226انرژی قطع      (CGشیب همیوغ )          ( MDروش دینامیک مولکولی ) 

 ≤ev/A663/6                                    همگرایی نیرو         شبه پتانسیل                                            تقریب کد  

 (DZPمجموعه پایه ها                           دوگانه قطبیده ) GGA (PBE)                  تبادلی   -تابعی همبستگی     

 

‌ثابت شبکه  3-5-3-1

‌نانولوله دارای‌ساختار‌یک‌بعدی‌می‌‌BNدسته‌صندلی‌‌و‌زیگزاگ‌های‌سیستم‌مورد‌بررسی‌ما

‌لذا ‌در‌بررسی‌هاینانولوله‌تمام‌برای‌باشند، ‌داده‌خلاء‌آنگستروم‌‌40حدود‌bو‌‌‌aراستای‌دو‌شده،

در‌‌خلاء‌راستا‌دو‌در‌که‌آنجا‌راستای‌دوره‌ای‌در‌نظر‌گرفته‌شد.‌از‌cمحوری‌نانولوله‌‌راستای‌و‌شده

باشد.‌در‌نهایت‌می‌cشبکه‌‌محوری‌پارامتر‌باشد،می‌بررسی‌قابل‌که‌شبکه‌پارامتر‌تنها‌شد،‌گرفته‌نظر

‌از‌‌کمتر‌فاینمن-هلمن‌اتمی‌بین‌نیروهای‌که‌جایی‌تا‌همیوغ‌شیب‌روش‌از‌ساختارها‌برای‌واهلش

ev/Å ‌001/0نانو‌‌ ‌مجموعه ‌است. ‌شده ‌برده ‌بهره ‌لولهشوند، ‌بررسی‌بر ‌پارامترهای‌مبنایهای‌مورد

‌شامل‌5-1جدول‌ ‌BN‌(n,n)@(6،6آرمچیر‌ی‌دوجدارهنانولوله‌7، ‌با )45-9= n‌‌ ‌نیز ی‌نانولوله‌7و

‌زیگزاگ‌) ‌n)@(6،0،0دوجداره ‌با )48-42=nپارامترهای‌‌ ‌قطر‌میانگین‌نیز‌و‌‌Cی‌شبکه‌می‌باشد.

‌و‌است‌شده‌گزارش‌6-‌1جدول‌در‌زیگزاگ‌و‌صندلی‌دسته‌های‌نانولوله‌خارجی‌و‌داخلی‌های‌لوله

‌نوع‌دو‌هر‌برای‌خارجی‌های‌لوله‌قطر‌حسب‌بر‌محوری‌راستای‌در‌شبکه‌ثابت‌تغییرات‌نمودار

‌است‌آمده‌5-‌1شکل‌در‌زیگزاگ‌و‌صندلی‌دسته ‌قطر‌افزایش‌با‌شود‌می‌مشاهده‌که‌طور‌همان.

‌که‌صورتی‌به‌شود‌می‌کم‌بسیار‌آن‌تغییرات‌و‌به‌مقداری‌ثابت‌نزدیک‌شده‌cپارامتر‌شبکه‌‌‌هانانولوله

‌های‌قطر‌بودن‌بزرگتر‌به‌توجه‌با‌شود.ثابت‌می‌تقریبا‌بعد‌به‌مشخص‌قطر‌یک‌از دسته‌‌نانولوله

‌‌پارامتر‌تغییرات‌زیگزاگ،‌به‌نسبت‌صندلی ‌ثابت‌و‌حدود ‌اماآنگستروم‌می‌55/2شبکه‌تقریبا ‌باشد.

‌ثابت‌و‌به‌حدود‌‌از‌بعد‌و‌بیشتر،‌تغییرات‌زیگزاگ‌نوع‌برای آنگستروم‌همگرا‌می‌‌14/1قطر‌معینی،
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‌در‌می‌مشاهده‌6-‌1جدول‌به‌توجه‌با‌شود. ‌که ‌صندل‌ی‌نانولوله‌دو‌هر‌شود ‌با‌زیگزاگ‌و‌یدسته

‌اما‌مانده‌ثابت‌تقریباً‌داخلی‌های‌لوله‌قطر‌ابعادی،‌لحاظ‌به‌ساختارها‌شدن‌بزرگ‌و‌ها‌اتم‌تعداد‌افزایش

‌میانگین‌توان‌می‌دسته‌صندلی‌برای‌که‌طوری‌به‌اند،‌داشته‌را‌مشهودی‌قطر‌افزایش‌خارجی‌های‌لوله

‌قطر‌اما‌گرفت‌نظر‌در‌آنگسترم‌‌5تقریباً‌زیگزاگ‌های‌نانولوله‌برای‌و‌آنگسترم‌‌3/8را‌داخلی‌لوله‌قطر

‌به‌دارند‌افزایشی‌روند‌صندلی،‌دسته‌و‌زیگزاگ‌نوع‌دو‌هر‌در‌ها‌اتم‌تعداد‌افزایش‌با‌خارجی‌های‌لوله

‌صندلی‌دسته‌های‌نانولوله‌برای‌خارجی‌های‌لوله‌قطر‌ترین‌بزرگ‌و‌ترین‌کوچک‌اختلاف‌که‌طوری

‌زیگزاگ‌های‌نانولوله‌در‌دهد‌می‌نشان‌که‌باشد‌می‌Å1حدود‌‌زیگزاگ‌های‌نانولوله‌برای‌و‌‌Å‌8حدود‌

‌باشد.‌می‌دسته‌صندلی‌های‌نانولوله‌از‌کمتر‌خارجی‌های‌لوله‌قطر‌تغییرات

‌
‌تعداد‌،‌خارجی‌و‌داخلی‌لوله‌قطر‌)طول‌نانولوله(،‌میانگین‌cمحوری‌‌راستای‌در‌شبکه‌ثابت‌پارامتر:‌6-‌1جدول

‌و‌زیگزاگ‌صندلی‌دسته‌دوجداره‌خالص‌های‌نانولوله‌اتمهای
 Cپارامتر

(Å) 

 میانگین قطر لوله ی

 (Åخارجی)

 میانگین قطر لوله

 (Åداخلی)

 تعداد اتم در

 سلول واحد

 های دوجدارهنانو لوله

 دسته صندلی

553/2‌

556/2‌

559/2‌

559/2‌

558/2‌

558/2‌

558/2‌

301/43‌

393/41‌

151/45‌

811/46‌

272/48‌

732/49‌

440/24‌

434/8‌

324/8‌

399/8‌

110/8‌

393/8‌

394/8‌

394/8‌

60‌

61‌

68‌

72‌

76‌

80‌

81‌

(9،9)@‌(6،6)‌

(40،40)@(6،6)‌

(44،44)@‌(6،6)‌

(42،42)@‌(6،6)‌

(43،43)@‌(6،6)‌

(41،41)@‌(6،6)‌

(45،45)@‌(6،6)‌

 Cپارامتر

(Å) 

 میانگین قطر لوله ی

 (Åخارجی)

 میانگین قطر لوله

 (Åداخلی)

 تعداد اتم در

 سلول واحد

 های دوجدارهنانو لوله

 زیگزاگ

383/1‌

100/1‌

144/1‌

145/1‌

146/1‌

148/1‌

148/1‌

231/40‌

739/40‌

540/44‌

204/42‌

016/43‌

799/43‌

689/41‌

875/1‌

956/1‌

997/1‌

008/5‌

048/5‌

045/5‌

008/5‌

72‌

76‌

80‌

81‌

88‌

92‌

96‌

(42،0‌)@‌(6،0)‌

(43،0)@‌(6،0)‌

(41،0)@‌(6،0)‌

(45،0)@‌(6،0)‌

(46،0)@‌(6،0)‌

(47،0)@‌(6،0)‌

(48،0)@‌(6،0)‌
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‌بورن‌خالص‌دوجداره‌های‌لوله‌نانو‌در‌خارجی‌لوله‌قطر‌حسب‌بر‌محوری‌راستای‌در‌شبکه‌ثابت‌تغییرات‌نمودار:‌5-1شکل
‌زیگزاگ(‌ب‌دسته‌صندلی‌(‌الف‌نیترید

 

 طول پیوند  3-5-3-5

های)دسته‌صندلی‌(‌را‌برای‌نانولولهB-N)‌Nو‌‌Bبین‌‌تعادلی‌پیوند‌طول‌داریم‌قصد‌قسمت‌این‌در

‌در‌شکل‌‌BNو‌زیگزاگ(‌ ‌الف‌6-1)ارائه‌دهیم. ‌و‌زیگزاگ‌نانولوله‌یک‌از(‌6،0)‌واحد‌ساختارسلول(

‌در‌آن،‌با‌مطابق‌که‌شود‌می‌مشاهده‌دسته‌صندلی،‌نانولوله‌یک‌از(‌5،5)‌واحد‌سلول‌ساختار(‌ب1-6)

‌باBبورون)‌هراتم‌زیگزاگ‌نوع ‌‌صندلی‌دستة)‌صندلیدسته‌‌نوع‌در‌و‌(Nنیتروژن)‌اتم‌سه‌( ‌هراتم(

‌نتایج‌بدست‌آمده‌نشان‌که‌است‌کرده‌برقرار‌پیوند‌خود‌اطراف‌(‌درNنیتروژن)‌اتم‌دو‌با‌(Bبورون‌)

‌پیوند‌طول‌خود‌اطراف‌(Nنیتروژن)‌اتم‌دو‌با‌(Bهر‌اتم‌بورون)‌زیگزاگ،‌ی‌نمونه‌در‌،]23،53[دهد‌می

‌N1)‌مشابه ‌N2)‌دیگری‌با‌و( ‌طول‌دسته‌صندلی‌نمونه‌در‌اما‌کند‌می‌برقرار‌متفاوت‌پیوند‌طول(

‌.باشد‌می‌متفاوت‌اش‌همسایه‌هایبورون‌و‌نیتروژن‌بین‌پیوند
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‌
‌(5،5دسته‌صندلی)‌لوله‌نانو(‌ب(‌6،0)‌زیگزاگ‌لوله‌نانو:‌‌الف‌واحد‌سلول:‌6-1شکل

‌

‌)‌بین‌تعادلی‌پیوند‌طول‌پارامتر‌‌7-‌1جدول‌در ‌نیتروژن ‌و ‌برایB-Nبورون ‌خارجی‌ی‌لوله‌(

‌‌‌Bبین‌پیوند‌طول‌‌محاسبه‌و‌گزارش‌شده‌است.(‌دسته‌صندلی‌و‌زیگزاگ)‌‌BNجداره‌دو‌های‌نانولوله

که‌این‌.‌دهد‌می‌نشان‌را‌کاهشی‌روند‌ها‌لوله‌قطر‌افزایش‌با‌و‌زیگزاگ‌دسته‌صندلی‌نوع‌دو‌هر‌در‌‌Nو

‌افتد.میتر‌با‌شدت‌کمتری‌نسبت‌به‌قطرهای‌کوچکتر‌اتفاق‌روندکاهش‌در‌قطرهای‌بزرگ

 (Å) برحسب‌BNخالص‌‌های‌نانولوله‌در‌‌NوB ‌‌بین‌پیوند‌طول:‌7-1جدول
نانولوله خالص دوجداره  (Åطول پیوند )

 زیگزاگ

نانو لوله خالص دوجداره  (Åطول پیوند )

 دسته صندلی
B-N1              B-N2 B-N1              B-N2 

1867/4‌‌‌     ‌‌‌5443/4‌(42،0)@(6،0)‌5543/4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌5221/4‌(9،9)@(6،6)‌

1739/4‌‌‌‌     ‌‌1940/4‌(43،0)@‌(6،0)‌1924/4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌1813/4‌(40،40)@(6،6)‌

1736/4‌‌‌    ‌‌‌1822/4‌(41،0)@‌(6،0)‌1780/4‌‌         ‌1791/4‌(44،44)@(6،6)‌

1732/4‌‌‌‌    ‌‌1781/4‌(45،0)@‌(6،0)‌1787/4‌‌         ‌1784/4‌(42،42)@(6،6)‌

1730/4‌‌‌     ‌‌1768/4‌(46،0)@‌(6،0)‌1781/4‌‌         ‌1773/4‌(43،43)@(6،6)‌

1734/4‌‌‌    ‌‌‌1763/4‌(47،0)@‌(6،0)‌1778/4‌‌         ‌1772/4‌(41،41)@(6،6)‌

1730/4‌‌‌‌    ‌‌1762/4‌(48،0)@‌(6،0)‌1773/4‌‌         ‌1774/4‌(45،45)@(6،6)‌
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‌شده‌رسم‌آنها‌قطر‌تغییر‌ازای‌به‌ها‌نانولوله‌در‌‌Nو‌‌Bبین‌پیوند‌طول‌تغییرات‌نمودار‌7-‌1درشکل

‌کاهش‌شاهد‌زیگزاگ‌و‌دسته‌صندلی‌نمونه‌دو‌هر‌در‌ها‌نانولوله‌قطر‌افزایش‌با‌آن،‌مطابق‌که‌است

نانولوله‌برای‌‌خصوص‌به‌قطر،‌افزایش‌با‌کاهش‌روند‌کوچکتر‌قطرهای‌باشیم.‌در‌می B-N پیوند‌طول

‌طول‌توان‌افتد‌می‌می‌اتفاق‌کوچک‌بسیار‌این‌روند‌کاهش‌بزرگتر،‌قطرهای‌در‌و‌بیشتر،‌زیگزاگ‌های

نظرگرفت.که‌در‌تطابق‌خوبی‌با‌‌در‌Å‌17/4حدود‌میانگین‌طور‌به‌نانولوله‌هردو‌برای‌را‌تعادلی‌پیوند

‌.]23،53[باشدسایر‌مقالات‌می

ب:‌‌دسته‌صندلی‌الف:‌خالص‌های‌دوجداره‌نانولوله‌افزایش‌قطر برحسب‌Nو‌‌Bپیوند‌طول‌تغییرات:‌‌7-1شکل

‌زیگزاگ

 

 BNهای دوجداره خالص بررسی پایداری نانولوله  3-1

 BNدسته صندلی  دوجداره های نانولوله پایداری  3-1-1

پایداری‌‌بررسی‌شده‌است.‌BNهای‌دوجداره‌خالص‌دسته‌صندلی‌در‌این‌قسمت‌پایداری‌نانولوله

‌تفاوت‌نیز‌و‌خارجی‌لوله‌با‌داخلی‌لوله‌های‌اتم‌تعداد‌تفاوت‌دلیل‌به‌دوجداره،‌هاینانولولهساختار‌‌در

‌نیز‌و‌شوند‌می‌ها‌لوله‌محیط‌در‌موجدار‌سط ‌یک‌ایجاد‌باعث‌که‌ ‌Nو B های‌اتم‌الکترونگاتیوی‌در

‌درون‌فواصل‌در‌و‌بزرگ‌و‌کوچک‌قطرهای‌در‌که‌داخلی‌و‌خارجی‌لوله‌اتمهای‌بین‌پیوندی‌اثر
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ی‌دوجداره‌نانولوله‌یک‌آنکه‌برای.‌باشدهستند،‌یکسان‌نمی‌متفاوت‌نیز‌جداره‌دو‌های‌نانولوله‌جداری

‌باشد ‌ساختار ‌تشکیل)‌محور‌هم‌ای‌لوله‌شکل‌حفظ‌ضمن‌باید‌پایدارترین ‌انرژی ‌دارای (‌EΔخود،

(‌2-1)‌رابطه‌قساختارها‌باشد.‌انرژی‌تشکیل‌طب‌(‌بزرگتر‌نسبت‌به‌سایر‌Ebپیوندی)‌کوچک‌و‌انرژی

‌.]51،55[شود‌می‌محاسبه

‌‌(1-2‌)∆E) = E[(m,m) @ ( n,n) ]- E(m,m) - E (n,n)                                                       )‌

‌ ‌بالا ‌رابطه ‌E (n,n)در ‌و ‌داخلی ‌لوله ‌کل ‌انرژی ،E(m,m)و‌ ‌خارجی ‌لوله ‌کل ‌انرژی ،‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

E[(m,m) @ ( n,n) ]کل‌ ‌انرژی ‌می‌، ‌خارجی ‌و ‌داخلی ‌لوله ‌مزدوج ‌یعنی ‌دوجداره باشد.‌نانولوله

‌.]55[آید(‌بدست‌می3-1همچنین‌انرژی‌پیوندی‌ساختار‌به‌ازای‌هر‌اتم‌طبق‌رابطه‌)

(1-3‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌) E =[aE(B) +bE(N) – E (BN)]  ∕ (a+b)  ‌

‌به‌ترتیب‌انرژی‌کل‌اتم‌E(N)و‌‌‌N‌‌،E(B)و‌‌Bهای‌اتم‌تعداد‌ترتیب‌بهb ‌وa ‌‌آن‌در‌که ،Bو‌‌

‌.باشد‌می‌سازی‌بهینه‌از‌پس‌دوجداره‌نانولوله‌کل‌انرژی‌ E(BN)و‌Nانرژی‌کل‌اتم‌

(‌5،5)@(n،nهای‌دوجداره‌خالص‌دسته‌صندلی‌)نانولوله‌های‌مورد‌بررسی‌دراین‌بخش،‌نانولوله‌

‌ ‌)‌=7‌n-41که ‌n،n)@(6،6و ‌با )45-8n=شکل‌می‌‌ ‌در ‌از‌‌8-1باشند. ‌ناپایداری‌برخی پایداری‌و

نشان‌داده‌شده‌است،‌همچنین‌تغییرات‌‌ BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌خالصساختارهای‌نانولوله

‌در‌ ‌توجه‌به‌فاصله‌درون‌جداری‌وتعداد‌اتمهای‌آنها ‌با انرژی‌تشکیل‌و‌انرژی‌پیوندی‌این‌ساختارها

شود‌که‌ساختارهای‌مشاهده‌می‌8-1با‌توجه‌به‌شکل‌و‌نتایج‌جدول‌‌نشان‌داده‌شده‌است.8-1جدول‌

های‌داخلی‌و‌خارجی‌با‌هم‌پیوند‌برقرار‌کرده‌(‌ازهم‌فروپاشیده‌و‌لوله6،6)@(8،8(‌و‌)5،5)@(7،7)

(‌ ‌ساختارهای ‌و ‌)5،5)@(8،8اند ،)9،9)@(5،5(‌ ،)9،9)@(6،6(‌ ‌و ‌عدم‌6،6)@(40،40( ‌دلیل ‌به )

اند.‌دیگر‌ساختارها‌با‌حفظ‌شکل‌و‌عدم‌فروپاشی‌پایدار‌خود‌ناپایدار‌ماندهمحور‌ای‌همحفظ‌شکل‌لوله
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‌انرژیمانده ‌دلیل‌که ‌این ‌به ‌و ‌بزرگ‌ساختار‌اند ‌پیوندی ‌انرژی ‌و ‌ ‌کم ‌پایداری‌از‌معیاری‌تشکیل

(‌کمترین‌انرژی‌تشکیل‌6،6)@(42،42(‌و‌)5،5)@(44،44است،‌و‌از‌آنجا‌که‌ساختارهای)‌ها‌نانولوله

و‌همچنین‌بیشترین‌انرژی‌پیوندی‌را‌به‌ترتیب‌با‌مقدیر‌‌-eV59/0و‌‌-eV53/0ب‌با‌مقادیر‌را‌به‌ترتی

eV993/8‌‌ ‌می‌eV005/9و ‌میدارا ‌پس‌نتیجه ‌نانولولهباشند، ‌که ‌خالص‌دسته‌گیریم های‌دوجداره

‌اختلاف‌کایرالیته‌‌BNصندلی‌ ‌)6با ،6+n‌‌ ،6+n)@(n‌‌ ،nاز‌لحاظ‌پایداری‌مناسب‌ ترین‌ساختارها‌(

‌که‌هر‌دو‌ساختار‌فاصله‌درون گیریم‌دارند،‌که‌در‌نهایت‌نتیجه‌می‌Å2/1جداری‌در‌حدود‌هستند،

باشد‌که‌نتایج‌این‌‌می‌Å2/1 دسته‌صندلی دوجداره‌ساختارهای‌برای‌جداری‌درون‌فاصله‌ترین‌مطلوب

‌تطابق‌خوبی‌دارد.]51[ بخش‌با‌مطالعات‌قبلی

‌‌BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلینانولولهناپایدار‌‌و‌پایدار‌:‌ساختارهای8-1شکل‌
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 های‌لوله‌نانو‌تشکیل‌انرژی‌و‌پیوندی‌انرژی جداری،‌درون‌فواصل ها،‌اتم‌:‌تعداد8-1جدول‌

‌BNآرمچیر‌خالص‌دوجداره
 انرژی تشکیل

(eV) 

 انرژی پیوندی

(eV) 

فاصله درون 

 (Åجداری)

تعداد  وضعیت

 اتم

 نانو لوله خالص

(n،n)@(m،m) 

-‌

490/5‌

326/0‌

351/0-‌

211/6- 

049/0-‌

046/0-‌

043/0-‌

-‌

565/5‌

352/0‌

101/0-‌

291/6- 

048/0-‌

046/0-‌

042/0-‌

-‌

869/8‌

974/8‌

990/8‌

991/8 

992/8‌

995/8‌

998/8‌

-‌

899/8‌

989/8‌

005/9‌

662/9 

003/9‌

005/9‌

007/9‌

-‌

747/2‌

019/3‌

588/3‌

518/3 

987/1‌

623/5‌

369/6‌

-‌

178/2‌

075/3‌

550/3‌

557/3 

898/1‌

625/5‌

107/6‌

‌ناپایدار

‌ناپایدار

‌ناپایدار

‌پایدار

 پایدارترین

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌ناپایدار

‌ناپایدار

‌ناپایدار

‌پایدار

 پایدارترین

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدار

18‌

52‌

56‌

60‌

63 

68‌

72‌

76‌

56‌

60‌

61‌

68‌

75 

76‌

80‌

81‌

(7،7)@(5،5)‌

(8،8)@(5،5)‌

(9،9)@(5،5)‌

(40،40)@(5،5)‌

(11،11)@(2،2) 

(42،42)@(5،5)‌

(43،43)@(5،5)‌

(41،41)@(5،5)‌

(8،8)@(6،6)‌

(9،9)@(6،6)‌

(40،40)@(6،6)‌

(44،44)@(6،6)‌

(15،15)@(6،6) 

(43،43)@(6،6)‌

(41،41)@(6،6)‌

(45،45)@(6،6)‌

‌

روند‌کاهشی‌انرژی‌تشکیل‌ساختارها‌با‌افزایش‌تعداد‌اتمها‌و‌همچنین‌‌9-1همچنین‌نتایج‌شکل‌

‌افزیش‌فواصل‌درون‌جداری‌ساختارها‌تا‌قبل‌از‌رسیدن‌به‌پایدارترین‌حالت‌را‌نشان‌می‌دهد.‌

‌

‌

‌(‌و5،5)@(n،nهای‌پایدار‌دوجداره‌دسته‌صندلی)‌:‌تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌با‌تعداد‌اتمهای‌نانولوله9-1شکل

(n،n)@(6،6)‌
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‌BN دسته‌صندلی‌خالص‌دوجداره‌های‌نانولوله‌تعداد‌اتمهای‌پیوندی‌با‌تغییرات‌انرژی‌40-1شکل‌

‌افزایش‌‌که‌گرفت‌نتیجه‌توان‌می‌آن‌از‌دهد‌که‌می‌نشان‌را ‌افزایش‌قطرلوله‌خارجی‌که‌همگام‌با با

اشته‌که‌این‌روند‌در‌قطرهای‌کوچکتر‌باشد،‌انرژی‌پیوندی‌روند‌افزایشی‌دتعداد‌اتمهای‌هر‌ساختارمی

‌یابد‌و‌در‌قطرهای‌بزرگتر‌شدت‌تغییرات‌کمتر‌است.با‌شدت‌بیشتری‌افزایش‌می

‌

‌BNهای‌پایدار‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌‌:‌تغییرات‌انرژی‌پیوندی‌با‌تعداد‌اتمهای‌نانولوله40-1شکل

 

 BNزیگزاگ  دوجداره های نانولوله پایداری  3-1-5

-47(‌با‌6،0)@(n،0های‌دوجداره‌خالص‌زیگزاگ‌نیتریدبور‌)بررسی‌پایداری‌نانولولهدر‌این‌قسمت‌به‌

40n=‌(‌ ‌n)@(7،0،0و ‌با )48-44n=‌‌ ‌شکل ‌با ‌مطابق ‌ ‌است. ‌شده های‌‌نانولوله‌44-1پرداخته

(‌ ‌)6،0)@(40،0دوجداره ،‌ ‌و)6،0)@(44،0( ‌بهینه7،0)@(44،0( ‌از ‌بعد ‌و‌( ‌شده سازی‌فروپاشیده

 اند.گرساختارها‌پایدار‌ماندهناپایدارند،‌امادی
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‌‌BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلیناپایدار‌نانولوله‌و‌پایدار‌:‌ساختارهای44-1شکل‌

‌

(،‌6،0)@(n،0،‌از‌دسته‌)BNاز‌میان‌نانولوله‌های‌دوجداره‌خالص‌زیگزاگ‌‌44-1با‌توجه‌به‌شکل‌

بیشترین‌پایداری‌را‌دارد‌(،‌7،0)@(46،0(،‌ساختار‌)7،0)@(n،0(‌و‌از‌دسته‌)6،0)@(45،0ساختار‌)

‌نشان‌می ‌نانولولهکه ‌ساختار ‌در ‌زیگزااگ‌دهد ‌اختلاف‌کایرالیته‌BNهای‌دوجداره ‌ساختارهایی‌که ،

‌9-1.‌جدول‌]51[(‌است‌پایدارترین‌ساختارها‌هستند=9m-n،‌)9ی‌خارجی‌و‌داخلی‌آنها‌برابرنانولوله

تارهای‌نانولوله‌های‌دوجداره‌زیگزاگ‌را‌های‌تشکیل‌و‌پیوندی‌و‌وضعیت‌پایداری‌ساختغییرات‌انرژی

‌دهد.‌با‌توجه‌به‌تعداد‌اتمها‌و‌فواصل‌درون‌جداری‌ساختارها‌نشان‌می

‌

‌
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 های‌لوله‌نانو‌تشکیل‌انرژی‌و‌پیوندی‌انرژی جداری،‌درون‌فواصل ها،‌اتم‌:‌تعداد9-1جدول‌

‌BNزیگزاگ‌‌خالص‌دوجداره‌‌
 انرژی تشکیل

(eV) 

 انرژی پیوندی

(eV) 

درون فاصله 

 (Åجداری)

تعدا وضعیت

 د اتم

 نانو لوله خالص

(6  ،m)@(6 ،n ) 

- 
-‌

144/1 

821/0 

135/0- 

718/0- 

597/0-‌

249/0-‌

‌

-‌

415/9‌

673/1‌

930/0‌

114/0-‌

840/0-‌

653/0-‌

252/0-‌

- 
- 

862/8‌

924/8‌

915/8‌

955/8 

958/8‌

958/8‌

‌

-‌

848/8‌

888/8‌

912/8‌

961/8‌

972/8‌

975/8‌

971/8‌

- 
- 

579/2‌

933/2‌

238/3‌

621/3‌

007/1‌

127/1‌

‌

-‌

632/2‌

683/2‌

923/2‌

289/3‌

620/3‌

006/1‌

130/1‌

 ناپایدار

 ناپایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدارترین

‌پایدار

 پایدار

‌

‌ناپایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدار

‌پایدارترین

‌پایدار

‌پایدار

61‌

68‌

72‌

76‌

80‌

81‌

88‌

92‌

‌

72‌

76‌

80‌

81‌

88‌

92‌

96‌

400‌

(0-40)@(0-6)‌

(0-44)@(0-6)‌

(0-42)@(0-6)‌

(0-43)@(0-6)‌

(0-41)@(0-6)‌

(0-45)@(0-6)‌

(0-46)@(0-6)‌

(0-47)@0-6)‌

‌

(0-44)@(0-7) 

(0-42)@(0-7)‌

(0-43)@(0-7)‌

(0-41)@(0-7)‌

(0-45)@(0-7)‌

(0-46)@(0-7)‌

(0-47)@(0-7)‌

(0-81(@)0-7) 

‌

‌جدول‌‌‌‌‌ ‌می‌،9-‌1نتایج ‌ساختارها‌های‌انرژی‌که‌دهدنشان ‌و‌‌چندانی‌تفاوت‌پیوندی ندارند،

(‌ ‌دسته ‌در ‌ساختارها ‌میn)@(6،0،0پایدارترین ‌تشکیل ‌انرژی ‌کمترین ‌دارای ‌که ‌نانولوله( ی‌باشد

(‌ ‌6،0)@(45،0دوجداره ‌حدود ‌آن ‌تشکیل ‌انرژی ‌که ‌است )eV‌7/0-آن‌‌‌ ‌اتمهای ‌پیوندی وانرژی

(‌6،0ی‌داخلی‌)بهترین‌مزدوج‌برای‌نانولوله‌(45،0است‌که‌این‌یعنی‌نانولوله‌خارجی‌)‌eV ‌9/8حدود

(‌ ‌ساختار ‌در ‌همچنین ‌)n)@(7،0،0است. ‌ساختار ‌پایدارترین ‌پیوندی‌7،0)@(46،0( ‌انرژی ‌با )

‌Åاست.‌در‌هر‌دو‌ساختار‌فاصله‌درون‌جداری‌حدود‌‌-eV‌8/0و‌انرژی‌تشکیل‌حدود‌‌‌eV‌9/8حدود

‌شکل‌]51[باشدهای‌زیگزاگ‌میاست‌که‌مطلوب‌ترین‌فاصله‌جهت‌پایدارترین‌ساختار 6/3 .1-42‌

‌دهد.نمودار‌تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌با‌تعداد‌اتمها‌را‌نشان‌می
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‌
‌BNهای‌دوجداره‌زیگزاگ‌خالص‌:‌نمودار‌تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌با‌تعداد‌اتمهای‌نانولوله42-1شکل‌

‌

(‌7،0)@(46،0)(و‌6،0)@(45،0زیگزاگ‌)‌دوجداره‌ساختارهای‌که،‌است‌واض ‌42-1شکل‌مطابق

‌تعداد‌ ‌دو‌که‌فاصله‌درون‌جداری‌در‌هر‌دارند‌را‌تشکیل‌انرژی‌کمترین‌اتم،‌92و‌‌81به‌ترتیب‌با

‌عدد،‌این‌بزرگتر‌از‌جداری‌درون‌فواصل‌ازای‌به‌و‌دهد‌می‌نشان‌را‌‌Å6‌/3حدود‌بررسی‌مورد‌ی‌دسته

‌شکل‌روند‌تشکیل‌هایانرژی ‌تغییرات‌انرژی‌‌43-1افزایشی‌دارند. ‌اتمنمودار ‌تعداد ‌را‌پیوندی‌با ها

‌می ‌نانولولهنشان ‌همانند ‌که ‌تغییرات‌دهد. ‌زیگزاگ‌ ‌های‌دوجداره ‌برای‌نانولوله ‌صندلی های‌دسته

‌افزایش‌تعداد‌اتم ‌روند‌افزایشی‌داشته‌که‌این‌روند‌برای‌انرژی‌پیوندی‌با ‌و‌فواصل‌درون‌جداری، ها

‌افتد.وند‌افزایش‌با‌شدت‌کمتری‌اتفاق‌میساختارهای‌کوچکتر‌بیشتر‌و‌برای‌ساختارهای‌بزرگتر‌‌ر

‌
‌BN:‌تغییرات‌انرژی‌پیوندی‌با‌تعداد‌اتمهای‌نانولوله‌های‌دوجداره‌زیگزاگ43-1شکل‌
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(‌به‌ازای‌ساختاری‌6،0)@(n،0دهد‌که‌بیشینه‌انرژی‌پیوندی‌برای‌دسته‌)نشان‌می‌43-1شکل‌

‌ ‌)‌n=45با ‌دسته ‌برای ‌n)@(7،0،0و ‌با ‌ساختاری ‌ازای ‌به )46=nپایدارترین‌‌‌ ‌که ‌افتد ‌می اتفاق

های‌صورت‌گرفته‌بر‌روی‌نانولوله‌های‌مورد‌بررسی‌هستند.‌بطور‌کلی‌بررسیساختارها‌در‌بین‌نانولوله

دهد‌که‌تغییرات‌انرژی‌تشکیل‌و‌پیوندی‌های‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌و‌زیگزاگ‌نیتریدبور‌نشان‌می

-ن‌جداری‌هر‌ساختار‌بستگی‌دارد.‌مقایسه‌نانولولهها‌و‌همچنین‌به‌فواصل‌دروساختارها،‌به‌تعداد‌اتم

‌بودن‌انرژی‌تشکیل‌دهد‌که‌ساختارهای‌زیگزاگ‌بههای‌زیگزاگ‌و‌دسته‌صندلی‌نشان‌می دلیل‌دارا

دهد‌که‌.‌همچنین‌محاسبات‌نشان‌می]51[شوندتر‌تشکیل‌میکمتر‌نسبت‌به‌نوع‌دسته‌صندلی،‌آسان

‌وندی‌بیشتری‌نسبت‌به‌نوع‌زیگزاگ‌می‌باشتد.های‌دسته‌صندلی‌دارای‌انرژی‌پینانولوله

‌

 BNصندلی( خالص  زیگزاگ و دسته )دوجداره  های نانولوله الکترونی بررسی خواص  3-3

‌با‌قرار‌دادن‌پارامترهای‌ساختاری‌بهینه‌شده‌شامل‌ثابت‌ پس‌ازبدست‌آوردن‌ساختارهای‌بهینه،

‌خواص‌ ‌بررسی ‌به ‌ساختارها ‌این ‌اتمی ‌موقعیت ‌و ‌شبکه ‌الکترونی‌های ‌خاصیت ‌همچون فیزیکی،

ساختارها‌می‌پردازیم.‌در‌این‌بخش‌به‌مطالعه‌ساختار‌نواری‌و‌چگالی‌حالتهای‌کلی‌و‌جزئی‌پرداخته‌

‌.شودمی

 

 نواری ساختار بررسی  3-3-1

‌که‌آن‌تغییرات‌روند‌یا‌غیرمستقیم‌وگاف‌نواری‌مستقیم‌‌توان‌از‌مقدار‌می‌نواری‌ساختار‌بررسی‌با

‌می‌را‌ساختار‌هر‌فیزیکی‌خواص‌از‌بسیاری ‌اطلاعاتینشان ‌قسمت‌به‌‌دست‌به‌دهد، ‌این ‌در آورد.

‌نانولوله ‌نواری ‌بررسی‌ساختار ‌جداره ‌دو ‌و ‌خالص‌می‌BNهای‌تک‌جداره ‌شکل ‌در ‌41-1پردازیم.

‌نواری‌برای‌نانوله ‌شکل‌ساختار ‌همچنین‌در ‌خالص‌دسته‌صندلی‌و ساختار‌‌45-1های‌تک‌جداره
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‌نمودارهای‌مربوط‌به‌ساختار‌نواری‌برای‌نانولوله ‌در های‌تک‌جداره‌خالص‌زیگزاگ‌رسم‌شده‌است.

‌nی‌این‌است‌که‌نیمه‌رسانا‌نوع‌که‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌رسانش‌نزدیکتر‌باشد‌نشان‌دهندهنواری‌هنگامی

تر‌که‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌ظرفیت‌نزدیکبیشتر‌از‌حفره‌ها‌می‌باشد،‌همچنین‌زمانی‌و‌چگالی‌الکترون‌ها

-و‌چگالی‌حفره‌ها‌بیشتر‌از‌چگالی‌الکترون‌ها‌می‌pی‌این‌است‌که‌نیمه‌رسانا‌نوع‌باشد‌نشان‌دهنده

یداسیون‌تواند‌به‌دلیل‌اثر‌قطر‌و‌انحنای‌نانولوله‌و‌همچنین‌تاثیر‌آن‌در‌هیبرباشد،‌که‌این‌رفتارها‌می

.‌همچنین‌در‌نیمرساناهای‌ذاتی‌تراز‌فرمی‌در‌وسط‌گاف‌نواری‌بین‌نوار‌ظرفیت‌و‌]56[اوربیتالی‌باشد

‌است.گیرد‌و‌چگالی‌الکترونها‌و‌حفره‌ها‌با‌هم‌برابررسانش‌قرار‌می

 BN.‌ساختار‌نواری‌نانولوله‌های‌خالص‌تک‌جداره‌دسته‌صندلی‌41-1شکل‌
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ساختارهای‌‌و‌بوده‌رسانانیمه‌همگی‌‌BNصندلی‌دسته‌جداره‌تک‌های‌نانولوله‌41-1مطابق‌شکل‌

(1،1(‌ ‌ ،)5،5(‌ ‌و ‌دارای7،7( ‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌‌نواری‌گاف‌( ‌ساختارها ‌سایر غیرمستقیم‌و

‌روند‌بالاتر،‌قطرهای‌در‌که‌دارد‌افزایشی‌روندی‌ها‌نانولوله‌قطر‌افزایش‌با‌‌آنها‌نواری‌گاف‌و‌باشند‌می

‌شود.‌می‌کندتر‌تغییرات

 BN.‌ساختار‌نواری‌نانولوله‌های‌خالص‌تک‌جداره‌زیگزاگ‌45-1شکل‌

‌

‌نیمه‌رسانا‌BNزیگزاگ‌خالص‌‌تمامی‌ساختارهای‌نانولوله‌های‌تک‌جداره‌‌45-‌1شکل‌مطابق

(‌نوار‌ظرفیت‌نزدیک‌به‌تراز‌6،0(‌و)5،0باشند‌که‌در‌ساختارهای‌)‌می‌مستقیم‌نواری‌گاف‌دارای‌و‌بوده

‌نوعفرمی‌می ‌رفتار ‌شاهد ‌و ‌رساناها‌می‌ pباشد ‌نیمه ‌از ‌دراین‌نوع ‌آن‌است‌که ‌حاکی‌از ‌که باشیم
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‌چگاp)نوع )‌ ‌نوع ‌که ‌ساختارها ‌سایر ‌در ‌است‌و ‌بیشتر ‌الکترونها ‌چگالی ‌از ‌ها باشند،‌می‌nلی‌حفره

‌ظرفیت‌چگالی‌الکترون ‌نوار ‌کردن‌اختلاف‌انرژی‌بیشینه ‌پیدا ‌با ‌است. ‌بیشتر ‌ها ‌چگالی‌حفره ‌از ها

ی‌و‌(،‌اندازه‌گاف‌نوارEC – EV(‌و‌کمینه‌نوار‌رسانش‌نسبت‌به‌تراز‌فرمی)EF - EVنسبت‌به‌تراز‌فرمی)

های‌نوع‌آن‌)مستقیم‌یا‌غیر‌مستقیم(،‌برای‌نانولوله‌های‌دسته‌صندلی‌و‌زیگزاگ‌محاسبه‌و‌در‌جدول

(‌گزارش‌شده‌اند‌که‌مطابق‌با‌آن‌نانولوله‌های‌زیگزاگ‌تغییرات‌گاف‌نواری‌بیشتری‌44-1(‌و‌)1-40)

-نواری‌برای‌نانولوله‌دهند.‌تغییرات‌گافرا‌در‌مقایسه‌با‌نانولوله‌های‌دسته‌صندلی‌از‌خود‌نشان‌می

باشد‌که‌می‌eV2/2 و‌برای‌دسته‌زیگزاگ‌در‌حدود‌‌eV ‌5/0های‌دسته‌صندلی‌بررسی‌شده‌در‌حدود

‌های‌زیگزاگ‌نسبت‌به‌دسته‌صندلی‌بیشتر‌است.دهد‌تغییرات‌گاف‌نواری‌برای‌نانولولهنشان‌می

‌

‌وقعیت‌تراز‌فرمی‌آنهاو‌م‌BN:‌گاف‌نواری‌نانولوله‌های‌خالص‌تک‌جداره‌دسته‌صندلی‌40-1جدول

 نانولوله (eVموقعیت تراز فرمی) EF - EV(eV) EC – EF(eV) (eVگاف نواری)

 غیرمستقیم 636/3

(n-type) 

1458/3‌6302/0‌8171/2-‌(1،1)‌

 غیرمستقیم 1177/3

(n-type) 

7225/3‌5952/0‌6558/2-‌(5،5)‌

 غیرمستقیم 3652/3

(n-type) 

5687/3‌8338/0‌4363/2-‌(7،7)‌

 مستقیم 2617/3

(p-type) 

2208/2‌2809/2‌2170/1-‌(8،8)‌

 مستقیم 2517/3

(n-type) 

3009/2‌2208/2‌2416/1-‌(40،40)‌

 مستقیم 2317/3

(n-type) 

3209/2‌2208/2‌2017/1-‌(44،44)‌

 مستقیم 3817/3

(n-type) 

3209/2‌4608/2‌4973/1-‌(42،42)‌

 مستقیم 3817/3

(n-type) 

3109/2‌4108/2‌4943/1-‌(43،43)‌

‌

‌

‌

‌

‌
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‌آنها‌فرمی‌تراز‌موقعیت‌و‌‌BNزیگزاگ‌خالص‌تک‌جداره‌های‌نانولوله‌نواری‌گاف:‌44-1جدول

 نانولوله (eVموقعیت تراز فرمی) EF - EV(eV) EC – EF(eV) (eVگاف نواری)

 مستقیم 1568/5

(p-type) 

8603/0‌2605/4‌3071/5-‌(5،0)‌

 مستقیم 6331/5

(p-type) 

3435/4‌3306/4‌9010/1-‌(6،0)‌

 مستقیم 1815/1

(n-type) 

6206/4‌5606/4‌7962/1-‌(7،0)‌

 مستقیم 6329/3

(n-type) 

4267/2‌9492/4‌3412/1-‌(0،42)‌

 مستقیم 1612/3

(n-type) 

2008/2‌9607/4‌2906/1-‌(0،43)‌

 مستقیم 5617/3

(n-type) 

2109/2‌0208/2‌2745/1-‌(0،41)‌

 مستقیم 5617/3

(n-type) 

2109/2‌0208/2‌2114/1-‌(0،45)‌

 مستقیم 1317/3

(n-type) 

2809/2‌0608/2‌2363/1-‌(0،46)‌

‌‌‌‌

را‌‌BNتغییرات‌گاف‌نواری‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌های‌دسته‌صندلی‌و‌زیگزاگ‌خالص‌‌46-1شکل‌‌

‌توجه‌به‌نمودار‌تغییرات‌گاف‌نواری‌نانولولهنشان‌می ‌با ‌افزایش‌قطر‌روندی‌دهد، ‌با افزایشی‌دارد.‌ها

های‌با‌قطربزرگتر‌دارای‌باشند،‌که‌نانولولهمی‌eV2رسانا‌با‌گاف‌نواری‌بزرگتر‌ازتمامی‌ساختارها،‌نیمه

‌در‌قطرهای‌بالاتر‌تغییرات‌گاف‌نواری‌با‌شیب‌کمتری‌نسبت‌به‌]2[باشندگاف‌نواری‌بزرگتری‌می .

 ارهایی‌با‌گاف‌نواری‌بیشتر‌از‌حدودقطرهای‌پایین‌تر‌افزایش‌یافته‌است‌بطوریکه‌این‌روند‌در‌ساخت

eV 5/1می‌‌ ‌قطر ‌افزایش ‌از ‌مستقل ‌تقریبا ‌بعد ‌در‌به ‌نواری ‌گاف ‌تغییرات ‌روند ‌همچنین شود،

‌ساختارهای‌زیگزاگ‌نسبت‌به‌ساختارهای‌دسته‌صندلی‌بیشتر‌است.
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‌
‌بر‌حسب‌قطر‌BN:‌تغییرات‌گاف‌نواری‌در‌نانولوله‌های‌خالص‌تک‌جداره‌46-1شکل‌

‌

‌نانوله ‌برای ‌آرمچیرخالص‌‌ساختارنواری ‌دوجداره ‌‌BNهای ‌شکل ‌های‌‌47-1در ‌نانولوله ‌برای و

تمامی‌نانولوله‌های‌دوجداره‌دسته‌47-1رسم‌شده‌اند.‌مطابق‌شکل‌‌48-1دوجداره‌زیگزاگ‌در‌شکل‌

‌ ‌)‌BNصندلی ‌دسته ‌برای ‌و ‌بوده ‌رسانا ‌)n،n)@‌(5،5نیمه ‌ساختارهای ‌تا‌5،5)@(7،7( )

دهد‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌باشد‌که‌نشان‌میمی‌n دارای‌گاف‌نواری‌غیرمستقیم‌از‌نوع‌‌(5،5)@(40،40)

باشند‌که‌می‌pتر‌است.‌سایر‌ساختارهای‌این‌دسته‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌و‌از‌نوع‌رسانش‌نزدیک

(‌6،6)@(n،nباشد.‌برای‌دسته‌)دهد‌در‌این‌ساختارها‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌ظرفیت‌نزدیکتر‌مینشان‌می

‌p(‌که‌از‌نوع‌6،6)@(8،8جز‌ساختار‌)باشند‌بهمی‌nمستقیم‌ازنوع‌همه‌ساختارها‌دارای‌گاف‌نواری‌

 باشد.‌می
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‌

‌‌BNدسته‌صندلی‌جداره‌دو‌خالص‌های‌نانولوله‌نواری‌:‌ساختار47-1شکل‌

‌

‌نواری‌نانولوله‌های‌دوجداره‌زیگزاگ‌‌48-1شکل‌ ‌نشان‌می‌BNساختار دهد‌که‌بر‌اساس‌آن‌را

باشند‌که‌با‌افزایش‌(‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌می7-0)@(42-0غیر‌از‌ساختار‌)‌تمامی‌ساختارها‌به

نواری‌هم‌روندی‌افزایشی‌دارد‌که‌این‌روند‌تغییرات‌در‌قطرهای‌بالاتر‌با‌شیب‌کمتری‌اتفاق‌قطر‌گاف

‌افتد.‌می

‌
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‌

‌
‌‌BNزیگزاگ‌جداره‌دو‌خالص‌های‌نانولوله‌نواری‌ساختار:‌48-1شکل

‌

‌و(‌EC – EF)فرمی‌تراز‌به‌نسبت‌رسانش‌نوار‌کمینه‌انرژی‌سط ‌اختلاف‌نیز‌و‌فرمی‌تراز‌موقعیت

‌بیشینه ‌EF – EV)‌فرمی‌تراز‌به‌نسبت‌ظرفیت‌نوار‌ برای‌نانولوله‌های‌دوجداره‌‌نواری‌گاف‌اندازه‌و(

‌جدول ‌در ‌ترتیب ‌به ‌و ‌محاسبه ‌زیگزاگ ‌و ‌صندلی ‌دسته ‌‌42-1های ‌است.‌گزارش‌شده‌43-1و

‌خالص‌دسته‌صندلی‌‌تغییرات‌گاف‌نواری‌برای‌نانولوله‌که‌دهد‌می‌نشان42-1جدول های‌دوجداره

‌5،5)@(n،nی‌)برای‌دسته ‌حدود ‌در )eV2/1‌(برای‌ساختارهای‌‌ ‌n،n)@(6،6و ‌حدود ‌در )eV3/1‌
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‌رسانا‌هستند،‌همچنین‌در‌این‌نانولوله‌هانواری‌نیمهباشد‌که‌تمامی‌ساختارها‌بدلیل‌داشتن‌گافمی

‌باشد.برای‌ساختارهایی‌با‌قطرهای‌بزرگ‌تغییرات‌گاف‌نواری‌تقریبا‌مستقل‌از‌افزایش‌قطر‌می

‌و‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌آنها‌BN:‌گاف‌نواری‌نانولوله‌های‌دوجداره‌خالص‌دسته‌صندلی‌42-1جدول

 نانولوله (eVموقعیت ترازفرمی) EF - EV(eV) EC – EF(eV) (eVگاف نواری)

‌8894/0‌6718/0‌7231/1-‌(7،7)@(5،5) (n-typغیرمستقیم‌)‌5639/4

‌‌2134/2‌9214/0‌7293/3-‌(8،8)@(5،5)(n-typغیرمستقیم‌)‌4615/3

‌‌2008/2‌5206/4‌0263/1-‌(9،9)@(5،5)(n-typغیرمستقیم‌)‌7241/3

‌‌4008/2‌0608/2‌2304/1-‌(40،40)@(5،5)(n-typeغیرمستقیم)‌4646/1

‌‌4208/2‌4608/2‌2412/1-‌(44،44)@(5،5)(p-typeمستقیم)‌2846/1

‌‌4008/2‌4608/2‌2081/1-‌(42،42)@‌(5،5)(p-typeمستقیم)‌2646/1

‌‌4008/2‌4108/2‌2006/1-‌(43،43)@(5،5)(p-typeمستقیم)‌2146/1

‌‌4208/2‌4108/2‌4952/1-‌(41،41)@(5،5)(p-typeمستقیم)‌2646/1

 نانولوله (eVتراز فرمی)موقعیت  ‌EF - EV(eV) EC – EF(eV)(eVگاف‌نواری)

‌6602/0‌7107/4‌9374/1-‌(8،8)@(6،6) (p-typeمستقیم‌)‌1009/2

‌‌1109/2‌8603/0‌5950/3-‌(9،9)@(6،6)(n-typغیرمستقیم‌)‌3042/3

‌‌3109/2‌1805/4‌9456/3-‌(40،40)@(6،6)(n-typغیرمستقیم‌)‌8241/3

‌‌2008/2‌0008/2‌4706/1-‌(44،44)@(6،6)(n-typeغیرمستقیم)‌2046/1

‌‌4808/2‌4608/2‌2400/1-‌(42،42)@(6،6)(n-typeمستقیم)‌3146/1

‌‌4608/2‌4108/2‌2050/1-‌(43،43)@(6،6)(n-typeمستقیم)‌3046/1

‌‌4608/2‌4108/2‌4958/1-‌(41،41)@(6،6)(n-typeمستقیم)‌3046/1

‌‌4608/2‌4108/2‌4913/1-‌(45،45)@(6،6)(n-typeمستقیم)‌3046/1

‌

برای‌‌BNی‌زیگزاگ‌های‌دوجدارهحاکی‌از‌آن‌است‌که‌تغییرات‌گاف‌نواری‌نانولوله‌43-1جدول‌

جز‌ساختار‌باشد‌و‌تمامی‌ساختارها‌بهمی‌eV2(‌در‌حدود‌7،0)@(n،0(‌و‌)6،0)@(n،0 (ساختارهای

های‌(‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌می‌باشند.‌همچنین‌در‌این‌ساختارها‌همانند‌نانولوله7،0)@(42،0)

 باشد.دسته‌صندلی‌تغییرات‌گاف‌نواری‌در‌قطرهای‌بزرگ‌تقریبا‌مستقل‌از‌افزایش‌قطر‌می
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‌و‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌آنها‌BN:‌گاف‌نواری‌نانولوله‌های‌دوجداره‌خالص‌زیگزاگ‌43-1جدول

موقعیت تراز  EF - EV(eV) EC – EF(eV) (eVگاف نواری)

 (eVفرمی)

 نانولوله

‌4017/4‌0026/4‌8811/1-‌(0-40)@(0-6) (n-typeمستقیم‌‌‌)‌4073/2

‌‌7803/0‌8803/0‌6093/1-‌(0-44)@(0-6)(p-typeمستقیم‌‌‌)‌6606/4

‌‌9603/0‌8203/0‌6930/1-‌(0-42)@(0-6)(n-typeمستقیم‌‌‌)‌7806/4

‌‌7803/0‌3805/4‌4828/5-‌(0-43)@(0-6)(p-typeمستقیم‌)‌4608/2

‌‌8807/4‌5602/0‌2593/1-‌(0-41)@(0-6)(n-typeمستقیم‌)‌1109/2

‌‌9607/4‌6202/0‌2540/1-‌(0-45)@(0-6)(n-typeمستقیم‌)‌5809/2

‌‌9607/4‌6202/0‌2319/1-‌(0-46)@(0-6)(n-typeمستقیم‌)‌5809/2

‌‌9107/4‌6602/0‌2300/1-‌(0-47)@(0-6)(n-typeمستقیم‌)‌6009/2

موقعیت تراز  ‌EF - EV(eV) EC – EF(eV)(eVگاف‌نواری)

 (eVفرمی)

 نانولوله

‌6602/0‌5202/0‌5624/1-‌(0-44)@(0-7) (n-typeمستقیم‌‌‌)‌4801/4

‌‌0608/2‌7102/0‌8521/3-‌(0-42)@(0-7)(n-typغیرمستقیم‌)‌8040/2

‌‌9103/0‌2105/4‌9000/1-‌(0-43)@(0-7)(p-typeمستقیم‌‌‌)‌4808/2

‌‌0108/2‌5602/0‌0660/1-‌(0-41)@(0-7)(n-typeمستقیم‌)‌6040/2

‌‌4208/2‌8003/0‌4768/1-‌(0-45)@(0-7)(n-typeمستقیم‌)9244/2

‌‌4608/2‌9103/0‌2334/1-‌(0-46)@(0-7)(n-typeمستقیم‌)‌4044/3

‌‌4608/2‌0001/4‌2287/1-‌(0-47)@(0-7)(n-typeمستقیم‌)‌4642/3

‌‌4608/2‌0001/4‌2466/1-‌(0-48)@(0-7)(n-typeمستقیم‌)‌4642/3

‌‌‌‌‌‌‌‌

گاف‌نواری‌برای‌ساختارهای‌دوجداره‌کمتر‌از‌هر‌یک‌از‌ساختارهای‌‌BNهای‌خالص‌در‌نانولوله‌‌‌‌‌‌

تغییرات‌گاف‌نواری‌نانولوله‌ها‌برای‌ساختارهای‌‌49-1باشد.‌شکل‌تک‌جداره‌تشکیل‌دهنده‌آن‌می

‌نانولوله7،0)@(45،0(‌و‌)5،5)@(43،43) ‌به‌عنوان‌یک‌نمونه‌از ‌را های‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌و‌(

دهد،‌گاف‌نواری‌محاسبه‌شده‌ی‌آنها‌نشان‌میجداره‌سازندههای‌تکبا‌تفکیک‌نانولوله‌BNزیگزاگ‌

‌دسته‌صندلی‌)برای‌ساختارهای‌تک ‌به‌ترتیب‌برابر43-43(‌و‌)5-5جداره‌ ) eV34/1و‌‌ eV18/1‌

‌نانولولهمی ‌افزایش‌گاف‌نواری ‌از ‌حاکی ‌که ‌افزایش‌باشد ‌با ‌همچنین‌گاف‌نواری‌ها ‌است، ‌آنها قطر
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‌یعنی‌نانولوله باشد‌که‌می‌eV‌21/1(‌برابر‌5،5)@(43،43دوجداره‌)‌محاسبه‌شده‌برای‌مزدوج‌آنها

‌ترکیب‌دو‌ساختار‌تکنشان‌می های‌یابد‌که‌ناشی‌از‌برهمکنشجداره‌کاهش‌میدهد‌گاف‌نواری‌با

‌نانولولهدرون ‌میجداری ‌دوجداره ‌سهای ‌واقع ‌در ‌نانولولهباشد. ‌نواری ‌ترکیب‌اختار ‌دوجداره های

‌مینوارهای‌انرژی‌ساختارهای‌تک ‌نتایج‌بدست‌آمده‌از‌این‌بخش‌با‌جداره‌تشکیل‌دهنده‌آنها باشد.

‌.]57-22[نتایج‌حاصل‌از‌مقالات‌قبلی‌تطابق‌خوبی‌دارد

‌

(‌و‌ب(‌5،5)‌@(‌43،43لی‌)صند‌ها‌ازتک‌جداره‌به‌دوجداره‌الف(‌دسته‌:‌تغییرات‌ساختارنواری‌نانولوله49-1شکل

‌(7،0)‌@(‌45،0زیگزاگ‌)
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 (PDOS)‌و جزئی(‌DOS)‌های کلی محاسبه چگالی حالت  3-3-5

‌چگالی‌محاسبه‌پردازیممی‌آن‌به‌الکترونی‌خواص‌قسمت‌در‌که‌هاییکمیت‌مهمترین‌از‌دیگر‌یکی

‌اطراف‌در‌که‌انرژی‌واحددر‌‌حجم‌واحد‌در‌در‌دسترس‌الکترونی‌هایحالت‌باشد.‌به‌تعدادمی‌حالتها

انرژی‌‌نوار‌یک‌وقتی‌در‌.شودسیستم‌گفته‌می‌هایحالت‌باشد‌چگالی‌داشته‌وجود‌تواندمی‌انرژی‌یک

‌است ‌تعداد‌به‌چگالی‌حالت‌زیاد ‌زیاد‌اشغال‌برای‌حالتها‌این‌معنی‌است‌که ‌هرگاه‌شدن ‌است‌و

‌برای‌مورد‌انرژی‌نوار‌در‌حالتی‌هیچ‌که‌معناست‌بدین‌شود،‌صفر‌حالت‌چگالی ‌وجود‌اشغال‌نظر

‌صفر‌دمای‌که‌در‌باشندمی‌ظرفیت‌نوار‌به‌مربوط‌فرمی‌تراز‌در‌زیر‌های‌غیرصفر‌حالت‌چگالی.‌ندارد

‌نوار‌به‌فرمی‌مربوط‌تراز‌در‌بالای‌صفر‌غیر‌حالتهای‌چگالی‌و‌اندشده‌اشغال‌و‌پر‌کاملا‌T=0مطلق‌

‌رساناها،و‌نیمه‌هادرعایق.‌باشندمی‌نشده‌اشغال‌و‌خالی‌کاملا‌‌T=0مطلق‌صفر‌دمای‌در‌اند‌کهرسانش

‌عایق‌اند‌شده‌جدا‌هم‌از‌گاف‌انرژی‌با‌رسانش‌و‌ظرفیت‌نوار‌حالتهای‌چگالی ‌انرژی‌گاف‌هاکه‌در

‌جزئی‌هایحالت‌چگالی‌از‌ایمجموعه‌کل،‌هایدر‌یک‌ترکیب‌چگالی‌حالت‌.رساناهاستازنیمه‌بزرگتر

‌ترکیب،‌یدهنده‌تشکیل‌هایاتم ‌چگالی‌آن ‌هایحالت‌چگالی‌مجموع‌اتم،‌یک‌کلی‌هایحالت‌و

‌بررسی .باشدمی‌اتم‌آن‌هایاوربیتال‌جزئی چگالی‌‌با‌آن‌مقایسه‌و‌هااتم‌کلی‌هایحالت‌چگالی‌با

پی‌برد‌(‌رسانش‌و‌نوارظرفیت)‌انرژی‌نوارهای‌شکل‌گیری‌در‌هابه‌نقش‌اتم‌توانمی‌ترکیب‌کلی‌حالت

‌نوارهای‌شکل‌گیری‌آنها‌در‌اوربیتالی‌سهم‌توانمی‌هااتم‌جزئی‌هایحالت‌چگالی‌روی‌از‌و‌همچنین

های‌الکتریکی‌به‌چگالی‌حالت‌رسانش‌جمله‌از‌خواص‌ساختار‌از‌بسیاری.‌نمود‌را‌مشخص‌هاانرژی‌اتم

های‌کلی‌شش‌ساختار‌از‌به‌بررسی‌چگالی‌حالت‌24-1و‌‌‌20-1اند.‌در‌شکل‌اطراف‌تراز‌فرمی‌وابسته

‌BNدوجداره‌خالص‌دسته‌صندلی‌و‌شش‌ساختار‌از‌نانولوله‌های‌دوجداره‌خالص‌زیگزاک‌های‌نانولوله

های‌داخلی‌و‌های‌دوجداره‌و‌لولههای‌کلی‌نانولولهپرداخته‌شده‌است.‌که‌مطابق‌شکل‌چگالی‌حالت

‌به‌تفکیک‌نشان‌داده‌شده ‌بازه‌انرژی‌بین‌خارجی‌آنها ‌در‌همه‌نمودارها +‌در‌نظر‌eV5و‌‌-eV5اند.

باشد.‌همانطور‌ی‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌ساختارها‌میته‌شده‌است‌و‌سط ‌انرژی‌صفر‌نشان‌دهندهگرف
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-جداره‌گاف‌نواری‌آنها‌نیز‌افزایش‌میهای‌تکشود‌با‌افزایش‌قطر‌نانولولهکه‌در‌نمودارها‌مشاهده‌می

‌.]57[کوچکتر‌استتک‌آنها‌ی‌دوجداره‌مرکب‌از‌آنها‌از‌گاف‌نواری‌تکیابد‌و‌گاف‌نواری‌نانولوله

‌BNهای‌تک‌جداره‌و‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌خالص‌‌(‌نانولولهDOS:‌چگالی‌حالت‌های‌کلی‌)20-1شکل
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‌
‌BNهای‌تک‌جداره‌و‌دوجداره‌زیگزاگ‌خالص‌‌(‌نانولولهDOS:‌چگالی‌حالت‌های‌کلی‌)24-1شکل

‌

ها‌به‌چه‌اندازه‌در‌توان‌فهمید‌که‌هر‌یک‌از‌اتمبا‌استفاده‌از‌چگالی‌کلی‌هر‌اتم‌در‌یک‌ترکیب‌می

های‌تفکیکی‌برای‌‌چگالی‌حالت‌23-1و‌22-1ارهای‌انرژی‌سهیم‌هستند.‌در‌دو‌شکل‌شکل‌گیری‌نو

نشان‌داده‌شده‌‌BNهای‌دوجداره‌‌در‌نوارهای‌ظرفیت‌و‌رسانش‌برای‌نانولوله‌Nو‌Bهای‌‌هر‌یک‌از‌اتم

است.‌‌Nو‌B های‌های‌ایجاد‌شده‌در‌دو‌نوار‌ناشی‌از‌هیبریداسیون‌داخلی‌بین‌اتماست‌و‌چگالی‌حالت
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‌ایجاد‌چگالی‌حالتگرچ ‌سهمی‌در ‌نوع‌اتم‌در‌دو‌نوار، ‌برای‌ه‌هر‌دو ‌نمودارها، ‌مطابق‌با ‌دارند‌اما ها

‌رسانش‌سهم‌اتم‌تمامی‌ساختارها ‌نوار ‌زیگزاگ‌در ‌ایجاد‌چگالی‌حالت‌Bی‌دسته‌صندلی‌و های‌در

‌Bاتم‌‌گیری‌نوار‌ظرفیت‌بیشتر‌ازدر‌شکل‌Nاست‌و‌در‌نقطه‌مقابل،‌سهم‌اتم‌‌Nکلی‌بیشتر‌از‌اتم‌

‌باشد.می

‌

‌

‌

‌BNی‌دسته‌صندلی‌خالص‌‌(‌نانولوله‌های‌دوجدارهDOSهای‌کلی‌)‌:‌نمودارچگالی‌حالت22-1شکل
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‌

‌

‌BNهای‌دوجداره‌زیگزاگ‌خالص‌‌(‌نانولولهDOSهای‌کلی)‌:‌نمودار‌چگالی‌حالت23-1شکل

‌در‌شکل‌تک‌اتم‌تر‌شدن‌سهم‌اوربیتالی‌تک‌برای‌مشخص‌ های‌ایجاد‌شده‌‌گیری‌چگالی‌حالت‌ها

های‌جزئی‌برای‌چگالی‌حالت‌21-1ی‌آنها‌داریم.‌در‌شکل‌های‌جزئدرنوارها‌نیاز‌به‌رسم‌چگالی‌حالت

‌ ‌اتم ‌‌Bدو ‌نانولوله‌Nو ‌دو ‌به ‌مربوط ‌الف ‌قسمت ‌که ‌است، ‌شده ‌صندلی‌رسم ‌دسته ‌خالص ی
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(44،44)@(5،5(‌ ‌و ‌نانولوله6،6)@(42،42( ‌دو ‌به ‌مربوط ‌ب ‌قسمت ‌و ‌زیگزاگ‌( ‌خالص ی

‌باشد.(‌می7،0)@(46،0(‌و‌)6،0)@(45،0)

‌

‌های‌خالص‌الف:‌دسته‌صندلی‌ب:‌زیگزاگ‌در‌نانولوله‌Nو‌‌ Bهای‌جزئی‌اتم‌های‌نمودار‌چگالی‌حالت:‌21-1شکل
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‌میهمان ‌مشاهده ‌نمودارها ‌در ‌که ‌طور ‌در ‌سهم ‌بیشترین ‌حالتشود، ‌ظرفیت‌چگالی ‌نوار ‌در ها

و‌‌Bاتم‌‌s2و‌‌Nاتم‌‌s2های‌و‌اندکی‌اوربیتال‌Bاتم‌‌p2و‌سپس‌اوربیتال‌‌Nاتم‌‌p2مربوط‌به‌اوربیتال‌

باشد.‌به‌می‌Nاتم‌‌p2و‌‌Bاتم‌‌p2ها‌مربوط‌به‌اوربیتال‌در‌نوار‌رسانش‌بیشترین‌سهم‌در‌چگالی‌حالت

-p2و‌‌p2-Bهای‌اطراف‌تراز‌فرمی‌در‌هر‌دو‌نوار‌ناشی‌از‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌بین‌طور‌کلی‌حالت

Nباشند.‌مطابق‌با‌شکل‌نقش‌اوربیتالهای‌می‌s2اتم‌‌Bو‌‌s2اتم‌‌Nدر‌هر‌دو‌نوار،‌بسیار‌اندک‌می‌-

‌اند.ها‌در‌ناحیه‌مغزی‌توزیع‌شدهتوان‌نتیجه‌گرفت‌که‌این‌حالتباشد‌و‌می

‌

 Cآلایش یافته با عنصر کربن  BNهای  بررسی خواص ساختاری و الکترونی نانولوله‌‌2–3

تر‌‌کاربردی‌جهت‌به‌فیزیکی‌یا‌شیمیایی‌ساختاری،‌تغییرات‌برای‌روشی‌عنوان‌به‌سازی‌از‌ناخالص

کنند‌در‌های‌نیترید‌بور‌خالص‌همانند‌یک‌عایق‌عمل‌میشود.‌نانولولهاستفاده‌می‌نانوساختارها‌کردن

‌این‌نانولولهحالی ‌ایجاد‌نقص‌در‌ساختار ‌سیلیکون‌یا ‌کربن، ‌منجر‌به‌نانوساختارهای‌که‌آلاییدن‌با ها

‌تغییر‌گاف‌رسانا‌مینیمه ‌کنترل‌سط ‌آلایندگی، ‌ایده‌تشکیل‌و‌شود‌که‌با انرژی‌ممکن‌خواهد‌شد.

‌برای‌اولین‌بار‌تولید‌نانولوله ‌استفاده‌از‌تئوری‌تابع‌‌Blaseهای‌ناهمگن‌)چند‌فازی(را وهمکارانش‌با

.‌ما‌در‌]58[های‌‌نیتریدبور‌را‌با‌اتم‌کربن‌مورد‌آلایش‌قرار‌دادند(‌مطرح‌کردند‌و‌نانولولهDFTچگالی)

را‌مورد‌آلایش‌قرار‌‌BNی‌خالص‌دسته‌صندلی‌و‌زیگزاگ‌دوجدارههای‌این‌بخش‌قصد‌داریم‌نانولوله

‌تمامی‌ساختارهای‌دسته‌ ‌در ‌بررسی‌کنیم. ‌را ‌خواص‌الکترونی‌آنها ‌پایداری‌و ‌تغییرات‌در ‌و دهیم

صندلی‌مورد‌بررسی‌یک‌اتم‌کربن‌به‌جای‌یک‌اتم‌نیتروژن‌با‌شرایط‌مشابه‌)‌از‌لحاظ‌مکان‌قرارگیری‌

‌در‌ساختارهای‌ی‌داخلی‌و‌هم‌در‌لوله‌خارجی‌نانولولهاتم‌نیتروژن(‌هم‌در‌لوله ‌قرار‌گرفته‌است. ها

‌این‌تفاوت‌که‌اتم‌کربن‌به‌جای‌اتم‌بورون‌قرار‌ ‌ساختارهای‌دسته‌صندلی‌با زیگزاگ‌روند‌مشابه‌با

پارامترهای‌ورودی‌مناسب‌برای‌ساختارهای‌آلایش‌یافته،‌‌41-1گیرد‌تکرار‌شده‌است.‌در‌جدول‌می

‌ایم.حاسبات‌با‌دقت‌کافی‌را‌تعیین‌کردهجهت‌انجام‌م
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‌‌محاسبات‌ورودی‌جهت‌:‌پارامترهای41-1جدول

 <ev/A63/6                 همگرایی نیرو                        پتانسیل شبه                                                     کد تقریب

 (DZPدوگانه قطبیده)            مجموعه پایه ها                GGA(PBE)                             تبادلی -تابعی همبستگی

 B           1p5  5s5آرایش لایه ظرفیت اتم  (CGشیب همیوغ)           (      MDروش دینامیک مولکولی)

 N                              1p5  5s5آرایش لایه ظرفیت اتم   RY266                    انرژی قطع                                    

 C                            5p5  5s5آرایش لایه ظرفیت اتم  K                             19 ×1  ×1بردار شبکه بندی فضای 

 

آلایش یافته با اتم  BNصندلی های دو جداره دسته پارامترهای ساختاری نانولوله  1–2–3

 (Cکربن)

‌آلایش‌نانولوله‌ ‌از ‌ناشی ‌تغییرات ‌بررسی ‌برای ‌ساختار‌‌BNی ‌بخش‌سه ‌این ‌در ‌کربن، ‌اتم با

(‌و‌5،5)@(n،n(‌از‌دسته‌)5،5)@(40،40(‌و‌)5،5)@(9،9(،‌)5،5)@(7،7دوجداره‌دسته‌صندلی‌)

(‌مورد‌آلایش‌6،6)@(n،n(‌از‌دسته‌)6،6)@(44،44(‌و‌)6،6)@(40،40(،‌)6،6)@(8،8سه‌ساختار‌)

‌اتم‌ ‌گرفته‌Cبا ‌شکل‌)قرار ‌نمایی‌شماتیک‌از‌ساخ25-1اند. ‌نشان‌می( ‌بررسی‌را دهد.‌تارهای‌مورد

-2n(‌با‌اختلاف‌کایرالیته‌6،6)@(8،8(‌‌و‌)5،5)@(7،7ی‌)مطابق‌با‌شکل‌ساختارهای‌آلایش‌یافته

m=ایجاد‌‌‌ ‌بورون‌و ‌جای‌اتم ‌کربن‌به ‌اتم ‌جایگزین‌کردن ‌پس‌از ‌بود ‌حالت‌خالص‌ناپایدار ‌در که

های‌داخلی‌و‌خارجی‌ز‌ناپایدار‌ماندند‌و‌لولهی‌خارجی‌نیی‌داخلی‌و‌هم‌در‌لولهناخالصی‌هم‌در‌لوله

‌بررسی‌با‌ ‌دیگر‌ساختارهای‌مورد ‌موجب‌فروپاشی‌نانولوله‌شدند. ‌و ‌کرده ‌هم‌پیوند‌برقرار ‌با ساختار

ای‌هم‌محور‌خود‌هم‌در‌حالت‌خالص‌و‌هم‌در‌حالت‌آلایش‌یافته،‌پایداری‌خود‌را‌حفظ‌شکل‌لوله

‌ادامه‌محاسبات‌بر ‌همچنین‌با ‌قطرهای‌بزرگتر‌هیچحفظ‌نمودند. ‌فروپاشی‌و‌ای‌ساختارهای‌با گونه

‌های‌داخلی‌و‌خارجی‌مشاهده‌نشد‌و‌ساختارها‌پایدار‌ماندند.پیوند‌بین‌لوله
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‌

‌:‌ساختارهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌بهینه‌شده‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌کربن‌درلوله‌داخلی‌و‌خارجی25-1شکل

‌محاسبات‌دراین‌قسمت‌روی‌یک‌سلول‌واحد‌از‌ ‌پارامترهای‌ساختاری‌انجام‌شده، برای‌تعیین‌

‌57/3(‌با‌غلظت‌Nاتم‌28و‌ Bاتم28اتم‌)‌56(‌شامل‌5،5)@(9،9های‌دوجداره‌آلایش‌یافته‌)‌نانولوله

‌نانولوله ‌شامل‌5،5)@(40،40)‌درصد‌و ‌‌Bاتم‌‌30اتم‌)‌60( ‌غلظت‌ N اتم30و ‌با و‌ درصد‌33/3(
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‌6،6)@(40،40)نانولوله ‌شامل )61‌(‌ ‌ Nاتم‌32و B اتم32اتم ‌غلظت ‌با ‌همچنین‌‌42/3( ‌و درصد

درصد‌انجام‌گرفته‌‌91/2(‌با‌غلظت‌Nاتم‌‌31و‌Bاتم‌‌31اتم‌)‌68(‌شامل‌‌‌6،6)@(44،44ساختار‌)

‌اند.(‌جمع‌آوری‌شده45-1)‌‌محاسبات‌در‌جدولنتایج‌حاصل‌از‌است.‌

‌

 BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌آلایش‌یافته‌:‌پارامترهای‌ساختاری‌بهینه‌شده‌نانولوله45-1جدول‌

درصد  C  (Å)ثابت شبکه  (Åفاصله درون جداری )

 آلایش

تعداد 

 اتم

نانولوله دوجداره 

آلایش  دسته صندلی

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

751/2‌686/2‌053/3‌562/2‌564/2‌555/2‌57/3‌56‌(9،9)@(5،5)‌

536/3‌389/3‌588/3‌561/2‌561/2‌559/2‌33/3‌60‌(40،40)@(5،5)‌

823/2 731/2‌940/2‌564/2‌560/2‌556/2‌42/3‌61‌(40،40)@(6،6)‌

554/3 130/3‌576/3‌562/2‌563/2‌559/2‌91/2‌68‌(44،44)@(6،6)‌

‌‌‌‌‌

‌نانولوله‌45-1باتوجه‌به‌نتایج‌حاصل‌از‌جدول‌‌‌‌‌‌ ‌ثابت‌شبکه ‌در‌حالت‌آلایش‌یافته‌هم‌پارامتر ها

برای‌آلایش‌داخلی‌و‌هم‌برای‌آلایش‌خارجی‌روند‌افزایشی‌محسوسی‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌داردکه‌

باشد.‌فاصله‌درون‌می‌Å‌005/0این‌روند‌افزایش‌برای‌تمامی‌ساختارها‌تقریبا‌به‌یک‌میزان‌و‌حدود‌

جداری‌ساختارها‌با‌ایجاد‌آلایش‌درون‌لوله‌داخلی‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌نانولوله،‌کاهش‌پیدا‌کرده‌

ی‌خارجی‌نانولوله‌ایجاد‌است‌که‌این‌روند‌کاهش‌فاصله‌درون‌جداری‌برای‌زمانیکه‌آلایش‌درون‌لوله

مطابقت‌دارد‌.‌بیشترین‌میزان‌کاهش‌‌]23[ز‌مقالهشود‌نیز‌اتفاق‌افتاده‌است‌و‌این‌با‌نتایج‌حاصله‌امی

و‌به‌هنگام‌آلایش‌در‌لوله‌داخلی‌‌Å‌36/0(‌در‌حدود‌5،5)@(9،9فاصله‌درون‌جداری‌برای‌ساختار‌)

‌در‌شکل‌می های‌دوجداره‌اطراف‌آن‌در‌نانولوله‌B  و‌Cهای‌طول‌پیوند‌تعادلی‌بین‌اتم‌26-1باشد.

‌در‌ساختارهای‌خالص‌هر‌اتم‌آلایش‌یافته‌نشان‌داد‌BNدسته‌صندلی‌ ‌دو‌اتم‌‌Nه‌شده‌است. ‌Bبا

شده‌است.‌مطابق‌‌Nجایگزین‌اتم‌‌Cکند‌اما‌در‌ساختار‌آلایش‌یافته‌اتم‌اطراف‌خود‌پیوند‌برقرار‌می

-می‌Å‌58/4برابر‌‌C‌–‌2Bکه‌این‌میزان‌برای‌‌Å‌54/4در‌حدود‌‌C‌-4Bبا‌شکل‌طول‌پیوند‌تعادلی‌
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‌ ‌سایر ‌ ‌این‌روند‌در ‌لوله‌باشد‌که ‌هم‌برای‌آلایش‌در ‌داخلی‌و ‌لوله ‌هم‌برای‌آلایش‌در ‌ ساختارها،

خارجی‌نیز‌تکرار‌شده‌است.‌مقایسه‌طول‌پیوند‌تعادلی‌ساختارهای‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌نشان‌می‌

‌نانولوله ‌در ‌که ‌میزان‌این‌فاکتور ‌دهد‌که، ‌حدود ‌آلایش‌اندکی‌‌Å‌17/4های‌خالص‌در بود‌پس‌از

‌.باشدمی‌]23[طابق‌با‌نتایجافزایش‌داشته‌است‌که‌م

‌

‌آلایش‌از‌پس‌آرمچیرBN ‌‌دوجداره‌هاینانولوله‌درB ‌و‌‌Cاتمهای‌بین‌تعادلی‌پیوند‌طول:‌26-‌1شکل
 

‌Cبا اتم  آلایش یافته BNزیگزاگ  های دوجدارهپارامترهای ساختاری نانولوله  2-5–3

‌نانولوله ‌برای ‌جداره ‌دو ‌ساختار ‌سه ‌زیگزاگ ‌)6،0)@(40،0)های ‌و‌6،0)@(44،0(، )

‌از‌دسته‌)6،0)@(42،0) )0،n)@(6،0(و‌سه‌ساختار‌دوجداره‌‌)42،0)@(7،0(‌ ‌و‌7،0)@(43،0(، )

‌از‌دسته‌)7،0)@(41،0) )0،n)@(7،0اتم‌‌ -1(مطابق‌با‌شکل‌ قرار‌گرفته‌است.C (‌مورد‌آلایش‌با

27(‌ ‌ساختارهای‌دوجداره )40،0)@(6،0(‌ ،)44،0)@(6،0(‌ ‌و ‌حالت‌خالص‌7،0)@(44،0( ‌که‌در )
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ها‌با‌هم‌های‌داخلی‌و‌خارجی‌نانولولهناپایدار‌بودند‌پس‌از‌آلایش‌با‌اتم‌کربن‌نیز‌ناپایدار‌ماندند‌و‌لوله

خارجی‌و‌حفظ‌شکل‌‌پیوند‌لوله‌داخلی‌وپیوند‌برقرار‌کردند.‌دیگر‌ساختارهای‌دوجداره‌بدون‌ایجاد‌

‌همچنین‌بررسی‌سایرلوله ‌ماندند. ‌پایدار ‌پایداری‌آنها‌ای‌خود، ‌بزرگتر‌نشان‌از ‌قطرهای‌ ‌با ساختارها

‌داشت.

 

‌
‌خارجی‌و‌داخلی‌کربن‌درلوله‌اتم‌با‌یافته‌آلایش‌شده‌بهینه‌زیگزاگ‌دوجداره‌ساختارهای:‌27-1شکل



87 

 

‌روی‌نانولوله ‌محاسبات‌بر ‌زیگزاگ‌‌برای‌تعیین‌پارامترهای‌ساختاری، آلایش‌‌BNهای‌دوجداره

‌77/2لظت‌آلایش‌(‌با‌غ‌Nاتم‌‌36و‌Bاتم‌‌36اتم‌)‌72شامل‌‌C‌(42،0)@(6،0),یافته‌با‌اتم‌کربن‌

درصد‌‌63/2لایش‌(‌با‌غلظت‌آ‌Nاتم‌‌38و‌Bاتم‌‌38اتم‌)‌76شامل‌‌(7،0)@(42،0)‌درصد‌و‌نانولوله‌

درصد‌انجام‌‌5/2(‌با‌غلظت‌‌Nاتم‌‌10و‌‌Bاتم‌10اتم‌)‌80شامل‌‌(7،0)@(43،0)‌و‌همچنین‌ساختار

‌گردآوری‌شده‌است.‌‌46-‌1شده‌و‌نتایج‌در‌جدول‌

 

‌BNدوجداره‌دسته‌صندلی‌آلایش‌یافته‌های‌:‌پارامترهای‌ساختاری‌بهینه‌شده‌نانولوله46-1جدول‌

درصد  C  (Å)ثابت شبکه  (Åفاصله درون جداری )

 آلایش

تعداد 

 اتم

نانولوله دوجداره 

آلایش  دسته صندلی

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

369/2‌747/2‌731/2‌104/1‌102/1‌383/1‌77/2‌72‌(0،42)@(0،6)‌

044/2‌609/2‌640/2‌103/1‌103/1‌140/1‌63/2‌76‌(0،42)@(0،7)‌

697/2‌173/2‌769/2‌386/1‌385/1‌388/1‌5/2‌80‌(0،43)@(0،7) 

‌‌‌‌‌

‌‌‌ ‌جدول ‌از ‌نتایج‌حاصل ‌به ‌توجه ‌نانولوله‌45-1با ‌پس‌از‌فواصل‌درون‌جداری‌برای های‌دوجداره

آلایش‌هم‌در‌لوله‌داخلی‌و‌هم‌در‌لوله‌خارجی،‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌آن‌کاهش‌محسوسی‌داشته‌

و‌به‌هنگام‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌و‌در‌‌(6،7)@(6،15)است،‌که‌بیشترین‌میزان‌کاهش‌برای‌نانولوله‌

-می‌Å‌1/1خالص‌در‌حدود‌‌های‌دوجدارهباشد.‌پارامتر‌ثابت‌شبکه‌که‌برای‌نانولولهمی‌Å‌6/0 حدود

باشد‌در‌حالت‌آلایش‌یافته،‌هم‌برای‌لوله‌داخلی‌و‌هم‌برای‌لوله‌خارجی‌نیز‌تقریبا‌به‌همین‌میزان‌

‌است‌و‌تفاوت‌چندانی‌نداشته‌و‌تقریبا‌یکسان‌است.
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‌

 آلایش‌از‌پس‌زیگزاگBN ‌‌دوجداره‌هاینانولوله‌در‌‌Nو‌‌Cهایاتم‌بین‌تعادلی‌پیوند‌طول:‌28-‌1شکل

‌

‌در‌نانولوله‌Bو‌‌Cطول‌پیوند‌تعادلی‌بین‌اتمهای‌‌28-1شکل‌‌ های‌دوجداره‌زیگزاگ‌اطرافش‌را

BNتوجه‌به‌شکل‌هر‌اتم‌پس‌از‌آلایش‌نشان‌می‌‌ ‌با اطراف‌خود‌پیوند‌برقرار‌‌Nبا‌سه‌اتم‌‌Cدهد.

کمتر‌از‌آنها‌‌C‌–‌3Nتقریبا‌یکسان‌‌و‌طول‌پیوند‌‌C‌–‌2 Nو‌‌C ‌-‌4Nکرده‌است‌که‌طول‌پیوند‌

دهد‌که‌طول‌پیوند‌تعادلی‌باشد.‌مقایسه‌ساختارهای‌آلایش‌یافته‌با‌ساختارهای‌خالص‌نشان‌میمی

در‌ساختارهای‌آلایش‌یافته،‌هم‌در‌لوله‌داخلی‌و‌هم‌در‌لوله‌خارجی‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌اندکی‌

‌کاهش‌یافته‌است.

 

آلایش یافته با اتم  BNصندلی  های دوجداره دسته بررسی خواص الکترونی نانولوله 3-2-1

C 

 آلایش یافته BNهای دوجداره دسته صندلی  نانولوله ساختار نواری  3-2-1-1

‌اتم‌‌BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌دراین‌بخش‌ساختار‌نواری‌نانولوله بررسی‌‌Cآلایش‌یافته‌با

(‌از‌دسته‌5،5)@(9،9)(،‌5،5)@(7،7(‌ساختار‌نواری‌دو‌نانولوله‌خالص،‌)29-1در‌شکل‌) شده‌است.

(n،n)@(5،5(‌ ‌ساختار ‌دو ‌و )8،8)@(6،6(‌ ‌و )40،40)@(6،6(‌ ‌دسته ‌از )n،n)@(6،6همراه‌‌ ‌به )
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ساختار‌آلایش‌یافته‌در‌لوله‌داخلی‌و‌خارجی‌آنها‌رسم‌شده‌است.‌مطابق‌با‌شکل‌ساختارهای‌خالص‌

‌نیمه ‌که‌در‌این‌حارسانا‌هستند‌پس‌از‌آلایش‌رسانا‌میکه‌در‌ابتدا لت‌نوارهایی‌در‌میان‌نوار‌شوند،

‌شوند.ظرفیت‌و‌رسانش‌ایجاد‌شده‌که‌منجر‌به‌قطع‌شدن‌تراز‌فرمی‌می

 C:‌ساختارنواری‌نانولوله‌های‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌29-1شکل

‌BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌و‌تغییرات‌گاف‌نواری‌نانولوله‌47-1در‌جدول‌

دهد‌گاف‌نواری‌ساختارها‌بدلیل‌رسانا‌گردآوری‌شده‌است‌که‌نشان‌می‌Cخالص‌و‌آلایش‌یافته‌با‌اتم‌
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شود.‌طبق‌نتایج‌جدول،‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌پس‌از‌ایجاد‌آلایش‌)داخلی‌و‌شدن‌پس‌از‌آلایش‌صفر‌می

‌انرژی ‌سمت ‌به ‌ساختارها ‌در ‌پایینخارجی( ‌میهای ‌میل ‌نزدیکتر ‌ظرفیت ‌نوار ‌به ‌و ‌میکند -تر

‌باشدمی‌]23[شود.نتایج‌بدست‌آمده‌در‌این‌قسمت‌مطابق‌با‌نتایج‌پژوهش

‌

‌های‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌آلایش‌یافته‌:‌گاف‌نواری‌و‌موقیت‌ترازفرمی‌نانولوله47-1جدول

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 خالص آلایش داخلی خارجیآلایش  خالص آلایش داخلی آلایش خارجی دسته صندلی

00/0‌00/0‌563/4‌1130/5-‌5687/5-‌7231/1-‌(7،7)@(5،5)‌

00/0‌00/0‌724/3‌5329/5-‌2501/5-‌0263/1-‌(9،9)@(5،5)‌

00/0‌00/0‌100/2‌1363/5-‌4976/5-‌9374/1-‌(8،8)@(6،6)‌

00/0‌00/0‌8241/3‌5813/5-‌3762/5-‌9456/3-‌(40،40)@(6،6)‌

‌

 آلایش یافته BN  های دوجداره دسته صندلی حالت های نانولولهچگالی  3-2-1-5

های‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌در‌نانولوله‌Cو‌B‌،Nهای‌های‌تفکیکی‌اتمچگالی‌حالت‌30-1در‌شکل‌

(‌ ‌ساختارهای ‌برای ‌خارجی، ‌لوله ‌در ‌هم ‌و ‌داخلی ‌لوله ‌در ‌هم ‌یافته، (،‌5،5)@(7،7آلایش

مربوط‌به‌‌30-1(‌رسم‌شده‌است.‌قسمت‌الف‌شکل‌6،6)@(40،40(‌و‌)6،6)@(8،8(،‌)5،5)@(9،9)

بیشتر‌از‌‌Bهای‌دهد‌در‌نوار‌رسانش،‌سهم‌اتمباشد‌که‌نشان‌میآلایش‌در‌لوله‌خارجی‌ساختارها‌می

باشد.‌در‌قسمت‌ب‌که‌می‌Cو‌‌Bهای‌بیشتر‌از‌اتم‌Nهای‌،‌ودر‌نوار‌ظرفیت‌سهم‌اتمCو‌‌Nهای‌اتم

دهد‌سهم‌اتمهای‌ساختارها‌است‌این‌روند‌نیز‌تکرار‌شده‌و‌نشان‌میمربوط‌به‌آلایش‌در‌لوله‌داخلی‌

Bهای‌در‌نوار‌رسانش‌و‌اتم‌Nهای‌کل‌باشد.‌چگالی‌حالتدر‌نوار‌ظرفیت‌بیشتر‌از‌سایر‌اتم‌ها‌می‌

به‌عنوان‌یک‌اتم‌‌Cباشد‌و‌سهم‌اتم‌می‌Nو‌‌Bهای‌ساختارها،‌ناشی‌از‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌بین‌اتم

‌ش ‌در ‌حالتمیهمان ‌چگالی ‌گیری ‌حالتکل ‌شکل ‌تغییر ‌موجب ‌و ‌بوده ‌اندک ‌بسیار ‌انرژی‌‌ها های
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‌نهایت‌تغییر‌ماهیت‌ ‌از‌سمت‌نوار‌ظرفیت‌به‌سمت‌رسانش‌و‌در نزدیک‌تراز‌فرمی‌و‌کشیدگی‌آنها

 شود.ساختار‌از‌نیمه‌رسانا‌به‌رسانا‌می

‌

آلایش‌یافته‌الف(‌آلایش‌خارجی‌‌BNصندلی‌های‌دوجداره‌‌دسته‌ها‌در‌نانولوله:‌نمودار‌چگالی‌حالت‌30-‌1شکل

‌ب(‌آلایش‌داخلی

‌

‌(‌ ‌شکل ‌چگالی‌حالت34-1در ‌اتم( ‌جزئی ‌Bهای‌های ،N‌‌ ‌نانولوله‌Cو ‌دسته‌در ‌دوجداره های

‌)5،5)@(7،7صندلی‌آلایش‌یافته‌) ‌و ‌قسمت‌الف‌مربوط‌به‌آلایش‌6،6)@(8،8( ‌است. ‌رسم‌شده )

دهد،‌هم‌برای‌آلایش‌در‌باشد‌که‌نشان‌میساختارها‌میداخلی‌و‌قسمت‌ب‌مربوط‌به‌آلایش‌خارجی‌

‌حالت ‌چگالی ‌گیری ‌شکل ‌در ‌سهم ‌بیشترین ‌خارجی ‌لوله ‌آلایش‌در ‌هم ‌و ‌داخلی ‌نوار‌لوله ‌در ها

‌Nاتم‌‌s2و‌‌Bاتم‌‌s2های‌باشد.‌اوربیتالمی‌Bاتم‌‌p2و‌سپس‌‌Nاتم‌‌p2ظرفیت،‌مربوط‌به‌اوربیتال‌

بیشتر‌می‌‌Nاز‌اتم‌‌Bها‌در‌نوار‌ظرفیت‌دارند‌که‌سهم‌اتم‌گیری‌چگالی‌حالتسهم‌اندکی‌در‌شکل
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های‌نوار‌ظرفیت‌نقش‌بسیار‌اندکی‌در‌تشکیل‌چگالی‌حالت‌Cهای‌اتم‌‌‌باشد.‌مطابق‌شکل،‌اوربیتال

‌می ‌حدی‌قابل‌محاسبه‌در‌چگالی‌حالت‌Cاتم‌‌p2کنند‌بطوریکه‌فقط‌اوربیتال‌‌ایفا ‌میتا باشد‌و‌‌ها

‌ ‌‌s2اوربیتال ‌تشکیل‌چگالی‌‌ل‌محاسبهنقش‌قاب‌Cاتم ‌در ‌بیشترین‌سهم ‌شکل، ‌مطابق‌با ای‌ندارد.

‌اوربیتالحالت ‌به ‌رسانش‌مربوط ‌نوار ‌‌p2های‌های‌جزئی‌در ‌سپس‌‌Bاتم ‌‌p2و ‌و‌می‌Nاتم باشد

‌.نقشی‌ندارند‌‌های‌جزئی‌در‌نوار‌رسانشگیری‌چگالی‌حالتدر‌شکل‌Cاتم‌‌s2و‌‌p2های‌اوربیتال

داخلی‌ب:‌‌الف:‌آلایش‌یافته‌آلایش‌های‌درنانولوله‌‌Cو‌‌Nو‌Bهای‌اتم‌جزئی‌های‌حالت‌چگالی‌:‌نمودار34-‌1شکل

‌آلایش‌خارجی
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 Cآلایش یافته با اتم  BNهای دوجداره زیگزاگ  بررسی خواص الکترونی نانولوله  3-2-3

 آلایش یافته BNهای دوجدارهساختار نواری نانولوله  3-2-3-1

بررسی‌شده‌‌Cآلایش‌یافته‌با‌اتم‌‌BNهای‌دوجداره‌زیگزاگ‌نانولولهدراین‌قسمت‌خواص‌الکترونی‌

های‌آلایش‌یافته‌رسم‌شده‌های‌خالص‌به‌همراه‌نانولولهساختار‌نواری‌نانولوله‌32-1در‌شکل‌ است.

شوند،‌است.‌مطابق‌با‌شکل‌ساختارهای‌خالص‌که‌در‌ابتدا‌نیمه‌رسانا‌هستند‌پس‌از‌آلایش‌رسانا‌می

نوارهایی‌در‌میان‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌ایجاد‌شده‌که‌منجر‌به‌قطع‌شدن‌تراز‌فرمی‌که‌در‌این‌حالت‌

‌شوند.می

‌:‌ساختارنواری‌نانولوله‌های‌دوجداره‌زیگزاگ‌خالص‌و‌آلایش‌یافته32-1شکل
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های‌دوجداره‌زیگزاگ‌خالص‌و‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌و‌تغییرات‌گاف‌نواری‌نانولوله‌48-1در‌جدول‌

دهد‌گاف‌نواری‌تمام‌ساختارها‌بدلیل‌رسانا‌شدن‌وری‌شده‌است‌که‌نشان‌میگردآ‌BNآلایش‌یافته‌

‌می ‌آلایش‌صفر ‌آلایش‌)داخلی‌و‌پس‌از ‌ایجاد ‌فرمی‌پس‌از ‌موقعیت‌تراز ‌طبق‌نتایج‌جدول، شود.

‌سمت‌انرژی ‌به ‌ساختارها ‌در ‌میل‌میخارجی( ‌رسانش( ‌)نوار ‌لوله‌های‌بالاتر ‌آلایش‌در ‌جز ‌به کند

(‌که‌تراز‌فرمی‌را‌7،0)@(42،0(‌‌و‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌ساختار‌)6،0)‌@(‌44،0داخلی‌ساختار‌)

‌بالاترین‌های‌پایین‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌به‌سمت‌انرژی ‌انتقال‌داده‌است. تر‌)نزدیک‌نوار‌ظرفیت(

-(‌و‌پایین7،0)@(42،0تراز‌فرمی‌در‌بین‌ساختارهای‌آلایش‌یافته‌مربوط‌به‌آلایش‌داخلی‌ساختار‌)

‌باشد.(‌می6،0)@(44،0)‌می‌مربوط‌به‌آلایش‌داخلی‌ساختار‌موقعیت‌تراز‌فرترین‌

‌
‌یافته‌زیگزاگ‌آلایش‌دوجداره‌های‌نانولوله‌ترازفرمی‌موقیت‌و‌نواری‌(:‌گاف48-1جدول‌)

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 زیگزاگ
آلایش 

 خارجی

 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص آلایش داخلی

00/0‌00/0‌4703/2‌2423/1-‌0978/1-‌8811/1-‌(0،40)@(0،6)‌

00/0‌00/0‌6606/4‌8612/3-‌0076/5-‌6093/1-‌(0،44)@(0،6)‌

00/0‌00/0‌4801/4‌8142/3-‌8080/3-‌5624/1-‌(0،44)@(0،7)‌

00/0‌00/0‌8040/2‌2468/1-‌1489/3-‌8521/3-‌(0،42)@(0،7)‌

‌

 

 آلایش یافته BN  های دوجداره زیگزاگ های نانولولهحالتچگالی   3-2-3-5

‌چگالی‌حالت33-1در‌شکل‌) ‌نانولوله‌Cو‌B‌،Nهای‌های‌تفکیکی‌اتم( ‌زیگزاگ‌در های‌دوجداره

‌ ‌ساختارهای ‌برای ‌خارجی، ‌لوله ‌در ‌هم ‌و ‌داخلی ‌لوله ‌در ‌هم ‌یافته، ،‌(6،0)@(40،0)آلایش

-1رسم‌شده‌است.‌مطابق‌با‌قسمت‌الف‌شکل‌‌(7،0)@(42،0(‌و‌)7،0)@(44،0(،‌)6،0)@(44،0)

-در‌شکل‌Bهای‌باشد،‌در‌نوار‌رسانش‌سهم‌اتمکه‌مربوط‌به‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌ساختارها‌می‌32
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و‌‌Bهای‌بیشتر‌از‌اتم‌Nهای‌،‌ودر‌نوار‌ظرفیت‌سهم‌اتمCو‌‌Nهای‌ها‌بیشتر‌از‌اتمگیری‌چگالی‌حالت

Cکه‌مربوط‌به‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌ساختارها‌است‌نیز‌باشد.‌همچنین‌این‌روند‌در‌قسمت‌ب‌می‌

در‌نوار‌ظرفیت‌بیشتر‌از‌سایر‌‌Nهای‌در‌نوار‌رسانش‌و‌اتم‌Bهای‌دهد‌سهم‌اتمتکرار‌شده‌و‌نشان‌می

های‌کل‌ساختارها،‌بیشترین‌سهم‌را‌دارند‌در‌شکل‌گیری‌چگالی‌حالت‌Nو‌‌Bهای‌باشد.‌اتمها‌میاتم

های‌انرژی‌نزدیک‌تراز‌فرمی‌و‌کشیدگی‌‌بسیار‌اندک‌بوده‌و‌‌موجب‌تغییر‌شکل‌حالت‌Cو‌سهم‌اتم‌

-رسانا‌به‌رسانا‌میآنها‌از‌سمت‌نوار‌رسانش‌به‌سمت‌نوار‌ظرفیت‌و‌در‌نهایت‌تبدیل‌ساختار‌از‌نیمه

 شود.

‌

آلایش‌یافته‌الف(‌آلایش‌خارجی‌ب(‌‌BNهای‌دوجداره‌زیگزاگ‌ها‌در‌نانولوله:‌نمودار‌چگالی‌حالت‌33-‌1شکل

‌آلایش‌داخلی

‌

های‌دوجداره‌زیگزاگ‌آلایش‌در‌نانولوله‌Cو‌‌B‌،Nهای‌های‌جزئی‌اتمچگالی‌حالت‌31-1در‌شکل‌

(‌ ‌)6،0)@(40،0یافته ‌و ‌شکل)7،0)@(44،0( ‌با ‌مطابق ‌است. ‌شده ‌رسم ‌برای‌آلایش‌1-31( ‌هم )
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به‌ترتیب‌بیشترین‌سهم‌را‌در‌‌Nاتم‌‌p2و‌‌Bاتم‌‌p2های‌درلوله‌داخلی‌و‌هم‌لوله‌خارجی،‌اوربیتال

بسیار‌کم‌‌Nاتم‌‌s2و‌‌Bاتم‌‌s2های‌ها‌در‌نوار‌رسانش‌دارند‌و‌سهم‌اوربیتالگیری‌چگالی‌حالتشکل

ها‌افتد‌و‌بیشترین‌سهم‌در‌شکل‌گیری‌چگالی‌حالتاست.‌در‌نوار‌ظرفیت‌عکس‌نوار‌رسانش‌اتفاق‌می

‌اوربیتالمی‌Bاتم‌‌p2و‌سپس‌اوربیتال‌‌Nاتم‌‌p2مربوط‌به‌اوریتال‌ های‌اتم‌کربن‌سهم‌قابل‌باشد.

‌نمیملاحظه‌ای‌در‌شکل‌گیری‌چگالی‌حالت ‌نوار‌رسانش‌ایفا ‌نوار‌ظرفیت‌و‌هم‌در ‌هم‌در کنند‌ها

‌ها‌در‌نوار‌رسانش‌دارد.آن‌سهم‌بسیار‌اندکی‌در‌چگالی‌حالت‌p2بطوریکه‌تنها‌اوربیتال‌

داخلی‌ب:‌‌الف:‌آلایش‌یافته‌آلایش‌های‌درنانولوله‌‌Cو‌‌Nو‌Bهای‌اتم‌جزئی‌های‌حالت‌لیچگا‌نمودار:‌‌31-‌‌1شکل

‌آلایش‌خارجی
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 نتیجه گیری

مورد‌‌‌BNهای‌دوجداره‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌‌در‌این‌پژوهش‌پایداری‌و‌خواص‌الکترونی‌نانولوله

‌بررسی‌قرارگرفت ‌در ‌تعداد‌نقاط‌. ‌پارامترهای‌انرژی‌قطع‌و ‌افزایش‌‌kابتدا ‌به‌منظور درفضای‌وارون،

‌پارامترهای‌ ‌سازی ‌بهینه ‌پس‌از ‌سازی‌شد. ‌بهینه ‌محاسبات، ‌کاهش‌زمان ‌و ‌نتایج ‌صحت‌ دقت‌و

-41(‌با‌5،5)@(n،nهای‌دوجداره‌)ورودی،‌برای‌تعیین‌میزان‌پایداری‌و‌پایدارترین‌ساختار،‌نانولوله

7‌ =n‌(‌ ‌n،nو )@(6،6‌ ‌با )45-8‌ =n‌‌ ‌و ‌صندلی ‌دسته ‌گروه ‌نانولولهاز ‌دوجداره‌همچنین های

(0،n)@(6،0با‌‌)40-47=n‌(0و‌،n)@(7،0با‌‌‌)44-48‌=n‌‌.از‌گروه‌زیگزاگ‌مورد‌واهلش‌قرار‌گرفتند

‌که‌برای‌نانولوله ‌مشاهده‌شد، ‌انرژی‌پیوندی‌ساختارها ‌محاسبه‌انرژی‌تشکیل‌و صندلی‌های‌دستهبا

‌eVو‌انرژی‌پیوندی‌‌-eV594/0 و‌انرژی‌تشکیل‌‌Å2/1جداری‌پایدارترین‌حالت‌به‌ازای‌فاصله‌درون

و‌انرژی‌‌-eV‌84/0و‌انرژی‌تشکیل‌‌Å‌6/3های‌زیگزاگ‌به‌ازای‌فاصله‌درون‌جداری‌و‌برای‌نانولوله‌9

ایجاد‌شد‌و‌ساختارهایی‌با‌فاصله‌درون‌جداری‌کمتر‌از‌این‌مقدار‌به‌سمت‌فروپاشی‌‌eV‌9/8پیوندی‌

‌پایدارت رین‌ساختارها‌که‌بیشترین‌انرژی‌پیوندی‌و‌کمترین‌انرژی‌تشکیل‌را‌و‌ناپایداری‌میل‌کردند.

(‌ ‌صندلی ‌دسته ‌گروه ‌در ‌)5،5)@(44،44داشتند، ‌و ‌زیگزاگ‌6،6)@(42،42( ‌گروه ‌در ‌و )

(45،0)@(6،0(‌ ‌و ‌بودند7،0)@(46،0( ‌تمامی‌‌.( ‌که ‌داد ‌نشان ‌ساختارها ‌خواص‌الکترونی مطالعه

ساختارهای‌‌و‌بوده‌نیمه‌رسانا‌همگی‌‌BNندلی‌و‌زیگزاگدسته‌ص‌جداره‌و‌دوجداره‌تک‌های‌نانولوله

(‌و‌5،5)@(40،40(‌تا‌)5،5)@(7،7(‌ساختارهای‌)5،5)@(n،n(‌و‌برای‌دسته‌‌‌)7،7(‌و‌)5،5(،‌)1،1)

(‌ ‌دسته ‌)n،n)@(6،6برای ‌ساختارهای )8،8)@(6،6(‌ ‌تا ‌دارای6،6)@(44،44( ‌نواری‌گاف‌(

‌دارای‌گاف‌نواری ‌قطر‌افزایش‌با‌‌آنها‌نواری‌گاف‌و‌باشند‌مستقیم‌می‌غیرمستقیم‌و‌سایر‌ساختارها

شود.‌‌درتمام‌ساختارهای‌‌می‌کندتر‌تغییرات‌روند‌بالاتر،‌قطرهای‌در‌که‌دارد‌افزایشی‌روند‌ها‌نانولوله

‌دسته ‌برای‌نمونه ‌بررسی‌هم ‌کمتر‌‌مورد ‌های‌دوجداره ‌نانولوله ‌گاف‌نواری ‌زیگزاگ‌، ‌هم صندلی‌و

‌آن‌میهای‌‌تک‌نانولوله‌ازگاف‌تک ‌تشکیل‌دهنده ‌بررسی‌چگالی‌حالت‌تک‌جداره ‌با های‌کلی‌باشد.
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‌نانولوله ‌از ‌نانولوله‌های‌دوجداره‌شش‌ساختار ‌از ‌خالص‌دسته‌صندلی‌و‌شش‌ساختار های‌دوجداره

‌ساختارها‌BNخالص‌زیگزاک‌ ‌تمامی ‌برای ‌که ‌شد ‌داده ‌نوار‌نشان ‌زیگزاگ‌در ‌و ‌صندلی ‌دسته ی

است‌و‌در‌نقطه‌مقابل،‌سهم‌اتم‌‌Nهای‌کلی‌بیشتر‌از‌اتم‌لی‌حالتدر‌ایجاد‌چگا‌Bرسانش‌سهم‌اتم‌

Nاتم‌در‌شکل‌‌ ‌از ‌ظرفیت‌بیشتر ‌آلایش‌می‌Bگیری‌نوار ‌بررسی‌تغییرات‌ناشی‌از ‌با ‌ادامه ‌در باشد.

‌نانولوله ‌)‌BNی ‌صندلی ‌دسته ‌دوجداره ‌ساختار ‌سه ‌کربن، ‌اتم ‌)5،5)@(7،7با ‌و‌5،5)@(9،9(، )

(40،40)@(5،5(‌ ‌دسته ‌از )n-n)@(5-5(‌ ‌ساختار ‌سه ‌و )8،8)@(6،6(‌ ‌و‌6،6)@(40،40(، )

(44،44)@(6،6(‌ ‌دسته ‌از )n،n)@(6،6یافته‌ ‌آلایش ‌ ‌ساختارهای ‌گرفتند. ‌قرار ‌آلایش ‌مورد ی‌‌(

که‌در‌حالت‌خالص‌ناپایدار‌بودند‌پس‌از‌‌=2n-m(‌با‌اختلاف‌کایرالیته‌6،6)@(8،8(‌‌و‌)5،5)@(7،7)

ی‌ی‌داخلی‌و‌هم‌در‌لولهم‌بورون‌و‌ایجاد‌ناخالصی‌هم‌در‌لولهجایگزین‌کردن‌اتم‌کربن‌به‌جای‌ات

ای‌هم‌محور‌خود‌هم‌در‌خارجی‌نیز‌ناپایدار‌ماندند.‌دیگر‌ساختارهای‌مورد‌بررسی‌با‌حفظ‌شکل‌لوله

‌پایداری‌خود‌را‌حفظ‌نمودند‌و‌برای‌نانولوله های‌زیگزاگ‌حالت‌خالص‌و‌هم‌در‌حالت‌آلایش‌یافته،

(‌و‌6،0)@(n،0(‌از‌دسته‌)6،0)@(42،0(‌و‌)6،0)@(44،0(،‌)6،0)@(40،0)سه‌ساختار‌دو‌جداره‌

(‌مورد‌آلایش‌7،0)@(n،0(‌از‌دسته‌)7،0)@(41،0(‌و‌)7،0)@(43،0(،‌)7،0)@(42،0سه‌ساختار‌)

(‌که‌در‌حالت‌خالص‌7،0)@(44،0(‌و‌)6،0)@(44،0(،‌)6،0)@(40،0که‌ساختارهای‌) قرار‌گرفتند

های‌داخلی‌با‌اتم‌کربن‌نیز‌ناپایدار‌ماندند‌دیگر‌ساختارها‌بدون‌پیوند‌لوله‌ناپایدار‌بودند‌پس‌از‌آلایش

‌در‌ادامه‌با‌انجام‌محاسبات‌پارامتری‌بر‌روی‌یک‌و‌خارجی‌و‌حفظ‌شکل‌لوله ای‌خود‌پایدار‌ماندند.

‌نانولوله ‌از ‌واحد ‌)‌سلول ‌یافته ‌آلایش ‌دوجداره ‌5،5)@(9،9های ‌باغلظت ‌نانولوله‌57/3( ‌درصد،

درصد‌و‌همچنین‌‌42/3(‌با‌غلظت‌6،6)@(40،40)‌و‌نانولوله درصد‌33/3(‌با‌غلظت‌5،5)@(40،40)

‌با‌غلظت‌6،6)@(44،44ساختار‌) یک‌بار‌در‌لوله‌‌Cدرصد،‌که‌در‌تمامی‌ساختارها‌یک‌اتم‌‌91/2(

باشد‌جایگزین‌شده‌است،‌نتایج‌حاکی‌از‌آن‌می‌Bداخلی‌و‌بار‌دیگر‌در‌لوله‌خارجی‌به‌جای‌یک‌اتم‌

‌ ‌نانولولهکه ‌ثابت‌شبکه ‌برای‌آلایش‌پارامتر ‌هم ‌برای‌آلایش‌داخلی‌و ‌هم ‌حالت‌آلایش‌یافته ‌در ها

خارجی‌روند‌افزایشی‌محسوسی‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌دارد‌و‌فاصله‌درون‌جداری‌ساختارها‌با‌ایجاد‌
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‌کرده‌است‌که‌این‌روند‌کاهش ‌آلایش‌درون‌لوله‌داخلی‌نسبت‌به‌حالت‌نانولوله‌خالص،کاهش‌پیدا

شود‌نیز‌اتفاق‌افتاده‌است‌که‌ی‌خارجی‌ایجاد‌میفاصله‌درون‌جداری‌برای‌زمانیکه‌آلایش‌درون‌لوله

و‌به‌هنگام‌‌Å‌36/0(‌در‌حدود‌5،5)@(9،9بیشترین‌میزان‌کاهش‌فاصله‌درون‌جداری‌برای‌ساختار‌)

ه‌زیگزاگ‌پس‌های‌دوجدارباشد.‌تغییرات‌فواصل‌درون‌جداری‌برای‌نانولولهآلایش‌در‌لوله‌داخلی‌می

از‌آلایش‌هم‌در‌لوله‌داخلی‌و‌هم‌در‌لوله‌خارجی،‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌آن‌کاهش‌محسوسی‌داشته‌

و‌به‌هنگام‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌و‌در‌‌(7-0)@(42-0)است،‌که‌بیشترین‌میزان‌کاهش‌برای‌نانولوله‌

‌در‌بررسی‌خواص‌الکترونی،‌شامل‌ساختار‌نواری‌و‌چگالی‌می‌Å6/0حدود‌ -های‌نانولوله‌حالتباشد.

(‌و‌5،5)@(9،9و‌) (5،5)@(7،7)‌،‌ساختارهایCآلایش‌یافته‌با‌اتم‌‌BNهای‌دوجداره‌دسته‌صندلی‌

(‌مورد‌بررسی‌قرار‌گرفتند‌که‌تمامی‌ساختارهای‌خالص‌که‌در‌ابتدا‌6،6)@(40،40(‌و‌‌)6،6)@(8،8)

‌پس‌از ‌فرمی ‌موقعیت‌تراز ‌و ‌شده ‌رسانا ‌آلایش، ‌پس‌از ‌بودند ‌رسانا ‌و‌‌نیمه ‌آلایش‌)داخلی ایجاد

تر‌شد.‌همچنین‌تر‌میل‌کرد‌و‌به‌نوار‌ظرفیت‌نزدیکهای‌پایینخارجی(‌در‌ساختارها‌به‌سمت‌انرژی

‌شدند‌و‌موقعیت‌تراز‌ ‌رسانا ‌بودند‌پس‌از‌آلایش، ‌نیمه‌رسانا ‌ابتدا ساختارهای‌زیگزاگ‌خالص‌که‌در

(‌44،0لایش‌در‌لوله‌داخلی‌ساختار‌)های‌بالاتر)نوار‌رسانش(‌میل‌کرد‌به‌جز‌آفرمی‌به‌سمت‌انرژی

(‌که‌تراز‌فرمی‌را‌نسبت‌به‌حالت‌خالص‌7،0)@(42،0(‌‌و‌آلایش‌در‌لوله‌خارجی‌ساختار‌)6،0)‌@

 تر‌)نزدیک‌نوار‌ظرفیت(‌انتقال‌داد.های‌پایین‌به‌سمت‌انرژی

‌

‌

‌

‌

‌
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 پیشنهادات برای آینده

‌نانولوله -4 ‌خواص‌الکترونی ‌و ‌پایداری ‌دوجداره‌مطالعه ‌لوله‌‌ BNهای ‌و ‌ثابت ‌خارجی ‌لوله با

 داخلی‌با‌قطر‌متغیر.

‌نانولوله -2 ‌ترابردی ‌و ‌خواص‌اپتیکی ‌بررسی ‌واسطه‌‌BNهای ‌عناصر ‌با ‌آلایش‌یافته خالص‌و

 مغناطیسی.

‌خالص‌و‌آلایش‌یافته.‌BNهای‌مطالعه‌پایداری‌و‌خواص‌الکترونی‌نانوسیم -3

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌



404 

 

 منابع

]8[‌(‌ ‌باقری. ‌س. ‌روحی، ‌4386ح.  در الکترونی و ساختاری خواص نظری مطالعه‌"(

دانشکده‌‌"‌AIMو‌‌NBOهای‌انرژی‌(:‌تحلیل‌دادهBNNTs)بور‌ نیترید دیوارهتک نانوتیوبهای

 علوم‌،دانشگاه‌سیستان‌وبلوچستان.

 [2] Zhi, C., et al., Boron nitride nanotubes. Materials Science and Engineering: R: 

Reports, 2010. 70(3): p. 92-111.  

[3] Chopra, N.G., et al., Boron nitride nanotubes. Science, 1995. 269(5226): p. 966. 

[4] Saha, S., et al., Comparative high pressure Raman study of boron nitride nanotubes 

and hexagonal boron nitride. Chemical physics letters, 2006. 421(1): p. 86-90.                                      

[5] Ishigami, M., S. Aloni, and A. Zettl. Properties of boron nitride nanotubes. in AIP 

Conference Proceedings. 2003. 

 

[6] Rao, C.N.R., A. Müller, and A.K. Cheetham, The chemistry of nanomaterials: 

synthesis, properties and applications. 2006: John Wiley & Sons. 

  

[7] Xia, Y., et al., One‐dimensional nanostructures: synthesis, characterization, and 

applications. Advanced materials, 2003. 15(5): p. 353-389.  

[8] Klabunde, K.J. and R. Richards, Nanoscale materials in chemistry. Vol. 1035. 2001: 

Wiley Online Library. 

 

[9] Iijima, S., Helical microtubules of graphitic carbon. nature, 1991. 354(6348): p. 56-

58. 

[10]  Ouyang, M., et al., Energy gaps in" metallic" single-walled carbon nanotubes. 

Science, 2001. 292(5517): p. 702-705. 

 

[11] Rubio, A., J.L. Corkill, and M.L. Cohen, Theory of graphitic boron nitride 

nanotubes. Physical Review B, 1994. 49(7): p. 5081. 

 

[12] Blase, X., et al., Stability and band gap constancy of boron nitride nanotubes. EPL 

(Europhysics Letters), 1994. 28(5): p. 335. 

[13] Chopra, N.G., et al., Boron nitride nanotubes. Science, 1995. 269(5226): p. 96. 

  

 [14] Rubio, A., et al., Theoretical study of one-dimensional chains of metal atoms in 

nanotubes. Physical Review B, 1996. 53(7): p. 4023. 

 [15] Jia, J.-F., H.-S. Wu, and H. Jiao, The structure and electronic property of BN 

nanotube. Physica B: Condensed Matter, 2006. 381(1): p. 90-95. 

[16] Zhi, C., et al., Engineering of electronic structure of boron-nitride nanotubes by 

covalent functionalization. Physical Review B, 2006. 74(15): p. 153413. 



402 

 

[17] Blase, X., et al., Quasiparticle band structure of bulk hexagonal boron nitride and 

related systems. Physical review B, 1995. 51(11): p. 6868. 

[18] Griebel, M. and J. Hamaekers, Molecular dynamics simulations of boron-nitride 

nanotubes embedded in amorphous Si-BN. Computational materials science, 2007. 

39(3): p. 502-517. 

  

[19] Lin, Y., et al., Aqueously dispersed silver nanoparticle-decorated boron nitride 

nanosheets for reusable, thermal oxidation-resistant surface enhanced Raman 

spectroscopy (SERS) devices. ACS applied materials & interfaces, 2012. 4(2): p. 1110-

1117. 

 

[20] Golberg, D., et al., Synthesis and characterization of ropes made of BN multiwalled 

nanotubes. Scripta Materialia, 2001. 44(8): p. 1561-1565. 

[21] Chen, Y., et al., Boron nitride nanotubes: pronounced resistance to oxidation. 

Applied physics letters, 2004. 84(13): p. 2430-2432. 

 

[22] Jhi, S.-H., et al., Formation and electronic properties of double-walled boron 

nitride nanotubes. Solid state communications, 2005. 134(6): p. 397-402. 

 

[23] Liu, H., et al., Structural and electronic properties of fluorinated double-walled 

boron nitride nanotubes: Effect of interwall interaction. Physical Review B, 2007. 

75(12): p. 125410. 

[24] Okada, S., S. Saito, and A. Oshiyama, Interwall interaction and electronic 

structure of double-walled BN nanotubes. Physical review B, 2002. 65(16): p. 165410. 

[25] http://www.nanodic.com. 

[26] Iijima, S. and T. Ichihashi, Single-shell carbon nanotubes of 1-nm diameter. 

Nature, 1993. 363(6430): p. 603-605. 

[27] Schodek, D.L., P. Ferreira, and M.F. Ashby, Nanomaterials, nanotechnologies and 

design: an introduction for engineers and architects. 2009: Butterworth-Heinemann. 

 

[28] Thomsen, C., S. Reich, and J. Maultzsch, Carbon Nanotubes: Basic Concepts and 

Physical Properties. 2004, Wiley-VCH. 

 

 [29] Martin, R.M., Electronic structure: basic theory and practical methods. 2004: 

Cambridge university press. 

 

[30] Dreizler, R., EKU Gross Density functional theory. Springer-Verlag, 1990. 79: p. 

80. 

 

‌هاشم‌یدس  ]18[ ‌‌یجواد ‌‌41-‌42)فرد، ‌مطالعات‌مغناط‌ییآشنا‌"‌(‌87آذر ‌چارچوب‌‌یسیبا در
‌دانشکده‌فیزیک‌،دانشگاه‌صنعتی‌چگال‌یتابع‌ی‌یهنظر‌ی‌ییزهپا‌یمدرسه‌‌"یچگال‌یتابعیه‌نظر ی،

 .اصفهان

 



403 

 

 [32] Hohenberg, P. and W. Kohn, Inhomogeneous electron gas. Physical review, 1964. 

136(3B): p. B864.  

[33] Parr, R.G. and W. Yang, Density–Functional Theory of Atoms and Molecules, 

International Series of Monographs on Chemistry, vol. 16. Breslow, R, 1989: p. 160-

180. 

 [34] Kohn, W. and L.J. Sham, Self-consistent equations including exchange and 

correlation effects. Physical review, 1965. 140(4A): p. A1133. 

[35] Perdew, J., K. Burke, and M. Ernzerhof, Perdew, burke, and ernzerhof reply. 

Physical Review Letters, 1998. 80(4): p. 891. 

 [36] Kohn, W. and L.J. Sham, Self-consistent equations including exchange and 

correlation effects. Physical review, 1965. 140(4A): p. A1133. 

 [37] Ceperley, D.M. and B. Alder, Ground state of the electron gas by a stochastic 

method. Physical Review Letters, 1980. 45(7): p. 566. 

[38] Sholl, D. and J.A. Steckel, Density functional theory: a practical introduction. 

2011: John Wiley & Sons. 

 [39] Perdew, J.P. and Y. Wang, Accurate and simple analytic representation of the 

electron-gas correlation energy. Physical Review B, 1992. 45(23): p. 13244. 

[40] Perdew, J.P., K. Burke, and M. Ernzerhof, Generalized gradient approximation 

made simple. Physical review letters, 1996. 77(18): p. 3865. 

[41] Perdew, J.P., K. Burke, and Y. Wang, Erratum: Generalized gradient 

approximation for the exchange-correlation hole of a many-electron system [Phys. Rev. 

B 54, 16 533 (1996)]. Physical Review B, 1998. 57(23): p. 14999. 

[42] Soler, J.M., et al., The SIESTA method for ab initio order-N materials simulation. 

Journal of Physics: Condensed Matter, 2002. 14(11): p. 2745. 

[43] Gonze, X., et al., First-principles computation of material properties: the ABINIT 

software project. Computational Materials Science, 2002. 25(3): p. 478-492. 

[44] Turbomole, URL http://www.turbomole.com.  

[45] Ordejón, P., Order-N tight-binding methods for electronic-structure and molecular 

dynamics. Computational materials science, 1998. 12(3): p. 157-191.                                                                                                                                        

 [46] Kittel, C., Introduction to Solid State Physics. University of Pennsylvania Law 

Review, 2005. 154(3): p. 477. 

[47] Troullier, N. and J.L. Martins, Efficient pseudopotentials for plane-wave 

calculations. Physical review B, 1991. 43(3): p. 1993.  

 

[48] Troullier, N. and J.L. Martins, Efficient pseudopotentials for plane-wave 

calculations. II. Operators for fast iterative diagonalization. Physical Review B, 1991. 

43(11):p.8861.



401 

 

 

                                                                                                                     

[49] Singh, D.J. and L. Nordstrom, Planewaves, Pseudopotentials, and the LAPW 

method. 2006: Springer Science & Business Media. 

 

‌

 کاربرد و الکترونی ساختار محاسبه مقدماتی کارگاه‌"(،‌4383اسفند‌‌45-43،‌)هادی‌اکبرزاده‌‌]50[

 ،‌دانشکده‌فیزیک،‌دانشگاه‌صنعتی‌اصفهان."د موا علم در آن

 
 

[51] Kittel, C., Introduction to solid state. Vol. 162. 2005: John Wiley & Sons. 

 
[52] Monkhorst, H. and J. Pack, Special points for Brillouin-zone integrations. 2005. 

‌
[53] Jia, J.-F., H.-S. Wu, and H. Jiao, The structure and electronic property of BN 

nanotube. Physica B: Condensed Matter, 2006. 381(1): p. 90-95. 
 

[54] Aydin, M., Dependence of geometric and spectroscopic properties of double-

walled boron nitride nanotubes on interwall distance. Nanomaterials and 

Nanotechnology, 2014. 4(Godište 2014): p. 4-28. 

 

]55[  (‌ ‌ ‌مطهری، ‌4391م. ،‌ ‌ارشد ‌کارشناسی ‌نامه ‌پایان ‌وخواص‌الکترونی‌‌"(. ‌پایداری مطالعه

 ،دانشکده‌فیزیک‌،دانشگاه‌صنعتی‌شاهرود.‌‌"‌کارباید‌ی‌سیلیکون‌های‌دو‌جداره‌نانولوله

 

 [56] Guo, Y., X. Yan, and Y. Yang, First-principles study of narrow single-walled 

GaN nanotubes. Physics Letters A, 2009. 373(3): p. 367-370. 

 

[57] Jhi, S.-H., et al., Formation and electronic properties of double-walled boron 

nitride nanotubes. Solid state communications, 2005. 134(6): p. 397-402. 

 

[58] Materials today, May 2007, V.10, No.5, p.p.30-38. 

 

 

 



i 

 

Abstract 

    BN nanotubes have various functions in various industries, due to high  temperature 

and chemical stability and resistance in oxidation. In this work, the stability, electronic 

and structure properties of pure and doped double-walled BN nanotubes with C atom 

were studied based on density functional theory using the generalized gradient 

approximation (GGA) with SIESTA code. The calculations have been done on armchair 

(5,5)@(n,n) and (6,6)@(n,n) with (n=7-15) and zigzag (6,0)@(n,0) and (7,0)@(n,0) 

with (n=10-18) pure double-walled BN nanotubes. The results of the stability study of 

pure double-walled nanotubes shows that the armcheir pure double walled BN 

nanotubes with  difference chirality 6, (n,n)@(n+6,n+6) and inter-wall space 4.2 Å and 

the zigzag nanotubes with difference chirality 9, (n,0)@(n+9,0) and inter-wall space 3.6 

Å are the most stable structures. Studying the band structure shows that all pure 

armchair and zigzag nanotubes are semiconductor. Band gap of the Single-walled BN 

nanotubes are increasing trend with increasing the diameter of the nanotubes and the 

process of change is slower in the Higher diameters. the band gap of double-wall BN 

nanotubes are less than the its constituent Single-walled nanotubes. Armchair 

(5,5)@(7,7), (5,5)@(9,9), (5,5)@10,10), (6,6)@(8,8), (6,6)@(10,10) and (6,6)@(11,11) 

and zigzag (6,0)@(10,0), (6,0)@(11,0), (6,0)@(12,0), (7,0)@(12,0), (7,0)@13,0) and 

(7,0)@(14,0)  double-walled BN nanotubes were doped with C atom. The results of the 

doped armchair and zigzag double-walled nanotubes reflects the reduction in inter-wall 

space compared to pure mode and is also the phase change from insulating to 

conducting. The results of this research can be useful application for the experiment 

studies in future. According to the results of this research, the BN nanotube suggested as a 

proper candidate for produce composite materials and application in electronic industries. 

Keywords: double-walled BN nanotubes, density function theory(DFT), SIESTA 

code, bondlength, nanotube stability. 
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