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 به کنممی تقدیم هاسپاس ترینصمیمی و ترینگرم با را  تلاش این حاصل

 

 مادر مهربانم؛ و  پدر                                                         

کار طب  که         زحمات  یونمد یشهدارم و هم  ها  آن نازنیناند، هرچه دارم از وجود بافته نیرا با مهربا انو تار و پودش ندست ه  یعتشاه

 هستم. اندریغشیب 

 یزم؛همسر عز                                                       

 و  عطانمود ماندنم و بهتربودن برای کریمانه را  وجودش گوهر که                  

 .زندگیست تمام در من حامی استوار   یچون کوه  

 

 

 

 

 



ق   استاد از است ستهی شا یبس  «الخالق شکری  لم المخلوق شکری من لم »به مصدا

  یمولا رو بهی دکتر ط  خانم سرکار فرزانه و ختهی فره 

 و علم یسرا گلشن و دندیبخش  یروشن  را  دل نی سرزم  د،یچون خورش  یکه با کرامت 
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 .باد پرور علم تو از سخن یهافهی صح  بلند یهاگفته و یزدلاو یهابه نکته
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 آقایان از دارم، و امداشته را  محضرشان در شاگردی افتخار که شاهرود صتعتی  دانشگاه جامد حالت فیزیک گروه اساتید کلیه از

همچن  یرتقد  ،رحمانی دکتر  و  یانمهراب  دکتر ، فریزدیدکتر ا ، قاضی تردک   راد، انصاری   دکتر پروفسورعشقی،
از  ینو تشکرفراوان را دارم و 

از  یان،تشکر وسپاس فراوان دارم. و در پا سعیدی آقای و  رودیلهپ   یحسام  دکتر  یانآقا یزیک،دانشکده ف  یسومسئول دفتر رئ   یاستر

را  یمقدور نبوده ، کمال تشکر و قدردان  ینجاها در اداشته  و  ذکر نام آن یینقش بسزا یقتحق  ینا یشرفتد رانجام و  پ  یکه به نحو یزانیهمه عز

 دارم.                                                                     

 

 : ارادتمند

 بختیان نیک صادق
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دانشگاه صنعتی شاهرود  حالت جامدرشته فیزیک دانشجوی دوره کارشناسی ارشد صادق نیک بختیان ینجانب ا 

   یتحت راهنمای گالیوم آرسنایدی های دو جدارهنانولوله بررسی پایداری و ساختار الکترونینامه  نویسنده پایان

:شوممتعهد می خانم دکترطیبه مولاروی   
 .تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است 

 .در استفاده از نتایج پژوهشهای محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است 

 است. مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی در هیچ جا ارائه نشده 

  و یا « شاهرود صنعتی دانشگاه » قالات مستخرج با نام کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه شاهرود می باشد و م «

Shahrood  University   ».به چاپ خواهد رسید 

  رعایت می  پایان نامهحقوق معنوی تمام افرادی که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از

 گردد.

  نامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا بافتهای آنها ( استفاده شده است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت در کلیه مراحل انجام این پایان

 شده است.

  ، در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است اصل رازداری

 است. یت شدهضوابط و اصول اخلاق انسانی رعا

 

 

 

 

 

 
 

 تاریخ

 امضای دانشجو

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

 رایانه ای،  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه های

ی باشد. منرم افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود 

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.این مطلب باید به نحو مقتضی در 

 باشد. استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی 

 

 تعهد نامه
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 چکیده

ی، تحرک بسیار زیاد الکترونهای خاص، نظیر دلیل دارا بودن ویژگیبه  GaAsآرسنایدگالیوم  هاینانولوله

ای در صنایع گوناگون کاربردهای گسترده ،خوب آن در دماهای زیادمقاومت آن در برابر تابش و کارایی 

-خالص و آلایش GaAsهای دوجداره دارند. در این پژوهش خواص ساختاری، الکترونی و پایداری نانولوله

 ، به(VDW-DFT) با درنظرگرفتن نیروهای واندروالس ، با استفاده از نظریه تابعی چگالیAlیافته با اتم 

های بررسی شده است. محاسبات روی نانولوله  SIESTAتوسط کد محاسباتی پتانسیل شبه روش

و زیگزاگ  n(=8-13( با )5،5)@(n،n( و )n=7-13( با )4،4)@(n،nصندلی )دوجداره خالص دسته

(0،n)@(6،0( با )11-18=)n ( 0و،n)@(7،0( با )13-18=n .صورت گرفته است ) نتایج حاصل از مطالعه

صندلی با خالص دسته GaAsهای دوجداره دهد نانولولههای دوجداره خالص نشان مینانولولهپایداری 

های زیگزاگ با اختلاف و نانولوله Å 4/5 جداری( و فاصله درونn،n)@(n،5+n+5، )5 اختلاف کایرالیته

ترین ساختارها پایداری مناسباز لحاظ  Å 9/4 جداری( و فاصله درون0،n)@(n+8، 0، )8کایرالیته 

-نیمه ،صندلی و زیگزاگهای خالص دستهدهد تمام نانولولهمحاسبات ساختار نواری نشان می هستند.

ها روندی افزایشی دارد ، با افزایش قطر نانولولهGaAsجداره دوهای نواری نانولوله باشند. گافرسانا می

 و (n=9-13( با )4،4)@(n،n)های دوجداره نانولوله شود.میتر، روند تغییرات کندتر و در قطرهای بالا

(n،n)@(5،5( با )10-15=n)  و  صندلیدستهاز نوع(0،n)@(6،0) ( 14-18با=n)  و(0،n)@(7،0)  با

(18-15=n)  از نوع زیگزاگ با اتمAl آلومینیوملوله بعد از آلایش با اتم ، که پایدارترین نانوآلایش شدند 

با انرژی تشکیل در حدود  (5،5)@(11،11)و  (4،4)@(10،10)صندلی ساختار دسته حالت در

eV75/0- با انرژی تشکیل در حدود  (6،0)@(15،0) ساختارو در حالت زیگزاگ    6 و اختلاف کایرالیته

eV63/0-  با انرژی تشکیل در حدود  (7،0)@(16،0)وeV41/1-  پایدارترین  9و اختلاف کایرالیته

 .باشدساختار می

 با درنظرگرفتن نیروهای واندروالس، نظریه تابعی چگالی GaAsهای دوجداره نانولوله: کلمات کلیدی

(VDW-DFT) کد،SIESTA، ،انرژی تشکیل. گاف نواری، پایداری 



 از پایان نامه مقالات مستخرجلیست 

 دو های لولهنانو پایداری و خواص الکترونی بررسی "( 7139، طیبه؛ ) ؛ مولارویصادق، نیک بختیان

بهمن ، یرانچهاردهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ا ،" دسته صندلی آرسنایدگالیوم  جداره

 .اهواز، دانشگاه شهید چمران، 1397

های دوجداره گالیوم بررسی ساختارنواری نانولوله "( 7139، طیبه؛ ) ؛ مولاروینیک بختیان، صادق

، 1397بهمن ، کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایرانچهاردهمین  ،"دسته صندلی آرسناید

 .اهواز، دانشگاه شهید چمران
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 فصل اول

 

 (،نانوساختارها،GaAs)یداآرسن موی گال بریامقدمه

 کاربردها و خواص آن
 

 

 

 

 

 

 



 آرسناید گالیوم 1-1

های به نمونه نسبت بیشتری سرعت و بهتر کیفیت که جامد حالت الکترونیکی وسایل برای تقاضا افزایش

 اواخر در بار نخستین ماده این است. شده 1آرسناید گالیوم به زیاد توجه سبب ،باشد داشته موجود

 پنج جدول و سه گروه عنصرهای از ترکیبی که آمد دست به 2گلداشمیت توسط میلادی 1920 یدهه

 است.پیموده  نیمرساناها بازار به رسیدن برای پژوهشی یجاده در را طولانی راهی و است عناصر تناوبی

 آرسناید جزو گالیوم .[1] (1-1 شکل (باشدمی 4)زینک بلند( 3اسفالریت مکعبی ساختار دارای ماده این

الکترونیک  همچون صنعتی در 5سیلسیوم ماده برای مناسبی جایگزین رود می انتظار که است موادی

 .باشد

 ترینو سخت بدترین در قادرند الکترونیکی قطعات و ها اسباب از بسیاری آرسناید، گالیوم از استفاده با

 آن از زیاد، استفاده دماهای در آن خوب کارایی و تابش برابر در آن مقاومت کنند. کار خوبی به شرایط،

 کند،بازی می اساسی نقش فضا یا جا عامل آنها در که امروزه آوری فن کاربردهای از بسیاری در را

  است. ساخته پذیر امکان

 

 .GaAs [3]بلند  زینک ساختار واحد سلول :1-1شکل

 

                                                           
1 Gallium Arsenide (GaAs) 
2 Goldschmidt 
3 Sphalerite 
4 Zincblende 
5 Silicon 
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 را کارآمدتر و تر سریع ساخت ابَرکامپیوترهای و طراحی ، ماده این در ها الکترون زیاد بسیار تحرک

 نیاز مورد امروزی الکترونیکی برای قطعات که دارد هایی ویژگی ماده این مطمئناً .است ساخته ممکن

 دیودهای یکپارچه، فرکانس مایکروویو با مدارهای :مانند ابزارهایی ساخت در آرسناید گالیوم است.

 گالیوم .[2]رودمی کار غیره به و خورشیدی هایسلول لیزری، دیودهای قرمز، مادون نور کننده ساطع

 که شودمی متبلور )طبیعی روی آهن سولفید(اسفالریت بلوری یشبکه با مشابه ساختاری در آرسناید

 تریننزدیک از تا چهار چهاروجهی توسط یشبکه یک در) آرسنیک یا گالیوم از اعم(اتم  هر آن در

 ساختار این دارد. پیوند شیمیایی هاآن با و است شده احاطه دیگر مشابه های شبکه در هایش همسایه

 دارد وجود  )ربنک(  نوع اتم یک فقط الماس در اما است. شبیه بسیار الماس بلوری یشبکه ساختار به

 اشغال یا گالیوم آرسنیک هایاتم از یکی توسط تناوب به اتمی موضع هر ماده این در که حالی در

  .شوندمی بلوری یشبکه این فروریختن مانع شیمیایی پیوندهای .شودمی

 آزادشده دمای افزایش مثل تحریکاتی تأثیر تحت هااتم رسانشی هایالکترون ذاتی، نیمرساناهای در

 افزودن با تصنعی طور به غیرذاتی، نیمرساناهای در د.کنن ایفا نقش ماده الکتریکی رسانش در توانندمی

 آزاد راحتی به که فراوانی رسانشی های الکترون پایه، یماده به خارجی هایاتم شکل به هاییناخالصی

کامل  برای لازم یاندازه از بیش الکترون یک دارای اتمی دهیم. اگرمی قرار ماده اختیار در را شوندمی

تولید  سبب پایه یماده به اتم این ورود نامند.می 1دهنده اتم را آن ،باشد چهاروجهی پیوند کردن

پیوند  کردن کامل برای لازم یاندازه از ترکم الکترون یک خارجی اتم اگر اما شود.می n نوع نیمرسانای

 پایه، یماده به اتم این نامند. ورودمی 2پذیرنده یا گیرنده را اتم آن گاه آن ،باشد داشته چهاروجهی

 یماده الکتریکی خواص مناسب، هایناخالصی انتخاب شود. بامی p نوع نیمرسانای تولید سبب

 .داد تغییر توانمی را غیرذاتی نیمرسانای

                                                           
1 Donor 
2 Acceptor 



4/1از  آن زیاد الکترونی تحرک رعت،سپر نیمرسانای عنوان به آرسناید گالیوم موفقیت علت ×  تا 107

5 × 6تقریباً  آن الکترونی تحرک که است سیلیسیوم با مقایسه در ثانیه، در سانتیمتر 107 × 106 

 که است دستیابی قابل الکترون مؤثر جرم سبب به الکترونی زیاد سرعت این است. ثانیه سانتیمتر در

 ( به3-1( و )2-1های )شکل .است سیلیسیوم در آن مقدار درصد هفت، آرسناید درگالیوم آن مقدار

 این شودمی مشاهده که همانطور .دهندمی نشان را GaAsبریلوئن  اول منطقه و ساختار نواری ترتیب

 هایتابش برابر در و باشدمی ولت الکترون 424/1مقدار  به مستقیم نواری دارای گاف نیمرسانا

 نظامی کاربردهای در مهمی یماده سبب همین به و ،]4[است مقاوم نیز و رادیواکتیو الکترومغناطیسی

 سیلیسیوم مقاومت برابر ده حداقل باردار، ذرات تابش برابر در آرسناید گالیوم مقاومت .است فضایی و

زیاد  خیلی یا کم خیلی دماهای در دارد، تریپهن نواریی فاصله آرسناید گالیوم است. همچنین، چون

 توانمی خاصی هایتکنیک با حقیقت کند. در کار تواندمی نیز )سانتیگراد ی + درجه200تا  -200)از

 سانتیگراد درجه 400 تا 300 حدود در دماهایی در آرسناید گالیوم های که تراشه آورد فراهم شرایطی

 کوری دمای و ها DMSدر  مورد استفاده نیمرساناهای نواری گاف بین تنگاتنگیکارکنند. رابطه  بتوانند

 لذا و بوده بالاتر ماده آن کوری دمای باشد بیشتر نواری گاف اندازه چه هر که طوری به دارد وجود آنها

یافت  خواهد افزایش، اسپینترونیک صنعت در آن استفاده منظور به محیط دمای در آن از استفاده امکان

 اند کرده تلاش محققین اپتوالکترونیک، صنایع در ماده این فراوان به کاربردهای توجه با .(4-1)شکل 

 مغناطیسی یماده یک با ماده این  1آلایش لذا .جویند بهره نیز اسپینترونیک در صنایع ماده این از که

 ترانزیستورهای نظیر اسپین به وابسته قطعات در کاربرد قابل ایماده به را نیمرسانا این تواندمی مناسب

 .تبدیل نماید مغناطیسی،

 

                                                           
1 Doping 
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 .GaAs [4]: ساختار نواری 2-1شکل       

 

 

 . [5]بلند  زینک ساختار برای وارون فضای در بریلوئن اول : منطقه3-1شکل

 

 مقادیر با آن مقایسه و نواری گاف حسب بر مغناطیسی نیمرساناهای از بعضی شده محاسبه کوری : دمای4-1شکل 

 .[6]تجربی 



 دیگر اشاره نیمرساناهای با مقایسه در آن کم گرمایی رسانندگی به توانمی آرسناید گالیوم معایب از

 سانتیمتر بر بر وات 5/1و  55/0تقریباً  ترتیب به سیلیسیوم و آرسناید گالیوم گرمایی رسانندگی .کرد

خنک  برای که شودمی لازم زیرا شودمی مشکلاتی و مسایل بروز باعث امر است. این سانتیگراد یدرجه

رسانندگی  بودن کم جبران شود. برای طراحی ممکن مقدار حداقل در قطعه طول پیوندگاه، داشتن نگاه

 برساند. گالیوم حداقل به را گرما جریان تا شودمی گرفته کار به ایویژه آوری فن ماده، این گرمایی

 نه، یا شد خواهد سیلیسیوم جایگزین آرسناید گالیوم که است. این توجهی قابل یماده آرسناید حقیقتاً

 مسایل و شود انجام بیشتری پژوهش باید است. هنوز نیافته قاطعی پاسخ هنوز که پرسشی است

 تراشه گردد. قیمت حل بزرگ، بلورهای تک دادن رشد و سازی خالص ی زمینه ویژه در به زیادتری،

 تاکنون آرسناید گالیوم بازار چه شود. اگر برطرف باید که است دیگری مانع مهم نیز آرسناید گالیوم

 پردازش و مخابرات و ارتباطات در جدی رقابتی اخیراً اما است نظامی بوده صنایع کنترل در بیشتر

 .اندشده یافت ها داده الکترونیکی

 

 GaAs نانوساختارهای  2-1

 

اخیر،  هایدهه در نانو فناوری عرصه به ورود با و الکترونیکی قطعات سازی کوچک روند به توجه با

است. اکثریت  کرده پیدا سوق مواد نانوساختارهای سمت به دانشگاهی و علمی تحقیقات و تولیدی صنایع

 به ترکیبات، این نانوساختارهای بررسی برای و نبوده مستثنی قاعده این از هم  III-Vگروه  ترکیبات

 nm100زیر  نوعاً مواد، نانو مقیاسی ی است. حوزه شده انجام زیادی کارهای تجربی و نظری صورت

 ها آن در بوده، ای کپه حالت در ها آن خواص از متفاوت ای ملاحظه قابل بطور مواد نانو خواصاست. 

 نانو باشد.می اثرات سطحی و کوانتومی محدودیت از ناشی که هستیم فردی به منحصر خواص شاهد

 و الکترومکانیکی اپتیکی، قطعات جدید، الکترونیک در بکارگیری برای را بالایی بسیار پتانسیل مواد

 ای کپه شکل از زیادی توجهات و علاقه نیز اخیر یدهه دو طی دارند. در بالا یبهره با سنسورهای
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 مختلفی نظری و تجربی کارهای است. کرده پیدا سوق ماده این نانوساختارهای سمت به آرسناید گالیوم

 همچنین و آن خواص بررسی به هم توانمی که است گرفته صورت  GaAsنانوساختارهای  روی بر

 .نمود اشاره یافته آلایش هاینمونه

 

   III-Vمروری بر خواص الکترونی و پایداری نانوساختارهای گروه  3-1

و همکارانش در   1توسط چنچال گوش GaAsهای نانولولها از بررسی بر روی خواص اولین گزارش ه

و همکاران ارائه شده بود صورت گرفته   3، که توسط پورزاگ2به وسیله روش بستگی قوی 2007سال 

اهده شد ، مشصندلی انجام گرفتدو ساختار زیگزاگ و دسته برای هر [. نتایج حاصل از این کار7]است

های کربنی است و همچنین انرژی کرنشی با کوچکتر از نانولوله GaAsهای که انرژی کرنشی نانولوله

های صندلی و زیگزاگ در نانولولهدستهنواری هر دو نمونه کند و گافش پیدا میکاه، افزایش قطر نانولوله

GaAs توسط  2013همکارانش در سال  و 4فنِگ سون-وی کند.فزایش قطر نانولوله کاهش پیدا میبا ا

تابع تبادلی همبستگی  که  5(GGAمحاسباتی نظریه تابع چگالی با تقریب شیب تعمیم یافته )رهیافت 

آن ها با درنظر  [.8انجام گرفت] 3DMolارائه شده بود و توسط کد محاسباتی   6(BLYPآن توسط )

به بررسی خواص الکترونی و پایداری ساختار زیگزاگ  GaAsهای ای برای نانولولهگرفتن مدلی لوله

 ها نشان داد که با افزایش غلظت آلایش و افزایش قطر نانولوله،پرداختند. این بررسیGaAs نانولوله های 

اندازه گاف نواری به ترتیب کاهش و افزایش می یابد. از کارهای انجام شده روی دیگر عناصر ترکیبی از 

بررسی  .اشاره کرد GaP،[10] BN،[11] AlN، [12]GaN [9های ]توان به نانولولهمی نیز  III-Vگروه 

نواری  گافرای دا ،های زیگزاگها نشان داد که نانولولهن نمونهای یساختار نواری و الکترونی همه

                                                           
1 Chanchal Ghosh 
2 Tight binding method 
3 Porezag 
4 Wei-Feng Sun 
5 General gradient approximation 
6 Becke_ Lee_Yang_Parr 



توان به باشند. به عنوان نمونه میلی دارای گاف نواری غیرمستقیم میصندهای دستهمستقیم و نانولوله

ها های کربنی زیگزاگ، که در آنآن ها نشان داد برخلاف نانولوله اشاره کرد که محاسبات GaNنانولوله 

 GaNهای ( نانولوله5-1[، در شکل )13تناوبی است]ها روند تغییرات گاف نواری با افزایش قطر نانولوله

شوند. بعد از قطری خاص تقریباً ثابت میها، گاف نواری روندی افزایشی داشته و با افزایش قطر نانولوله

نسبت به  GaNهای زیگزاگ هده شده بر حسب قطر، در نانولولهشدت تغییرات گاف نواری مشا

 یشتر می باشد.تر بصندلی در قطرهای پاییندسته

 

های کربنی برحسب قطر و مقایسه با نانولوله GaNهای دسته صندلی و زیگزاگ : گاف های نواری نانولوله5-1کل ش

[13.] 

 

با تمایل  Nو  Pهای با تمایل حرکت به سمت داخل، و اتم Gaهای ، اتمGaPو  GaNهای در نانولوله

دهند. ای شکل هم مرکز با شعاع های متفاوت را میاستوانه لولهحرکت به سمت خارج نانولوله تشکیل دو 

 شود. نامیده می 1خمشهای دو استوانه، همان جداییاختلاف فاصله بین شعاع

                                                           
1 Buckling 
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های مورد بررسی آورده شده جدایی برحسب افزایش قطر نانولولهی تغییر این ( نحوه6-1در شکل )

های یابد. همچنین برای نانولولهش میها، این جدایی کاهنانولولهشود که با افزایش قطر یاست. مشاهده م

کرنشی مورد نیاز برای پیچاندن ی انرژیجدول تناوبی در محاسبه III-Vاز گروه  GaNتک جداره 

یکسانی هستیم که مشاهده شد شاهد رفتار  ،ای به ازای هر اتمرافیتی به شکل لولهصفحات گ

  (7-1یابد. شکل)با افزایش قطر نانولوله کاهش می کرنشیانرژی

 

 

برحسب قطر. در  GaNو ب( دسته صندلی و زیگزاگ  GaP[9: جدایی خمش نانولوله های الف( زیگزاگ ]6-1شکل 

 RGa- RAs  =ΔR [12]می باشند. Ga و  Nکره های تیره و روشن به ترتیب بیانگر اتم های  قسمت )ب(



 

های دسته صندلی و زیگزاگ برای نانولوله های کرنش به ازای هر اتم به عنوان تابعی از قطر، الف(: انرژی 7-1شکل

GaN های دسته صندلی و زیگزاگ ب( برای نانولوله [.13های کربنی]و مقایسه با نانولولهSiC [14.] 

 

ره کرد ها اشانانوسیم آنتوان به فرم ساختار ی، مGaAsاز کارهای انجام شده بر روی ساختارهای دیگر

و  1لو پنگفی 2013ها در این چند سال انجام گرفته است. در سال که کارهای خوبی بر روی آن

با  2نظریه تابعی چگالی توسط شبه پتانسیل موج تخت -1[ توسط دو رهیافت محاسباتی، 15همکاران]

                                                           
1 Lu Pengfei 
2 Plane-wave pseudopotential 
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بود ارائه شده  91PW [16]آن توسط  2همبستگی-که تابعی تبادلی 1(GGA) تقریب شیب تعمیم یافته

[ انجام گرفت. نتایج بدست آمد از این تحقیق نشان داد که با 17]VASP3کد محاسباتی  -2و توسط 

 لازم به ذکر است که تاکنون[. 15کند]ی گاف نواری کاهش پیدا میاندازه 4افزایش در قطر نانوسیم

با رهیافت نظریه تابع چگالی  GaAsهای دوجداره نانولوله گزارشی از بررسی خواص الکترونی و پایداری

 (SIESTA)، به روش شبه پتانسیل در کد محاسباتی (VDW-DFT)با درنظرگرفتن نیروهای واندروالس

ارائه نشده است و در این پایان نامه قصد داریم که نتایج اولیه را از بررسی خواص الکترونی و پایداری 

 ارائه دهیم. GaAsنانولوله های دوجداره 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
                                                           
 1 Generalized gradient approximation 
 2 Exchange-correlation 
 3 Vienna ab initio simulation package 
 4 NanoWire 
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فصل دوم
لوله ی: مرور نو   هابر نا

 

 

 

ره، یهاانواع نانولوله ره و چندجدا  تک جدا

 ساختار و سنتزآنها
 

 



   مقدمه 1-2

. شودیاستفاده م یتکم یک یلیاردمم یکمقدار  یینتع یکوچک و برا یاست به معنا ای یونانینانو کلمه

. رودیبه کار م یو مولکول یذرات اتم یاصطلاح عموماً رو ینده نانومتر است، ا یباًاتم تقر یکچون 

تر است که معمولاً در یکرومم یکدر ابعاد کمتر از  یمواد یا هاعلم، مهار دستگاه ینا یموضوع اصل

 یرچند سال اخ ینانو طآوری که علم و فن یو گسترش یشرفتپبا  .باشندینانومتر م 100 تا 1محدوده 

. در واقع دهدخود قرار  ثیرعلوم را تحت تا یها ینهزم یتمام یکه به زود رودیانتظار م ،داشته است

از  اثرعمدتاً مت ینینو یزیکیاز مواد است که اثرات ف یدیخواص جد یریفهم و به کارگ ،یتکنولوژنانو

 آورینانو که گاه به آن فن آوریفن. دهندیاز خود نشان م یکیبر خواص کلاس یغلبه خواص کوانتوم

مهندسی است که با طراحی و ساخت مدارات الکترونیکی  ای ازشود، شاخهساخت مولکولی نیز گفته می

 یدجد آوریفن یک یقتدر حقکه  بعاد مولکولی( سر و کار دارداو اداوات مکانیکی بسیار کوچک )در

 یمی،ش ی،تازه در تمام رشته ها اعم از مهندس یکردیو رو هاآوریدر فن یدجد یاسمق یکبلکه  یست،ن

که بتواند  دهدیرا به بشر م ییتوانا ینو ا باشدیم غیره و یشناس یستز ی،کاربرد یزیکبرق، ف ی،پزشک

  .یداقدام نما یساخت و طراح به یز،ر یاردخالت خود را در ساختار مواد گسترش دهد و در ابعاد بس

   1 آوریاهمیت نانو فن 2-1-1

نانو،  یاسبا کنترل شکل و اندازه در مق ییها یستمو کاربرد مواد و س یدها، تول یژگیو یینتع ی،به طراح

که  شودیم ییراتیدچار تغ ینانومتر یمواد در اندازه ها یاتخصوص[. 18]شودیگفته م آوریفن نانو

 نشان غیره ذوب و یدما یسی،ماده مانند رنگ، خواص مغناط یکماکروسکوپ یهایژگیخود را در و

داخل  ساخت بشر را ینانو ابعاد یداتکه تول دهدیبه ما امکان م آورینانو فن ینه. توسعه در زمدهدیم

 توانندیساخته شده از نانوساختارها م یکماکروسکوپ یها یستمس ینهمچن .یمزنده قرار ده یسلول ها

                                                           
1 Nanotechnology 
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کنش داشته باشند. با استفاده از برهم یکروساختارهانسبت به مواد ساخته شده از م یشتریب یچگال

تر با مصرف برق یشرفتهپ ییکارا یعتر،کوچکتر و سر یمانند مدارها یکیالکترون یدر ابزارها نانوساختارها

ها مواد در حوزه اتم یامکان دستکار ی. از آنجا که نانوتکنولوژآیدیم یدپد یدیجد یمکمتر، مفاه یاربس

 بالاتر را ساخت. یتر و با دقت ابعادیز، تمترتر، ارزانمحکم کتر،سب یمواد توانیلذا م دهد،یرا به ما م

آوری در کلیه علوم پزشکی، پتروشیمی، علوم مواد، صنایع دفاعی، الکترونیک، فناین  امروزه استفاده از

کامپیوترهای کوانتومی و غیره باعث شده که تحقیقات در زمینه نانو به عنوان یک چالش اصلی علمی و 

 صنعتی پیش روی جهانیان باشد.

 آوری نانوتاریخچه فن 2-2

 یفیتها و ساخت اجسام با ک ینددر بهبود فرآ آوریفن ینا یروش ها یبشر از برخ یشصد ها سال پ

نتوانسته  یرهو غ یاتم یکروسکوپمثل م یامروز یشرفتپ یطنبود شرا یلبهره جسته است، اما به دل

رد یچار 1959دسامبر سال  29بار در  ینکند. با گذشت زمان، نخست یینآن تع یبرا یحوزه مشخص

وجود  یاریبس یفضا یینآن پا "نوبل در نطق مشهورش تحت عنوان  یزهبرنده جا (1-2) شکل 1 ینمنفا

حاکم بر  یقواعد جار توانیم نمود که یحگونه تشر یننانو را مطرح ساخت و ا آوریفن یدها "دارد 

و  یقاتمولکول ساخت. تحق یارا به صورت اتم  ییداد و سازه ها یمتعم یزن یزر یاررا به ابعاد بس یعتطب

 ییدرا تا یو یبه بعد انجام شده، ادعاها یلادینانو ذرات از دهه هشتاد م یدتول یینهکه در زم یاکتشافات

 یواستاد دانشگاه علوم توک ینگوچیتا یوبار توسط نور یننانو اول آوریفن یواژه 1974. در سال کنندیم

سنده کتاب موتور خلقت( در ی) نوتوسط دکتر درکستر یع تریوس یفتعر 1977. در سال یدمطرح گرد

 ی،روبش یتونل یکروسکوپبا اختراع م 1980 یدهه یلماساچوست ارائه شد. در اوا یفن آور یتویانست

بال را  یباک ( ساختار1-2 )شکل  2یاسمال یچاردر 1985در سال  ینکهنانو آغاز به کارکرد تا ا آوریفن

                                                           
1 Richard P. Feynman 
2 Richard E.Smalley 



 که عبارت شودیگوناگون ظاهر م یساختارها که کربن خالص در شودیم یادآوریساخت.  یزربه کمک ل

به صورت  ،ینفولر یابال  یباک همان یاشکل  یکروگرافن، گرافیت، ،  1: ساختار الماس گونه از است

 ها در کناراز نانولوله یاو دسته یاو به صورت رشته MWNTو چند جداره  SWNTلوله تک جداره نانو

 .[19]هم

ژاپن نانولوله چند جداره را کشف کرد و   NEG( در مؤسسه 1-2 ) شکل 2یوایجیماسوم 1991در سال 

شد و با  یدبالا تول یفیتبا ک ینقاط کوانتوم یناول 1993در سال  .[20]نانو شد آوریآغازگر انقلاب فن

و بعد از ساخت  1996نانولوله تک جداره ساخته شد. در سال  NECو IBMدو مؤسسه  یهمکار

که در  یازیدر پاسخ به ن نانو برگزار شد. یآورفن ییکنفرانس اروپا یناول ی،اتم یروین یکروسکوپم

 یعلوم و فن آور یمل یشورا 1998در سال  ،شدیاحساس م یندهدر آ آوریفن ینلزوم کاربرد ا یینهزم

نهاد.  یانرا بن  IWGNبه اختصار یا 3ونان آوریو فن یبه نام دانش نانو، مهندس یایژهو یگروه کار یکاآمر

از هزاران  یشتردر سراسر جهان ب ینکو ا یدرس یدر نساج یافنانو ال یجهان به تکنولوژ 2004در سال 

این تکنولوژی توانایی تولید مواد و ابزارهایی جدید  هستند. یتعرصه مشغول به فعال ینشرکت فعال در ا

توان گفت که تر میدقیقدارا می باشد، لذا به تعبیری  که لکولی و اتمیوبا دردست گرفتن کنترل م

آوری جدیدی است که تمام دنیا را فراگرفته است و شاید بتوان گفت که بخشی از فنتکنولوژی، نانو

 ه است.آینده نیست، بلکه همه آیند

 

 

                                                           
1 Diamond 

2 Iijima Sumiuo 
3 Intergency working group on Nano science, Engineerind 
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 .: تصویر  الف( ایجیما ،  ب( اسمالی،  ج( فاینمن1-2شکل 

 بندی نانو مواددسته 3-2

به چهار  2-2مطابق شکل  آنها را بر طبق ابعاد، یم،مواد برساز نانو یبه فهم و درک درست ینکها یبرا

 :[21]کنیمیم یبند یمدسته تقس

   : نانوذراتیصفر بعد -1

 ها    یلهو نانوم هانولولهان یمها، : نانوسیبعد یک -2

 ها یلمو نانوفسطح ها : نانورویدو بعد - 3

 هایتها و نانوکامپوزیستالرک: نانویسه بعد - 4

  

 
 به ترتیب از چپ به راست: صفر بعدی، یک بعدی، دو بعدی، سه بعدی. بندی نانو موادطبقه: 2-2شکل



 هانانولوله 4-2

و قطر آن ها تا  نانو هستند یاسبعد خارج از مق یککه در  شودیاطلاق م ییساختارهابه نانو هانانولوله

از  یمختلف یکیخواص الکتر هابالا، نانولوله یاز استحکام کشش نظر. صرفباشدینانومتر م 100حدود 

 یفرم ساختار ینل توجه به ای، از دلاهادرون آن یخال یاز فضا یناش هاییژگی. ودهندیخود نشان م

اما در  رودیبه کار م یکربن یهادر مورد نانولوله یاز نانو مواد شده است. لفظ نانولوله در حالت عاد

 -یلیکونو س یترایدن -یومبور و گال -یتریدن یهانانولوله همچون نانولوله یگراشکال د یراخ یهاسال

 ینشده ب یلتشک یها یوندپ یعتبه طب هانانولوله یساخته شده اند. ساختار مولکول یزن غیرهو  یدکاربا

دانست که  یتیها را به صورت صفحات گرافآن توانیم یها وابسته است و در حالت کلاتم ها و نوع آن

صفحه را دور استوانه چرخش  یکاگر تنها  (3-2. مطابق شکل )شده باشند یچیدهاستوانه پ یکبه دور 

چند جداره  یاشوند نانولوله دو  یشترنانولوله تک جداره خواهد بود و اگر صفحات ب صلشکل حا یمده

 . شودیم یلتشک

 

 .های تک جداره و چند جدارهلوله: نمایی از نانو3-2شکل

 یکیتا  پیچانیممی را صفحه و انتخابرا به عنوان مبدا  Oاتم  ی،در صفحه گرافن (،4 -2مطابق شکل )

𝐶ℎ= 𝑛𝑎⃗1 ت صورب هصفح روی حرکت بردار. گردد منطبقاتم مبدا  یصفحه رو یاز اتم ها + 𝑚𝑎⃗2 

با  یهانانولوله .باشدینانولوله م یططول آن برابر مح و نامیمیم یرالبردار کاکه آن را  شود،یم یفتعر
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و  2یکیاستقامت مکان ،1یکیالکتر یتهدا یرنظ فیزیکی خواص متفاوت یمتفاوت، دارا یرالکا یبردارها

 یکهر  و باشدیم m ≤ nو  بوده یحاعداد صح m و n درآن که [22]دنباشمیمتفاوت  یخواص نور

 . باشندیگرافن م یدو جهت شبکه شش گوش یدر راستا یهبردار پا هایمؤلفه یمشخص کننده

𝑎1⃗⃗⃗⃗⃗ دو بردار = 𝑎( 
√3

2
+

1

2
𝑎2⃗⃗⃗⃗⃗  و(  = 𝑎( 

√3

2
− 

1

2
. اندازه باشدیثابت شبکه م 𝑎 اند و یهپا یبردار ها ( 

 :یندآیبه دست م یراز روابط ز (d) و قطر نانولوله ( L) یرالبردار کا

(1-2)  
    

1

2 2 2( )nL c a n m nm        

 (2-2 )                                                                                                          
L

d


  

 .شودینشان داده م  و با نماد یفتعر یرالو بردار کا یگزاگمحور ز ینب یهصورت زاوبه  یرال،کا یهزاو

 (2-3                                                                              )
2 2

2
cos

2 ( )

n m

n m mn





 
                                                 

صفر  یعنی یهزاو ینکمتر اگیگزکه بردار ز ی گیرددرجه قرار م 30تا  0 یندر گستره ب یهزاو ینمقدار ا

  .کندیرا اتخاذ م یهزاو یشترینب یچررا دارد و بردار آرم

  

                                                           
1 The electrical conductivity 

2 Strength 
 

 



 

دهد را نشان می (4،8: تصویر شماتیک بردارهای تولیدکننده انواع نانو لوله.در یاخته واحد یک نانو لوله )4-2شکل

 ( Tو  𝑐ℎ)مستطیلی با ابعاد 

که اگر در جهت محور نانولوله بطورینانولوله است  یبعد یکشبکه  یههمان بردار پا یزن  Tبردار انتقال

. سه یدرس یممشابه خواه یهندس یتبه موقع ،یمعقب برو یابه اندازه بردار انتقال جلو ای از هر نقطه

مقدار  یرالدر بردار کا کرد. اگر یدتول یرالبر حسب نحوه انتخاب بردار کا توانیگونه مختلف نانولوله را م

n = m 0و اگر  نامندی( می)دسته صندل 1چیرنانولوله را آرم ،باشدm =  است و  2اگیگزز نانولوله ،باشد

 .دهدیرا نشان م یدسته بند ینا (5-2) که شکل نامندیتقارن ممنا یا 3یرالحالات نانولوله را کا یهدر بق

                                                           
1 Armchair 
2 Zigzag 
3 Chiral 
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 ، نمای بیرونی و درونی، مولفه کایرال و زاویه کایرال آنهالوله بر اساس جهت لوله شدن صفحه پایه: انواع نانو5-2شکل

 

 های غیر کربنیلولهنانو 5-2

از  یسنتز انواع متفاوت یبرا ایگسترده یهاتلاش یجیماتوسط ا یکربن یپس از کشف نانولوله ها

و فلزات واسطه بودند. در  یعناصر معدن ی،فلز یهایداز جنس اکس یشتر آنهاانجام شد که ب هانانولوله

شده  یبو ترک یهتجز یمتفاوت هایبا روش GaN و AlNو  BN مثل  IIIگروه  یهایتریدن یانم ینا

یلیکونی و س (MgO)ید، منگنز اکس(NiCl)یدکلریکل مثل ن یگرد هاییسنتز نانولوله ینهمچن [.23]اند

(Si) کشف  یلادیم 90در اواسط دهه  1بور یتریدن هایبه عنوان مثال نانولوله[. 24]گزارش شده است

ی نوار گاف از جمله یخواص با ارزش یدارند و دارا یکربن یهابا نانولوله یمشابه یارشد که خواص بس

                                                           
1 Boron nitride nanotubes(BNNTS( 



 1یزوالکتریکپو  (>c900) یژنکسا در مقابل ی این مادهبالا یحرارت مقاومت ،[25](ev 5/5)یضعر

های غیرکربنی توجه خاصی را به نانولوله ، (CNT)های کربنیدر پی کشف نانولوله. باشندیم[ 26]بودن

شد. در میان  ها تبدیل به یک زمینه جدید تحقیقاتیاین نانولولهمطالعه خود جلب نمودند و به سرعت 

گالیوم آرسناید با مطالعات نظری پیش بینی  یای متفاوت، احتمال حضور نانولولهنانوساختارهای لوله

 [.27]شد

 و 2یرا به لحاظ ساختار الکترون (DWNTGaAs) گالیوم آرسنایددوجداره  هاینامه، نانولولهیانپا ینادر 

 .یماقرار داده یمورد بررس 3یداریپا

 

 

 

 

 

 

                                                           
1 Piezeoelectric 
2 Electronic structure 
3 Stability 
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 سومفصل 

 

گال  یتابع  ییهنظر  وان دروالس یبو تقر (DFT)یچ
 

 

 

 

 

 

 

 

 



 مقدمه  1-3

ها که به ها و یونای از الکترونبه سیستمی که از تعداد زیادی ذره تشکیل شده باشد، مانند مجموعه

در  .گویند 1ایذرههای مختلف همانند اتم، مولکول و بلور کنار هم جمع شده باشند، سیستم بسشکل

و  ییکه هر کدام با سه مختصه فضا ذره 2310تا  2 آن یکه ممکن است در هر جا ییهایستمس ینچن

کننده  یدناام ییهادستگاه یناست حل معادلات چن یهی. بدشودیم یفتوص ینیمختصه اسپ یک یدشا یا

 یااند یونفرم یاکه آ یرندناپذیزذرات تمی کوانتوم یکاز آنجا که در مکان ،باشد. علاوه بر آن ممکنیرغ یا

است. مشابه آن در  یهودهکاملاً ب ذره منفرد یکو درک  نمکا یینتع یبوزون، پس تلاش ما برا

 یتعادل یگاز، پارامترها یکاتم منفرد در  یاهر مولکول  یرخط س یینتع یکه بجا ینامیکترمود

 و ایذره تک مسائل تنها طرفی از .کنیمیم یرا بررس یو آنتروپ یمثل دما، حجم، چگال یماکروسکوپ

 لذا. هستند دقیق تحلیلی حل دارای کوانتومی، و کلاسیک مکانیک هاینظریه چهارچوب در ایذره دو

 نظریه جمله از جدید محاسباتی هایروش و یافته توسعه هایتقریب و هانظریه از باید کلی حالت در

 ریشه چگالی، تابعی نظریه. گرفت کمک است، اساسی متغیر یک ذرات چگالی آن در که چگالی تابعی

 تابعی معرفی با که است شده بنا  3کوهن -هوهنبرگ یقضیه دو پایه بر و دارد 2فرمی -توماس مدل در

 کرده توصیف ایذره تک صورت به را ایذره بس سیستم یک آن، از گیریوردش و انرژی شمول جهان

 .شودمی محاسبات سرعت افزایش و سازیساده به منجر که

 نظریه تابعی چگالی 2-3

 ایذره بس هایسیستم 1-2-3

 

                                                           
1 Many body system 

Fermi -Thomas 2 

Kohn -Hohenberg 3 
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دهند که تشکیل شده ها، جامدات، گازها، مایعات و غیره را شکل می، مولکولهاای از اتممجموعه بررسی

ها کنشی از الکترونتوان یک سیستم بر همباشند. توسط مکانیک کوانتومی میها میها و هستهاز الکترون

 ها را توسط معادله شرودینگر توصیف کرد:و هسته

 باشد: ای به صورت زیر میباشد و عملگر هامیلتونی بس ذرهویژه مقدار انرژی می 𝐸که 

(2-3) 𝐻̂ = ∑ (−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒
𝑖=1 𝛻𝑖

2 + ∑ (−
ℏ2

2𝑀

𝑁𝑛𝑢𝑐
𝐼=1 𝛻𝐼

2) +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
−𝑖≠𝑗 ∑

𝑍𝐼𝑒2

|𝐫𝑖−𝐑𝐼|
+𝑖,𝐼

1

2
∑

𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

|𝐑𝐼−𝐑𝐽|𝐼≠𝐽   

ها و سه بخش آخر به ترتیب ها و هستهجنبشی الکترونهای ( بخش اول و دوم انرژی2-3در معادله ) 

و 𝑚 ، ثابت پلانک  ħباشند. هسته می-هسته، و هسته-الکترون، الکترون-های بین الکترونکنشبر هم

𝑀   ،به ترتیب جرم های الکترون و هسته𝑍𝐼   عدد اتمیI  ،امین اتم𝑒 ،بار الکترون𝑟𝑖   و𝑅𝐼موقعیت ،𝑖  

ی ساده برا. ای بسیار پیچیده استذرهسشرودینگر ب باشند. حل معادلهامین هسته می Iامین الکترون و 

از  ترها بسیار سنگینکند هستهاستفاده شده است، که بیان می 1اوپنهایمر-سازی مسئله از تقریب بورن

ها و توان حرکت هستهکنند. در نتیجه میها حرکت میها هستند و بسیار کندتر از الکترونالکترون

ها در اند در حالی که الکترونها ثابت شدهفرض بر این است که که موقعیت اتمالکترون ها را جدا کرد. 

قسمت تابع موج الکترونی و  تواند به دوکنند. تابع موج کلی میها حرکت میزمینه میدان باری هسته

 یونی جدا سازی شود. در نتیجه معادله شرودینگر برای قسمت الکترونی به صورت زیر نوشته می شود:

(3-3) 𝐻̂𝑒(𝑟،𝑅)𝛹𝑒 = 𝐸𝑒𝛹𝑒(𝑟،𝑅)         

 شود:     می بیانکه عملگر هامیلتونی الکترونی، توسط معادله زیر 

(4-3) 𝐻̂𝑒 = ∑ −
ℏ2

2𝑚
𝛻𝑖

2 +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
+𝑖≠𝑗

𝑁𝑒
𝑖=1 𝑉̂𝑒𝑥𝑡  

 

                                                           
1 Born-Oppenheimer 

(1-3) 𝐻̂𝛹 = 𝐸  



𝑉̂𝑒𝑥𝑡 کنش بین کند. توجه شود که برهمها عمل میها روی الکترونپتانسیلی است که توسط هسته

 -شود. اگر چه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنعنوان یک پارامتر وارد می ها بههسته

الکترون همچنان مشکل است. بعلاوه -کنشی الکترونتواند کاهش یابد اما حل مسئله بر هماوپنهایمر می

 ها است. تمام الکترون تابع موج الکترونی وابسته به مختصات

 اوپنهایمر-بورن تقریب 2-2-3

ای به طور همزمان به بررسی دینامیک معادله شرودینگر برای سیستم های بس ذره نجایی که حلآاز 

کاه است، بدین جهت برای سهولت در حل و بسیار سخت و جان پردازد وها و هسته ها میالکترون

کنیم. این تقریب هرچند دارای اثبات پنهایمر استفاده میوا-بورونمحاسبه اینگونه مسائل از تقریب 

هایمر در نپوا [.28]طور چشم گیری از حجم محاسبات کاهیده استباشد اما بهدقیق و مطمعنی نمی

برابر سنگین  2000این تقریب می گوید که از آنجایی که جرم هسته نسبت به الکترون چیزی در حدود 

توان حرکت الکترون را از میر حرکت هستند، پس ها دتر هستند و در نتیجه خیلی کندتر از الکترون

ها در لحظه لذا فرض کرد که اتم سان او حرکت این دو را از هم جدا کرد.بدین سته تمیز قائل شد وه

به این ها در حرکت هستند. ها در میدان باری هستهتی نداشته و در صورتی که الکترونموقعیت ثاب

اوپنهایمر بر روی هامیلتونی -رونی مواجه هستیم. با اعمال تقریب بورنالکتترتیب تنها با یک مسئله بس

شود. جمله آخر نیز به ها، انرژی جنبشی آنها صفر و جمله دوم حذف میدلیل ثابت بودن هسته(، بهبالا)

 :شودصورت زیر نوشته مییابد و لذا عملگر هامیلتونی، با اعمال این تقریب بهیک مقدار ثابت کاهش می

𝐻̂ = ∑(−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒

𝑖=1

𝛻𝑖
2 +

1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖 − 𝐫𝑗|
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡 = 𝑇 + 𝑊 + 𝑉𝑒𝑥𝑡

𝑖≠𝑗

 

کنش دوم انرژی پتانسیل ناشی از برهم جملهاول انرژی جنبشی گاز الکترونی،  هدر رابطه بالا جمل

هرچند شود. ها اعمال میها روی الکترونهم پتانسیلی است که توسط هسته extV الکترون و-الکترون

دلیل اینکه تعداد  تواند کاهش یابد، اما بهاوپنهایمر می-درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنتعداد 

(5-3) 
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باشد و همچنین تابع موج الکترونی وابسته به ر بیشتر میها بسیاها در مقایسه با تعداد هستهالکترون

از یک الکترون  ای برای سیستم هایی با بیشذرهحل مسئله بس پسها است، مختصات تمام الکترون

ها در یک شود که هرکدام از الکترونسازی مسئله، فرض میبرای سادهدرنتیجه کار دشواری است. 

الکترونی به یک کنند که با این فرض معادله بسها حرکت میمیدان متوسط ناشی از سایر الکترون

شده و حل آن با سهولت بیشتری تر شود و در نتیجه سیستم سادهای تبدیل میذرهدسته از معادلات تک

 شود.امکان پذیر می

 1تقریب الکترون مستقل 3-2-3

  الکترونی،بس هامیلتونی در همبستگی ی جمله حضور از ناشی مشکل بر غلبه برای مهم راههای از یکی

 فرض راهکار دراین .است خارجی پتانسیل یک با الکترون کنشبرهم نوع از هایی جمله با آن جایگزینی

 در مدل اولین. کند می کنشبرهم هاالکترون بقیه از ناشی موثر پتانسیل با الکترون هر که شودمی

 الکترون –الکترون کنشهم بر آن در که داد ارائه 192 سال در 2هارتری را موثر پتانسیل روش چارچوب

 :بود شده جایگزین شود،نامیده می (HV) هارتری پتانسیل که کلاسیک الکترومغناطیس در آن معادل با

Ĥe = ∑ −
ℏ2

2m
∇i

2 +  ∑ Vext(ri) +ii ∑ VH(ri)i  

VH(ri) = ∫ d3r 
e n(ŕ)

r−ŕ
  

 الکترونی تک بخشهای به و بوده جداپذیر آمده بدست هامیلتونی وضوح به. است الکترونی چگالی n(r)که 

 تقریب( موثر پتانسیل روش بر مبتنی هایتقریب همه و) تقریب این به دلیل همین به شودمی تقسیم

 کنشبرهم حذف خاطر به نامگذاری این دلیل. شودمی گفته( کنشیبرهم غیر یا) مستقل الکترون

 کنشهمبر حذف به توجه با هارتری هامیلتونی. است الکترونیبس دستگاه در الکترون –الکترون

                                                           
1 Independent electron approximation 

Hartree 2  

(6-3) 

 (7-3) 

 



 پتانسیل که فرض این قبول با اما ،نیست دستگاه واقعی موج تابع تولید به قادر الکترون –الکترون

 که داشت انتظار توانمی شودمی شامل را الکترون –الکترون کنشبرهم پتانسیل اعظم قسمت هارتری

 .باشند داشته واقعی مقادیر با کمی یفاصله هارتری تقریب در آمده بدست الکترونی چگالی و کل انرژی

 کارهای از ریبسیا مبنای امروزه و شده هارائ مستقل الکترون تقریب چارچوب در که تریکامل هامیلتونی

 چگالی ابعیت نظریه پایه بر هامیلتونی این. [29]است شم -کوهن هامیلتونی ،باشدمی محاسباتی و نظری

 .است کرده پیدا توسعه الکترونیبس دستگاههای پایه حالت توصیف برای و

 

  1کوهن– هوهنبرگهای نظریه   3-2-4

 توابع بجای الکترونی چگالی براساس کنشیبرهم سیستم یک توصیف چگالی، تابعی نظریه اصلی هدف

 کوهن و هوهنبرگ توسط بنیادی، ینظریه دو اساس بر چگالی تابعی نظریه. باشدمی ایذره بس موج

 .[30]شد ریزیپایه

 حالت لیچگا توسط یکتایی صورتبه الکترونی،بس سیستم یک هامیلتونی که کندمی بیان نظریه اول 

 یک هامیلتونی ،پایه حالت چگالی از استفاده با توانمی قضیه این طبق بنابراین. شودمی تعیین آن پایه

 مشخص را ختهبرانگی و پایه حالات تمامی برای موج توابع آن دنبالبه و تعیین را الکترونیبس سیستم

 ورتیص در دارد بستگی مکان مختصه یک به فقط الکترونی چگالی ،الکترونیبس سیستم یک در. ساخت

 این ما هب نظریه این لذا است. وابسته هاالکترون تمام فضایی مختصات به سیستم این موج توابع که

 چگالی لدنبا به ،موج توابع یافتن جای به ایذرهبس های سیستم حل هنگام در که دهدمی را امکان

 .باشدمی ایذره بس موج توابع به نسبت کمتری ریاضی پیچیدگی دارای کهباشیم  سیستم پایه حالت

نسبت به چگالی حالت پایه آن از یک اصل الکترونی مطابق با قضیه دوم، انرژی کل هر سیستم بس

یک تابعی انرژی جهان شمول بر حسب  ،الکترونیکند. به عبارتی برای هر سیستم بسوردشی تبعیت می

                                                           
1 Hohenberg-Kohn 
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توان بیان کرد که انرژی حالت پایه سیستم، کمینه این تابعی است و چگالی الکترونی چگالی الکترونی می

این تابعی انرژی به صورت زیر  .کند، چگالی حالت پایه سیستم استمی که این تابعی انرژی را کمینه

 است:

                                 𝐸[𝑛(𝑟)] = 𝑇[𝑛(𝑟)] + ∫ 𝑑3𝑟𝑛(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝐸𝑖𝑛[𝑛(𝑟)] 

 

تابعی یکتا از  به کار ببریم، انرژی حالت پایه کوهن را در مورد انرژی حالت پایه-وهنبرگه یاگر نظریه

 :چگالی الکترونی خواهد بود

𝐸0[𝑛] = < 𝛹0[𝑛]|𝑇 + 𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒𝑥𝑡|𝛹0[𝑛] > 

 کنشبرهم آخر جمله و الکترون-الکترون کنشبرهم دوم جمله، جنبشی انرژی اول جمله بالا وابطر در که

 خواص تنها تابعی، این که کرد توجه نکته این به باید بالا رابطه در. باشدمی خارجی میدان و الکترون

 .کندنمی تعیین را برانگیخته حالت در سیستم خواص و کندمی مشخص را سیستم پایه حالت

  1شم-رهیافت کوهن  3-2-5

مشکل  ینا سوییو از  گذارندیما نم یاررا در اخت یهوهنبرگ وکوهن، تابع موج یهانظریه که از آنجایی

 یالکترون یچگال تواندینم ی،انرژ یساختن تابع ینهبا کم یدلخواه یالکترون یوجود داشت که هر چگال

 یو شم به منظور کاربرد کوهن 1965 در سال لذا .ارائه دهد یرا به صورت واقع یهحالت پا یزیکیف

بر  که [31]مطرح کردند الکترونیبس لهحل مسا یبرا ی راکمک یستمس یک ی،چگال یتابع یهکردن نظر

 یکیکلاس یکولن یانرژ و 𝑇0 یکنشبرهم یرغ یگاز الکترون یجنبش یانرژ یاساس آن با استفاده از تابع

 یستممستقل به س یابس ذره یستمس یککل که از  یانرژ یبرا یجهان یتابع یک ، Ec الکترون ینب

 ارائه کردند: یرست را به صورت زا ناوردا یگرمستقل د یابس ذره

E[n(𝐫)] = T0[n(𝐫)] +
1

2
∬

n(𝐫)n(𝐫ˊ )

𝐫−𝐫ˊ d𝐫d𝐫ˊ + ∫ Vext(𝐫)n(𝐫)d𝐫 + Exc[n(𝐫)]     

                                                           
1 Kohn-Sham 

(8-3) 

 

(9-3) 

 

(10-3) 

 



ستم الکترونی غی      𝑇0[𝑛(𝒓)](،در معادله )بالا سی شی  شی، بخش دوم انرژی  همر برتابعی انرژی جنب کن

ستاتیکی یا انرژی هارتری  سوم  ،1الکتروا سته    بخش  شی از ه شند و بخش آخر  ها میانرژی خارجی نا با

شود.  نامیده می 2ی باقی مانده آنچه که تصحیح کننده انرژی است، که انرژی تبادلی و همبستگی   همه

 ت با:ای کوهن شم برابر اس( نسبت به چگالی، معادلات تک ذرهبالا) با کمینه کردن معادله

(11-3) [−
∇𝑖

2

2
+ V𝑒𝑓𝑓(𝐫)] 𝛹𝑖(𝐫) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝐫)  

(12-3) V𝑒𝑓𝑓(𝐫) = V𝑒𝑥𝑡 + ∫
𝑛(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
𝑑𝒓′ +

𝛿E𝑥𝑐[𝑛(𝐫)]

𝛿𝑛(𝐫)
  

ــود که توابع موج کوهن ــم -توجه ش ها فقط دهند. آن، هیچ معنی فیزیکی مســتقیمی را نمیѰi(𝐫)ش

 تواند به صورت زیر باشد: برای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی می 3توابع کمکی

 شوند یم حل 5تکرار  روش توسط  4صورت خود سازگار   به  (بالا اولی)رودینگر ، معادله ش اینکه به فرض

 :یکهبه طور

 .شودیم یفتعر یهحدس اول یکبا  ،𝑛(𝒓) یالکترون الف( چگالی

 .شودیبه کمک مورد الف، محاسبه م ، V𝑒𝑓𝑓(𝐫)مؤثر  ب( پتانسیل

 .آیدیشم به دست م -با حل معادلات کوهن ،𝛹𝑖(𝐫) شم -موج کوهن ج( تابع

 .شودیاز تابع موج محاسبه م ،[𝑛(𝐫)] یالکترون د( چگالی

 

𝑛(𝒓) = ∑ |𝛹𝑖(𝒓)|2𝑁
𝑖=1   

تا  شــودیممراحل اســتفاده  ینتکرار ا یبرا یهاول یمحاســبه شــده، به عنوان چگال یالکترون ه( چگالی

 همگرا شود. یالکترون یکه چگال ییجا

                                                           
1 Hartree energy  
2 Exchange and correlation energy  
3 Auxiliary functions  
4 Self- consistance 
5 Zterative method 

(13-3) 
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شده، همان چگال  و( چگالی ست که برا  یهحالت پا یالکترون یحالت همگرا  سبه انرژ  یا  یرسا  و یمحا

  .شودیاستفاده م یو ساختار یخواص الکترون

 1همبستگی -های تبادلیتابعی 3-2-6

شم را -ای کوهنذرهتوان معادلات تکطور دقیق مشخص شود، میبه xcEهمبستگی -اگر انرژی تبادلی

ای، اعم از انرژی حالت ذرهطور دقیق حل نمود و متعاقبا جواب دقیق حالت پایه سیستم اصلی بسبه

شم -معادلات کوهنی این است که در حل ولی ایراد اساس دست آورد.پایه و چگالی حالت پایه را به

شکل دقیق و یکنواختی از انرژی تبادلی موجود نیست. پس بنابراین باید از یک نوع تقریب استفاده کرد 

رای تعیین انرژی تبادلی ( بGGA)3( و تقریب گرادیان تعمیم یافتهLDA)2تقریب چگالی موضعیهمانند 

معیار آن است و چگالی موضعی  تقریبترین تقریب، ترین و معمولآسان .همبستگی ایجاد شده است

صورت می توان در اینکه  کاهدها میصورت موضعی است و از همبستگی بین الکترونتغییر چگالی به

این تقریب  تقریب زد. n(r)کنشی غیرهمگن را مشابه گاز الکترونی همگن با چگالی کل سیستم برهم

  دهد:به ما می رایک گاز الکترونی همگن  معینهمبستگی را با حل -تابعی تبادلی

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑛(r)] ≈ ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))𝑑3𝒓  

𝜀𝑥𝑐 بالاکه در رابطه 
ℎ𝑜𝑚𝑜  یک الکترون و  برایهمبستگی گاز الکترونی همگن -یلانرژی تبادn(r)  چگالی

 رابطه پایین ( به صورت بالارابطه ) (LDA)چگالی موضعی با استفاده از تقریب که باشدالکترونی می

 شود:نوشته می

𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) + 𝜀𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))] 𝐸𝑥𝑐 = ∫ 𝑑3𝑟 𝑛(𝑟)[ 

𝜀𝑥تبادلی  ترم 
ℎ𝑜𝑚𝑜  شود:صورت زیر محاسبه میبه 

                                                           
1 Exchange-Correlation Functionals 
2  Local Density Approximation 
3  Generalized Gradient Approximation 

(15-3) 

 

(14-3) 

 



𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) = −

3

4
(

6

𝜋
n(r))−

1

3  

𝜀𝑐همبستگی  ترم یمحاسبه
ℎ𝑜𝑚𝑜   تر است و محاسبه دقیق آن با سخت نسبتاتبادلی ترم نسبت به

. شودای است، انجام میذرههای بسسیستممحاسبه برای  که 1کارلوی کوانتومیاستفاده از روش مونت

صورت تغییر سریع چگالی اما در کند، ای بسیار خوب کار میبرای جامدات کپه LDAاگرچه تقریب 

 .بهتر است از تابعی دیگری استفاده شود ،همانند داخل اتم و مولکول الکترونی

 تقریب ،شودمحسوب می LDAتعمیم یافته و بهبود یافته  تقریبتقریب پر استفاده دیگری که 

GGA2این تقریب از تقریب وسعه پیدا کرده است. متفاوتی از آن ت معادلاتباشد که میLDA تر پیچیده

 GGA( بیشترین کاربرد را دارد. دو تابع پراستفاده در تقریب DFT)باشد و در نظریه تابعی چگالیمی

از  همبستگی -انرژی تبادلی معادله باشد.می (PBE)4انزرهوف-بورگ-پردوو  (91PW)3ونگ-پردوتابع 

نظر آید که علاوه بر چگالی الکترون در هر نقطه تغییرات چگالی در آن نقطه نیز در رابطه زیر بدست می

 است:گرفته شده 

Exc
GGA = ∫ n(r)εxc( n، ∣ 𝛁n ∣  )𝑑3𝒓 = ∫ n(𝐫)εxc

homoFxc(n، ∣ 𝛁n ∣)𝑑3𝐫  

  تابعی بدون بعد، و برابر است با: xcFبالا  معادله در

Fxc( n، ∣ 𝛁n ∣  ) = Fx( n، ∣ 𝛁n ∣  ) + Fc( n، ∣ 𝛁n ∣  )  

مشکل تر است در  xFنسبت به انرژی تبادلی   cF که در این معادلات بدست آوردن انرژی همبستگی 

 سهم انرژی همبستگی خیلی کمتر از انرژی تبادلی است.صورتی که 

 وان دروالس نشکهمبر  3-2-7

پائولی  نشکهمکند، به واسطه برن یک سیستم چند الکترونی حرکت میهنگامی که یک الکترون درو

متقارن بودن تابع پاد پائولی ناشی از نشکهمبرشود. های مجاورش دفع میف الکترون، از طرولنیو ک

                                                           
1 Quantum monte carlo 

Generalized Gradient Approximation 2 
3 Perdew & Wang (pw91) 
4 Perdew, Burke, Enzerhof (PBE) 

(16-3) 

 

(17-3) 

 

(18-3) 
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تیجه این که احتمال . نکندهایی با اسپین موازی عمل میترونموج چند الکترونی است و در مورد الک

 𝑟/1 کولنی از دافعه  نشکهمبریافتن الکترون دیگری با اسپین موازی و در همان موقعیت صفر است. 

ی ساختار الکترونی ابزاری کارآمد برای محاسبهچگالی شود. نظریه تابع ها ناشی میبین جفت الکترون

، در صورتی که در فصل این ، سطح و فصل مشترک است. با وجوددر فاز جامد از قبیل حالت انبوههمواد 

به علاوه اصل ند، دافعه کولنی شپوشانی ضعیفی داشته باچند ماده توابع موج الکترونی هم مشترک دو یا

توزیع تابع چگالی خواهند شد. در این وضعیت، تقریب های معمول برای تابعی طرد پائولی سبب باز

 دهند.ارائه نمیتوصیف مناسبی از از پراکندگی های دوربرد  ،GGAو LDA همبستگی همانند  –تبادلی 

والس برای دو سیستمی که از ابتدا جدا از یکدیگر بوده و درانرژی وان   𝑟−6به عبارت دیگر وابستگی

های زیادی صورت شود. از همین رو تلاشار گرفته اند، به درستی بیان نمیاکنون در مجاورت هم قر

های سبات در نظر گرفته  شوند. رهیافتها به نحوی شایسته در محانشکهمربگرفته است تا این گونه 

ه ساکن ابتدا بروش های نیمه تجربی و  توان به دو بخش عمده ییمنظور را مگسترش یافته برای این 

 تقسیم بندی کرد.

1-7-2-3 رهیافت نیمه تجربی      

رفت این گنظر راکندگی دوربرد را در محاسبات درتوان نیروهای پهایی که به وسیله آن مییکی از روش

به انرژی  زیررابطه به صورت  ،شودمستقل محاسبه می است که سهم این پراکندگی ها را به طور کاملاً

 .]32[اضافه می شودکل 

EDFT−D = EDFT + Edisp  (3-19                                                                       )                   

 نشکهمتجربی است که بر یک تصحیح  Edispمقدار انرژی بدست آمده از حل خودسازگار و   EDFT که

 ].33 [شودو با رابطه زیر داده می گیردمیدو اتم را درنظر های دوربرد بین 

(20-3)                                                             Edisp = − {∑
C6 ij

Rij
6i>j +

C8 ij

Rij
8 +

C10 ij

Rij
10 + ⋯ } 



ن ضرایب که به ترتیب مربوط والس هستند. برای تعیین ایضرایب پراکندگی وان در  𝐶𝑛ارامترهایکه پ

سازی و بایستی پاسخ قطبش سیستم را شبیه  هستند،غیره  قطبی وچهارقطبی، هشت وقطبی به دو

گیریم از رابطه ی بالا تنها تقریب مرتبه ی اول را در نظر می. ]34[های تجربی برازش کردسپس با داده

نش کهمو این بر هر نوع اتم باشد نشکهمم که قابل کاربرد در توصیف بردهیو آن را طوری تغییر می

 ت دیگر، از آنجا که نیروی وان دروالس ناشی از برها به درستی محاسبه کند. به عباررا در تمامی فاصله

چگالی الکترونی ی بین دو سیستم کوچک باشد برد است، هنگامی که فاصلههای بلندشکنهمبر

تابع میرایی را به انرژی  مناسب نیست. بنابراین بایستی یک  𝑅−𝜎همپوشانی بیشتری دارد و وابستگی

که کوتاه  𝐶10و   𝐶8ی بالاتروالس اضافه کنیم. با در نظر گرفتن چنین تابعی حذف ضرایب مرتبهوان در

 .]34[کنیممیرا به صورت زیر بازنویسی   Edispتقریب مناسبی است. در نهایت برد هستند، 

(21-3)                                                  𝐸𝑑𝑖𝑠𝑝 = −𝑠6 ∑𝑁𝑎𝑡−1
𝑖=1 ∑𝑁𝑎𝑡

𝑗=𝑖+1

𝐶6
𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
6 𝑓𝑑𝑚𝑝(𝑅𝑖𝑗) 

C6 ها در سامانه، تعداد اتم  Natبت جهانی یک ثا 𝑠6 که در آن
ij  ضریب پراکندگی برای جفت اتم ij  و

و  این ضرایب ارتباطی به چگالی الکترونی ندارند. ]35[است دو قطبی -کنش دو قطبیمربوط به برهم

ی بین اتمی است. برای اجتناب از تکینگی در مواردی که فاصله   Rijوابسته به موقعیت هسته هستند.

𝑅 کوچک است، تابع میرایی  𝑓dmp که صورت یک تابع فرمی را داراست، به صورت زیر تعریف

 .]32[شودمی

(22-3)                                                                                  fdmp(R) =
1

1+e
−α[R

R0
⁄ −1]

  

  𝐸𝑑𝑖𝑠𝑝 ی فوق به این دلیل انتخاب شده است که رابطه. ]36[های وان دروالس استجمع شعاع 𝑅0 که

کوچک به سرعت به سمت صفر میل کند تا پیوندهای معمولی تحت تأثیر این تصحیح قرار  Rدر مقادیر 

. ]32[بود برابر با صفر خواهدبرابر با یک و در مقادیر کوچک   Rنگیرند. مقدار این تابع در مقادیر بزرگ 
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از یکدیگر قرار دارند  R یی به کارگیری این جمله برای دو اتم کربن که در فاصلهنتیجه( 1-3) شکل

 دهد. را نشان می

ول ی چند مولکجذب و فاصلهیوالس برای انرژدرتجربی واننیمهنتایج به کارگیری تصحیح  (1-3) جدول

 DFTشود، نتایج طور که مشاهده میدهد. همانرا نشان می 1نیترید -مختلف بر روی گرافین و بورن 

ی جذب به ی جذب و فاصلهنند. از روی مقادیر مربوط به انرژکبینی میجذب بسیار ضعیفی را پیش

نسبت به  2D-DFT2نتایج   توان نتیجه گرفت که جذبی روی نداده است.می  DFTدست آمده توسط  

ای ی جذب در محدودهرژی جذب و اناند، به طوری که فاصلهبهبود یافته کاملاً DFT هایبینی پیش

 ها جذب سطحی را متصور شد.مولکولتوان برای این است که می

 

 

 

 

 

 

 

پتانسیل غیر میرا با  ،برای مقایسه R: سهم پراکندگی در پتانسیل برهم کنش دو اتم کربن در فاصله جدایی  1-3شکل

 .]37 [خط چین نشان داده شده است

 

 

                                                           
1 Boron nitride 

2 Density Functional Theory-Density Functional 2 (Van Der Waals) 



 

 بر C6H6، C3N3H3، B3N3H6: مقایسه انرژی جذب و فاصله تعادلی جذب برای جذب مولکول های1-3دول ج

 ].DFT-D2 ]38و   DFTبا استفاده از نیترید -روی گرافین و بورن

 

 

 

 

 

 رهیافت ابتدا به ساکن  2-7-2-3

های دور ) جایی طور که در ابتدای این بخش بیان شد، برای توصیف نیروهای پراکندگی در فاصلههمان

ی شود( بایستی سهم انرژزیرا به صورت نمایی میرا می ،شودصفر می ی تبادلی تقریباًانرژکه سهم 

کنش توان برهمی آن میدقیق محاسبه کنیم. رهیافت دیگری که به وسیله همبستگی را کاملاً

کاران گسترش یافته و هم 1ابتدا به ساکن است که توسط دیون نظر گرفت، رهیافتوالس را دردروان

 شود. داده می( 23-3)ی با رابطهی کل انرژ ،در این روش. ]39[است

(23-3)                                       EvdW−DF = EDFT
GGA − Exc

GGA + Ex
xdW−DF + Ec

LDA + Ec
NL 

EDFTکه در آن 
GGA تعمیم یافته برای تابعی انرژی  های شیبانرژی کل است که توسط یکی از تقریب-

EDFTشود. در روش فوق سهم تبادلی تبادلی همبستگی تعیین می
GGA   با تابعی تبادلیEx

xdW−DF   جایگزین

 تقریب 21DF-VDWمثال این سهم در تقریب  است. به عنوان فوک-شود که نشانگر تبادلی هارتریمی

                                                           
1 Dion 
1 Van Der Waals-Density Functional 1 
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سهم . ]40[آیدمیبه دست  96PW 3 از تقریب تبادلی 2DF-VDW2 تقریب در و PBE evR1 تبادلی

که جمع انرژی همبستگی  شودی فوق جایگزین میبا دو جمله آخر معادله GGA همبستگی تقریب

Ec چگالی موضعی
LDA  و غیر موضعی Ec

NL :به صورت زیر است 

Ec
NL =

1

2
∬ dr dr′  n(r̅)φ(r̅ − r′̅)n(r′̅)                                                                            (3-24)                                                                             

φ(r̅و  𝑟̅یچگالی الکترونی در نقطه  𝑛(𝑟̅)که − r′̅)  تابعی است که به(r̅ − r′̅)  و چگالی در اطراف𝑟̅ 

𝑟و  های های دور به همراه میرایی در فاصلهوالس در فاصلهدرکنش واناین تابع تأثیر برهمبستگی دارد.  ̅′

 گیرد. نزدیک را در نظر می

ی و مقایسه نوالس مختلف برای گرافیهای وان درنتایج به کارگیری چند نمونه از تقریب (1-3) جدول

 PBEتقریب  شود،طور که مشاهده می. همان]41 [دهدهای تجربی را نشان مینتایج محاسباتی با داده

اما  اند،شده PBEوالس سبب بهبود نتایج درکن وانابتدا به ساهای بدترین نتیجه را داده است. از تقریب

کند که باید ن میی تجربی است. این موضوع روشدر بهترین توافق با نتیجه LDAبا این وجود، نتایج 

تری حاصل والس صورت گیرد تا نتایج دقیقدرهای وانکارهای نظری بیشتری برای گسترش تقریب

 شود.

 

 شم –ای کوهن ذرهحل معادلات تک هایروش 8-2-3

 ،اندداده ارائه شم و کوهن که رهیافتی و چگالی تابعی نظریه توسط مش -هنکو ذره ای تک معادلات

و انتخاب روشی  محاسبه این روابط، شناخت روش های مهم استدست آمدند. حال آنچه برای ما به

 DFTتنوع زیادی در کدهای ابتدا به ساکن وجود دارد که از روش  باشد.یم های مسألهمطابق با خواسته

                                                           
2 Revised Perdew-Burke-Ernzerhof 
3 Van Der Waals-Density Functional 2 
4 Perdew-Wang 96 



ای سه روش ذرهبرای حل معادلات تک .[42-49]کنندبرای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده می

 به شرح زیر: داروجود د

 .1نظیر کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو :(PWهای غیرجایگزیده امواج تخت)روش پایه (1

روش ترکیب  Gaussian[48]، مانند کد Gaussianاز جمله توابع  ه:های جایگزیدپایهروش  (2

 غیره. وSIESTA [50 ]های اتمی نظیر کد خطی اوربیتال

 تلفیقی روش این. 2(LMTO)خطی تین موفین اوربیتال مانند :اتمی هایکرههیبریدی و روش (3

( تین-موفین کره)فرضی اتمی های کره گرفتن درنظر با آن در که است دوم و اول روش دو از

 مساله حل به هاکره خارج در تخت امواج و هاکره درون پایه عنوان به اتمی اوربیتال انتخاب و

 باشد.بر این روش استوار می WIEN2kکد محاسباتی ، پردازندمی

    SIESTA 3 کد  3-2-9

 یهمحاسب برای کارآمد محاسباتی متد یک است، محاسباتی افزار نرم یک SIESTA که آن بر علاوه

 این. باشدیم نیز جامدات و هامولکول ساکن به ابتدا مولکولی دینامیک سازی شبیه و الکتریکی ساختار

-LDA) دهجایگزی چگالی های تقریب در شم-کوهن خودسازگار چگالی تابع استاندارد روش از افزار نرم

LSD )یافته تعمیم شیب یا (GGA)، کندمی استفاده. 

 در هانآ مهم تمایز. کندمی عمل سایرین از بهتر مواد و مسائل از خاصی انواع برای هاکد از بعضی

 شم -وهنک امواج بسط جهت پایه توابع نوع انتخاب در نیز و پتانسیل شبه و الکترونی تمام هایروش

 توابع و هستند الکترونی تمام هایروش  FPLO و TBLMTO ، WIEN2k، CRYSTAL.باشدمی

 جزء دهاک دیگر همراه به SIESTA که حالی در. بالاست به رو 1s از اتم هر در الکترونی تمام موجی

 .باشندمی پتانسیل شبه های روش

                                                           
1 Quantum Espresso 

Tin Orbitals-Linearized Muffin 2 
3 Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms  
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 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی  1-9-2-3

باشد. هرچه ترین مرحله انتخاب تابع موج میشم، مهم -نکنشی کوهمعادله غیر برهمبرای محاسبه 

تر خواهد شد. در کد آنها دقیق صلحا ،رفتار الکترون ها با تابع موج پایه مطابقت بیشتری داشته باشد

SIESTA، ربیتال اتمی استفاده می کنند. وشم از روش ترکیب خطی ا -برای حل معادله تک ذره کوهن

های شعاعی، و که دارای الماندهند به صورت زیر نمایش میدر مختصات کروی ربیتال اتمی را واین ا

 باشد:ای میزاویه

𝜙𝑙𝑚𝑛(𝑟، 𝜃، 𝜑) = 𝑅𝑛، 𝑙(𝑟)𝑌𝑙، 𝑚(𝜃، 𝜑)  

عدد کوانتومی  و 𝑙ای اوربیتالی یک هماهنگ کروی حقیقی برای تکانه زاویه 𝑌𝑙، 𝑚در رابطه اخیر 

یک رابطه بالا به ازای شعاعی ترم  باشد.، می 𝑛یک تابع شعاعی برای اوربیتال 𝑅𝑛، 𝑙و  𝑚مغناطیسی 

𝑅𝑛، 𝑙(𝑟𝑐)صفر می شود یعنی  𝑟𝑐شعاع خاص  = ، به همین دلیل شرط محدود بودن بسط توابع لحاظ 0

، تعداد 𝑙و  𝑚توان برای هر چندگانه بسط داد که می (𝜉)زتای  حسبتوان بر ها را میتعداد پایه شود.می

 هر .شودمرتبه بالاتر گفته می 𝜉های زتای اختیاری از توابع شعاعی بدون گره استفاده کرد که اوربیتال

 دارند، مختلفی شعاعی توابع که تفاوت این با شودمی مربوط مشابهی کروی هماهنگ به (𝜉) اوربیتال

 گانه سه زتای و DZ یا دوگانه زتای و SZ یا یگانه زتای ترتیب به 3 و 2 و 1 شعاعی توابع ازای به یعنی

 .هستند TZ یا

 (sz) 1های زتای یگانه اوربیتال  3-2-9-2

 یهاکه شامل پوسته دهدمی پوشش را ظرفیت یلایه هایالکترون ، آرایش(SZ) یگانه زتای هایوربیتالا

این توابع با حل ترم شعاعی معادله  .شوندیعناصر واسطه م در  dیه بسته مانند لا یهاگاه پوسته و 2باز

پتانسیل محدود کننده توسط پارامترهایی . 3کنندهآید البته با پتانسیل محدود شرودینگر بدست می

                                                           
1 Single zeta  
2 Open shells 
3 Confinement potential  

(25-3) 

 



شعاع داخلی  rinnپتانسیل محدود کننده و  1میزان نرمی 𝑉0که  شودتعریف می  𝑟𝑐و 𝑉0 ،𝑟𝑖𝑛𝑛نظیر 

 باشد.های عددی میی شعاع محدودیت برای اوربیتالتعیین کننده 𝑟𝑐پارامتر و است 

 (  DZ) 2های زتای دوگانهاوربیتال  3-2-9-3 

 ینبر ا علاوه شود.می ساخته Gaussianی دلیل شکافت مجموعه پایه( بهDZ)های زتای دوگانه اوربیتال

در  یزن را 3یزاسیون بلورها، توابع پولار یاها در مولکول یوندپ یلاز تشک یشکل ناش ییرتغ یبرا توانیم

که به آرامی در شعاع شکافت  4ی اوربیتالی تحلیلییک پایه ایجاداوربیتال شکافت، توسط  نظر گرفت.

𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 به صورت زیر استتابع این آید. شکل دست میاوربیتال زتای اولیه را منطبق کند، به: 

𝑅𝑙
2𝜉(𝑟) = {

 𝑟𝑙(𝑎𝑙 − 𝑏𝑙𝑟
2)                                       𝑖𝑓   𝑟 < 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡  

𝑅𝑙
1𝜉(𝑟)                                                   𝑖𝑓  𝑟 ≥  𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 
  

𝑟𝑙در ها اعدادی ثابت هستند و از پیوستگی توابع موج و مشتقات آنثابت  𝑏𝑙و  𝑎𝑙که در آن 
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡  حاصل

𝑅𝑙، یعنی  ξتابع شعاعی دومین زتا  می شود.
2𝜉(𝑟)  در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 ای مشابه اولین زتا دنبالهξ  .دارد

𝑟𝑙شعاع شکافت 
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 تعیین می شود. 5، توسط پارامتر نرم شکافت 

 6شبه پتانسیل  3-2-9-4

 ساختار در اولیه کاربرد. است دیگر مسئله با مسئله یک جایگزینی پتانسیل، شبه در اصلی یایده

 پتانسیل یک با مغزی الکترونهای قوی بستگی تأثیرات و هسته کولنی قوی پتانسیل جایگزینی الکترونی،

 می تولید اتمی محاسبات در پتانسیل شبه .کند می عمل ظرفیت های الکترون روی که است یونی موثر

 جامدات یا هامولکول در ظرفیت های الکترون هایویژگی محاسبه برای آن از توانمی سپس و شود

 پتانسیل شبه که حقیقت این بعلاوه. ماندمی باقی تغییر بدون معمولاً مغزی حالت که چرا کرد، استفاده

                                                           
1 Softness  
2 Double zeta 
3 Polarization function 
4 Analytical orbital 
5 Split norm parameter  
6 Pseudopotential  

(26-3) 
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 و کندر تنآسا را محاسبات که شود انتخاب پتانسیل شبه از شکلی تا دهدمی اجازه نیستند، یکتا ها

 .شود ترراحت نهایی الکترونی ساختار توجیه

 انجام دقیقی محاسبات تا دهندمی اجازه« هموار فوق »و  « پایسته اندازه با » هایپتانسیل شبه اختراع

 در جدید هایروش یتوسعه و تکمیل باعث و هستند تحقیقات یپایه دقیق محاسبات این. شود

 .شوندمی الکترونی ساختارهای

 شکل هب را مقداری ویژه مسئله که است، (OPW)هنجار  راست تخت موج مبنای بر ها ایده از بسیاری

 OPW روش. کندمی حل مانند، مغز یا مغزی توابع و ظرفیت توابع هموار بخش یک به مربوط عبارتی

 از PAW روش در. است آمده دست به PAW امواج از استفاده با کل انرژی محاسبه پیشرفته روش از

 .شوندمی حفظ کل مغزی توابع ویژه تمام اما شود،می استفاده هاپتانسیل شبه

 معمولاً SIESTA محاسبات در. است شده ارائه مختلفی هایدستورالعمل ها،پتانسیل شبه محاسبه برای

 هایالکترون و هسته به مربوط هایپتانسیل شبه .شودمی استفاده 1مارتین -ترولیر هایپتانسیل شبه از

 شبه تصویر بنابراین .دارند وابستگی نیز l کوانتومی عدد به r از غیر به یعنی باشندمی موضعی مغزی،

 شده ارائه  2لندر بای-کلینمن توسط و است موضعی غیر صورت به موج تابع، L یمؤلفه روی هاپتانسیل

 :باشدمی زیر هایویژگیدارای  هموار و دقیق هایپتانسیل شبه .است

 .دباشن یدر تطابق با توابع موج شبه اتم ،یتوابع موج تمام الکترون یانرژ یرمقاد ویژه -1

𝑟 در یلو شبه پتانس یلپتانس یزموج و شبه تابع موج و ن تابع  -2 ≥ 𝑟𝑐  (وخارج از آن ی)شعاع مغز، 

 .بر هم منطبق باشند

𝑟 یمغز یهبار در ناح یستگیپا شرط  -3 < 𝑟𝑐  ، و شبه توابع موج  یتوابع موج تمام الکترون یبه ازا

 .برقرار باشد

                                                           
Martins -Troullier 1  

Bylander -Kleinman 2 



 ∫ r2rc

0
|ψl

ae(𝐫)|2d𝐫 = ∫ r2rc

0
|ψl

ps
(𝐫)|

2
d𝐫 

𝑟  و شبه تابع موج در یتوابع موج تمام الکترون یتمیلگار مشتق  -4 ≥ 𝑟𝑐ناشیفاز  ییرباشند تا تغ یکی 

را  یخواص مربوط به پراکندگ یلشبه پتانس یعنیباشد،  یکسان یلو شبه پتانس یقیحق یلاز پتانس

 .یدنما ینیب یشدرست پ

 d

dr
ln ψl

ps(𝐫)|r=rc
=

d

dr
ln ψl

ae(r)|r=rc
   

 

 

 

 

 

 .]ب φ(𝑟) ]52و تابع موج 𝜑𝑝𝑠(𝑟): نمایی از شبه تابع موج1-3شکل

 1 گیری در منطقه بریلوئنانتگرال 3-2-9-5

شم -استخراج خواص یک سیستم منوط به حل خودسازگار معادلات کوهن ،تابعی چگالی یدر نظریه

کد مورد بررسی قرار دهیم. را سیستم  2ما معمولا باید شرایط مرزی ،رای حل این معادلاتاست. ب

SIESTA یمرز یطابرسلول، سلول واحد آن را در سه بعد و با استفاده از شرا یک یساز یهجهت شب به 

ها، ها و نانوسیمنانولولهبرای سیستم هایی که دارای یک محدودیت هستند نظیر  .دهدیتکرار م یادوره

ها در نظر گرفته کنش در آن راستاجهت جلوگیری از برهم رایمناسب در راستاهای محدودیت ب خلاء

از  شود.ای با اعمال شرایط مرزی مناسب، ابر سلول ساخته میو فقط در راستای آزادی، به صورت دوره

                                                           
1 Brillouin zone mentum 

Boundary conditions 2 

(27-3) 

 

(28-3) 
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شم را طبق -شود، معادلات کوهنتکرار سلول یاخته تشکیل میای و از ها دورهآنجایی که ابر سلول

 :نوشتتوان مییه بلاخ به این شکل قض

Ψk
n(r) =  uk

n(r)eik.r       

باشد که تعداد نوارهای پر تعداد نوارهای گسسته می nو  (BZبردار موج در مطقه  اول بریلوئن ) kکه  

ای مجاز است آن را قبول کند تابع انتگرال ما در فضای منطقه𝑘⃗⃗ دهد. به ازای مقادیری که را نشان می

 :شودمی نوشته زیر صورت به بریلوئن

f(r) =
Vcell

(2π)3 ∫ F(K)dK = ∑ wjj F(kj)  

-)ساختار ویگنر  در فضای حقیقی 1حجم سلول بسیط 𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 و f(r)تبدیل فوریه  𝐹(𝐾) در آن که

گیری در برای نمونه 3پک-از روش منخارست SIESTA. در کد هستندشاخص وزنی  wjو  2سایتز(

تقریب زده  jWبا شاخص وزنی  Kشود و انتگرال با جمع روی تعداد نقاط فضای بریلوئن استفاده می

 شود.می

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1 Primitive cell 
2 Wigner-Seitz 
3 Monkhorst-Pack 

(29-3) 

 

(30-3) 
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 چهارمفصل 

 :یجنتا 

ری پا  یبررس    ره   یهانانولوله  یالکترون  ساختارو   یدا دوجدا

GaAs 
 

 

 

 

 

 



 مقدمه 4-1

ی با گاف نواری هایباشد که در گروه نیمرسانامی III-Vیکی از مهمترین  ترکیبات گروه  آرسنایدگالیوم 

 در آن خوب کارایی تابش، برابر در آن مقاومتهایی از قبیل این ترکیب به دلیل ویژگید. دارپهن قرار 

 .[52-53]مورد توجه محققان قرار گرفته استغیره و  الکترونی زیاد بسیار زیاد، تحرک دماهای

 ساختارهای سمت به توجهات نیمرساناها، در صنعت الکترونیکی قطعات  سازی کوچک روند به توجه با

 و بعدییک ساختارهای. است کرده پیدا سوق قطعات الکترونیکی سازنده اجزای عنوان به پایین ابعاد

 خوبی کاندیدای توانندمی بالستیک ترابردی مد دلیل به ها،لولهنانو و هانانوسیم همچون بعدییک شبه

 و طراحیتوان در ساختار میاز جمله کاربردهای این نانو .گیرند قرار سرعت پر الکترونیک صنعت در

 فرکانس مایکروویو با مدارهای :مانند ابزارهایی کارآمدتر، ساخت و ترسریع ساخت ابَرکامپیوترهای

را نام  غیرهو  خورشیدی هایسلول لیزری، دیودهای قرمز، مادون نور کننده ساطع دیودهای یکپارچه،

 و ساختار الکترونی پایداری در این فصل قصد داریم ما باتوجه به مطالبی که بیان گردید، .[52-53]برد

)آرمچیر و زیگزاگ( را بررسی کنیم. محاسبات ما در چارچوب نظریه  GaAsهای دوجداره خالص نانولوله

که بر پایه بسط تابع موج  SIESTA محاسباتی ، با کد سنظر گرفتن نیروهای واندروالا درب تابع چگالی

های اتمی و تقریب شبه پتانسیل استوار است، انجام گرفته است. برای بر حسب ترکیب خطی اوربیتال

( BH)، ( VDW-DFT)سا درنظر گرفتن نیروهای واندروالب تابع چگالی نظریهاز تبادلی  -تابع همبستگی 

 .[54]شده استاستفاده 

 

 پارامترها سازی بهینه 2-4

برخی  ،افزایش سرعت و به منظور افزایش دقت و صحت در نتایج به همراه کاهش زمان محاسبات

باشد که از پارامترها باید بهینه شوند. اولین گام انتخاب شبه پتانسیل مناسب برای انجام محاسبات می

های یک های به کار رفته برای اتمترین مراحل انجام کار است و باید توجه داشت که شبه پتانسیلمهم
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ختار نواری محاسبه شده با مبانی همبستگی باشند تا سا -ساختار دارای تأثیر یکسانی در جمله تبادلی 

گرایی انرژی قطع و بردار مطالعه هم ،تجربی همخوانی خوبی داشته باشند. گام دوم در انجام محاسبات

، تغییرات انرژی کل نسبت  DFTباشد زیرا در محاسبات شبکه بندی )تعداد نقاط در فضای وارون( می

قطع و تعداد نقاط مورد استفاده، افزایش زمان اجرا و  افزایش انرژی .شودبه این دو پارامتر بررسی می

ها( ها )مطالعه همگرایی دادهسازی دادهحافظه مورد نیاز را درپی خواهد داشت، به همین دلیل با بهینه

گیریم و به دلیل کمترین مقدار را برای داشتن یک نتیجة صحیح توأم با سرعت بالای اجرا در نظر می

م محاسبات مراحل بعد را با همین مقدار انرژی قطع و تعداد نقاط در فضای وارون محدودیت زمانی، تما

 دهیم.ادامه می

 انرژی قطع ورودی پارامتر تعیین و سازیبهینه 1-2-4

بسط  SIESTAبهینه کردن انرژی قطع برای محدود کردن ضرایب بسط امواج تخت می باشد و در کد  

ای باشد . برای محاسبه انرژی درساختارهای دورههای اتمی میتابع موج بر حسب ترکیب خطی اوربیتال

فیزیکی از فضای حقیقی به وارون و بالعکس نیاز به محاسبه های ها و نیز تبدیل فوریه کمیتنظیر نانولوله

کنیم اگر فضاها را شبکه بندی میگیری، هایی در این فضاها هستیم.  به منظور دقت انتگرالانتگرال

 فرض شود داریم :  ∆xبندی شده در فضای حقیقی نقاط شبکه یهفاصل

Kc =  
𝜋

∆𝑥
→  𝐸𝑐𝑢𝑡 =

ℎ2𝐾2

2𝑚𝑒
→   𝑖𝑓   𝑚, ℎ = 1 → 𝐾𝑐 =

𝜋

√2𝐸𝑐𝑢𝑡
                                      ) (4-1      

 ،بیشتر باشد Ecut چه مقدارهر .باشدانرژی قطع می Ecutقطع و   تخت بردار موج  cK در آنکه 

که این سبب افزایش  در شبکه حقیقی بزرگتر بوده و بلعکس در شبکه وارون کمتر استبندی شبکه

بررسی تمام  ،ساختارهای مورد مطالعهبا توجه به ازدیاد نانو ردد.گمیزمان محاسبات  دقت و کاهش

های لولهروی دو گروه از نانوبر انجام گرفته ساختارها امکان پذیر نبوده لذا با توجه به تحقیق های 

 صندلی خالصی دستهی یک نانولولهانرژی قطع مناسب را به ازا پارامترصندلی و زیگزاگ جداره دستهدو



تعیین نموده و  (6،0)@(11،0)جداره دو گ خالصزیگزا ینانولوله و نیز یک (4،4) @(7،7)دوجداره 

م وگالی انرژی قطع ها استفاده شده است.محاسبات دیگر ساختارها اعم از خالص و ناخالص از آنبرای 

به بعد تغییرات نامحسوسی داشته و تغییرات زیاد انرژی اتفاق نیفتاده  Ry300تقریباً از مقدار  آرسناید

ژی قطع انتخاب و محاسبات بر مبنای آن صورت گرفته پارامتر بهینه انراست، لذا این مقدار به عنوان 

 است.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 و زیگزاگ( 4،4)@(7،7دسته صندلی ) دوجداره خالص لولهنانو برای قطع انرژی حسب بر کل انرژی:  1-4 جدول

(11،0)@(6،0) 

 

 

 نانولوله (ب(  4،4)@ (7،7) دسته صندلی نانولوله دوجداره( الف کل انرژی برحسب قطع انرژی نمودار:  1-4 شکل

 (6،0)@(11،0) دوجداره زیگزاگ

 (Ryانرژی قظع) 100 200 300 400 500 600 700 800 900

 انرژی کل -44950.8913 -44952.0058 -44951.9683 -44951.9739 -44951.9850 -44951.9850 -44951.9851 -44951.9852 -44951.9852

(eV()7،7)@(4،4) 

انرؤی کل  -69467.8599 -69469.8332 -69469.7920 -69469.8054 -69469.8202 -69469.8203 -69469.8205 -69469.8208 -69469.8210

(eV()11،0)@(6،0) 
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 در فضای وارون  Kبهینه سازی و تعیین تعداد نقاط 2-2-4

 

 محاسبات بهینه در خطا کاهش و گراییهم افزایش سرعت جهت به که ورودی پارامترهای دیگر از

 توسط SIESTAمحاسباتی  کد در که باشدمی K فضای وارون مش بندی در و بردار نقاط تعداد شود،می

 ساختارهای که گیرد و از آنجامی صورت ای ساختارهادوره آزادی و در راستای [55]پکروش منخارست

 در فقط است که ایگونه به شده اعمال مرزی شرایط باشند،می بعدی تک هاینانولوله بررسی مورد

 انتخاب  N×1×1صورت  بهبندی  مش شود ومی گرفته نظر ای دردوره رفتار هالوله محور راستای

 کافی خلاء اندازه به ایهای آینهتصویر کنشبرهم از جلوگیری جهت بهb و aراستای  در دو که شودمی

 .است شده منظور

رامتر انرژی قطع پا جمله از پارامترها مقدارتمامی قطع، ابتدا انرژی سازیبهینه مشابه نیز مرحله این در

ازای  به لک انرژی و ثبت هر مرحله در Nمقدار  تغییر با و نموده ورودی وارد فایل در را شده بهینه

Nمقدار گزارش شده است، 2-4 شکل جدول و در آنچه که مطابق محاسبات، انجام از پس های متفاوت 

و  (4،4)@(7،7) صندلیدوجداره خالص دسته نانولوله برای دو نمونه عنوان پارامتر به ی اینبهینه شده

 دست هبود، ب گرفته صورت هاآن روی قطع نیز انرژی سازیبهینه محاسبات که (6،0)@(11،0)زیگزاگ 

 .آمده است

 و زیگزاگ( 4،4)@(7،7) دسته صندلی خالص دوجداره نانولوله برای   Kنقاط تعداد حسب بر کل انرژی:  2-4 جدول

(11،0)@(6،0) 

 

 Kتعداد نقاط  3 9 19 29 39 49 59

 (eVانرژی کل ) -44953.896 -44951.959 -44951.969 -44951.968 -44951.968 -44951.965 -44951.966

(7،7)@(4،4) 

 (eVانرژی کل ) -69467.357 -69469.792 -69469.795 -69469.789 -69469.792 -69469.793 -69469.794

(11،0)@(6،0) 



  

نانولوله : ب( 4،4)@(7،7) دسته صندلی دوجداره نانولوله :الفK نقاط  تعداد برحسب کل انرژی نمودار:  2-4 شکل

 (6،0)@(11،0) زیگزاگ دوجداره

برای نانولوله K(K-point   )  تغییرات انرژی کل بر حسب تعداد نقاط ، 2-4با توجه به نمودار و جدول 

به بعد  9 ( از حدود6،0)@(11،0) یگزاگلوله دوجداره ز( و نانو4،4)@(7،7)یدوجداره دسته صندل

به  9ی محاسبات مقدار بدون تغییر است. لذا برای انجام محاسبات دقیق و حداقل خطا یکنواخت و

 محدودیت دلیل نانولوله دوجداره در نظر گرفته می شود و بهبرای  Kعنوان مقدار بهینه تعداد نقاط 

 است. شده استفاده محاسبات سایر ساختارها در برای شده بهینه این مقادیر ساختارها، ازدیاد و زمانی

 ها پایه مجموعه  3-2-4

نتایج  در صحت در محاسبات و دقت افزایش موجب آن انتخاب مناسب هایی کهکمیت از دیگر یکی

 بررسی مورد ی ساختاردهندهتشکیل  هایاتم هایاوربیتال ازای مناسب به پایه یک انتخاب شودمی

 هایپایه از خطی ترکیب حسب بر شم را–کوهن ایذره تک موج توابع SIESTAکد  .باشدمی

 هایهماهنگ تابع شعاعی در ضربحاصل صورت به اتمی هایدهد. اوربیتالبسط می اتمی هایاوربیتال

مقدار آن  یعنی شودمی محدود crپارامتر  شعاعی آنها توسط قسمت شوند کهمی گرفته نظر کروی در

های زتا بسط داده از اوربیتال تعدادی توسط اتمی هایهمچنین پایه. [56است] صفر شعاع این از خارج
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 اتمی هایاوربیتال DZP(1(حالت زتای دوگانه  از نامهپایان این محاسبات نیز در شود. برای انجاممی

 .است شده برده بهره

 بهینه سازی پارامترهای ساختاری شبکه 3-4

ه خواص گام قبل از پرداختن ب ینانجام محاسبات، اول یبرا یورود یپارامترها سازیینهبعد از به

  یمولکول ینامیکد یافتقسمت توسط ره ین. در اباشدیها ماتم یتساختار و موقع سازیینهبه ی،الکترون

 (MD) یوغهم یبش به روش (CG)2 هاییتتا در وضع کنندیم ییردائماً تغ یاتم هاییگاهو جا یتموقع 

 یتموقع یکل ساختار به ازا یکه انرژ یتا زمان فاینمن –آنها توسط روش هلمن  ینب یرویمتفاوت، ن

آن، به عنوان پارامتر  ییراتتغ ییشینهو ب یاتم ینب یرویکند. دقت ن ییرشود، تغ ینهکمها یونها و اتم

و  تعادلی یشبکههای ثابت ی،های اتماهیگتوان به جا یکردن ساختار م ینه. با بهشودیم یفورودی تعر

صورت به  ین. در ایافتدست  یخواص الکترون یبه منظور بررس ی،اتم یوندهایطول پ ینهمچن

خواص  یمناسب به منظور بررس یاتم یوندهایطول پ یزو ن یشبکه تعادل یهاثابت ی،اتم هاییگاهجا

 ،باشدیم bو a یستاهادر را یابعاد محدودیت یدارا یمورد بررس یستم. از آنجا که سرسیمیم یالکترون

( 3-4در نظر گرفته شده است. در جدول ) یادوره ی(، راستاcها )نانولوله یلذا تنها پارامتر محور

خالص دوجداره  یهالولهمحاسبات نانو یدر نظر گرفته شده برا یورود یپارامترها ینترمهم

 ( آورده شده است.یگزاگو ز یصندل)دسته

 

 

 

 

 

 

                                                           
1 Double zeta polarize 

Conjugate Gradients 2 



 های دوجدارهبرای نانولوله الکترونی و ساختاری محاسبات ورودی پارامترهای: 3-4جدول 

 

 شبکه ثابت 1-3-4

یک سیستم تناوبی توسط تخصیص یک سلول واحد با سه بردار شبکه و  SIESTA در کد محاسباتی

توان مکان اتم ها در داخل این سلول تعیین می شود. اگر سیستم مورد نظر دارای محدودیت، می تعیین

شرایط مرزی مناسب را اعمال کرد، و از برهم کنش اتم ها در راستاها صرف نظر کرد. سیستم مورد 

 تمام برای باشند، لذادارای ساختار یک بعدی می GaAsدسته صندلی  و زیگزاگ هایبررسی ما نانولوله

 راستای و شده داده خلاء آنگستروم 10 حدود bو aای دوره غیر راستای دو شده، در بررسی هاینانولوله

 شد، گرفته در نظر خلاء راستا دو در که آنجا راستای دوره ای در نظر گرفته شد. از cمحوری نانولوله 

 باشد. در نهایت برای واهلشمی cشبکه  محوری پارامتر باشد،می بررسی قابل که شبکه پارامتر تنها

 eV/Ang  04/0 از کمتر فاینمن-اتمی هلمن بین نیروهای که جایی تا همیوغ شیب روش از ساختارها

 ه برده شد.شوند، بهر

 زیگزاگ و صندلیدسته هاینانولوله خارجی و داخلی هایلوله قطر میانگین نیز وC  شبکه پارامترهای

 هایلوله قطر حسب بر محوری راستای در شبکه ثابت تغییرات نمودار و است شده گزارش 4-4جدول  در

 شودمی مشاهده که طور همان. است آمده 3-4شکل در زیگزاگ و صندلیدسته نوع دو هر برای خارجی

 شودمی کم بسیار آن تغییرات و گیردمی به خود تریثابت روند Cپارامتر شبکه  ،هانانولوله قطر افزایش با

 

 aG                                                  1p4 2s4 10d3    آرایش لایه ظرفیت اتم

 

 As                                        3p4 2s4آرایش لایه ظرفبت اتم  

 

 (CGوغ )(                                            شیب همیMDروش دینامیک مولکولی )

 

 RY 300       انرژی قطع                                                    

 

 به پتانسیلش                                                                              تقریب کد

 

  <eV/A04/0همگرایی نیرو                                                   

 

 VDW-DFT (BH)                                                    تبادلی   -تابعی همبستگی

 

 (DZPطبیده )مجموعه پایه ها                                       دوگانه ق
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 هاینانولوله قطر بودن بزرگتر به توجه شود. باثابت می تقریباً بعد به مشخص قطر یک از که صورتی به

 برای باشد. اماآنگستروم می 06/4 ثابت و حدود شبکه تقریباً پارامتر زیگزاگ، به نسبت  صندلیدسته

 شود. باآنگستروم همگرا می 02/7ثابت و به حدود  قطر معینی از بعد و بیشتر تغییرات ،زیگزاگ نوع

 تعداد افزایش با زیگزاگ و صندلیدسته ینانولوله دو هر شود که درمی مشاهده 4-4 جدول به توجه

 خارجی هایلوله اما مانده ثابت تقریباً داخلی هایلوله قطر ابعادی، لحاظ به ساختارها شدن بزرگ و هااتم

 قطر میانگین توانمی صندلیدسته هاینانولوله برای که طوری به اند،داشته را مشهودی قطر افزایش

 قطر اما .گرفت نظردر آنگسترم 5/9 تقریباً زیگزاگ هاینانولوله برای و آنگسترم 3/11 را داخلی لوله

 به دارند افزایشی روند ،صندلیدسته و زیگزاگ نوع دو هر در هااتم تعداد افزایش با خارجی هایلوله

 دحدو صندلیدسته هاینانولوله برای خارجی هایلوله قطر ترینبزرگ و ترینکوچک اختلاف که طوری

 هاینانولوله در دهدمی نشان که باشدمی آنگسترم 4 حدود زیگزاگ هاینانولوله برای و آنگسترم 9

 باشد.می صندلیدسته هاینانولوله از کمتر خارجی هایلوله قطر تغییرات ،زیگزاگ

 

  
خالص دوجداره هاینانولوله در خارجی لوله قطر حسب بر محوری راستای در شبکه ثابت تغییرات نمودار: 3-4شکل  

زیگزاگ( ب دسته صندلی ( الف گالیوم آرسناید   

 

 

 

 



 تعداد خارجی، و داخلی لوله قطر )طول نانولوله(، میانگین cمحوری  راستای در شبکه ثابت پارامتر:  4-4 جدول

 و زیگزاگ صندلی دسته دوجداره خالص هاینانولوله اتمهای

 

 طول پیوند 2-3-4

تعادلی آنیم که طول پیونداست که در این قسمت ما برGaAs های لولههای مورد بحث ما نانونانولوله

 ارائه دهیم.GaAs  و زیگزاگ( صندلیدستههای )لوله( را برای نانوGa-As)As و Ga بین 

 ساختار ب 4-4در شکل  و صندلیدسته نانولوله یک از( 9،9) واحد ساختارسلول الف 4-4در شکل 

 هراتم زیگزاگ نوع در آن، با مطابق که شودمی مشاهده زیگزاگ نانولوله یک از( 15،0) واحد سلول

 Cپارامتر

Å) ) 

فاصله درون 

 ( Å جداری

 میانگین قطر لوله 

 (Å خارجی)

 میانگین قطر لوله 

 (Å داخلی)

 تعداد اتم در 

 سلول واحد

 لوله ی دوجدارهنانو

 دسته صندلی

 

071/4 

 

059/4 

 

061/4 

 

065/4 

 

064/4 

 

474/5 

 

832/6 

 

216/8 

 

151/9 

 

304/10 

 

099/22 

 

897/24 

 

297/27 

 

512/29 

 

827/31 

 

763/11 

 

356/11 

 

356/11 

 

355/11 

 

347/11 

 

60 

 

64 

 

68 

 

72 

 

76 

 

(10،10)@(5،5) 

 

(11،11)@(5،5) 

 

(12،12)@(5،5) 

 

(13،13)@(5،5) 

 

(14،14)@(5،5) 

 

014/7 

 

023/7 

 

029/7 

 

016/7 

 

932/4 

 

407/5 

 

323/6 

 

182/7 

 

430/19 

 

522/21 

 

098/22 

 

634/23 

 

582/9 

 

526/9 

 

493/9 

 

380/9 

 

88 

 

92 

 

96 

 

100 

 

(15،0)@(7،0) 

 

(16،0)@(7،0) 

 

(17،0)@(7،0) 

 

(18،0)@(7،0) 
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( As) آرسناید اتم دو با (Gaم )وگالی اتم هر صندلیدسته نوع در و (As) آرسناید اتم سه ( باGa) موگالی

  [.56-57است] کرده برقرار پیوند خود اطراف در

 

 (15،0) زیگزاگ لولهنانو (، ب(:9،9)دسته صندلی  نانولوله :(الف واحد سلول: 4-4شکل

خالص دسته صندلی  هایلولهنانو ( برایGa-As) م و آرسنایدوگالی بین تعادلی پیوندطول 5-4 جدول در

 محاسبه و گزارش شده است. و زیگزاگ

 ( Å) برحسب GaAsخالص  هاینانولوله در As و Ga بین پیوند طول: 5-4جدول

خالص دوجداره لوله نانو (Åطول پیوند)

 زیگزاگ

خالص  دوجداره لولهنانو (Åطول پیوند)

 Ga-𝐴𝑠1        Ga-𝐴𝑠2 Ga-𝐴𝑠1           Ga-𝐴𝑠2 صندلی دسته

5944/2          5655/2 (13،0)@(7،0) 4982/2             4801/2 (9،9)@(5،5) 

5634/2         5264/2 (14،0)@(7،0) 4908/2             4781/2 (10،10)@(5،5) 

4857/2         4696/2 (15،0)@(7،0) 4622/2             4577/2 (11،11)@(5،5) 

4716/2         4657/2 (16،0)@(7،0) 4618/2             4562/2 (12،12)@(5،5) 

4714/2         4637/2 (17،0)@(7،0) 4612/2             4556/2 (13،13)@(5،5) 

4709/2         4609/2 (18،0)@(7،0) 4609/2             4517/2 (14،14)@(5،5) 

 

 شده رسم آنها قطر تغییر ازای به هانانولوله در As و Ga بین پیوند طول تغییرات نمودار 5-4 درشکل

 طول کاهش شاهد زیگزاگ و دسته صندلی نمونه دو هر در هانانولوله قطر افزایش با آن، مطابق که است

 هایبرای نانولوله خصوص به قطر، افزایش با کاهش روند کوچکتر قطرهای باشیم. درمی  Ga-Asپیوند 

 تعادلی پیوندطول توانمی .باشدمی کوچک بسیار این روند کاهش بزرگتر قطرهای در و ،بیشتر زیگزاگ



سایر مقالات  که در تطابق خوبی بانظرگرفت در Å 46/2 حدود میانگین طور به نانولوله دو هر برای را

 .]58-57 [باشدمی

 خالص های دوجدارهنانولوله افزایش قطر لوله خارجی برحسب Asو   Gaپیوند طول تغییرات:  5-4شکل

 (7،0)@(n،0) زیگزاگب(  (5،5)@(n،n) صندلی دسته الف(

 GaAs خالصهای دوجداره بررسی پایداری نانولوله  4-4

 GaAsدسته صندلی  دوجداره هاینانولوله پایداری  1-4-4

( 5،5)@(n,nو ) =n 7-13( با 4،4)@(n,nصندلی )دسته  ی خالصدوجداره هاینانولوله دراین قسمت

 شده است. بررسی (دوجداره ساختار12) =9n-13با 

لوله خارجی و های نانولوله داخلی با نانومتفاوت بودن تعداد اتم های دوجداره به دلیلدر ساختار نانولوله

)موجدار( در محیط  ح غیر مسطحکه باعث ایجاد یک سط  Asو Ga هاینیز اختلاف در الکترونگاتیوی اتم

لوله خارجی و داخلی که در قطرهای کوچک و نیز اثر پیوندی بین اتمهای نانو ها می شوند ولولهنانو

باشند، پایداری تمام جداره نیز دارای اختلاف میهای دوواصل درون جداری نانولولهبزرگ و در ف

ی آل دوجداره از حیث پایدارباشد. برای انتخاب یک نانولوله ایدهن نمیجداره یکساتارهای دوساخ

انرژی پیوندی بیشتر و نیز انرژی لوله )داخلی و خارجی(، دارای ساختار، باید ضمن حفظ شکل نانو
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ها با توجه به رابطه زیر محاسبه نسبت به دیگر ساختارها باشد. انرژی پیوندی اتم کمتر (E∆)تشکیل 

 :[59-60]شودمی

Eb = [aE(Ga) +bE(As) – E (GaAs)]  ∕ (a+b)                                                          )2-4( 

انرژی کل نانولوله دوجداره پس   E(GaAs)و Asو  Gaهای به ترتیب تعداد اتمb و  aکه در این رابطه  

 :[59-60]آیدباشد و نیز انرژی تشکیل هر ساختار از رابطه زیر به دست میسازی میاز بهینه

)∆E) = E[(m,m) @ (n,n) ]- E(m,m) - E(n,n)                                                            (4-3)   

های تک جداره داخلی و خارجی و که جملات اول و دوم از سمت راست به ترتیب انرژی کل نانولوله

که بعد از واهلش  باشدمی )DWNT(1  انرژی کل مزدوج آنها یعنی  n,n )@ E[(m,m)[(  جمله

 آیند.ساختارها  بدست می

باشد تا یک   باشد و انرژی تشکیل منفی و کمترتر طبق تعریف ما انرژی پیوندی باید مثبت و بزرگ

DWNTهای لوله دوجداره محسوب شود. نانولوله های مورد بررسی دراین بخش، نانولوله، پایدارترین نانو

باشند. در می =n 9-13( با 5،5)@(n-nو ) =n 7-13( که 4،4)@(n-n) صندلیدستهدوجداره خالص 

نشان داده شده   GaAsخالص صندلیدستههای دوجداره ناپایدار نانولوله ساختارهای پایدار و 6-4شکل 

ای لوله( به دلیل عدم حفظ شکل 5،5)@(9،9( و )4،4)@(8،8) ( و4،4)@(7،7ساختارهای ). است

ای خود و عدم واپاشی پایدار ها با حفظ شکل لولهخود ناپایدار و فروپاشیده شده است و دیگر ساختار

و فاصله  5( با اختلاف کایرالیتی 5،5)@(10،10) و (4،4)@(9،9های )که در میان آنها نانولوله اندمانده

 پایدارترین این ساختارها هستند. Å 4/5 جداری درون

 

 

 

 

                                                           
1 Double Walled Nanotube 



 GaAsهای دوجداره دسته صندلی نانولوله فاصله درون جداری، انرژی پیوندی و انرژی تشکیل: 6-4جدول 

 

ها و تعداد تغییرات انرژی تشکیل و انرژی پیوندی این ساختارها با توجه به فاصله درون جداری نانولوله

انرژی تشکیل معیاری از پایداری گزارش شده است. به این دلیل که  6-4اتمهای آنها در جدول 

ژی تشکیل را به ( کمترین انر5،5)@(10،10) ( و4،4)@(9،9) ست، و از آنجا که ساختارهایهانانولوله

جداره دوهای لولهگیریم که نانواشند، پس نتیجه میبدارا می -Å 744/2 و -Å 240/2ترتیب با مقادیر 

ترین یداری مناسباز لحاظ پا( n،n)@(n،5+n+5، )5با اختلاف کایرالیته  GaAs صندلیدستهخالص 

گیریم که در نهایت نتیجه می دارند Å 4/5 جداری در حدودهر دو ساختار فاصله درون ساختارها هستند.

 .باشدمی Å 4/5 تقریبا صندلیدسته دوجدارهجداری برای ساختارهای ترین فاصله درونمطلوب

انرژی 

 تشکیل

(eV) 

انرژی 

 پیوندی

(eV) 

فاصله درون 

 (Aجداری)

 وضعیت

 

 لوله خالصنانو تعداد اتم

(n،n)@(m،m) 

 (4،4)@(7،7) 44 پایدارنا - - -

 (4،4)@(8،8) 48 پایدارنا - - -

 (4،4)@(9،9) 52 پایدارترین 4114/5 670/4 -240/2

 (4،4)@(10،10) 56 پایدار 1241/7 630/4 -406/0

 (4،4)@(11،11) 60 پایدار 9652/7 621/4 -114/0

 (4،4)@(12،12) 64 پایدار 0080/9 617/4 -052/0

 (4،4)@(13،13) 68 پایدار 1931/10 613/4 -036/0

 (5،5)@(9،9) 56 پایدارنا - - -

 (5،5)@(10،10) 60 پایدارترین 4742/5 665/4 -744/2

 (5،5)@(11،11) 64 پایدار 8327/6 624/4 -468/0

 (5،5)@(12،12) 68 پایدار 2168/8 616/4 -154/0

 (5،5)@(13،13) 72 پایدار 1513/9 612/4 -097/0
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 GaAsهای دوجداره دسته صندلی ناپایدار نانولوله و پایدار : ساختارهای6-4شکل 

  

 دوجداره خالص پایدار هاینانولوله جداریفاصله درون: تغییرات انرژی تشکیل با 7-4شکل

 GaAsدسته صندلی  

 صندلیهای دوجداره خالص دستهنانولوله فاصله درون جداریتغییرات انرژی پیوندی با  8-4شکل 

GaAs لوله خارجی که همگام با  توان نتیجه گرفت که با افزایش قطردهد که از آن میرا نشان می

 کاهشی را دارد. یباشد، انرژی پیوندی روندمی هر ساختار فاصله درون جداریافزایش 



 
 پایدارخالص دوجداره های نانولوله فاصله درون جداری: تغییرات انرژی پیوندی با 8-4شکل

 GaAsدسته صندلی 

 

 

 GaAsهای دوجداره زیگزاگ پایداری نانولوله  2-4-4

و  n=11-18( با 6،0)@(n،0دراین قسمت پایداری دو دسته نانولوله دوجداره خالص زیگزاگ )

(0،n)@(7،0)  13-18با=n .مورد بررسی قرار گرفته است 

 دهد.ساختارهای پایدار و ناپایدار را برای این دو دسته نانولوله دوجداره زیگزاگ نشان می 9-4شکل  

ای خارج شده ( از حالت لوله7،0)@(14،0)( و 6،0)@(13،0) های دوجداره نانولوله 9-4شکل-مطابق

( به ,0m)@(n،0های دوجداره زیگزاگ ). در نانولوله، اما دیگرساختارها پایدار هستندو ناپایدار هستند

اختلاف با  های دوجداره زیگزاگشوند. پایدارترین نانولوله ساختارها ناپایدار می  (n-m) ≤ 7  ازای

 باشند.می ( n-m)= 8کایرالیته  
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 زیگزاگ خالص های دوجداره: نمای مقطعی ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله9-4شکل 

GaAs 
 

ساختارها را نشان  یجدارو فاصله درون یلو تشک یوندیپ های یتنوع انرژ که 4-7 با توجه به جدول

 و ناپایداری سمت به ساختارها Å 9/4کمتر از  یفواصل درون جدار یگفت که به ازا توانیم دهد،یم

 دوجداره هاینانولوله(،  n-m) ≥ 8 یازا به دهدمی نشان ما محاسبات همچنین .کنندمی میل فروپاشی

 .مانندمی باقی پایدار دوجداره نانولوله و اندنموده حفظ کاملاً را خود محور همه ایلوله شکل زیگزاگ

و پایدارترین  ساختارها تفاوت چندانی ندارندهای پیوندی دهد که انرژینشان می، 7-4نتایج جدول 

نانولوله دوجداره ، باشد( که دارای کمترین انرژی تشکیل می6،0)@(n،0دسته )در  ساختار

های آن پیوندی اتم انرژی و -eV 768/3تشکیل آن حدود  ه انرژی( است ک6،0)@(14،0)

( 6،0ی داخلی )بهترین مزدوج برای نانولوله( 14،0است که این یعنی نانولوله خارجی ) eV690/4حدود

 eV ( با انرژی پیوندی حدود7،0)@(15،0)( پایدارترین ساختار 7،0)@(n،0) است. همچنین در دسته

 Åحدود  نیز است. در هر دو ساختار فاصله درون جداری -eV 332/5و انرژی تشکیل حدود   687/4

نمودار  10-4باشد. شکلساختارهای زیگزاگ میاست که مطلوب ترین فاصله جهت پایدارترین  9/4

را نشان  GaAsهای خالص دوجداره زیگزاگ نانولوله فاصله درون جداریتغییرات انرژی تشکیل با 

 دهد.می

 



 GaAs زیگزاگ دوجداره خالص هاینانولوله ناپایدار و پایدار ساختارهای: 7-4 جدول

 

 انرژی تشکیل

(eV) 

 انرژی پیوندی

(eV) 

درون فاصله 

 )Å)  جداری

دوجداره  نانولوله خالص تعداد اتم وضعیت

 (0،m)@(n،0)زیگزاگ 

 (6،0)@(11،0) 68 ناپایدار - - -

 (6،0)@(12،0) 72 ناپایدار - - -

 (6،0)@(13،0) 76 ناپایدار - - -

 (6،0)@(14،0) 80 پایدارترین 9313/4 690/4 -7683/3

 (6،0)@(15،0) 84 پایدار 5086/5 662/4 -8152/2

 (6،0)@(16،0) 88 پایدار 4575/6 638/4 -0894/1

 (6،0)@(17،0) 92 پایدار 3654/7 628/4 -4070/0

 (6،0)@(18،0) 96 پایدار 1850/8 623/4 -2208/0

 (7،0)@(13،0) 80 ناپایدار - - -

 (7،0)@(14،0) 84 ناپایدار - - -

 (7،0)@(15،0) 88 پایدارترین 9322/4 687/4 -3326/5

 (7،0)@(16،0) 92 پایدار 4074/5 651/4 -5052/2

 (7،0)@(17،0) 96 پایدار 3236/6 633/4 -0988/1

 (7،0)@(18،0) 100 پایدار 1825/7 624/4 -4881/0
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 دوجدارهخالص های نانولوله فاصله درون جداریتشکیل با : نمودار تغییرات انرژی 10-4شکل 

 GaAsزیگزاگ  

( 7،0)@(15،0و ) (6،0)@(14،0مشخص است ساختارهای دوجداره زیگزاگ ) 10-4با توجه به شکل 

 Å 93/4ی مورد بررسی حدود کمترین انرژی تشکیل را دارند که فاصله درون جداری در هر دو دسته

های تشکیل روند افزایشی جداری بزرگتر از این عدد، انرژی را نشان می دهد و به ازای فواصل درون

 دوجداره خالص هاینانولولهفاصله درون جداری نمودار تغییرات انرژی پیوندی با  11-4دارند. شکل 

 دهد. را نشان می GaAs زیگزاگ

  

 GaAsنانولوله های خالص دوجداره زیگزاگ  یدرون جدار فاصله: تغییرات انرژی پیوندی با 11-4شکل 



 n=14( به ازای کایرالیتی 6،0)@(n،0دهد که بیشینه انرژی پیوندی برای دسته )نشان می 11-4شکل 

اتفاق می افتد که پایدارترین ساختارها در بین  n=15( به ازای کایرالیتی  با 7،0)@(n،0و برای دسته )

های صورت گرفته بر روی نانولوله های دوجداره دسته کلی بررسیهای مورد بررسی هستند. بطورولهنانول

شعاع پیوندی ساختارها، به  دهد که تغییرات انرژی تشکیل ونشان می آرسنایدصندلی و زیگزاگ گالیوم 

های زیگزاگ درون جداری هر ساختار بستگی دارد. مقایسه نانولوله هاصلو همچنین به ف نانولوله خارجی

کیل کمتر نسبت به دلیل دارا بودن انرژی تشبه زیگزاگدهد که ساختارهای و دسته صندلی نشان می

 .[61سایر مقالات تطابق خوبی دارد] باو باشند ، پایدارتر مینوع دسته صندلی

 GaAsصندلی( خالص های دوجداره ) زیگزاگ و دستهبررسی خواص الکترونی نانولوله  5 -4

های ساختاری بهینه شده شامل بدست آوردن ساختارهای بهینه و پایدار، با قرار دادن مؤلفه بعد از

های شبکه و موقعیت اتمی این ساختارها به بررسی خواص فیزیکی، همچون خاصیت الکترونی ثابت

های کلی و جزئی . در این بخش به مطالعه ساختار نواری و چگالی حالتشودپرداخته میساختارها 

 .شودپرداخته می

 بررسی ساختار نواری  1-5-4

ات آن که توان از مقدار گاف نواری مستقیم یا غیرمستقیم و روند تغییرمیبا بررسی ساختار نواری 

به بررسی  دست آورد. در این قسمتدهد، اطلاعاتی بهبسیاری از خواص فیزیکی هر ساختار را نشان می

 شود. خالص پرداخته می GaAsهای دو جداره ساختار نواری نانولوله

های هو برای نانولول 12-4در شکل  GaAsصندلی خالص دسته های دوجدارهساختارنواری برای نانوله

های دوجداره تمامی نانولوله 12-4رسم شده اند. مطابق شکل  13-4دوجداره زیگزاگ در شکل 

 باشند.دارای گاف نواری مستقیم میو نیمه رسانا بوده  GaAsصندلی دسته



65 
 

 

 GaAs خالص دسته صندلی جداره دو های نانولوله نواری : ساختار12-4شکل 

ن تمامی آدهد که بر اساس را نشان می GaAsساختار نواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ  13-4شکل 

زایشی دارد که نواری هم روندی افگاف ،باشند که با افزایش قطرساختارها دارای گاف نواری مستقیم می

  افتد.اتفاق میاین روند تغییرات در قطرهای بالاتر با شیب کمتری 



 

 

  GaAs خالص زیگزاگ دوجداره های نانولوله نواری ساختار: 13-4شکل

های  برای نانولوله های دوجداره دسته صندلی و زیگزاگ محاسبه و به ترتیب در جدول نواری گاف اندازه

های نانولولهتغییرات گاف نواری برای  که دهدمی نشان 8-4 جدول است. گزارش شده 9-4و  8-4

و برای ساختارهای  eV  3/1در حدود (،4،4)@(n،nی )صندلی دسته دوجداره خالص دسته
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(n،n)@(5،5 در حدود ) eV4/1 همچنین در این  .رسانا هستندباشد که تمامی ساختارها نیمهمی

  باشد.تغییرات گاف نواری تقریبا مستقل از افزایش قطر می ،ها برای ساختارهایی با قطرهای بزرگنانولوله

 و موقعیت تراز فرمی آنها GaAs: گاف نواری نانولوله های دوجداره خالص دسته صندلی 8-4جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

: نمودار تغییرات گاف نواری برحسب کایرالیته نانولوله های دوجداره دسته صندلی14-4شکل  

 GaAsخالص  

 گاف نواری نوع گاف نواری

(eV) 

 موقعیت تراز

 (eVفرمی)

نانولوله دوجداره 

 دسته صندلی
 (4،4)@(9،9) -934/3 647/0   مستقیم
 (4،4)@(10،10) -743/3 347/1   مستقیم

 (4،4)@(11،11) -734/3 382/1  مستقیم
 (4،4)@(12،12) -731/3 396/1  مستقیم

 (4،4)@(13،13) -730/3 396/1  مستقیم

 نواری گاف نوع گاف نواری

(eV) 

 تراز موقعیت

 (eV)فرمی

 دوجداره نانولوله

 صندلی دسته

 (5،5)@(10،10) -930/3 501/0   مستقیم

 (5،5)@(11،11) -728/3 381/1   مستقیم

 (5،5)@(12،12) -712/3 404/1   مستقیم
 (5،5)@(13،13) -714/3 433/1   مستقیم
 (5،5)@(14،14) -717/3 433/1   مستقیم
 (5،5)@(15،15) -716/3 469/1   مستقیم



برای  GaAsی زیگزاگ های دوجدارهحاکی از آن است که تغییرات گاف نواری نانولوله 9-4جدول 

باشد و تمامی ساختارها دارای گاف می eV 8/0( در حدود 7،0)@(n،0( و )6،0)@(n،0 (ساختارهای

تغییرات  ،صندلیهای دستهباشند. همچنین در این ساختارها همانند نانولولهنواری مستقیم می

 باشد.مستقل از افزایش قطر می نواری در قطرهای بزرگ تقریباًگاف

 و موقعیت تراز فرمی آنها GaAs: گاف نواری نانولوله های دوجداره خالص زیگزاگ 9-4جدول

 نواری گاف نوع گاف نواری

(eV) 

موقعیت تراز 

 (eVفرمی)

 دوجداره نانولوله

 (6،0)@(14،0) -107/4 533/0   مستقیم

 (6،0)@(15،0) -043/4 629/0   مستقیم

 (6،0)@(16،0) -021/4 858/0   مستقیم

 (6،0)@(17،0) -042/4 863/0   مستقیم

 (6،0)@(18،0) -035/4 898/0   مستقیم

 نواری گاف نوع گاف نواری

(eV) 

موقعیت تراز 

 (eVفرمی)

 دوجداره نانولوله

 (7،0)@(15،0) -030/4 681/0   مستقیم

 (7،0)@(16،0) -920/3 724/0   مستقیم

 (7،0)@(17،0) -925/3 050/1   مستقیم

 (7،0)@(18،0) -933/3 061/1   مستقیم

 
 GaAs: نمودار تغییرات گاف نواری برحسب کایرالیته نانولوله های دوجداره زیگزاگ خالص 15-4شکل 
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ساختارهای گاف نواری برای ساختارهای دوجداره کمتر از هر یک از  GaAsهای خالص در نانولوله

ها برای ساختارهای تغییرات گاف نواری نانولوله 16-4باشد. شکل جداره تشکیل دهنده آن میتک

های دوجداره دسته صندلی و زیگزاگ ( را به عنوان یک نمونه از نانولوله6،0)@(14،0( و )4،4)@(9،9)

GaAs گاف نواری محاسبه شده برای  .دهدی آنها نشان میجداره سازندههای تکبا تفکیک نانولوله

باشد که می eV663/1 و  eV518/1 ( به ترتیب برابر9،9( و )4،4دسته صندلی )جداره ساختارهای تک

همچنین گاف نواری محاسبه شده برای  .ها با افزایش قطر آنها استحاکی از افزایش گاف نواری نانولوله

نواری دهد گافباشد که نشان میمی eV 647/0( برابر 4،4)@(9،9دوجداره ) یعنی نانولوله ،مزدوج آنها

های جداری نانولولههای درونیابد که ناشی از برهمکنشمی جداره کاهشبا ترکیب دو ساختار تک

( و 6،0) زیگزاگجداره گاف نواری محاسبه شده برای ساختارهای تکهمچنین باشد. دوجداره می

ها با باشد که حاکی از افزایش گاف نواری نانولولهمی eV416/1 و  eV348/1 ( به ترتیب برابر14،0)

دوجداره  یعنی نانولوله ،همچنین گاف نواری محاسبه شده برای مزدوج آنها .افزایش قطر آنها است

جداره نواری با ترکیب دو ساختار تک دهد گافباشد که نشان میمی eV 533/0( برابر 6،0)@(14،0)

در واقع ساختار باشد. های دوجداره میجداری نانولولههای درونکنشیابد که ناشی از برهممی کاهش

باشد. جداره تشکیل دهنده آنها میترکیب نوارهای انرژی ساختارهای تک ،های دوجدارهنواری نانولوله

 [.58]نتایج بدست آمده از این بخش با نتایج حاصل از مقالات قبلی تطابق خوبی دارد



 

 و (4،4)@(9،9): تغییرات ساختارنواری نانولوله ها از تک جداره به دوجداره الف( دسته صندلی 16-4شکل 

 (6،0)@(14،0) گزیگزاب(  

 

 (PDOS( و جزئی )DOSهای کلی )محاسبه چگالی حالت 2-5-4

حجم در واحد انرژی را های کلی یک سیستم، تعداد حالات الکترونی در دسترس در واحد چگالی حالت

ها در نوار ظرفیت و رسانش مشخص الکترون هایتدهد که با استفاده از آن، چگونگی توزیع حالمی

برای اشغال شدن است و اگر  هاتبالا در یک نوارانرژی به معنی بالا بودن تعداد حال DOSشود. یک می

نوار انرژی مورد نظر برای اشغال وجود صفر مواجه شویم، بدین معناست که هیچ حالتی در  DOSبا 

برای ترازهای مجاز در نوار رسانش به طور جزئی پر است ولی  هاتندارد. در فلزات )رساناها( چگالی حال

ها و در نیمه فلزات به طور جزئی خالی است و با چگالی حالت ترازهای بالاتر همپوشانی دارند. درعایق

اند و تفاوت بین ز نوار ظرفیت و رسانش با انرژی گاف از هم جدا شدههای مجانیمرساناها، چگالی حالت

هاست. چگالی تر ازعایقها کوچکعایق و نیمرسانا درگاف انرژی آنهاست به طوریکه گاف انرژی نیمرسانا

ای دارد چرا که بسیاری ازخواص ساختار از جمله رسانش ها در اطراف تراز فرمی اهمیت ویژهحالت
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باشند های غیرصفر زیرتراز فرمی مربوط به نوار ظرفیت میبه آنها وابسته است. چگالی حالتالکتریکی 

های غیرصفر بالای تراز فرمی مربوط به اند و چگالی حالتپر و اشغال شده که در دمای صفرمطلق کاملاً

ند. موقعیت تراز باشخالی و اشغال نشده می ( کاملاT = 0ًباشند که در دمای صفرمطلق )نوار رسانش می

عمودی نشان داده شده است  باشد که با خط چینفرمی در همه نمودارها دارای سطح انرژی صفر می

+ درنظر گرفته شده است. با بررسی چگالی eV3و  -eV3ها بین ی انرژی برای رسم چگالی حالتو بازه

گیری ها در شکلتوان به نقش اتممیها و مقایسه آن با چگالی حالت کلی ترکیب های کلی اتمحالت

توان ها میهای جزئی اتمنوارهای انرژی )نوارظرفیت و رسانش( پی برد و همچنین از روی چگالی حالت

ها را مشخص نمود. بسیاری از خواص ساختار از گیری نوارهای انرژی اتمسهم اوربیتالی آنها در شکل

به  4-18و  17-4اند. در شکل اطراف تراز فرمی وابسته هایجمله رسانش الکتریکی به چگالی حالت

ساختار شش های دوجداره خالص دسته صندلی و ساختار از نانولولهشش های کلی بررسی چگالی حالت

پرداخته شده است. همانطور که در نمودارها مشاهده  GaAsهای دوجداره خالص زیگزاگ از نانولوله

ی یابد و گاف نواری نانولولهگاف نواری آنها نیز افزایش می ،جدارههای تکنانولولهشود با افزایش قطر می

 .]58[تر استتک آنها کوچکاز گاف نواری تک ،دوجداره مرکب از آنها



  

 

 

 GaAsهای تک جداره و دوجداره دسته صندلی خالص ( نانولولهDOS: چگالی حالت های کلی )17-4شکل
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 GaAsهای تک جداره و دوجداره زیگزاگ خالص ( نانولولهDOSچگالی حالت های کلی ): 18-4شکل

ها به چه اندازه توان فهمید که هر یک از اتممی ،کلی هر اتم در یک ترکیب حالات با استفاده از چگالی

 های تفکیکی برایچگالی حالت 20-4و 19-4در شکل گیری نوارهای انرژی سهیم هستند. در دو شکل 

نشان داده  GaAsهای دوجداره در نوارهای ظرفیت و رسانش برای نانولوله As و Gaهای هر یک از اتم



و  Ga های هیبریداسیون داخلی بین اتمهای ایجاد شده در دو نوار ناشی از شده است و چگالی حالت

As .است 

دارند اما مطابق با نمودارها، ها تهرچند هر دو نوع اتم در دو نوار، سهمی خاص در ایجاد چگالی حال

های در ایجاد چگالی حالت Gaی دسته صندلی و زیگزاگ در نوار رسانش سهم اتم برای تمامی ساختارها

  Gaگیری نوار ظرفیت بیشتر از اتمدر شکل Asاست و در نقطه مقابل، سهم اتم  Asکلی بیشتر از اتم 

 .باشدمی

 

 GaAsی دسته صندلی خالص ( نانولوله های دوجدارهDOSهای کلی ): نمودارچگالی حالت19-4شکل
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 GaAsهای دوجداره زیگزاگ خالص ( نانولولهDOSهای کلی): نمودار چگالی حالت20-4شکل

نوارها  در ایجاد شده هاتگیری چگالی حالشکل ها درتر شدن سهم اوربیتالی هر یک از اتمبرای مشخص

و  Ga چگالی حالات جزئی برای دو اتم 21-4های جزئی آنها داریم. در شکل نیاز به رسم چگالی حالت

As (  7،0)@(15،0( و )6،0)@(14،0است، که قسمت الف مربوط به نانولوله های خالص ) رسم شده

( از نوع 5،5)@(10،10) ( و4،4)@(9،9) ی خالصهانانولولهت ب مربوط به مسزیگزاگ و قاز نوع 

 باشد.دسته صندلی می



 

 

 

های خالص الف: زیگزاگ، ب: دسته در نانولوله Asو   Gaهای جزئی اتم های: نمودار چگالی حالت21-4شکل

 صندلی

ها در نوار ظرفیت مربوط به ترین سهم در چگالی حالتشود، بیشطور که در نمودارها مشاهده میهمان

و در نوار  Gaاتم  s4و  Asاتم  s4های و اندکی اوربیتال Gaاتم  p4و سپس اوربیتال  Asاتم  p4اوربیتال 

 باشد.می Asاتم  p4و  Gaاتم  p4ها مربوط به اوربیتال ترین سهم در چگالی حالتبیشرسانش 
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و  p4-Gaهای اطراف تراز فرمی در هر دو نوار ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین کلی حالتبه طور 

p4- As باشند. مطابق با شکل نقش اوربیتالهای میs4  اتمGa  وs4  اتمAs  ،بسیار اندک در هر دو نوار

 اند.ها در ناحیه مغزی توزیع شدهتوان نتیجه گرفت که این حالتباشد و میمی

آلایش یافته با اتم آلومینیوم  GaAsهای بررسی خواص ساختاری و الکترونی نانولوله  6–4

(Al) 

 

. بدین باشدها دارای اهمیت بسیاری می هکنترل و تغییر خواص شیمیایی یا فیزیکی درکاربرد نانولول

باشد. در میاین موضوع ای آسان و کاربردی در ایی، شیوهها با عناصرشیمینانولولهمنظور ناخالص سازی 

تواند خصوصیات فیزیکی جالبی الکترون دهنده یا پذیرنده می )آلایش( با عناصر این میان ناخالص سازی

سازی به عنوان راهی برای رفع نقوص ساختاری، شیمیایی یا فیزیکی به ناخالصبرای ما ایجاد کند. 

تر کردن نانوساختارها در نظر گرفته شده است. ما نیز قصد داریم در این بخش با آلایش جهت کاربردی

تغییرات شکل ظاهری  ،(GaAs)آرسنایددسته صندلی و زیگزاگ گالیوم ی های دوجدارهنانولوله

 مورد بررسی قرار و پایداری و خواص الکترونی آنها های هم محورلوله شکلها به لحاظ حفظ لهنانولو

صندلی و زیگزاگ به دسته هایلولهی در این قسمت در هر دو نوع نانوهای مورد بررس. نانولولهگیردمی

ها جایگزینی یک اتم درتمام آنباشند و جهت مقایسه بهتر، دارای شرایط مشابه درحالت خالص می

 ( با شرایط مشابه اتمی یک بار در لوله داخلی و بار دیگر درGa( درجایگاه اتم گالیوم )Al) آلومینیوم

افزایش دقت محاسباتی  های دوجداره صورت گرفته است. به جهتلوله بیرونی هر یک از نانولوله

شده تعیین  10-4مطابق با جدول  ،دی مناسبهای مورد بررسی در این بخش، پارامترهای ورونمونه

 .است



 محاسبات ورودی جهت : پارامترهای10-4جدول

  

آلایش یافته با اتم  GaAsصندلی جداره دستههای دونانولولهامترهای ساختاری پار  1–6–4 

 (Al)آلومینیوم 

ساختار پنج  ، در این بخشآلومینیومبا اتم GaAs ی برای بررسی تغییرات ناشی از آلایش نانولوله

و  (4،4)@(12،12)، (4،4)@(11،11)، (4،4)@(10،10) ،(4،4)@(9،9) صندلی دوجداره دسته

 ،(5،5)@(10،10) ساختار دوجداره دسته صندلیو شش ( 4،4)@(n،n) گروهاز  ،(4،4)@(13،13)

از ،(5،5)@(15،15)و  (5،5)@(14،14) ،(5،5)@(13،13)، (5،5)@(12،12)، (5،5)@(11،11)

نمایی شماتیک از  23-4 شکلو  22-4 اند. شکلقرار گرفته Al( مورد آلایش با اتم 5،5)@(n،n) گروه

 دهد.نشان میساختارهای مورد بررسی را 

( که در حالت خالص پایدار بود پس از آلایش با 4،4)@(9،9ساختار دوجداره )، 22-4مطابق با شکل 

دیگر ساختارهای دوجداره بدون  .و از حالت دوجداره خارج شدناپایدار در لایه داخلی اتم آلومینیوم 

ن بررسی سایر پایدار ماندند. همچنیای خود، خارجی و حفظ شکل لوله پیوند لوله داخلی وایجاد 

  بزرگتر نشان از پایداری آنها داشت.ساختارها با قطرهای 

 که در حالت خالص پایدار بود پس (5،5)@(10،10ساختار دوجداره )، 23-4مطابق با شکل همچنین 

 <ev/A04/0                                                             نیرو همگرایی پتانسیل شبه                                                       کد تقریب

 (DZP)قطبیده دوگانه                                                 ها پایه مجموعه VDW-DFT(BH)                           تبادلی -همبستگی تابعی

 Ga                                          10d3  1p4  2s4 اتم ظرفیت لایه آرایش (CG)همیوغ شیب(                       MD)مولکولی دینامیک روش

 As                                                    3p4  2s4 اتم ظرفیت لایه آرایش RY 300                                                          قطع انرژی

 Al                                                     1p3  2s3 اتم ظرفیت لایه آرایش K                                       9  ×1×1 فضای بندی شبکه بردار
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دیگر ساختارهای دوجداره بدون  .و فروپاشیدبا اتم آلومینیوم ناپایدار  و خارجی داخلی لوله از آلایش

 ای خود، پایدار ماندند. خارجی و حفظ شکل لوله پیوند لوله داخلی وایجاد 

 

  Alبهینه شده آلایش یافته با اتم  (4،4)@(n،n): نانولوله های دوجداره دسته صندلی 22-4شکل

 در جداره داخلی و خارجی



 

 

پارامترهای ساختاری انجام شده، محاسبات دراین قسمت روی یک سلول واحد از برای تعیین 

 ( با غلظتAs اتم 26و Gaاتم 26اتم ) 52( شامل 4،4)@(9،9های دوجداره آلایش یافته )نانولوله

 ( با غلظت As اتم28و  Gaاتم  28اتم ) 56( شامل 4،4)@(10،10) درصد و نانولوله 84/3 ناخالصی
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 ( با غلظت Asاتم 30و Ga اتم30اتم ) 60( شامل 4،4)@(11،11) و نانولوله درصد 57/3 ناخالصی

 ( با غلظتAsاتم  32و Gaاتم  32اتم ) 64( شامل 4،4)@(12،12درصد و نانولوله ) 33/3 ناخالصی

( با Asاتم  34و Gaاتم  34اتم ) 68 ( شامل4،4)@(13،13مچنین ساختار )درصد و ه 12/3 ناخالصی

جمع آوری 11-4درصد انجام گرفته است. نتایج حاصل از محاسبات در جدول  94/2 ناخالصی غلظت

 اند.شده

آلایش یافته  (4،4)@(n،n)های دوجداره دسته صندلی: پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله11-4جدول 
GaAs 

 

برای آلایش  ها در حالت آلایش یافتهپارامتر ثابت شبکه نانولولهدهد می نشان 11-4 جدول نتایج

 @( 9،9) نانولوله در کاهش بیشینه که طوری به نسبت به حالت خالص داردخارجی روند کاهشی 

 فواصل کاهش به منجر خارجی هایلوله در آلایش همچنین .باشدمی Å 003/0  مقدار به و( 4،4)

فاصله درون جداری ساختارها با ایجاد آلایش درون لوله  .است شده خالص حالت به نسبت جداریدرون

 ]58[ داخلی نسبت به حالت خالص نانولوله، افزایش پیدا کرده است و این با نتایج حاصله از مقاله

 ( در حدود 4،4)@(13،13برای ساختار ) نیز . بیشترین میزان افزایش فاصله درون جداریدارد مطابقت

Å 036/0 باشد.و به هنگام آلایش در لوله داخلی می 

 دوجداره ساختارهای برخی در آن اطراف As و Al هایاتم بین تعادلی پیوندطول (4-24) درشکل

 شودمشاهده می که است شده داده نشان واهلش، از پس پایدار (4،4)@(n،n) صندلیدسته

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

 

 آلایش

  تعداد

 اتم

 دسته دوجداره نانولوله

 آلایش صندلی

 خارجی

 آلایش

 داخلی

 آلایش خالص

 خارجی

 آلایش

 داخلی

 خالص

388/5 - 411/5 064/4 - 067/4 84/3 52     (9،9)@(4،4) 

123/7 127/7 124/7 057/4 056/4 059/4 57/3 56  (10،10)@(4،4) 

945/7 983/7 965/7 059/4 058/4 061/4 33/3 60  (11،11)@(4،4) 

996/8 035/9 008/9 058/4 060/4 056/4 12/3 64  (12،12)@(4،4) 

191/10 229/10 193/10 065/4 062/4 067/4 94/2 68 (13،13)@(4،4) 



 .کند و برعکسبا دو اتم گالیوم مجاور خود پیوند برقرار می آرسنایداتم  صندلی هردسته درساختارهای

هم  مجاور خود پیوندهای تقریباً Asبا دو اتم  ،Ga( جایگزین با اتم Alلومینیوم )آدراین حالت هر اتم 

درساختارهای پایدار آلایش  Al-Asپیوند تعادلی دهد طولداده و محاسبات نشان می تشکیلطولی را 

 در ساختارهای پایدار Ga-Asپیوند تعادلی باشد که در مقایسه با طولمی Å 4/2حدود  خارجی یافته

باشد. در می ]57[دهد که مطابق با نتایجبود تغییر محسوسی را نشان نمی Å 39/2خالص که حدود 

 کند اما در ساختار آلایش یافتهاطراف خود پیوند برقرار می Gaبا دو اتم  Asساختارهای خالص هر اتم 

در حدود  Al- As1 طول پیوند تعادلی  زیر، شده است. مطابق با شکل Gaجایگزین اتم  Alاتم  داخلی،

Å 47/2  این میزان برای  و Al- As2برابر Å 44/2 ساختارها،  هم برای  باشد که این روند در  سایرمی

 برای آلایش در لوله خارجی نیز تکرار شده است.آلایش در لوله داخلی و هم 

 (4،4)@(n،n)دسته صندلیGaAs   دوجداره هاینانولوله در Al  و Asاتمهای  بین تعادلی پیوند طول: 24-4 شکل

 آلایش از پس

های ، محاسبات دراین قسمت روی یک سلول واحد از نانولولهپارامترهای ساختاریهمچنین برای تعیین 

( با غلظت As اتم 30و Gaاتم 30اتم ) 60( شامل 5،5)@(10،10آلایش یافته ) صندلیدسته دوجداره

 درصد 12/3غلظت( با  As اتم32و  Gaاتم  32اتم ) 64( شامل 5،5)@(11،11) درصد و نانولوله 33/3

 نانولولهدرصد و  94/2( با غلظت Asاتم  34و Gaاتم  34اتم ) 68( شامل 5،5)@(12،12و نانولوله )

و نانولوله  درصد 77/2 ( با غلظتAsاتم  36و Gaاتم  36اتم ) 72 ( شامل5،5)@(13،13)

نانولوله  همچنین و درصد 63/2( با غلظت Asاتم  Ga 38اتم  38اتم ) 76( شامل 5،5)@(14،14)
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درصد انجام گرفته است. نتایج  5/2( با غلظت Asاتم  Ga 40اتم  40اتم ) 80( شامل 5،5)@(15،15)

 اند.آوری شدهجمع 12-4حاصل از محاسبات در جدول 

آلایش یافته  (5،5)@(n،n)های دوجداره دسته صندلی: پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله12-4جدول  
GaAs 

 

 برای آلایش داخلی و  آلایش یافته یهاپارامتر ثابت شبکه نانولولهدهد می نشان 12-4 جدول نتایج

 نانولوله در شافزای ترینبیش که طوری به نسبت به حالت خالص دارد افزایشیآلایش خارجی روند 

 کاهش به منجر خارجی هایلوله در آلایشنین چهم .باشدمی Å 0025/0 حدود و( 5،5) @( 15،15)

فاصله درون جداری ساختارها با ایجاد آلایش  و است شده خالص حالت به نسبت جداریدرون فواصل

 ]58[پیدا کرده است و این با نتایج حاصله از مقاله کاهشلوله داخلی نسبت به حالت خالص نانولوله،  رد

 Å( در حدود 5،5)@(12،12فاصله درون جداری برای ساختار ) کاهشترین میزان بیش .مطابقت دارد

 .افتداتفاق می خارجیآلایش در لوله  او ب 086/0

 دوجداره ساختارهای برخی در آن اطراف As و Al هایاتم بین تعادلی پیوند طول (25-4) درشکل

 در شودمشاهده می که است شده داده نشان واهلش، از پس پایدار (5،5)@(n،n) دسته صندلی

 .کند و برعکسبا دو اتم گالیوم مجاور خود پیوند برقرار می آرسنایداتم  صندلی هردسته ساختارهای

هم  مجاور خود پیوندهای تقریباً Asبا دو اتم  Ga( جایگزین با اتم Alلومینیوم )آدراین حالت هر اتم 

درساختارهای پایدار آلایش  Al-Asطول پیوند تعادلی  دهدطولی را صورت داده و محاسبات نشان می

در ساختارهای پایدارخالص که  Ga-Asباشد که در مقایسه با طول پیوند تعادلی می Å 4/2یافته حدود 

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

 

 آلایش

  تعداد

 اتم

 دسته دوجداره نانولوله

 آلایش صندلی

 خارجی

 آلایش

 داخلی

 آلایش خالص

 خارجی

 خالص داخلی آلایش

808/6 782/6 832/6 063/4 062/4 059/4 12/3 64  (11،11)@(5،5) 

130/8 141/8 216/8 065/4 063/4 061/4 94/2 68  (12،12)@(5،5) 

113/9 122/9 151/9 068/4 066/4 065/4 77/2 72 (13،13)@(5،5) 

195/10 221/10 235/10 0655/4 0651/4 064/4 63/2 76  (14،14)@(5،5) 

295/11 291/11 330/11 0736/4 0733/4 071/4 5/2 80  (15،15)@(5،5) 



باشد. در ساختارهای می ]57[بود تغییر محسوسی را نشان نمی دهد که مطابق با نتایج Å 39/2حدود 

 Alکند اما در ساختار آلایش یافته اتم خود پیوند برقرار می اطراف Gaبا دو اتم  Asخالص هر اتم 

است  Å 46/2  در حدود Al-As1 طول پیوند تعادلی  زیر، شده است. مطابق با شکل Gaجایگزین اتم 

آلایش ساختارها،  هم برای  باشد که این روند در  سایرمی Å 44/2برابر Al-As2    این میزان برای و

 در لوله داخلی و هم برای آلایش در لوله خارجی نیز تکرار شده است.

 (5،5)@(n،nدسته صندلی)GaAs   دوجداره هاینانولوله در Al  و Asاتمهای  بین تعادلی پیوند طول: 25-4 شکل

 آلایش از پس

 

 Alبا اتم  آلایش یافته GaAsزیگزاگ  های دوجدارهپارامترهای ساختاری نانولوله  2-6–4

 ،(6،0)@(15،0(، )6،0)@(14،0(، )6،0)@(13،0ساختار دو جداره ) ششزیگزاگ های برای نانولوله

اره ساختار دو جد و پنج( 6،0)@(n،0( از دسته )6،0)@(18،0( و )6،0)@(17،0) ،(6،0)@(16،0)

از دسته   (7،0)@(18،0و ) (7،0)@(17،0) (،7،0)@(16،0(، )7،0)@(15،0)(، 7،0)@(14،0)

(0،n)@(7،0)  مورد آلایش با اتم Al.قرار گرفته است 

پس از آلایش  پاشید،میو فرکه در حالت خالص  (6،0)@(13،0ساختار دوجداره ) ،26-4مطابق با شکل 

خارجی و حفظ  لوله داخلی وپیوند دیگر ساختارهای دوجداره بدون ایجاد  .فروپاشیدبا اتم آلومینیوم نیز 

تر نشان از پایداری بزرگن بررسی سایر ساختارها با قطرهای ای خود، پایدار ماندند. همچنیشکل لوله

 آنها داشت.
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 و فروکه در حالت خالص ناپایدار  (7،0)@(14،0ساختار دوجداره )، 27-4مطابق با شکل همچنین 

دیگر ساختارهای دوجداره  .ای خود خارج شداز شکل لولهپس از آلایش با اتم آلومینیوم نیز  پاشید،می

ن بررسی سایر ای خود، پایدار ماندند. همچنیخارجی و حفظ شکل لوله پیوند لوله داخلی وبدون ایجاد 

 ها داشت.تر نشان از پایداری آنبزرگساختارها با قطرهای 

 

 



 

ش یافته آلای GaAsهای دوجداره زیگزاگ برای تعیین پارامترهای ساختاری، محاسبات بر روی نانولوله

 63/2لایش ( با غلظت آ Asاتم  38 وGa اتم  38اتم ) 76شامل  (6،0)@(13،0)نانولوله ، در Alبا اتم 

درصد  5/2( با غلظت آلایش  Asاتم  40و Gaاتم  40اتم ) 80شامل  (6،0)@(14،0)درصد و نانولوله  

صد و در 38/2آلایش  ( با غلظت Asاتم  42و  Gaاتم  42اتم ) 84شامل  (6،0)@(15،0)و نانولوله 

نولوله و نا 12/2آلایش  ( با غلظت Asاتم  44و  Gaاتم  44اتم ) 88 شامل (6،0)@(16،0)نانولوله 

وله نانول همچنین درصد و 84/1( با غلظت  Asاتم  46و  Gaاتم  46اتم ) 92شامل  (6،0)@(17،0)

تایج در انجام شده و ن درصد 58/1( با غلظت  Asاتم  48و  Gaاتم  48اتم ) 96شامل  (6،0)@(18،0)

 گردآوری شده است. 13 -4جدول  
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با اتم  آلایش یافته (6،0)@(n،0)زیگزاگ   GaAsدوجداره : پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله13-4جدول 
Al  

 

 (6،0)@(16،0) زیگزاگGaAs   دوجداره هاینانولوله در As و Al هایاتم بین تعادلی پیوند طول: 28-4 شکل

 آلایش از پس

 زیگزاگ  GaAs های دوجدارهاطرافش را در نانولوله Asو Al طول پیوند تعادلی بین اتمهای  28-4شکل 

اطراف خود  Asبا سه اتم  Alدهد. با توجه به شکل هر اتم پس از آلایش نشان می (6،0)@(16،0)

و   Å 46/2و حدود  یکسان تقریباً Al – 2 Asو   Al – 1As  پیوند برقرار کرده است که طول پیوند

باشد. مقایسه ساختارهای آلایش یافته با می Å 49/2و حدود  هااز آن بیشتر Al – 3Asطول پیوند 

 هساختارهای آلایش یافته، هم در جداردهد که طول پیوند تعادلی در ساختارهای خالص نشان می

 یافته است. افزایشخارجی نسبت به حالت خالص اندکی  هداخلی و هم در جدار

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

 آلایش

تعداد 

 اتم

نانولوله دوجداره 

آلایش  زیگزاگ

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

- - - - - - 63/2 76 (13،0)@(6،0) 

950/4 941/4 931/4 013/7 004/7 006/7 5/2 80 (14،0)@(6،0) 

482/5 492/5 508/5 020/7 019/7 022/7 38/2 84 (15،0)@(6،0) 

449/6 470/6 457/6 021/7 013/7 011/7 12/2  88 (16،0)@(6،0) 

374/7 359/7 365/7 007/7 011/7 013/7 84/1 92 (17،0)@(6،0) 

181/8 171/8 185/8 009/7 012/7 015/7 58/1 96 (18،0)@(6،0) 



 GaAsهای دوجداره زیگزاگ برای تعیین پارامترهای ساختاری، محاسبات بر روی نانولولههمچنین 

( با غلظت  Asاتم  42و Gaاتم  42اتم ) 84شامل  (7،0)@(14،0)نانولوله  ، در Alآلایش یافته با اتم 

 آلایش ظت( با غل Asاتم  44و  Gaاتم  44اتم ) 88شامل  (7،0)@(15،0)درصد و نانولوله  38/2آلایش 

 84/1یش آلا ( با غلظت Asاتم  46و  Gaاتم  46اتم ) 92 شامل (7،0)@(16،0)نانولوله درصد و  12/2

 مچنینه درصد و 58/1( با غلظت  Asاتم  48و  Gaاتم  48اتم ) 96شامل  (7،0)@(17،0)و نانولوله 

م شده و انجا درصد 37/1( با غلظت  Asاتم  50و  Gaاتم  50اتم ) 100شامل  (7،0)@(18،0)نانولوله 

 گردآوری شده است. 14 -4نتایج در جدول  

با اتم آلایش یافته  (7،0)@(n،0)زیگزاگ   GaAsدوجداره : پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله14-4جدول 
Al

 (7،0)@(17،0) زیگزاگGaAs   دوجداره هاینانولوله در As و Al هایاتم بین تعادلی پیوند طول: 29-4 شکل

 آلایش از پس

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

 آلایش

تعداد 

 اتم

نانولوله دوجداره 

آلایش  زیگزاگ

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

- - - - - - 38/2 84 (14،0)@(7،0) 

976/4 969/4 932/4 017/7 023/7 014/7 12/2 88 (15،0)@(7،0) 

389/5 405/5 407/5 030/7 034/7 023/7 84/1  92 (16،0)@(7،0) 

288/6 324/6 323/6 024/7 023/7 029/7 58/1 96 (17،0)@(7،0) 

187/7 179/7 182/7 016/7 025/7 016/7 37/1 100 (18،0)@(7،0) 
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 زیگزاگ  GaAs های دوجدارهاطرافش را در نانولوله Asو Al های پیوند تعادلی بین اتمطول 29-4شکل 

اطراف خود  Asبا سه اتم  Alدهد. با توجه به شکل هر اتم پس از آلایش نشان می (7،0)@(17،0)

و  Å 46/2و حدود یکسان  تقریباً Al – 2 Asو   Al – 1As  پیوند برقرار کرده است که طول پیوند

باشد. مقایسه ساختارهای آلایش یافته با می Å 48/2و حدود  از آنها بیشتر Al – 3Asپیوند طول

 هدهد که طول پیوند تعادلی در ساختارهای آلایش یافته، هم در جدارساختارهای خالص نشان می

 یافته است. افزایشخارجی نسبت به حالت خالص اندکی  هداخلی و هم در جدار

آلایش یافته با  GaAsهای دوجداره دسته صندلی بررسی خواص الکترونی نانولوله 3-6-4

 Alاتم 

 آلایش یافته GaAsهای دوجداره دسته صندلی نانولوله ساختار نواری  1-3-6-4

 و n=9-13با  (4،4)@(n،n) دسته صندلی GaAsدوجداره  هاینانولوله دراین بخش ساختار نواری

(n،n)@(5،5 ) 10-13با=n  آلایش یافته با اتمAl .بررسی شده است 

(، 4،4)@(11،11(، )4،4)@(10،10(، )4،4)@(9،9ساختار نواری نانولوله خالص، ) 30-4در شکل 

به همراه ساختار آلایش یافته در لوله n)،(n@(4،4 )( از دسته 4،4)@(13،13، ) (4،4)@(12،12)

رسانا هستند ها رسم شده است. مطابق با شکل ساختارهای خالص که در ابتدا نیمهداخلی و خارجی آن

 .مانندپس از آلایش نیز نیمه رسانا باقی می



صندلی دسته GaAsهای دوجداره موقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله 15-4در جدول 

(n،n)@(4،4)  9-13با=n  خالص و آلایش یافته با اتمAl شود که مشاهده می .گردآوری شده است

 یابد.اهش میکی، گاف نواری نسبت به حالت خالص پس از آلایش در لوله خارج

 آلایش یافته (4،4)@(n،n)های دوجداره دسته صندلی : گاف نواری و موقیت ترازفرمی نانولوله15-4جدول

 

(، 5،5)@(12،12(، )5،5)@(11،11(، )5،5)@(10،10ساختار نواری نانولوله خالص، ) 31-4در شکل 

ها ( به همراه ساختار آلایش یافته در لوله داخلی و خارجی آن5،5)@n)،(n( از دسته 5،5)@(13،13)

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 دسته صندلی
آلایش 

 خارجی

آلایش  خالص آلایش داخلی

 خارجی

 خالص آلایش داخلی

642/0 - 647/0 956/3- 720/3- 934/3-    (9،9)@(4،4) 

337/1 327/1 347/1 757/3- 764/3- 743/3- (10،10)@(4،4) 

370/1 394/1 382/1 746/3- 749/3- 734/3- (11،11)@(4،4) 

372/1 413/1 396/1 743/3- 747/3- 731/3- (12،12)@(4،4) 

385/1 420/1 396/1 739/3- 743/3- 730/3- (13،13)@(4،4) 
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پس از آلایش نیز نیمه  ،رسانا هستندرسم شده است. مطابق با شکل ساختارهای خالص که در ابتدا نیمه

 .مانندرسانا باقی می

  

صندلی دسته GaAsهای دوجداره موقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله 16-4در جدول 

(n،n)@(5،5)  10-13با=n  خالص و آلایش یافته با اتمAl شود که مشاهده می .گردآوری شده است

 یابد.در لوله خارجی، گاف نواری نسبت به حالت خالص کاهش می پس از آلایش

با  آلایش یافته (5،5)@(n،n)دسته صندلی  GaAs های دوجدارهفرمی نانولوله: گاف نواری و موقیت تراز16-4جدول

 Alاتم 

 

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 دسته صندلی
 خالص آلایش داخلی خارجیآلایش خالص آلایش داخلی خارجیآلایش

- 384/0 501/0 714/3- 982/3- 930/3-    (10،10)@(5،5) 

379/1 375/1 381/1 742/3- 745/3- 728/3-    (11،11)@(5،5) 

400/1 413/1 404/1 734/3- 736/3- 712/3-    (12،12)@(5،5) 

420/1 417/1 433/1 726/3- 728/3- 714/3-    (13،13)@(5،5) 



 آلایش یافته GaAs  صندلیهای دوجداره دستههای نانولولهچگالی حالت 2-3-6-4

 n=10-13با  (4،4)@(n،n) دسته صندلی GaAsدوجداره  هاینانولوله ایهچگالی حالتدراین بخش 

 بررسی شده است. Alآلایش یافته با اتم  n=11-13با ( 5،5)@(n،n)و 

در نانولوله های دوجداره دسته  Gaو  As  ،Alچگالی حالت های تفکیکی اتم های 32-4شکل در 

(، 4،4)@(10،10ساختارهای )صندلی آلایش یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، برای 

 32-4شکل الف قسمت  رسم شده است. (4،4)@(13،13)، (4،4)@(12،12(، )4،4)@(11،11)

 Gaهای دهد در نوار رسانش، سهم اتمکه نشان می ساختارها می باشدخارجی مربوط به آلایش در لوله 

باشد. در می Alو  Gaهای بیشتر از اتم Asهای در نوار ظرفیت سهم اتم ، وAlو  Asهای بیشتر از اتم

دهد این روند نیز تکرار شده و نشان می ،ساختارها استداخلی که مربوط به آلایش در لوله ب قسمت 

باشد. چگالی ها میدر نوار ظرفیت بیشتر از سایر اتم Asهای در نوار رسانش و اتم Gaهای سهم اتم

 Alباشد و سهم اتم می Asو  Gaهای هیبریداسیون اوربیتالی بین اتمهای کل ساختارها، ناشی از حالت

 است. اندک بسیار هاحالت گیری چگالیبه عنوان یک اتم میهمان در شکل

های دوجداره در نانولوله Alو  Ga ،Asهای های جزئی اوربیتالی اتمچگالی حالت 33-4در شکل

و خارجی مربوط به آلایش الف ( رسم شده است. قسمت 4،4)@(10،10صندلی آلایش یافته )دسته

دهد، هم برای آلایش در لوله داخلی باشد که نشان میساختارها میداخلی مربوط به آلایش ب قسمت 

ها در نوار ظرفیت، مربوط  گیری چگالی حالتآلایش در لوله خارجی بیشترین سهم در شکلبرای و هم 

اندکی   سهم Asاتم  s 4و Gaاتم  s 4های باشد. اوربیتال می  Gaاتم  p 4سپسو  Asاتم  p 4به اوربیتال

 بیشتر می باشد. Asاز اتم  Gaها در نوار ظرفیت دارند که سهم اتم  گیری چگالی حالت در شکل

 

 



93 
 

 

 

 GaAs آلایش یافته (4،4)@(n،n): نمودار چگالی حالت ها در نانولوله های دوجداره دسته صندلی 32-4شکل

 الف(آلایش خارجی  ب(آلایش داخلی

ایفا  تریکمظرفیت نقش  های نواردر تشکیل چگالی حالتAl های اتم  ، اوربیتال(32-4) مطابق شکل

 باشد وها میتا حدی قابل محاسبه در چگالی حالتAl اتم  p 3که فقط اوربیتال کنند بطوریمی

ترین سهم در تشکیل ، بیش(33-4)ای ندارد. مطابق با شکلنقش قابل محاسبه Alاتم  s 3اوربیتال

باشد  می Asاتم  p 4و سپس Gaاتم  s 4هایهای جزئی در نوار رسانش مربوط به اوربیتالچگالی حالت

 د.جزئی در نوار رسانش نقشی ندارهای گیری چگالی حالتدر شکل Alاتم  s3 اوربیتال و

 



 

 (4،4)@(10،10)در نانولوله های آلایش یافته Al و  Ga ،As: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های 33-4شکل 

 الف( آلایش خارجی ب( آلایش داخلی

های دوجداره لهنانولو ردAl  و Ga ،As هایهای تفکیکی اتمچگالی حالت 34-4شکل در همچنین 

، (5،5)@(11،11) ساختارهای داخلی و هم در لوله خارجی، برای یافته، هم در لوله صندلی آلایشدسته

مربوط به آلایش در  34-4شکل الف قسمت  رسم شده است. (5،5)@(13،13)و  (5،5)@(12،12)

های بیشتر از اتم Gaهای دهد در نوار رسانش، سهم اتمکه نشان می باشد.میساختارها خارجی لوله 

As  وAlهای ، ودر نوار ظرفیت سهم اتمAs های بیشتر از اتمGa  وAl که مربوط ب باشد. در قسمت می

در  Gaهای دهد سهم اتماین روند نیز تکرار شده و نشان می ،است ساختارهاداخلی به آلایش در لوله 

های کل ساختارها،  باشد. چگالی حالتها میبیشتر از سایر اتمدر نوار ظرفیت  Asهای نوار رسانش و اتم

به عنوان یک اتم میهمان  Alباشد و سهم اتم می Asو  Gaهای ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین اتم

 است. اندک بسیار ها حالت گیری چگالیدر شکل
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 GaAs آلایش یافته (5،5)@(n،n): نمودار چگالی حالت ها در نانولوله های دوجداره دسته صندلی 34-4شکل

 الف(آلایش خارجی  ب(آلایش داخلی

های دوجداره در نانولوله Alو  Ga ،Asهای های جزئی اوربیتالی اتمچگالی حالت 35-4در شکل

و خارجی مربوط به آلایش الف رسم شده است. قسمت ( 5،5)@(11،11)صندلی آلایش یافته دسته

دهد، هم برای آلایش در لوله داخلی باشد که نشان میساختارها میداخلی مربوط به آلایش ب قسمت 

ها در نوار ظرفیت، مربوط  گیری چگالی حالتترین سهم در شکلآلایش در لوله خارجی بیشبرای و هم 

سهم اندکی  Asاتم  s 4و Gaاتم  s 4هایباشد. اوربیتالمی Gaاتم  p4 و سپس Asاتم  p 4به اوربیتال

باشد. مطابق بیشتر می Asاز اتم  Gaها در نوار ظرفیت دارند که سهم اتم  گیری چگالی حالتدر شکل

کنند میهای نوار ظرفیت نقش بسیار اندکی ایفا  در تشکیل چگالی حالتAl های اتم  شکل، اوربیتال

اتم  s 3باشد و اوربیتالها میتا حدی قابل محاسبه در چگالی حالتAl اتم  p 3که فقط اوربیتال بطوری

Al های جزئی در  ترین سهم در تشکیل چگالی حالتای ندارد. مطابق با شکل، بیشنقش قابل محاسبه



در  Alاتم  s3 اوربیتال باشد ومی Asاتم  p4و سپس  Gaاتم  p4های نوار رسانش مربوط به اوربیتال

 .دهای جزئی در نوار رسانش نقشی ندار گیری چگالی حالتشکل

 

 (5،5)@(11،11)در نانولوله های آلایش یافته Al و  Ga ،As: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های 35-4شکل 

 الف( آلایش خارجی ب( آلایش داخلی

 

 Alآلایش یافته با اتم  GaAsهای دوجداره زیگزاگ بررسی خواص الکترونی نانولوله  4-6-4

 آلایش یافتهGaAs  زیگزاگ های دوجدارهساختار نواری نانولوله  1-4-6-4

 n=13-18با  (6،0)@(n،0دسته ) GaAsهای دوجداره زیگزاگ نانولوله ساختار نواریدر این قسمت 

  بررسی شده است. Alآلایش یافته با اتم   n=14-18با ( 7،0)@(n،0)و 
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 و (6،0)@(16،0)، (6،0)@(15،0) ،(6،0)@(14،0) های خالصساختار نواری نانولوله 35-4در شکل 

های آلایش یافته رسم شده است. مطابق با شکل ساختارهای خالص به همراه نانولوله (6،0)@(17،0)

 کنند.پس از آلایش نیز همین خاصیت را حفظ می ،که در ابتدا نیمه رسانا هستند

 
 خالص و آلایش یافته (6،0)@(n،0): ساختارنواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ 35-4شکل

 (6،0)@(n،0) های دوجداره زیگزاگموقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله ،17-4 در جدول

آلایش در  از پسدهد گردآوری شده است که نشان می GaAsخالص و آلایش یافته  n=13-18با 

پس از آلایش  تاثیری در رسانایی آن نداشته و فقط گاف نواری ، آلایشهانانولوله جداره داخلی و خارجی

 .بدیادر لوله خارجی، نسبت به حالت خالص کاهش می

 یافته آلایش (6،0)@(n،0) زیگزاگ دوجداره هاینانولوله ترازفرمی موقیت و نواری : گاف17-4جدول  
دوجداره نانولوله  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 دسته صندلی
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

- - - - - 699/3- (13،0)@(6،0) 

531/0 546/0 533/0 125/4- 124/4- 107/4- (14،0)@(6،0) 

626/0 627/0 629/0 053/4- 049/4- 043/4- (15،0)@(6،0) 

859/0 854/0 863/0 029/4- 024/4- 021/4- (16،0)@(6،0) 

856/0 856/0 858/0 035/4- 042/4- 042/4- (17،0)@(6،0) 

894/0 869/0 898/0 039/4- 044/4- 035/4- (18،0)@(6،0) 



 و (7،0)@(16،0) ،(7،0)@(15،0) های خالصساختار نواری نانولوله، 36-4در شکل همچنین 

ای خالص های آلایش یافته رسم شده است. مطابق با شکل ساختارهبه همراه نانولوله (7،0)@(17،0)

 کنند.که در ابتدا نیمه رسانا هستند پس از آلایش نیز همین خاصیت را حفظ می

 
 Alبا اتم  خالص و آلایش یافته (7،0)@(n،0): ساختارنواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ 36-4شکل

 (7،0)@(n،0) های دوجداره زیگزاگموقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله ،18-4 در جدول

آلایش در  از پسدهد گردآوری شده است که نشان می GaAsخالص و آلایش یافته  n=14-18با 

تاثیری در رسانایی آن نداشته و فقط گاف نواری را تغییر داده  ، آلایشهانانولوله جداره داخلی و خارجی

در لوله خارجی، گاف نواری نسبت به حالت خالص کاهش یافته  شود پس از آلایشکه مشاهده می است

 است.
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 یافته آلایش (7،0)@(n،0) زیگزاگ دوجداره هاینانولوله ترازفرمی موقیت و نواری : گاف18-4جدول 

 

 آلایش یافته GaAs  های دوجداره زیگزاگهای نانولولهچگالی حالت  2-4-6-4

  n=13-18 با (6،0)@(n،0)دسته  GaAsزیگزاگ  دوجداره هاینانولوله ایهچگالی حالتدراین بخش 

 بررسی شده است. Alآلایش یافته با اتم   n=15-17با   (7،0)@(n،0)و 

های دوجداره زیگزاگ آلایش در نانولوله Alو  Ga ،Asهای های تفکیکی اتمچگالی حالت 37-4در شکل 

 و (6،0)@(15،0)، (6،0)@(14،0)یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، برای ساختارهای 

که مربوط به آلایش در لوله خارجی  37-4رسم شده است. مطابق با قسمت الف شکل ( 6،0)@(16،0)

 Asهای ها بیشتر از اتمچگالی حالت گیریدر شکل Gaهای باشد، در نوار رسانش سهم اتمساختارها می

باشد. همچنین این روند در می Alو  Gaهای بیشتر از اتم Asهای ، ودر نوار ظرفیت سهم اتمAlو 

نیز تکرار شده و نشان  ،ی ساختارها استداخلکه مربوط به آلایش در جداره  37-4قسمت ب شکل 

باشد. ها میدر نوار ظرفیت بیشتر از سایر اتم Asهای در نوار رسانش و اتم Gaهای دهد سهم اتممی

های کل ساختارها، بیشترین سهم را دارند و سهم اتم در شکل گیری چگالی حالت Asو  Gaهای اتم

Al  استبسیار اندک. 

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 دسته صندلی
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

- - - - - - (14،0)@(7،0) 

679/0 696/0 681/0 034/4- 035/4- 030/4- (15،0)@(7،0) 

649/0 672/0 654/0 967/3- 958/3- 920/3- (16،0)@(7،0) 

033/1 030/1 050/1 932/3- 933/3- 925/3- (17،0)@(7،0) 

050/1 043/1 061/1 954/3- 953/3- 933/3- (18،0)@(7،0) 



 

 GaAsآلایش یافته  (6،0)@(n،0): نمودار چگالی حالت ها در نانولوله های دوجداره زیگزاگ 37-4شکل

 خارجی  ب(آلایش داخلیالف(آلایش 

گ آلایش های دوجداره زیگزادر نانولوله Alو  Ga ،Asهای های جزئی اتمچگالی حالت 38-4در شکل 

هم  لوله داخلی و ( هم برای آلایش در38-4( رسم شده است. مطابق با شکل )6،0)@(15،0یافته )

رین سهم را به ترتیب بیشت Asاتم  p4و  Gaاتم  p4های  برای آلایش در لوله خارجی، مجموع اوربیتال

بسیار  Asتم ا s4و  Gaاتم  s4های ها در نوار رسانش دارند و سهم اوربیتالگیری چگالی حالتدر شکل

یت و هم ها، هم در نوار ظرفسهم ناچیزی در شکل گیری چگالی حالت Alهای اتم کم است. اوربیتال

 .کننددر نوار رسانش ایفا می
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 (6،0)@(15،0)در نانولوله های آلایش یافته Al و  Ga ،As: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های 38-4شکل 

 الف( آلایش خارجی ب( آلایش داخلی

های دوجداره در نانولوله Alو  Ga ،Asهای های تفکیکی اتمچگالی حالت 39-4در شکل همچنین 

، (7،0)@(15،0)زیگزاگ آلایش یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، برای ساختارهای 

که مربوط به  39-4رسم شده است. مطابق با قسمت الف شکل ( 7،0)@(17،0) و (7،0)@(16،0)

چگالی  گیریدر شکل Gaهای باشد، در نوار رسانش سهم اتمآلایش در لوله خارجی ساختارها می

باشد. می Alو  Gaهای بیشتر از اتم Asهای ، ودر نوار ظرفیت سهم اتمAlو  Asهای ها بیشتر از اتمحالت

نیز  ،ی ساختارها استداخلکه مربوط به آلایش در جداره  39-4همچنین این روند در قسمت ب شکل 

در نوار ظرفیت بیشتر از سایر  Asهای در نوار رسانش و اتم Gaهای دهد سهم اتمتکرار شده و نشان می

های کل ساختارها، بیشترین سهم را دارند در شکل گیری چگالی حالت Asو  Gaهای باشد. اتمها میاتم

 .استبسیار اندک  Alو سهم اتم 



 

 GaAsآلایش یافته  (7،0)@(n،0): نمودار چگالی حالت ها در نانولوله های دوجداره زیگزاگ 39-4شکل

 خارجی  ب(آلایش داخلیالف(آلایش 

های دوجداره زیگزاگ در نانولوله Alو  Ga ،Asهای های جزئی اتمچگالی حالت 40-4در شکل همچنین 

( هم برای آلایش درلوله داخلی و 40-4رسم شده است. مطابق با شکل )( 7،0)@(16،0)آلایش یافته 

ترین به ترتیب بیش Asاتم  p4و  Gaاتم  p4های  لوله خارجی، مجموع اوربیتالدر آلایش برای  هم

اتم  s4و  Gaاتم  s4های ها در نوار رسانش دارند و سهم اوربیتالگیری چگالی حالتسهم را در شکل

As هم در نوار  ،هاهای اتم آلومینیوم سهم ناچیزی در شکل گیری چگالی حالتبسیار کم است. اوربیتال

  .کنندظرفیت و هم در نوار رسانش ایفا می
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 (7،0)@(16،0)در نانولوله های آلایش یافته Al و  Ga ،As: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های 40-4شکل 

 ب( آلایش داخلی  الف( آلایش خارجی

 

 Alآلایش یافته با اتم  GaAsدوجداره  بررسی پایداری نانولوله های  5-6-4

 Alپایداری نانولوله های دوجداره دسته صندلی آلایش یافته با اتم   1-5-6-4

 

و =n 9-13با ( 4،4)@(n،nصندلی )دسته یافتهی آلایش دوجداره هاینانولولهپایداری  این قسمت در

(n،n)@(5،5 با )10-15n=  شده است. بررسی 

لوله خارجی و های نانولوله داخلی با نانومتفاوت بودن تعداد اتم های دوجداره به دلیلدر ساختار نانولوله

)موجدار(  که باعث ایجاد یک سطح غیر مسطح Alو  Ga   ،As هاینیز اختلاف در الکترونگاتیوی اتم

باشد. برای انتخاب یک جداره یکسان نمیوند و پایداری تمام ساختارهای دوشها میلولهدر محیط نانو



 لوله )داخلی و خارجی(،ی ساختار، باید ضمن حفظ شکل نانوآل دوجداره از حیث پایدارهلوله ایدنانو

 شود: انرژی تشکیل طبق فرمول زیر محاسبه می نسبت به دیگر ساختارها باشد. کمتر (E∆)انرژی تشکیل 

∆E= E (Doped DWNT) -E (Pure DWNT) -E (Al) +E (Ga) 

 نانولوله کل انرژی E (Pure DWNT)و  یافته یشنانولوله دوجداره آلا کل انرژی E(Doped DWNT) که

 .است گالیومتک اتم  انرژی و آلومینیوم اتم تک انرژی ترتیب بهE (Ga)  و E (Al) و  خالص دوجداره

، پایدارترین (DWNTنانولوله دوجداره ) باشد تا یک انرژی تشکیل باید منفی و کوچکتر ،طبق تعریف ما

 محسوب شود. لوله نانو

 

  GaAs دسته صندلیآلایش یافته های دوجداره : ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله19-4 جدول

فاصله  (eVانرژی تشکیل ) وضعیت

درون 

 جداری

 تعداد

 اتم 

 لولهنانو

 آلایش داخلی آلایش خارجی دوجداره 

 (4،4)@(9،9) 52 4/5 - -731/0 ناپایدار

 (4،4)@(10،10) 56 1/7 -740/0 -767/0 پایدارترین

 (4،4)@(11،11) 60 9/7 -739/0 -756/0 پایدار

 (4،4)@(12،12) 64 9 -701/0 -707/0 پایدار

 (4،4)@(13،13) 68 1/10 -724/0 -715/0 پایدار

 (5،5)@(10،10) 60 1/5 - - ناپایدار

 (5،5)@(11،11) 64 8/6 -751/0 -754/0 پایدارترین

 (5،5)@(12،12) 68 2/8 -713/0 -687/0 پایدار

 (5،5)@(13،13) 72 1/9 -664/0 -712/0 پایدار

 (5،5)@(14،14) 76 2/10 -7341/0 -7436/0 پایدار

 (5،5)@(15،15) 80 2/11 -7344/0 -7343/0 پایدار
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که در  (5،5)@(10،10)و  (4،4)@(9،9)نانولوله های دوجداره دسته صندلی ، 41-4 شکلبا توجه به 

 شدند. ای خود را حفظ نکرده و ناپایدارحالت خالص در ابتدا پایدار بودند، پس از آلایش شکل لوله

 

 صخال GaAs: نمای مقطعی ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله های دوجداره دسته صندلی 41-4شکل

 Alبا اتم  و آلایش یافته 

صندلی دسته آلایش یافته جدارهدو های نانولوله که یریمگیم نتیجه 19-4 جدولهمچنین با توجه به 

GaAs 6اختلاف کایرالیته  افزایش یک واحد کایرالیته نسبت به حالت خالص خود و با(n-m)= ، از لحاظ

 صندلیبرای دستهپایداری مناسب ترین ساختارها هستند و مطلوب ترین فاصله درون جداری 

(n،n)@(4،4)  برابرÅ 1/7  صندلیبرای دستهو (n،n)@(5،5)  نیز برابرÅ 8/6 باشدمی. 

  

 دسته صندلی های دوجدارهکایرالیته نانولولهاختلاف نمودار تغییرات انرژی تشکیل بر حسب :  42- 4 شکل

(n،n)@(4،4)  آلایش یافتهGaAs با اتم Al 
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 صندلی دسته های دوجدارهکایرالیته نانولولهاختلاف نمودار تغییرات انرژی تشکیل بر حسب :  43- 4 شکل

(n،n)@(5،5)  آلایش یافتهGaAs با اتم Al 

 

 پایداری نانولوله های دوجداره زیگزاگ آلایش یافته با اتم آلومینیوم   2-5-6-4

 

( 7،0)@(n،0و )=n 13-18با ( 6،0)@(n،0) زیگزاگ یافتهی آلایش دوجداره هاینانولوله این قسمت در

 شده است. بررسی  =14n-18با 

 های دوجداره زیگزاگنانولوله ،(85)صفحه27-4 شکل و (84)صفحه26-4 شکلبا توجه به 

ای پس از آلایش شکل لوله ،که در حالت خالص در ابتدا پایدار بودند (7،0)@(14،0)( و 6،0)@(13،0)

 حفظ نکرده و ناپایدار شدند. خود را
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 GaAs زیگزاگآلایش یافته های دوجداره ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله :20-4 جدول

 

 GaAs زیگزاگ آلایش یافته دوجداره هاینانولوله که یریمگیم نتیجه 20-4 جدولهمچنین با توجه به 

از لحاظ ، =(n-m)9 افزایش یک واحد کایرالیته نسبت به حالت خالص خود و اختلاف کایرالیته با

 (6،0)@(n،0) برای ساختارپایداری مناسب ترین ساختارها هستند و مطلوب ترین فاصله درون جداری 

 .باشدمی Å 4/5نیز برابر  (7،0)@(n،0) برای ساختارو  Å 5/5برابر 

 

 

فاصله درون  (eVانرژی تشکیل ) وضعیت

 (Åجداری)

 لولهنانو تعداد اتم

 آلایش داخلی آلایش خارجی

 (6،0)@(13،0) 76 -   - - ناپایدار

 (6،0)@(14،0) 80 9/4 -530/0 -561/0 پایدار

 (6،0)@(15،0) 84 5/5 -634/0 -631/0 پایدارترین

 (6،0)@(16،0) 88 4/6 -570/0 -600/0 پایدار

 (6،0)@(17،0) 92 3/7 -627/0 -609/0 پایدار

 (6،0)@(18،0) 96 1/8 -615/0 -620/0 پایدار

 (7،0)@(14،0) 84 - - - ناپایدار

 (7،0)@(15،0) 88 9/4 -479/0 -596/0 پایدار

 (7،0)@(16،0) 92 4/5 -335/1 -415/1 پایدارترین

 (7،0)@(17،0) 96 3/6 -704/0 -735/0 پایدار

 (7،0)@(18،0) 100 1/7 -620/0 -697/0 پایدار



 

 (6،0)@(n،0) گزیگزا های دوجدارهکایرالیته نانولولهاختلاف نمودار تغییرات انرژی تشکیل بر حسب :  44-4 شکل

 Al با اتم GaAsآلایش یافته  

 

 

 

 (7،0)@(n،0) اگزیگز های دوجدارهکایرالیته نانولولهاختلاف نمودار تغییرات انرژی تشکیل بر حسب :  45 -4 شکل

 Al با اتم GaAsآلایش یافته  
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 نتیجه گیری

مورد   GaAsهای دوجداره خالص و آلایش یافته در این پژوهش پایداری و خواص الکترونی نانولوله

درفضای وارون، به منظور افزایش دقت  kابتدا پارامترهای انرژی قطع و تعداد نقاط . در بررسی قرارگرفت

و صحت  نتایج و کاهش زمان محاسبات، بهینه سازی شد. پس از بهینه سازی پارامترهای ورودی، برای 

و  n= 7-13( با 4،4)@(n،n) خالص های دوجدارهتعیین میزان پایداری و پایدارترین ساختار، نانولوله

(n،n )@(5،5 با )8-13 =n خالص های دوجدارهصندلی و همچنین نانولولهاز گروه دسته (0،n)@(6،0 )

از گروه زیگزاگ مورد واهلش قرار گرفتند. با محاسبه انرژی  n= 13-18( با  7،0)@(n،0و ) n=11-18با 

پایدارترین  ،صندلیدسته خالصهای که برای نانولوله ساختارها مشاهده شد انرژی پیوندیو  تشکیل

و برای  eV 66/4و انرژی پیوندی  -eV74/2 و انرژی تشکیل  Å4/5 جداری حالت به ازای فاصله درون

و انرژی  -eV 33/5و انرژی تشکیل  Å 9/4به ازای فاصله درون جداری  خالص های زیگزاگنانولوله

ایجاد شد و ساختارهایی با فاصله درون جداری کمتر از این مقدار به سمت فروپاشی  eV 68/4پیوندی 

و ناپایداری میل کردند. پایدارترین ساختارها که بیشترین انرژی پیوندی و کمترین انرژی تشکیل را 

 ( و در گروه5،5)@(10،10( و )4،4)@(9،9صندلی )دسته خالص هاینانولوله داشتند، در گروه

مطالعه خواص الکترونی ساختارها  .( بودند7،0)@(15،0( و )6،0)@(14،0زیگزاگ ) خالص هاینانولوله

و تمام  بوده نیمه رسانا GaAs صندلی و زیگزاگدسته دوجداره هاینشان داد که تمامی نانولوله

 با  آنها نواری گاف د.نباشمستقیم می دارای گاف نواری و زیگزاگ صندلیجداره دسته دوهای نانولوله

درتمام  شود.می کندتر تغییرات روند بالاتر، قطرهای در که دارد افزایشی روند هانانولوله قطر افزایش

های دوجداره ، گاف نواری نانولولهصندلی و هم زیگزاگای نمونه دستهساختارهای مورد بررسی هم بر

های کلی باشد. با بررسی چگالی حالتتشکیل دهنده آن میهای تک جداره تک نانولولهکمتر ازگاف تک

های دوجداره خالص ساختار از نانولوله پنجصندلی و های دوجداره خالص دستهشش ساختار از نانولوله

صندلی و زیگزاگ در نوار رسانش سهم ی دستهنشان داده شد که برای تمامی ساختارها GaAs گزیگزا



در  Asاست و در نقطه مقابل، سهم اتم  Asهای کلی بیشتر از اتم چگالی حالتدر ایجاد  Ga اتم

ی باشد. در ادامه با بررسی تغییرات ناشی از آلایش نانولولهمی Gaگیری نوار ظرفیت بیشتر از اتم شکل

GaAs  با اتمAl، (4،4)@(10،10) ،(4،4)@(9،9)صندلی ساختار دوجداره دسته پنج ،

ساختار  شش( و 4،4)@(n،nاز دسته ) (4،4)@(13،13)و  (4،4)@(12،12)، (4،4)@(11،11)

و  (5،5)@(14،14) ،(5،5)@(13،13)، (5،5)@(12،12)، (5،5)@(11،11) ،(5،5)@(10،10)

 ییافته آلایش ساختارهای د آلایش قرار گرفتند.( مور5،5)@(n،nاز دسته ) (5،5)@(15،15)

پس  ،که در حالت خالص پایدار بودند =5n-m( با اختلاف کایرالیته 5،5)@(10،10و ) (4،4)@(9،9)

دند. دیگر ساختارهای گردیناپایدار  ،و ایجاد ناخالصی گالیومبه جای اتم  آلومینیوماز جایگزین کردن اتم 

ای هم محور خود هم در حالت خالص و هم در حالت آلایش یافته، مورد بررسی با حفظ شکل لوله

(، 6،0)@(13،0)جداره ساختار دو ششهای زیگزاگ خود را حفظ نمودند و برای نانولوله پایداری

از دسته  (6،0)@(18،0( و )6،0)@(17،0) ،(6،0)@(16،0) ،(6،0)@(15،0(، )6،0)@(14،0)

(0،n)@(6،0 و )و  (7،0)@(17،0) (،7،0)@(16،0(، )7،0)@(15،0)(، 7،0)@(14،0)ساختار  پنج

و   (6،0)@(13،0) هایکه ساختار ( مورد آلایش قرار گرفتند7،0)@(n،0از دسته ) (7،0)@(18،0)

و نیز ناپایدار ماندند  آلومینیومکه در حالت خالص ناپایدار بودند پس از آلایش با اتم  (7،0)@(14،0)

ادامه ای خود پایدار ماندند. در های داخلی و خارجی و حفظ شکل لولهدیگر ساختارها بدون پیوند لوله

( 4،4)@(9،9های دوجداره آلایش یافته )با انجام محاسبات پارامتری بر روی یک سلول واحد از نانولوله

( با 5،5)@(10،10) و نانولوله درصد 57/3( با غلظت 4،4)@(10،10) درصد، نانولوله 84/3باغلظت 

در تمامی ساختارها درصد، که  12/3( با غلظت 5،5)@(11،11درصد و همچنین ساختار ) 33/3غلظت 

جایگزین شده است،  Gaیک بار در لوله داخلی و بار دیگر در لوله خارجی به جای یک اتم  Alیک اتم 

در حالت آلایش یافته برای  (4،4)@(n،n) یهاباشد که پارامتر ثابت شبکه نانولولهنتایج حاکی از آن می

و فاصله درون جداری ساختارها با ایجاد آلایش  نسبت به حالت خالص دارد کاهشیآلایش خارجی روند 

 یهاپارامتر ثابت شبکه نانولولهو پیدا کرده است  افزایش درون لوله داخلی نسبت به حالت نانولوله خالص،
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(n،n)@(5،5)  افزایشیروند  هم برای آلایش داخلی و هم برای آلایش خارجیدر حالت آلایش یافته 

دارد و فاصله درون جداری ساختارها با ایجاد آلایش درون لوله داخلی نسبت به نسبت به حالت خالص 

 .پیدا کرده است کاهش حالت نانولوله خالص،

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 پیشنهادات برای آینده

ابت و ثبا لوله خارجی   GaAsهای دوجدارهمطالعه پایداری و خواص الکترونی نانولوله -1

 لوله داخلی با قطر متغیر.

 .خالص و آلایش یافته GaAsهای خواص اپتیکی و ترابردی نانولولهبررسی  -2

 خالص و آلایش یافته. GaAsهای مطالعه پایداری و خواص الکترونی نانوسیم -3
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Abstract 

 
Gallium arsenide GaAs nanotubes have a wide range of applications due to their specific 

properties, such as high chemical and thermal stability and oxidation resistance. In this 

study, the structural, electronic and stability properties of pure and Al-doped double-

walled GaAs nanotubes are investigated using density functional theory based on van der 

Waals forces (VDW-DFT) with pseudopotential method by SIESTA computational code. 

The calculations have been done on armchair (4,4)@(n,n) and (5,5)@(n,n) with (n=7-15) 

and zigzag (6,0)@(n,0) and (7,0)@(n,0) with (n=11-18) pure double-walled GaAs 

nanotubes. The results of the stability study of pure double-walled nanotubes show that 

the armchair pure double walled GaAs nanotubes with the difference chirality of 5, 

(n,n)@(n+5,n+5) and inter-wall space of 5.4 Å and the zigzag nanotubes with the 

difference chirality of 8, (n,0)@(n+8,0) and inter-wall space 4.9 Å are the most stable 

structures. Studying the band structure shows that all pure armchair and zigzag nanotubes 

are semiconductors. Band gap of the double-walled GaAs nanotubes have increasing 

trend with increasing the diameter of the nanotubes and the process of change is slower 

in the higher diameters. Double-walled armchair nanotubes (4,4)@(n,n) with (n=9-13) 

and (5,5)@(n,n) with (n=10-15) and zigzag nanotubes (6,0)@(n,0) with (n=14-18) and 

(7,0)@(n,0) with (n=15-18) are doped with Al atoms, which is the most stable nanotube 

after doping in the form of armchair structure are (4,4)@(10,10) and (5,5)@(11,11) with 

the formation energy of about -0.75 eV and the chirality difference 6, and in the zigzag 

structure, the (6,0)@(15,0) and (7,0)@(16,0) with the formation energy of about -0.63 eV 

and -1.41 eV and the chirality difference 9 are the most stable structure. 
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