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ه

تشکر و قدردانی

دانم که یاریم خواهد داد تا بیاموزانم آنچه را که دانم و میتا بیاموزم آنچه را که نمی  سپاس فراوان خدای را که مرا یاری داد

استاد راهنما  اساتید گرانقدرمرسیده است برخود می دانم، از منان  به سرانجام ام. اکنون که این پژوهش به یاری ایزدآموخته

ها  و زحماتها، راهنمائیبه پاس حمایتحسامی پیله رود  سعیدجناب آقای دکتر  و همچنین استاد مشاورسرکار خانم دکتر طیبه مولاروی 

گذاری نمایم.شان در طی انجام این پایان نامه، سپاسشائبهبی

گاه  از کلیه اساتید ام و دارم، از آقایان شاهرود که افتخار شاگردی در محضرشان را داشته صنعتیگروه فیزیک حالت جامد دانش

خاله از  یان،و در پا. ،  تقدیر و تشکرفراوان را دارمدفرو دکتر ایزدی، دکتر رحمانی پروفسورعشقی، دکتر  انصاری راد،  دکتر قاضی 

مقدور نبوده ، کمال  ینجاها در اذکر نام آن  و داشته  یینقش بسزا یقتحق  ینا یشرفتپ   و در انجام یکه به نحو یزانیمه عزمهربانم و ه 

را دارم. یتشکر و قدردان 

(98سیده راضیه حسینی )خرداد  



و

تعهد نامه

اینجانب سيده راضيه حسينی دانشجوي دوره کارشناسی ارشد رشته فيزیک حالت جامد 

رونیالکت خواص و پایداري نامه بررسیدانشکده فيزیک  دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایان

آلومنيوم تحت راهنمائی دکتر طيبه مولاروي  نيترید یافته آلایش و خالص دوجداره هاي نانولوله

 .شوممتعهد می
برخوردار است . نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالتتحقيقات در این پایان

تناد شده است .در استفاده از نتایج پژوهشهاي محققان دیگر به مرجع مورد استفاده اس

نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگري براي دریافت هيچ نوع مدرک یا امتيازي در هيچ مطالب مندرج در پایان

جا ارائه نشده است .

 دانشگاه » باشد و مقالات مستخرج با نام کليه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می

به چاپ خواهد رسيد .«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « صنعتی شاهرود 

نامه تأثيرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از حقوق معنوي تمام افرادي که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان

نامه رعایت می گردد.پایان

اي آنها ( استفاده شده است ضوابط نامه ، در مواردي که از موجود زنده ) یا بافتهدر کليه مراحل انجام این پایان

و اصول اخلاقی رعایت شده است .

 نامه، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده در کليه مراحل انجام این پایان

شده است اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .

 تاریخ

 امضای دانشجو

 

 : چکیده
 

ت نتایج و حق نشرمالکي

کليه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه هاي رایانه اي ، نرم افزار ها و تجهيزات ساخته 

در توليدات علمی مربوطه ذکر شود .. این مطلب باید به نحو مقتضی  باشدمیشده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود 

.باشدمیبدون ذکر مرجع مجاز ننامه پایانات و نتایج موجود در استفاده از اطلاع



ز

 چکيده

هاي خاص، نظير مقاومت گرمایی و دليل دارا بودن ویژگیبه  AlNي نيترید آلومينيومهانانولوله

دماي نقطه ذوب بالا، هدایت حرارتی قابل توجه، ضریب انبساط حرارتی پایين مورد توجه قرار گرفته 

خالص و  AlNهاي دوجداره . در این پژوهش خواص ساختاري، الکترونی و پایداري نانولوله]1[است

، با استفاده از نظریه تابعی چگالی با در نظر گرفتن نيروهاي Gaبا اتم  و کپسوله شده یافتهیشآلا

-بررسی شده است. محاسبات روي نانولوله  SIESTA( توسط کد محاسباتیVDW-DFTواندروالس )

و  n(=9-16( با )6،6)@(n،n( و )n=8-15( با )5،5)@(n،nصندلی )هاي دوجداره خالص دسته

نتایج ( صورت گرفته است. n=11-18( با )5،0)@(n،0و ) n(=12-19( با )6،0)@(n،0)زیگزاگ 

خالص  AlNهاي دوجداره دهد نانولولههاي دوجداره خالص نشان میحاصل از مطالعه پایداري نانولوله

هاي و نانولوله Å 6جداري ( و فاصله درونn،n)@(n،7+n+7، )7صندلی با اختلاف کایراليته دسته

از لحاظ پایداري  Å 06/6جداري ( و فاصله درون0،n)@(n+12، 0، )12زاگ با اختلاف کایراليته زیگ

-هاي خالص دستهدهد، تمام نانولولهمحاسبات ساختار نواري نشان می ترین ساختارها هستند.مناسب

با گاف نواري  هاي خالص زیگزاگ نيم رساناصندلی نيم رسانا با گاف نواري غير مستقيم و تمام نانولوله

ها روندي افزایشی ، با افزایش قطر نانولوله AlNجداره هاي تکباشند. گاف نواري نانولولهمستقيم می

 AlNهاي دوجداره شود. همچنين گاف نواري نانولولهدارد و در قطرهاي بالاتر، روند تغييرات کندتر می

هاي دوجداره باشد. نانولولههنده آن میجداره تشکيل دهاي تککمتر از گاف نواري تک تک نانولوله

آلایش شدند. نتایج حاصل از آلایش بيانگر کاهش گاف نواري  Gaبا اتم  AlNزیگزاگ و دسته صندلی 

ها مشاهده شد که پایداري نانولوله با کپسوله کردن نانولوله باشد.نانولوله ها نسبت به حالت خالص می

 شوند.تواند جهت مطالعات تجربی آینده  مفيد واقع تحقيق می نتایج حاصل از این یابد.افزایش می

، خواص SIESTA( کد DFT، نظریه تابعی چگالی )AlNهاي دوجداره : نانو لولهکلمات کليدي

الکترونی، پایداري، انرژي تشکيل.
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و مروری بر کارهای انجام شدهای بر نیترید آلومنیوم مقدمه
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مقدمه 1-1

جدول تناوبی با فرمول  Vو گروه  IIIیک ترکيب دوتایی شناخته شده گروه  نيترید آلومينيوم 

AlN گروه نيتریدهاي اخير سالهاي در باشد.می III نيتریدها زیرا اند، کرده جلب خود به را زیادي توجه

تراکم کوتاه، بسيار پيوند طول بالا، دماي پایداري با که هستند III-V  ترکيبات از خاص گروه زیر یک

و پهن گاف نواريمانند  اي العاده فوق خواص با. آیند می دست به بالا گرمایی هدایت پایين، پذیري

درجه با ترانزیستورهاي و ابی بنفش، انتشاراتی هاي دستگاه براي را آنها توان می قوي، نواري استحکام

است برتر خواص داراي گاف نواري بزرگ با نيمرسانا ماده یک عنوانبه  . AlNکرد استفاده بالا حرارت

نوري، دیسکهاي در همچنين و بنفش است ه فرامنطق در قطعه ساخت براي ماده بهترین ترتيب بدین و

ميلادي توسط بریگر و گوتر  1862نيترید آلومينيوم در سال  .]1[دارد کاربرد نيز ليتوگرافی هايکماس

 .]2[توسط مالتز به واقعيت پيوست 1877کش  گردید و اولين روش ساخت آن در سال 

آلومينيومساختارهاي نيترید  1-2

ارتند از : ال ( ساختار شود که عبنيترید آلومينيوم در دو ساختار بلوري مختل  متبلور می 

در فشار  نيترید آلومينيومکه ساختار بلوري معمول  1( از نوع ورتزیتHCPفشرده ) گوشیبلوري شش

از نوع سنگ نمک )کليرید ( FCCیک اتمسفر است، ب( ساختار بلوري مکعبی با سطوح مرکزدار )

کعبی فقط تحت فشارهاي بالا بنابراین در نيترید آلومينيوم معمولی، ساختار بلوري م . ]3[سدیوم(

تواند وجود داشته باشد. پيوند اتمی بين نيتروژن و آلومينيوم در هر دو نوع ساختار بلوري از نوع می

-هاي نيتروژن( در مکانها )در اینجا اتمدر ساختار بلوري ورتزیت، آنيون. ]4[باشدپيوند کوالانسی می

 HCPهاي موجود در شبکه مراکز فضاهاي چهار وجهیقرار داشته و نيمی از  HCPهاي اتمی ساختار 

نماي شبکه ورتزیت  1-1هاي آلومينيوم( اشغال شده است. در شکل ها )در اینجا اتمتوسط کاتيون

هاي پيوندهاي بين نيترید آلومينيوم، فضاي چهار وجهی و محل استقرار اتم آلومينيوم در آن، فاصله

شود فضاي چهار وجهی در جهت اده شده است. دیده میو زاویه بين آنها نشان د Al-Nاتمی 

1 Wurtzite
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 nmترتيب برابر  نيتریدآلومينيوم به HCPشبکه  aو  cجمع شده است. پارامترهاي  ]0001[کریستالی 

49816/0=c  وnm31127/0=a دهد نسبت بوده که نشان میc/a ( از مقدار ایده6004/1آن ) آل

همان گونه که ذکر شد نيترید آلومينيوم  .]4[باشدیکمتر م 633/1ورتزیت یعنی  HCPسلول واحد 

از نوع کلرید سدیوم متبلور شود. اما در  FCCتواند در سيستم بلوري تحت فشارهاي بسيار بالا می

و همچنين کلرید  1نداز نوع زینک بل FCCنانوساختارهاي نيترید آلومينيوم، تبلور در سيستم بلوري 

اتاق و فشار یک اتمسفر( نيز مشاهده شده است. برخی محققين  سدیوم تحت شرایط متعارفی )دماي

را در شرایط متعارفی براي ید سدیوم از نوع کلر FCC، وجود ساختار بلوري HCPعلاوه بر شبکه 

 اند.گزارش کرده]8،9 [ها و نانوفيلم ]7[ها، نانوسيم]5-7[نانوذرات ،]5[هانانوساختارهایی مانند: نانولوله

 

ها در فضاي چهار وجهی، طول پيوندها و زاویه نيترید آلومينيوم، استقرار اتم HCPماي سلول واحد : ن1-1شکل 

 .]Al-N ]4بين پيوندهاي بين اتمی 

 نانوساختارهاي نيترید آلومينيوم 1-3

توسط  AlNهاي منتشر شده در منابع علمی حاکی از توليد نانوساختارهاي مختل  گزارش 

هاي متنوع ساخت و کنترل شرایط توليد است. نانوساختارهایی که تا روش محققين با استفاده از 

ها، ، نانوبرسهالولهها، نانوها، نانوفيلمها، نانوتسمهها، نانوسيماند عبارتند از: نانوذرهکنون معرفی شده

ها و ولهنانول ها،هاي نانوسوزنی، نانومخروطها، آرایهنانوساختارهاي خارپشت گونه و گل گونه، نانوميله

                                           
1 Zinc blend 
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-شامل نانومخروط AlNسه نوع از نانوساختار  SEMتصاویر  2-1در شکل  هاي آتش فشانی.نانودهانه

ها و نانودهانه آتش فشانی در دو بزرگنمایی کم و زیاد ارائه شده است. این نانوساختارها با ها، نانوميله

هاي دمش حامل آمونياک و نيتروژن کنترل دماي نيتریداسيون مستقيم ذرات آلومينيوم و نسبت گاز

 اند.تهيه شده

 

ها پ و بالا، ال  و ب( نانومخروط نهاي پایينانوساختارهاي نيترید آلومينيوم در بزرگنمایی SEM: تصاویر 2-1شکل

 .]4[ها، ث وج(نانودهانه آتشفشانیوت(نانوميله

 آورده شده است. ينيومنيترید آلومنانوساختارهاي  TEMو  SEMتصاویر  5-1تا  3-1در شکل 



5 

 

 

 .]10[نانوساختارهاي نيترید آلومينيوم، ال  تا ت( گل گونه، ث(نانوفيلم، ج(نانو توپ SEM: تصاویر 3-1شکل

   

 .]10[نانوسيم نيترید آلومينيوم، ال ( دید عمود از بالا، ب(دید مایل  SEM: تصاویر 4-1شکل 
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 .]5[نيترید آلومينيوم نانولوله TEMب(تصویر  .]10[آلومينيومنانوسوزن نيترید  SCM: ال (تصویر 5-1شکل  

 

 نيترید آلومينيومهاي نانولوله 1-4

 مواد این روي بر متعددي مطالعات CNT)(1 کربنی هاي نانولوله توليد و کش  اوليه روزهاي از  

 نجاآ از. باشد می ونان فناوري تا نانوالکتریک از CNT کاربرد هاي برنامه. است شده داده اختصاص نوین

با  آنها جایگزینی بنابراین است نانولوله قطر و کایراليتی به وابسته عمدتا CNT الکتریکی خواص که

. است نظر مورد هاي لوله نانو توليد مزیت عوامل، این از مستقل خواص با غيرکربنی هاي نانولوله دیگر

 عنوان به (AlN) الومينيوم نيترید و ، (BN) بور سوم نيترید گروه نيترید هاي نانولوله منظور این براي

 نانولوله هاي تمام CNT با مقایسه در. شود می گرفته نظر در CNT مناسب و ممکن هاي جایگزین

 قطر و کایراليتی از مستقل آنها الکترونی خواص و هستند بزرگ گاف با نيمرسانا III گروه نيتریدي

 و الکترونيک براي خوبی ماده و است گاف نواريبزرگترین  داراي AlN آنها ميان در. است نانولوله

ها  CNT از مناسبتر که هستند موادي عنوان به هانانولوله این بنابراین .]11[ است آینده اپتوالکترونيک

هاي نيترید نانولوله تازگی به. هستند مکانيکی و الکترونيکی هاي دستگاه در خاص کاربردهاي براي

 بالا، ذوب نقطه دماي و گرمایی خاطر مقاومت به مواد این. اندشده ساخته مختل  هايروش با آلومينيوم

 شناخته اعتماد قابل الکتریک دي خواص و پایين حرارتی انبساط ضریب ،توجه قابل حرارتی هدایت

                                           
1 Carbon nunotube 

 ب ال 
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 سازي ذخيره رساناهاي عنوان به و .]13[اند شده سنتز موفقيت با AlN هاينانولوله .]12[اندشده

 NO2 حسگر عنوان به هانانولوله نوع این که است شده نشان داده اخيرا .]14[اندشده پيشنهاد روژنهيد

هاي نيترید آلومينيوم از طریق آزمایشگاهی، توسط جریان نانولوله .]15[گيردمی قرار استفاده مورد

وري پودر آلومينيوم ، یا با فرا Ar-N( قوس پلاسماي ناشی از ذوب آلومينيوم در محيط DCمستقيم )

و  ]16[1اي مانند مخصوص توسط ووهاي لولهدر کوره ،𝑁2/𝑁𝐻3 آغشته به سولفات کبالت در محيط

و  2نانومتر در مقياس گرمی توسط تندر 80-30و سپس با طول چند ميکرومتر و با قطر  همکاران

اليته آنها وابسته است )بر ا به کایرنانولوله ها زیاد و مشخصسنتز شد. گاف نواري این  ]13[همکارانش

هاي کربنی(. پيگيربندي زیگزاگ آن به لحاظ انرژي مطلوبتر از آلایش دسته صندلی خلاف نانولوله

جهت صرفه جویی در مصرف  LEDهاي توان به لامپباشد. از موارد استفاده این نانوساختارها میمی

و  3هاي پر تحرکرانزیستورهاي الکتروناي، تهاي چند رسانهبرق، ليزرهاي آبی در دیسک

 .]17[ اشاره کرد 4ترانزیستورهاي اثر ميدان

 

 AlNهاي مروري بر کارهاي انجام شده در زمينه نانولوله 1-5

-در یک تحقيق براي بررسی امکان ایجاد ندانو لولده   ]18[ 6و دونگ جو5ژانگ  2003در سال  

نيتریدد  ندانو سديم    ،ساختار از جمله نانو سديم المداس   ویژگی چهار ترکيب نانو نيترید آلومينيومهاي 

مدورد   با اسدتفاده از روش اصدول اوليده    را  نيتریدآلومينيومي نانو لوله ي کربنی و نانو لوله ،آلومينيوم

با قطر یکنواخت به خوبی شکل  نيتریدآلومينيومي . در این کار یک نانولولهدادندمقایسه و بررسی قرار 

تخمين زده شده از نانو لولده هداي    گاف نواري ت با نانو لوله هاي کربنی هم دارد.گرفت که حتی رقاب

                                           
1 Wu. 

2 Tondare. 
3 High Electron Mobility Transistors (HEMT). 
4 Field Effect Transistors (FET). 

5 Dongju 

6 R.Q.Zhang 
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بزرگتر از ساختارهاي نانو سيم مربوطه است که متفداوت از نانولولده هداي کربندی در      نيتریدآلومينيوم

آورده شدده   1-1 گاف نواري ساختارهاي مورد بررسدی در جددول   باشد.مقایسه با نانو سيم الماس می

نشان  6-1در شکل  اند. نانو ساختارهاي یک بعدي بهينه سازي شده که در این مقاله بررسی شدهاست

که در آن یک یا دو اتم در بخش ميانی هر مدل به عنوان اتم هاي نمایندده در شدکل    ،داده شده است

ده نشدان دا  7-1هندسی براي اتم هاي نماینده در شکل  متغيرهاييات است و جزئ انتخاب شده 1-6

واضح است کده تمدام ندانو سداختارها در مقایسده بدا سداختارهاي چهارتدایی          6-1شده است. از شکل 

و دیواره استاندارد و ساختارهاي نانو لوله اي تحری  قابل توجهی ندارند و داراي محور تقریبا مستقيم 

وند در درجده هداي   در همه ي چهار نانو ساختار تغييرات طول پي باشد.ها میهاي صاف براي نانو لوله

بدراي پيونددهایی کده کدم و      Å 541/1 حدود C-Cمختل  وجود دارد. در نانوسيم الماس طول پيوند 

باشند. هاي دیگر میبراي اتم هایی که در جهت Å 530/1 باشند و حدودبيش عمود بر محور سيم می

 6-1شدکل   2در ساختار  Al-Nباشد. در مقابل براي پيوند می 011Å/1 این جابجایی طول پيوند تنها

است کده   168Å/0 سانتيمتر متفاوت است و تغييرات طول پيوند 977Å/1به  829Å/1از طول پيوند 

 باشد.می 6-1در شکل  C-Cبيشتر از پيوند 
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 .]AlN ]18(نانولوله 4(نانو لوله کربنی AlN 3(نانوسيم 2(نانوسيم الماس 1:نانو ساختارهاي مورد بررسی 6-1شکل 

 

براي چهار ساختار. )طول پيوند به آنگستروم و  6-1هاي نماینده در شکل هندسی براي اتم متغيرهاي:7-1شکل 

 .]18[ زاویه به درجه(
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اتم هاي کربن در  -1 تواند به شرح زیر باشد.تفاوت در تغييرات طول پيوند براي دو نانو ساختار می 

کنند در حالی که هر دو اتم یکدیگر جذب می را نسبت به𝑠𝑝3نانو سيم هاي الماس هيبریداسيون 

غير قابل انطباق  𝑠𝑝3لومينيوم مکعبی از هيبریداسيون آلومينيوم و نيتروژن در ساختار نيترید آهاي 

 آنها وجود دارد. ظرفيتچون به ترتيب سه و پنج الکترون در نوار چهار  کنند.استفاده می

لفی از نظر اجزاي شيميایی دارند. شرایط مرزي اتم هاي يدگی هاي مختدو ساختار یک و دو پيچ -2

با این حال براي سادگی تمام  باشد.به وضوح متفاوت می 6-1شکل  2لومينيوم و نيتروژن در ساختار آ

به هر حال یک شکل  اتم هاي آلومينيوم و نيتروژن با استفاده از اتم هيدروژن اشباع شده است.

پس نتيجه  .ت آمدر نانو سيم آلومينيوم با استفاده از این تقریب بدساز ساختا متقارن با محوري صاف

 نيترید آلومينيومتواند براي توصي  ساختار نانو سيم شود که خطاي ناشی از این تقریب نمیگيري می

 بسيار مهم باشد.

اي هبراي نانولوله Å 446/1 تا Å 374/1 بين C-Cهمچنين در ساختارهاي لوله اي طول پيوند براي 

-می متغير نيترید آلومينيوماي هبراي نانو لوله 771Å/1تا  766Å/1 بين   Al-Nکربن و طول پيوند

-نشان می (Al-N براي پيوند Å 005/0 و C-Cبراي  072Å/0)این تغييرات طول پيوند کوچک باشد.

ه هاي کربنی باشد. به خوبی شناخته شده است که نانولولدر تمام ساختار گسترده می π پيونددهد که 

را براي 𝑠𝑝2 شامل حلقه هاي شش گوشی از اتم هاي کربن هستند که این اتم ها هيبریداسيون 

محاسبات انجام  د.نشومی C-Cکنند و موجب طول پيوند تقریبا متوسط ایجاد می πتشکيل پيوند 

ند نانو لوله هاي کربنی را تواشده در این مقاله با چنين مفهوم رایج توافق دارد بنا بر این محاسبات می

تقریبا یکسان است و تغييرات طول  Al-Nهاي پيوند تمام طول AlNبراي نانولوله هاي  توصي  کند.

باشد که نشان دهنده هيبریداسيون می 6-1شکل  3 ساختاردر C-C حتی کمتر از پيوند Al-Nپيوند 

 𝑠𝑝2 توان با بررسی زوایاي همين نتيجه را می باشد.موثر براي هر دو اتم هاي آلومينيوم و نيتروژن می

و  115/0که در آن این زوایاي پيوند بين  f 7-1و  e 7-1در شکل  N-Al-Nو  Al-N-Alپيوند 
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لازم به ذکر  ( بدست آورد.𝑠𝑝2 )زاویه بين دو اربيتال هيبریدي  باشدمتغير می 120تا نزدیکی  119/0

طراحی شده در اینجا داراي قطر بسيار کم و انرژي کرنش  لومينيومنيترید آي  هاکه نانو لوله است

کمتري داشته باشد و بنابر این  تشکيل رود که یک نانولوله با قطر بزرگتر انرژيزیاد هستند. انتظار می

 .]18[پایداري افزایش پيدا کند

 .]18[ بررسی و شکاف بين آنها براي چهار ساختار مورد LUMOو  HOMO: مقادیر ویژه 1-1جدول 

 
 

هاي نيترید ایداري و ساختار الکترونی نانولولهپ ]15[ 2003در سال  در تحقيق دیگريهمچنين 

و مشاهده شد که انرژي مورد  ،تابعی چگالی مورد بررسی قرار داده شدآلومينيوم با استفاده از نظریه 

و همچنين پایداري  دآلومينيومنيتریلوله نانوبه یک  نيترید آلومينيومنياز کمتر براي تبدیل ورق 

-نيم نيترید آلومينيومهاي دهد. تمام نانولولهرا نشان می AlNهاي امکان تشکيل نانولوله ،حرارتی بالا

-الکترون ولت هستند. همچنين مشاهده شد که تمام نانولوله 95/3تا  84/2بين  گاف نواريبا رسانا 

صندلی نيم هادي هاي دستهتند در حالی که نانولولهمستقيم هسگاف نواري هاي زیگزاگ نيم هادي با 

( از 5،5هاي نانولوله )نواري و چگالی حالت ساختار 8-1مستقيم هستند. در شکل  غير گاف نواريبا 

گاف هاي کربنی ( از نوع زیگزاگ آورده شده است. بر خلاف نانولوله9،0صندلی و نانولوله )نوع دسته

تغييرات گاف  10-1 در شکل کنند.آلومينيوم با افزایش قطر افزایش پيدا می نيترید هاينانولوله نواري

محاسبه شده که کمی  AlN83Å/1 نواري بر حسب قطر نانولوله آورده شده است. متوسط طول پيوند 

-باشد. که شبيه به نانولولهمی AlN  89Å/1تر از مقادیر محاسبه شده براي ساختار زینک بلند ،کوتاه

 باشد.می GaNو  BNهاي 
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 .]15[( 9،0( نانولوله )b( 5،5( نانولوله )aها : ساختار نواري و چگالی حالت8-1شکل 

 

پس از قرارگيري  AlN (5،5( نانولوله )cوAlN d(9،0( نانولوله )AlN b( 5،5( نانولوله )a:ساختار تعادلی 9-1شکل 

 .]K1000  ]15در دماي 
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هاي آلومينيوم به سمت محور دهد، جایی که اتمرخ می AlNي هالوله جزئی در دیواره انحرافیک 

کند که موجب خم بعد از آرام شدن به سمت مخال  حرکت می Nهاي کنند و اتملوله حرکت می

-می 035Å/0 (،9،0و براي نانولوله ) 037Å/0(، 5،5هاي )شود. این جابجایی براي نانولولهشدن می

کوچکتر  AlNهاي با قطر مشابه انقباض در نانولوله GaN و BNهاي که در مقایسه با نانولوله باشد

هاي باشد. براي نانولولهکوچکتر می انحرافشود این است. هرچقدر که قطر نانولوله بزرگتر می

ها حفظ شده و شکل نانولوله  Ps 2و فشار  K1000در دماي  است.018Å/0تنها  انحراف( این 10،10)

باشد. با توجه به نرمی لوله در دماي بالا، مقطع عرضی به بيضی سيار کوچک میها بدر دیواره انحراف

تواند باشد بعد از بازسازي مجدد میکه ناشی از حرکت حرارتی می انحراف. این است تبدیل شده

دهد. همچنين را نشان می AlNهاي پایداري حرارتی نانولوله که این موضوع به وضوح بهبود یابد

-ها به پایان میکنند و لولهها در هر دو طرف به سمت محور لوله حرکت میود که اتمشمشاهده می

رود پس از اینکه در یک دماي بالاتر براي مدت زمان بيشتري حرارت داده رسند.  بنابراین انتظار می

اي شود که مشابه نتایج حاصل شده برمی 1با انتهاي بستهشود، لوله آلومينيوم تبدیل به یک لوله 

از دو دسته زیگزاگ و  نيترید آلومينيومجداره هاي تکهمچنين نانولوله .]15[است BNهاي نانولوله

هاي الکتریکی عمود بر محور نانولوله، با تحت تاثير ميدان 15Åتا  5دسته صندلی با قطرهاي بين 

يدان الکتریکی تا شود که ممورد مطالعه قرار گرفته شد. مشاهده می 2استفاده از اصل اول محاسبات

V/A 5/0 تاثير ميدانهاي  12-1هاي نيتریدآلومينيوم دارد. در شکلتاثير کمتري بر پایداري نانولوله

شود. موقعيت ( مشاهده می13،0( و )5،0بر روي ساختار نواري دو نانولوله ) 5/0و  3/0، 1/0الکتریکی 

به این شکل ميدان الکتریکی بر روي تراز فرمی با خطوط نقطه چين نشان داده شده است. با توجه 

الکترون  5/2هاي با قطر بزرگتر تاثير بيشتري دارد تا جایی که گاف نواري را تا گاف نواري نانولوله

 .]19[دهدولت کاهش می

                                           
1 Close-ended 

2 First principles 
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 AlN( نانولوله زیگزاگAlN bصندلی ( نانولوله دستهa: تغييرات گاف نواري بر حسب قطر نانولوله 10-1شکل 

]15[. 

 

 ,AlN: انرژي کششی بر حسب قطر نانولوله براي توليد نانو صفحه به نانولوله براي ساختارهاي مختل   11-1کلش

BN,GaN, C ]15[. 

 

( نيترید 10،0هاي )جذب سرب بر روي سطح و درون نانولوله 2017در تحقيق دیگري در سال 

ت که مقایسه خواص الکتریکی این آلومينيم با استفاده از نظریه تابعی چگالی مورد بررسی قرار گرف

باشد. ها از نيمه هادي به فلز میها قبل و بعد از جذب سرب نشان دهنده تغييرات این نانولولهنانولوله
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-لوله نيترید آلومينيوم ماده بسيار مناسبی براي تشخيص ماده سمی و خطرناک سرب مینوبنابر این نا

 . ]12[باشد

 

(. مقادیر 13،0(، ب( )5،0ي الکتریکی خارجی در جهت عمود بر محور نانولوله ال ( )ها: تاثير ميدان 12-1شکل

 .]f .]19و cبراي  5/0و  bو eبراي  d ،3/0و  aبراي  1/0ميدان الکتریکی برابر با 

 

 

 

 (5،0ال : نانولوله )

 (13،0ب: نانولوله )
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 2فصل 

 هاانواع ساختارهای نانو و نانولوله
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 مقدمه 2-1

هاي جدید با در دست گرفتن کنترل در ليد مواد، ابزارها و سيستموي تتوانمند آوري نانوفن 

شود. از همين تعری  است که در آن سطوح ظاهر می یسطوح ملکولی و اتمی و استفاده از خواص

یک رشته جدید نيست، بلکه رویکردي جدید در تمام رشته هاست.  آوري نانوفنآید که ساده برمی

دهایی را در حوزه هاي مختل  از غذا، دارو، تشخيص پزشکی و بيوتکنولوژي براي نانوتکنولوژي کاربر

نقل، انرژي، محيط زیست، مواد، هوافضا و امنيت ملی وتا الکترونيک، کامپيوتر، ارتباطات، حمل

-کاربردهاي وسيع این عرصه به همراه پيامدهاي اجتماعی، سياسی و حقوقی آن، این فن برشمرده اند.

ها و تحقيقات هر چند آزمایش .اي و فرابخش مطرح نموده استنوان یک زمينه فرا رشتهعآوري را به

قرن بيستم بطور جدي پيگيري شد، اما اثرات تحول آفرین،  80پيرامون نانوتکتولوژي از ابتداي دهه 

ي در روند تحقيق و توسعه باعث گردید که نظر تمامی کشورها آوري نانوفنمعجزه آسا و باورنکردنی 

بزرگ به این موضوع جلب گردد و فناوري نانو را به عنوان یکی از مهمترین اولویتهاي تحقيقاتی 

آوري در کليه علوم استفاده از این فن. خویش طی دهه اول قرن بيست و یکم محسوب نمایند

ه که پزشکی، پتروشيمی، علوم مواد، صنایع دفاعی، الکترونيک، کامپوترهاي کوانتومی و غيره باعث شد

 .]20[ی و صنعتی پيش روي جهانيان باشدعنوان یک چالش اصلی علمتحقيقات در زمينه نانو به

 جهان در نانو فناوري تاریخچه 2-2

و دارنده جایزه نوبل، درسخنرانی  نظریه کوانتوم، متخصص 1ریچاردفاینمن چهل سال پيش 

به بررسی بعد رشد نيافته علم  ( آن پایين فضاي بسياري هست )با عنوان  1959معروف خود در سال 

مواد پرداخت. وي درآن زمان اظهار داشت : اصول فيزیک، تا آنجایی که من توانایی فهمش را دارم، بر 

قرار داد که اگر دانشمندان  زنند. او فرض را بر اینحرفی نمی ،خلاف امکان ساختن اتم به اتم چيزها

                                           
1 Richard Feynman 
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ها را با مقياسهاي کوچک بسازند، پس ما خواهيم گر سازهاند که چگونه ترانزیستورها و دیفرا گرفته

هاي نامعلوم شان در لبهتر کنيم. در واقع آنها به مرزهاي حقيقیتوانست که آنها را کوچک و کوچک

اي قرار دهيم که گونهدیگري به اتم طوري که یک اتم را در مقابلکوانتوم نزدیک خواهند بود به

در ذهن خود یک  فاینمن. صنوعی و ساختگی ممکن را ایجاد کنيمبتوانيم کوچکترین محصول م

تواند به بدن تر است و میتصور کرد که صدها بار از یک سلول منحصربه فرد کوچک” دکتر مولکولی“

انسان تزریق شود و درون بدن براي انجام کاري یا مطالعه و تایيد سلامتی سلولها و یا انجام اعمال 

براي نگهداري بدن در سلامت کامل به سير بپردازد. در بحبوبه سالهاي صنعتی  طور کلیترميمی و به

هاي مهندسی بزرگ و غيره حتی اي برخوردار بود. مثل علوم بزرگ، پروژهاز اهميت ویژه” بزرگ“کلمه 

نظرات و  فاینمن کردند. ولی از وقتیتمام طبقات ساختمان را اشغال می 1950کامپيوترها در دهه 

 .]20[سوي کوچک شدن در پيش گرفتود را بازگو کرد، جهان روندي بهمنطق خ

 چرا مقياس نانو اهميت دارد 2-3

تر و تمام اشياء و موجوداتی که اندازه آنها م  10-9با گيري است برابر نانومتر یک واحد اندازه 

ن روزها نام نانو را شوند. اینانومتر است، اشياء و موجودات نانو مقياس ناميده می 100تا  1در حد 

 شنویم: علوم و فناوري نانو، دانشمندان نانو، ستاد نانو، باشگاه نانو، سمينار نانو، کارگاه نانو،بسيار می

ها قدر مهم شده و نامش بر سر زباني بسيار کوچک این"نانو"کتاب نانو و ... . به نظر شما چرا این 

  افتاده است؟

 .]20[علم نانو: ریچارد فاینمن، پدر 1-2شکل 
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رنگ،  کرد.بندي توان به دو بخش خواص فيزیکی و خواص شيميایی تقسيمخواص مواد را می

هایی هستند ویژگی ... شفافيت، خواص الکتریکی، خواص مغناطيسی، سختی، حلاليت، نقطه ذوب و

له خواص پذیري و .... از جمشناسيم و سرعت واکنش، واکنشکه آنها را با نام خواص فيزیکی می

هاي شيميایی هستند. تجربه چند هزار ساله زندگی انسان به او نشان داده که در شرایط عادي، ویژگی

توانيم مواد را از روي یک ماده خاص تا حد قابل قبولی ثابت است و به این دليل است که ما می

 .خواصشان شناسایی کنيم

دهد که هاي دانشمندان نشان میست. یافتهموضوع جذابيت مقياس نانو نيز مربوط به خواص مواد ا

است. به عبارت دیگر اگر ذراتِ یک ماده  بزرگخواص مواد در مقياس نانو بسيار متفاوت از مقياس 

هاي متفاوتی با ذرات نانومتر( کوچک کنيم، این ذرات ویژگی 100تا  1خاص را در حد چند نانومتر )

ات یک تغيير فيزیکی است و ما رکردن ذکه کوچک این در حالی است بزرگ اوليه خواهند داشت.

هاي اصلی ماده تغيير کند. این امر سبب گردیده مقياس انتظار نداریم که با این تغيير فيزیکی، ویژگی

 .ها مورد توجه قرار گيردنانو بيش از سایر مقياس

 تغيير رنگ  2-3-1

ات حاصل از شکستن یک شيشه اید. ذرهاي یک شيشه شکسته شده را دیدهحتما بارها خرده 

رنگی و شفافيت شيشه اوليه هستند. اما این قاعده در هر چه قدر هم که کوچک باشند، باز به بی

مقياس نانو صادق نيست. یعنی موادي وجود دارند که رنگ ذرات چند نانومتري آنها، با رنگ ذرات 

اي این مواد هستند. این پدیده در هترین نمونهترشان متفاوت است. طلا و نقره شناخته شدهبزرگ

تر این است که نانو ذرات نقره با دنياي ماکرومقياس ما یک اتفاق غير معمول است اما از آن غيرعادي

 دهند. تغيير شکل هندسی هم تغيير رنگ می
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 تغيير شفافيت 2-3-2

دادن نور دهنده ميزان توانایی یک ماده در عبود شفافيت، یک خاصيت فيزیکی است و نشان 

تواند از آن عبور کند، جذب آن گردد یا مرئی از خود است. یک پرتو نور در برخورد با سطح ماده می

تاباند، نور را مسدود کرده است. کند و یا آنها را باز اي پرتوهاي نور را جذب شود. اگر ماده يدهبازتاب

د. به ند کاربردهاي فراوانی داشته باشنتوانمواد مختل  بسته به عملکردشان در برابر تابش نور، می

کنند و نور مرئی را عنوان مثال اکسيد روي و اکسيد تيتانيوم نور ماوراي بنفش را کاملا جذب می

هاي ضد هاي بسيار مناسبی براي کرمشوند، گزینهکنند. این مواد که به رنگ سفيد دیده میبازتاب می

کنند، دوست ها بر روي پوست ایجاد میيدي را که این کرمآفتاب هستند. البته افراد بسياري رنگ سف

  .توان با کوچک کردن اندازه ذرات این مواد حل کردندارند. خوشبختانه این مشکل را می

کنند، اما نانوذرات اکسيد روي و اکسيد تيتانيوم، با وجود اینکه نور ماوراي بنفش را کاملا جذب می

هستند. البته این امر ناشی از عبور نور مرئی از این ذرات نيست،  برخلاف ذرات بزرگتر کاملا شفاف

تر از طول موج نور بلکه به سبب آن است که اندازه نانوذرات اکسيد روي و اکسيد تيتانيوم کوچک

 .رو این ذرات توانایی بازتابش نور مرئی را ندارندنانومتر( است و از این  700-400مرئی )

 

 اطيسیتغيير خواص مغن 2-3-3

ها کمی براده آهن را در یک ليوان آب حل کنيد و آن را خوب به هم بزنيد. قبل از اینکه براده 

افتد؟ آیا مخلوط آب و براده نسبت ربا را به ليوان نزدیک کنيد. چه اتفاقی مینشين شوند، یک آهنته

خيلی خوب انجام داده دهد؟ اگر این آزمایش را العملی نشان میربا عکسبه ميدان مغناطيسی آهن

باشيد، بهترین نتيجه حاصل جذب ذرات براده توسط آهنربا است. اما اگر همين آزمایش را توسط 

 .ذرات نانومتري آهن )یا کبالت( تکرار کنيم، نتيجه متفاوت خواهد بود

که  سيال مغناطيسی )یا فروفلوید( مایعی است متشکل از نانوذرات فرومغناطيس )مانند آهن و کبالت(

اند. این مایع در حضور یک آهنربا )یک ميدان مغناطيسی( خاصيت در آب یا یک حلال آلی معلق شده
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ربا در اطراف این مایع دهد، به نحوي که با حرکت آهنيسی بسيار قوي از خود نشان میطمغنا

نين خاصيتی بعدي زیبایی درآورد. البته این سيال تا زمانی از خود چهاي سهتوان آن را به شکلمی

 .مولکولی( به یکدیگر نچسبنددهد که ذرات نانومتري آن )تحت نيروهاي بيننشان می

 

  پذیريتغيير واکنش 2-3-4

گيري توان آنها را اندازهخواص شيميایی یک ماده، خواصی هستند که به طور مستقل نمی 

نش یک ماده با مواد دیگر کشيميایی در طی واکنش و برهم کرد. به این معنا که مقدار یک کميت

ترین خواص پذیري یا تمایل یک ماده براي واکنش با سایر مواد، از جمله مهمشود. واکنشمشخص می

همه  ایمور شدن سدیم، ليتيم یا پتاسيم را در تماس با آب دیدهشيميایی است. بيشتر ما صحنه شعله

توان آنها را مانند سایر عناصر در که نمیپذیرند. تا آنجا این ها عناصري هستند که به شدت واکنش

افتد و یا تماس با هوا نگه داشت. اما در مقابل با انداختن یک انگشتر طلا در یک ليوان آب اتفاقی نمی

شوند )البته این به مدد لایه هاي آلومينيومی بدون هرگونه مشکلی در مجاورت هوا استفاده میپنجره

شود(. اما همين مواد در مقياس نانو رفتار طح آلومينيوم تشکيل میمقاوم اکسيدي است که بر روي س

کند. در پذیري مواد در مقياس نانو افزایش چشمگيري پيدا میواکنش .دهندمتفاوتی از خود نشان می

پذیري بالایی دارند، بلکه براي افزایش سرعت واکنش مواد دیگر این مقياس ذرات طلا نه تنها واکنش

توان از آنها گيرند و میشوند. نانوذرات آلومينيوم در هوا آتش میتاليزگر( نيز استفاده میبه عنوان کا)

پذیري مواد در این مقياس، امکان ساخت به عنوان سوخت موشک استفاده کرد. افزایش واکنش

با  شود بتوانيمبينی میتري را براي ما فراهم کرده است. تا آنجا که پيشکاتاليزگرهاي بسيار قوي

 Co و No ناپذیر بسياري را )مانند تشکيل گازهاي سمیهاي بازگشتاستفاده از نانوکاتاليزگرها واکنش

 .پذیر کنيمدر دما و فشار محيط برگشت(

هاي یک ماده در مقياس نانو است. نقطه ذوب، هاي محدودي از تغيير ویژگیآنچه گفته شد تنها مثال

ها خاصيت فيزیکی و شيميایی شناخته شده مکانيکی و ده خواص حرارتی، خواص الکتریکی، خواص
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توانيم بدون در نظر گرفتن اندازه ذرات یک کنند. گویا دیگر نمیدیگر نيز در این مقياس تغيير می

اند که یک بُعد ماده، آنرا از روي خواصش شناسایی کنيم. برخی براي حل این مشکل پيشنهاد داده

اضافه کنيم. بدین معنی که براي مشخص کردن خواص یک عنصر،  دیگر به جدول تناولی مندلي 

علاوه بر اینکه باید نام آن عنصر و جایگاه آن را در جدول مندلي  مشخص کنيم، لازم است که معلوم 

 .خواهيمکنيم خواص عنصر را در چه ابعادي می

کنيم و سپس ي میبندما در دنياي ماکرومقياس اطرافمان، مواد را با توجه به خواصشان دسته

کنيم. براي ساخت پنجره از متناسب با این خواص، آنها را براي انجام کارهاي مختل  انتخاب می

دهد؛ براي ساخت زیورآلات ماندگار کنيم، زیرا شفاف است و نور را از خود عبور میشيشه استفاده می

هاي مسی شود؛ برق را با رشتهنمیپذیري پایينی دارد و اکسيد کنيم، زیرا واکنشاز طلا استفاده می

دهيم چرا که پس از طلا و نقره بيشترین ضریب انتقال الکتریکی را در بين عناصر مختل  انتقال می

مان را از آن ترین مواد دنياي ماست، ابزارهاي بزرگی صنعتیدارد و از آنجا که فولاد یکی از سخت

 .]20[سازیممی

 

 بندي نانو مواددسته 2-4

به  ي نانوساختار،گویند. مادهمواد میي که در سطح نانو در این فناوري به کار می رود، را نانومواد

. نانومتر( باشد اطلاق می شود 100اي که حداقل یکی از ابعاد آن در مقياس نانومتري )زیر هر ماده

حائز اهميت  ها بر اساس مشخصات فيزیکی، بسياربراي شناخت و مطالعه نانو مواد دسته بندي آن

 .]21[توان از نظر ساختار هندسی به چهار دسته اصلی تقسيم کردباشد. نانو مواد را میمی

 و باشندمی نانومتري ياندازه داراي بعد سه هر در که : موادي(0D)بعدي  صفر نانومواد 2-4-1

 نانوساختارها، از دسته این به هابنديدسته برخی اساس آزادي ندارند. بر بعد هيچ
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 ذرات جنس و اندازه نانوذرات، خواص بر عوامل تاثيرگذار. شودنيز گفته می 1وذراتنان

 کردن خش ضد(اتومبيل مانند صنایع مختل  در مختلفی کاربردهاي نانوذرات  هستند.

 جدید، داروهاي )ساخت پزشکی مقاوم و...(، هايلاستيک ها،شيشه کردن بخار ضد بدنه،

 دارند. و... صنایع نظامی الکترونيک، فاضلاب، و آب تصفيه بيماریها(، علایم تشخيص

مکعبی،  بيضوي، کروي، مانند مختل  اشکال در کاربردشان به بسته توانندمی نانوذرات

 باشند شده تشکيل جزء یک از است ممکن نانوذرات. شوند ساخته ...و ستونی منشوري،

 خالص صورت به توانندات مینانوذر همچنينباشند. ) ماده (جزء چند ترکيبی از اینکه یا

 .باشند ماده مختل  چند از ترکيبی یا و

 آزاد بعد یک و نانو مقياس در بعد دو داراي بعدي تک : نانومواد(1D)بعدي  تک نانومواد 2-4-2

 تک نانوساختار مواد جز همگی 4هافنانواليا ،3هانانولوله ها،نانوميله ،2هانانوسيم باشند.می

 نسبت و جنس بعدي، تک نانوساختارهاي خواص تاثيرگذار روي عوامل .باشندمی بعدي

 فلزي بعدي تک نانوساختارهاي مهمترین ویژگی. باشندآنها می (L/d) قطر به طول

-بخش در زیادي ها کاربردهاينانوسيم. است سيم محور راستاي در آنها الکتریکی هدایت

 ليزرهاي بالا، ساخت سيارب سرعت با کوچک بسيار هايرایانه ساخت مانند مختل  هاي

-نيز می هانانوسيم. دارند ... و مغناطيسی هايحافظه ها،بيماري تشخيص کوچک، بسيار

 باشند. مختل  ماده نوع چند از ترکيبی یا و خالص صورت به توانند

-می نانو مقياس در بعد یک و آزاد بعد دو داراي مواد این (2D) :  بعدي دو نانومواد 2-4-3

 سطحی هايپوشش یا 5نازک هايلایه شامل عمدتا نانو مقياس بعد در یک با موادباشند. 

 باشد. برايمی آنها ضخامت و جنس ها،نانوپوشش خواص در باشد. عوامل تاثيرگذارمی

                                           
1 Nanoparticles  
2 Nanowire 
3 Nanotube 

4 Nano fibers
  

5 Thin Films 
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 آنها ضخامت اگر هستند. حال پوشش نوع یک مواد غذایی دارنده نگه هايسلفون مثال

 تا 1 ضخامت با هاییلایه هانانوپوشش .شودمی تهگف آنها نانوپوشش به باشد، نانو ابعاد در

 تغيير باعث و گيرندقرار می دیگر مواد روي پوشش صورت به که هستند نانومتر 100

 .شوندمی آنها هايویژگی و خواص

 که است. همانطور آزاد مقياس در آنها بعد سه هر : یعنی(3D)بعدي  سه نانومواد 2-4-4

 از یک هيچ زیرا است، تناقض در نانوساختار مواد ری تع با این تعری  کنيدمی مشاهده

 که مرکبی )مواد 1هانانوکامپوزیت شامل نيست. این دسته نانو مقياس در آن بعد سه

باشد. می) نانوساختار ايمواد توده یا( نانوساختار حجيم مواد و) است ماده چند شامل

 در حداقل مجزاي آنها سازنده واحدهاي اندازه که هستند موادي نانوساختار حجيم مواد

مثال  ندارند، براي را خواص سري یک مواد باشد. بعضی نانومتر 100 از کمتر بعد یک

 که زيفل ذرات همانند ايماده اگر ندارد. اما الکتریکی رسانایی خاصيت پلاستيک

 خاصيت تواندمی شده توليد مخلوط ماده کنيم، اضافه آن به دارند را رسانایی خاصيت

 مرکب شود. مادهمی گفته مرکب ماده یا مواد کامپوزیت این به .باشد داشته اناییرس

 تواندمی شده اضافه مواد از یک که هر باشد شده تشکيل ماده دو از بيش از است ممکن

 اجزاي از حداقل یکی که صورتی باشد. در داشته را خواص از یکی تقویت قابليت

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

 .]22[داد افزایش کربنی هاينانولوله از استفاده با را رسانایی پليمرها

                                           
1 Nano composite 
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بعدي، یک بعدي، دو آزاد: به ترتيب از چپ به راست: صفر  ابعاد تعداد حسب بر نانوساختارها : انواع2 -2شکل

 .]22[بعدي، سه بعدي

 

 هانانولوله 2-5

و قطر  نانو هستند ياسبعد خارج از مق یککه در  شودیاطلاق م ییبه نانو ساختارها هانولولهنا    

 یکیخواص الکتر هابالا، نانولوله یاز استحکام کشش نظر. صرفباشدینانومتر م 100آنها تا حدود 

 ییو رسانا حرارتی رسانایی فولاد، برابر 100 کششی استحکام. دهندیاز خود نشان م یمختلف

 گسيل قابليت و بزرگ بسيار مغناطيسی مس، ممان از بالاتر جریانی حمل بالا، توانایی بسيار الکتریکی

ل ی، از دلاهادرون آن یخال ياز فضا یناش هايیژگیو ها است.نانولوله برجسته هايویژگی از نور جذب و

 يهادر مورد نانولوله يت عاداز نانو مواد شده است. لفظ نانولوله در حال يفرم ساختار ینتوجه به ا

 ،BN بوريتریدن يهانانولوله همچون نانولوله یگراشکال د يراخ يهااما در سال رودیبه کار م یکربن

توان طورکلی میرا به  هااند. نانولولهساخته شده يزن ... و  SiC یدکاربايليکونس، GaNيتراید ن يومگال

. با توجه به شده باشند يچيدهاستوانه پ یکبه دور  کهبه صورت صفحات گرافيتی درنظر گرفت 

( اگر تنها یک صفحه گرافيت را حول محور یک استوانه بچرخانيم شکل حاصل به صورت 3-2شکل)

ي جداره، و اگر چندین صفحه گرافيت را حول محور استوانه بچرخانيم یک نانولولهي تکیک نانولوله

 چندجداره خواهيم داشت.
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 .[23]هاي تک جداره و چند جدارهیی از نانو لوله: نما3-2شکل

 

-می Aبه اتم  chانتخاب واز این اتم به وسيله بردارکایرال را به عنوان مبدا  oاتم  (،4 -2در شکل )

 رسانيم

(2-1)𝑐ℎ⃗⃗⃗⃗ = n𝑎1⃗⃗⃗⃗ + n𝑎2⃗⃗⃗⃗                                          

a1⃗⃗ در رابطه بالا   ⃗ = a( 
√3

2
 ,

1

2
= a2⃗⃗⃗⃗ و   (  a( 

√3

2
 ,

−1

2
-ثابت شبکه می aبردارهاي شبکه و ( 

بناميم، و   Bمحوري عمود بر بردار کایرال رسم کنيم و انتهاي محور را نقطه oباشد. اگر از اتم 

و  Bبناميم و سپس نقاط  ´Bنيز انجام دهيم و انتهاي محور را نقطه  Aهمچنين این کار را در نقطه 

B´ (. 4-2)شکل باشده هم متصل کنيم، شکل حاصل یک مستطيل با طولی برابر بردار کایرال میرا ب

حال اگر این مستطيل را به صورت یک استوانه دربياوریم یک نانولوله تک جداره خواهيم داشت که 

فيزیکی  خواص يمتفاوت، دارا یرالکا يبا بردارها هانانولولهباشد. محيط آن برابر طول بردار کایرال می

بردار  [.23می باشند ]متفاوت  يو خواص نوريکی استقامت مکان ،1یکیالکتر یتهدا يرنظمتفاوت، 

ها را و نانولولهبوده  يحاعداد صح mو  n درآن کهشود،  ( مشخص میm،nوسيله دو مولفه )کایرال به

وت  سه نوع نانولوله کنند. بر اساس انتخاب بردار کایرال متفاگذاري میبر اساس همين اعداد نام

 که در بردار کایرال این نمونه مقدار 2اند از: نانولوله دسته صندلیتوان ایجاد کرد. که عبارتمی مختل 

                                           
1 The electrical conductivity 

2 Armchair 
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m=n 0باشد، که در آنها مقدار می 1باشد. دسته بعدي نانولوله زیگزاگمی=m  است. در سایر حالات

-( به ترتيب این سه نوع بردار و نانولوله5-2( و )4-2)نامند. در شکل یا نامتقارن می 2نانولوله را کایرال

و قطر ( |𝐶 ℎ|) یرالاندازه بردار کاهاي حاصل از آنها  نشان داده شده است. با استفاده از روابط زیر 

 :یندآی( به دست مd) نانولوله

(2-2                          ) 
|𝐶 ℎ| = 𝑎(𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚)

1
2 

(2-3  )                                                   𝑑 =
|𝐶 ℎ|

𝜋
 

-2شود، که در شکل )ی  میتعر یرالو بردار کا یگزاگمحور ز ينب یهصورت زاوبه  ، یرالکا یهزاو 

 شده است.نشان داده  θ با نماد( 4

(2-4        )                                cosθ =
2𝑛+𝑚

2√𝑛2+𝑚2+𝑛𝑚
                                                 

 [.23واره از انواع بردارهاي توليد کننده انواع نانو لوله]: تصویر طرح4-2شکل

این مقدار براي بردار زیگزاگ برابر صفر و براي که  دارددرجه قرار  30تا  0 ينبیه کایرال مقدار زاو

 باشد.بيشترین ميزان میبردار دسته صندلی 

                                           
1 Zigzag 
2 Chiral 
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 .[23]: انواع نانو لوله بر اساس جهت لوله شدن صفحه پایه، ال ( کایرال ب(زیگزاگ ج(دسته صندلی5-2شکل

 

کده اگدر در جهدت محدور     ، بطورینانولوله است يبعد یکشبکه  یههمان بردار پا يزن   𝑇⃗بردار انتقال

بدردار انتقدال بدر     .يدرس يممشابه خواه یهندس يتوقعبه م انتقال حرکت کنيمبه اندازه بردار  نانولوله

 شود.صورت زیر نوشته میبه 𝑎 2و  𝑎 1حسب بردارهاي پایه 

(2-5 )                                    𝑇⃗ = 𝑡1𝑎 1 + 𝑡2𝑎 2 

کنيم ار کایرال استفاده میاز شرط عمود بودن بردار انتقال بر برد 2tو  1tدست آوردن اعداد براي به

 لذا داریم:

(2-6         )             (𝑡1𝑎 1 + 𝑡2𝑎 2). (𝑛𝑎 1 + 𝑚𝑎 2) = 0 

 رسيم:می 2tو  1tهاي زیر براي مقادیر با حل معادله بالا به رابطه

(2-7         )                                𝑡1 = 𝑛 + 2𝑚 

(2-8     )                                𝑡2 = −(2𝑛 + 𝑚) 

  ( برداري موازي بردار انتقال خواهيم داشت.5-2با محاسبه اعداد بالا و جایگذاري در رابطه)
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 مقدمه 3-1

 به قریب اکثر توصي  براي استفاده مورد اصلی نظریه دو کوانتومی و کلاسيک مکانيک هاينظریه

 و ايذره تک هايمساله تنها که است این آنها اصلی محدودیت اما هستند فيزیکی هايسيستم اتفاق

 دو از بيش هاي سيستم بررسی براي و هستند دقيق تحليلی حل داراي چارچوب این در ايذره دو

 کرد. استفاده محاسباتی هايروش و یافته توسعه هايتقریب و هانظریه از باید کلی حالت در ذره

 آنها از یک هر که است یافته توسعه ايبس ذره سيستم محاسباتی توصي  براي متعددي راهکارهاي

 کنند. یکی ازمی استفاده مختلفی نظري هايمدل و هاتقریب از مطالعه مورد خواص و مسائل به بسته

 بلورها، و هامولکول نظير ايبس ذره يهادستگاه محاسبات از بسياري براي پایه و مهم هاينظریه

توصي   یک به منجر 2شم_کوهن رهيافت همراه به نظریه این از استفاده است. 1چگالی تابعی نظریه

 به مربوط محاسبات سازيساده در بسزایی نقش که شود می ايبس ذره هاي سيستم اي ازذرهتک

 جز که بلورها کوانتومی محاسبات اکثر مبناي زهامرو مسئله سازي ساده دليل به روش این دارد. هاآن

 نظریه مبناي بر مختلفی افزارهاي نرم امروز رود.می شمار به هستند چگال ماده فيزیک اساسی مسائل

 .]24[کنندمی کار چگالی تابعی

 ايهاي بس ذرهسيستم 3-2

 چنين حل ايبر است. مشکل بسيار پيچيده، هاميلتونی علت به ايبس ذره هاي دستگاه حل 

 ساختار درون موجود هايهسته و هاالکترون همه براي شرودینگر معادله اي،پيچيده هايسيستم

 چگالی تابعی نظریه شود. حل شرودینگر معادله هاتقریب برخی اعمال با شودمی تلاش و شده نوشته

 به نظریه این شود.می استفاده ايذرهبس هايدستگاه حل براي آن از که است هایینظریه از یکی

 کاهش در بسزایی تأثير که شودمی ايتک ذره شرودینگر معادله به منجر شم-کهن رهيافت همراه

                                           
1 Density Functional Theory (DFT) 
2 Kohan-sham scheme 



33 

 

 ارائه مختصري توضيحات شم-کهن رهيافت و نظریه این درباره بخش این در دارد. محاسبات حجم

 .]25[است شده

 یون و الکترون آووگادرو( عدد رتبهم )از زیادي بسيار تعداد شامل ايبس ذره سيستم یک بلورهاي 

 می توصي  زیر هاميلتونی با نسبيتی غير کوانتومی مکانيک چارچوب در ذرات این هستند. مختل 

 شوند.

3-1 
𝐻 = ∑−

ℏ2

2𝑚
𝑖

𝛻𝑖
2 + ∑−

ℏ2

2𝑀1
𝐼

𝛻𝐼
2 − ∑

𝑍𝐼𝑒
2

|𝐫𝑖 − 𝐑𝐼|
+

𝑖,𝐼

∑
−𝑒2

|𝐫𝑖 − 𝐫𝑗|
+

𝑖,𝑗

∑
𝑒2

|𝐑𝐼 − 𝐑𝐽|𝐼,𝐽

 

 𝑍𝐼بار الکترون و  𝑒 ام ، 𝐼جرم الکترون و جرم یون  به ترتيب 𝑀1و 2π ،𝑚 تقسيم بر پلانک ثابت ħ که

انرژي جنبشی  کننده توصي  ترتيب به 1-3رابطه  راست ام است. جملات طرف 𝐼عدد اتمی یون 

 این هستند. یون - یون الکترون و -الکترون یون، -الکترون هايکنشبرهم  هاها، یونالکترون

 معادلات شدگی )جفت کندمی توصي  را یونهاي و الکترونها دیناميک همزمان طور به هاميلتونی

 هایون حرکت سرعت از بيشتر خيلی ها الکترون حرکت سرعت اینکه به توجه با یونی(. و الکترونی

 احساس هابه یون نسبت برابر هزار دو حدود شتابی الکترون یکسان، نيروي یک تاثير تحت است.

 طرفی از کنند.می دنبال را هایون حرکت لحظه هر در هاالکترون که کرد فرض توانمی لذا کنندمی

 جرم که این به توجه با اما کنندمی احساس هاالکترون از ناشی موثري پتانسيل لحظه هر در هایون

 -بورن تقریب نام به مشهور و مهم تقریب یک از برابر(2000است ) هاالکترون از بيشتر خيلی هایون

 نظري لحاظ به چند هر تقریب این شود.می استفاده هاآن سازيساده براي 1هایمر)آدیاباتيک(اپن

 هايستمسي حل براي نياز مورد محاسبات حجم کاهش در بسزایی تاثير اما نيست دقيقی اثبات داراي

 از کمتر بسيار را آنها پذیري تحریک ها،یون سنگينی دليل به هایمراپن -بورن دارد. تقریب ايبس ذره

 فرض ثابت را هایون توانمی ها الکترون حرکت زمانی مقياس در بنابراین گيرد.می نظر در هاالکترون

 حاکم حرکت معادلات و ندارد ها رونالکت دیناميک در تأثيري هایون دیناميک تردقيق عبارت به کرد.

                                           
1 Born-Openhaimer (adiabatic) approximation 
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 الکترونی بخش بر حاکم هاميلتونی بنابراین شود.می مشخص یونها مکان بوسيله تنها ها الکترون بر

 کرد: ساده زیر صورت به توان می را ايذرهبس سيستم یک

3-2 
𝐻 = ∑−

ℏ2

2𝑚
𝑖

𝛻𝑖
2 − ∑

𝑍𝐼𝑒
2

|𝐫𝑖 − 𝐑𝐼|
+

𝑖,𝐼

∑
−𝑒2

|𝐫𝑖 − 𝐫𝑗|𝑖,𝑗

 

عدد   αکه 𝐻𝛹𝛼= 𝐸𝛹𝛼 شرودینگر معادله حل با ايبس ذره سيستم الکترونيک بخش حالت معادله 

 کل به مربوط شرودینگر معادله در رابطه این دادن قرار با شود.می است، استخراج اسپينی کوانتومی

 حل و ها یون مکان گرفتن ثابت با الکترونی مسئله )حل هایون دیناميک بر حاکم معادلات سيستم،

 با اینکه توجه قابل شد. نکته خواهد استخراج ها(الکترون از ناشی موثر پتانسيل تحت یونی مسئله

 داد. قرار مطالعه مورد نيز کلاسيک روش به توانمی را هاآن ها دیناميکیون زیاد جرم به توجه

 حل اما کند،می سازيساده الکترونی بس را ايذرهبس هاميلتونی اتيک،آدیاب تقریب اعمال هرچند 

-برهم محاسباتی هايروش از استفاده با است. دشوار بسيار نيز ايذرهبس هايسيستم الکترونی بخش

 بدون توانمی مستقيماً امروزي، پيشرفته هايرایانه و 2کوانتومی کارلوي مونت و 1آرایشی کنشی

 کرد. حل الکترونی ده چند هاي سيستم براي فقط را الکترونی بخش هاميلتونی جدیدي تقریب اعمال

 الکترون دو به دو کنشبرهم به مربوط که است آن سوم جمله در نيز هاميلتونی این پيچيدگی منشاء

 هاميلتونی جمع صورت به هاميلتونی کرد، حذف هاميلتونی از را جمله این بتوان اگر و است هم با ها

 تک سيستمN حل  به الکترونی Nسيستم  حل شد و به این ترتيب خواهد نوشته الکترونی تک ايه

 هايبخش به سيستم جداسازي از مانع الکترون-الکترون برهم کنش حضور یابد.می کاهش الکترونی

 ت.اس هاالکترون بين 3همبستگی مهم پدیده منشاء جمله این تردقيق عبارت به شود.می الکترونی تک

 استفاده با را سيستم توصي  و شده ها الکترون در جمعی دیناميک و حرکت نوعی موجب جمله این

 موجب نظري لحاظ به چند هر الکترونی همبستگی سازد.می ممکن غير الکترونی تک معادلات از

                                           
1 Configuration intraction  

2 Quantum mont carlo 
3 Correlation 
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 آورنده شود اما به لحاظ عملی به وجودمی ايبس ذره هايسيستم حل براي فراوانی دردسرهاي

سنگين،  فرميونی هايو سيستم اثر کوندو رسانا، نيم-فلز گذار نظير مهمی فيزیکی هايدیدهپ

 .]26[است دیگر هايپدیده بسياري و هال کوانتومی اثر بالا، دماي ابررسانایی

 مستقل الکترون تقریب 3-3 

 بس تونیهاميل در همبستگی جمله حضور از ناشی مشکلات بر غلبه براي مهم راهکارهاي از یکی 

 این در است. خارجی پتانسيل یک با الکترون برهمکنش نوع از هایی جمله با آن جایگزینی الکترونی،

 دو کندمی کنش برهم هاالکترون بقيه از ناشی موثر پتانسيل با الکترون هر که شودمی فرض راهکار

 اساسی متغير اول روش در دارد. وجود ايذره تک معادلات به ايذرهبس معادلات تبدیل براي روش

 یا الکترونی چگالی اساسی متغير دوم روش در فوک.-هارتري و هارتري روش مانند است، موج تابع

 کار پایه این بر شم-بندي کوهن فرمول و فرمی-توماس نظریه که است الکترونی حالت چگالی

کار با چگالی  است. نیالکترو چگالی اساسی متغير موج، تابع جاي به فرمی-توماس روش در کنند.می

 بستگی ها الکترون تک تک هايمختصه به موج تابع زیرا است موج تابع از ترراحت بسيار الکترونی

 روي از را چگالی روش این در دارد. بستگی مکان مختصه یک به فقط چگالی که حالی در دارد

 دسته حل به نيازي اینکه ییعن موج تابع حذف کنند.می حذف را موج تابع نقش و سازندمی پتانسيل

 دیراک است که نشده گرفته نظر در تبادلی انرژي فرمی-توماس روش در نداریم. ايتک ذره معادلات

 هنوز نظریه این از حاصل نتایج اما کرد ترکامل را فرمی-توماس معادله تبادلی، انرژي با اضافه کردن

 دارد. فاصله تجربه با

 تقریب در .]27[داد ارائه 1928 سال در هارتري نيز را موثر نسيلپتا روش چارچوب در مدل اولين 

 فقط مستقل الکترون تقریب در اما شودمی نظر صرف دیگر ذرات با الکترون برهمکنش از آزاد الکترون

-الکترون کنش هم بر دو هر اگر شود.می نظر صرف دیگر هاي الکترون با الکترون کنشبرهم از

 حل براي هارتري رسيم.می به معادله شرودینگر الکترونی بگيریم نظر در را یون-الکترون و الکترون
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 الکترونی تک موج تمام توابع ضربحاصل با برابر را ها الکترون کل موج تابع شرودینگر معادله این

 ذرات، تعداد بودن ثابت فرض با هستند. سپس نرمال الکترونی تک موج تابع اینکه فرض با گرفت،

موج  تابع این البته اي رسيد.ذره تک معادلات به یک دسته و نمود گيري وردش  موج ابعت به نسبت

 کنش برهم آن در که نيست. مناسب فرميونی هايدستگاه براي بودن متقارن دليل به هارتري

 شود،می ( ناميده 𝑉𝐻هارتري ) پتانسيل که کلاسيک الکترومغناطيس در آن معادل با الکترون-الکترون

 شد. جایگزین

3-3 
𝑉𝐻(𝑟) = ∫𝑑𝑟́

𝑒𝑛(𝑟)́

(|𝑟 − 𝑟́|)
 

 داریم. هاميلتونی رابطه در پتانسيل این جایگذاري با

3-4 
𝐻 = ∑−

ℏ2

2𝑚
𝑖

𝛻𝑖
2 + ∑𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟𝑖) +

𝑖

∑𝑉𝐻(𝑟𝑖)

𝑖

 

 آن توانمی و است جداسازي قابل راحتی هب این هاميلتونی است. الکترونی چگالی  𝑛(𝑟)رابطه این در

 بر مبتنی هايتقریب )همه و تقریب این به دليل همين به کرد. تقسيم الکترونی تک هايبخش به را

 حذف خاطر به که شودمی گفته 1برهمکنشی( غير )یا مستقل الکترون تقریب موثر( پتانسيل روش

 برهمکنش حذف به توجه با هارتري ونیهاميلت است. شده حاصل الکترون -الکترون برهمکنش

 پتانسيل که فرض این قبول با اما نيست سيستم واقعی موج تابع توليد به قادر الکترون-الکترون

 که داشت انتظار توانمی شودمی شامل را الکترون-الکترون برهمکنش پتانسيل اعظم بخش هارتري

 باشد. داشته واقعی مقادیر با کمی فاصله رتريها تقریب در آمده دست به الکترونی چگالی و کل انرژي

 شود،می نوشته اسليتر دترمينان صورت به موج تابع فوک-هارتري تقریب در که است ذکر به لازم 

 روش این در شود.می گرفته نظر در هارتري موج تابع به نسبت بيشتري حالات تقریب، این در یعنی

 روش، این در شد. خواهد محاسبه سيستم پایه حالت ژيانر موج، تابع به نسبت گيري وردش با نيز

 که جمله یک فوک-هارتري معادله در باشند.می نيز متعامد بودن، نرمال بر علاوه پادمتقارن، موج تابع

                                           
1 Independent (or noninteracting) electron approximation 
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 تبادلی انرژي آن در که شود،می مشاهده است موازي اسپين با ها الکترون کنشبرهم دربردارنده

 کنشبرهم از ناشی فوک را که-روش هارتري از حاصل انرژي و تگاهدس واقعی انرژي تفاوت گویند.

 تقریب چارچوب در که تريکامل گویند. هاميلتونی همبستگی انرژي است، مخال  اسپين با هاالکترون

هاميلتونی  است، محاسباتی و نظري کارهاي از بسياري مبناي امروز و شده ارائه مستقل الکترون

 بس هايسيستم پایه حالت توصي  براي و چگالی تابعی نظریه پایه بر يلتونیشم است. این هام-کوهن

 برانگيخته هايحالت توصي  براي شم-کهن هاميلتونی از هایی شکل است. کرده پيدا توسعه الکترونی

 این فوک-هارتري و هارتري هايتقریب و چگالی تابعی نظریه بين اساسی تفاوت است. شده ارائه نيز

 و رودنمی کار به تقریبی هيچ الکترونی تک دستگاه Nبه  رسيدن براي چگالی تابعی نظریه در که است

 تفاوت داریم. نمایی از را الکترونی تک دستگاه N محاسبه قصد که شود می استفاده زمانی تقریب

 اساس بر است. شده داده نشان 1-3 شکل در چگالی تابعی نظریه و فوک-هارتري، هارتري هايتقریب

 تابعی نظریه در شد. خواهد انجام مرحله دو در اي ذرهبس معادلات حل و سازي ساده شکل، این

 در اما شودنمی استفاده تقریب از الکترونی، تک دستگاه  Nبه الکترونی Nدستگاه  تبدیل براي چگالی

 معادلات لح براي عوض در شد. خواهد استفاده فوک در این مرحله از تقریب-هارتري و هارتري روش

 فوک-و هارتري هارتري روش که حالی در کندمی استفاده تقریب از چگالی تابعی نظریه الکترونی، تک

 کنند.می حل را مسئله تقریب از استفاده بدون

 
 فوک و نظریه تابعی چگالی-هاي هارتري، هارتريتفاوت تقریب طرح واره: 1-3شکل 
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 کوهن-هوهنبرگقضایاي  3-4

 اصل که است شده تشکيل کوهن(-هوهنبرگ اساسی )قضایاي اساسی اصل دو از گالیچ نظریه تابعی 

 با و است بس الکترونی هايسيستم در اساسی متغير یک پایه، حالت دارد که چگالیبيان می آن اول

 ثابت راحتی به اول قضيه در هوهنبرگ وکوهن شود.می استخراج سيستم خواص کليه آن از استفاده

 تعيين را الکترونی بس سيستم بر حاکم یکتایی، هاميلتونی صورت به پایه حالت الیچگ که کردند

 هايحالت و پایه حالت موج )توابع آن هايحالت ویژه تمام سيستم یک هاميلتونی داشتن با و کندمی

 این اصلی ارزش است. استخراج قابل سيستم خواص تمام آن متعاقب و بوده شناسایی قابل برانگيخته(

 براي جستجو جاي به ايبس ذره هايسيستم حل هنگام تا دهدمی اجازه ما به که است این ضيهق

 هايپيچيدگی مراتب به که باشيم سيستم پایه حالت چگالی دنبال سيستم، به موج توابع یافتن

 بس سيستم یک موج تابع که است این توجه قابل نکته دارد. ايبس ذره موج تابع از کمتري ریاضی

 مکان مختصه به فقط چگالی که حالی در است وابسته هاالکترون تمام فضایی مختصات به لکترونیا

 بس سيستم انرژي کل هر که شودمی اثبات مطلب این کهن-هوهنبرگ دوم قضيه در دارد. بستگی

 ره براي دیگر، عبارتی به کند.می تبعيت وردشی اصل یک از پایه آن حالت چگالی به نسبت الکترونی

 کمينه که دارد وجود الکترونی چگالی حسب بر شمول جهان انرژي تابع یک الکترونی بس سيستم

 کند.می کمينه را انرژي تابعی سيستم، پایه حالت چگالی و است سيستم پایه حالت انرژي آن مطلق

 نوشت: زیر شکل به توانمی را انرژي جهان شمول تابعی این

3-5 𝐸[𝑛] = 𝑇[𝑛] + ∫𝑑3𝑟𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝐸𝑖𝑛𝑡[𝑛] 

 برهم و خارجی ميدان-الکترون برهمکنش جنبشی انرژي سهم ترتيب به سوم و دوم اول، جملات

 دلخواه سيستم هر حل براي چگالی، تابع نظریه دوم اصل طبق هستند. الکترون-الکترون کنش

 به نسبت را انرژي تابعی سپس و داده قرار 5-3 رابطه در را آن خارجی پتانسيل است کافی الکترونی

 توصي  براي بنابراین آید. دست به پایه حالت الکترونی چگالی انرژي تا کنيم کمينه چگالی
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 بس هاميلتونی حل به نسبت را تريراحت بسيار روش چگالی تابعی نظریه الکترونی، بس هايسيستم

 خواص تمام کننده توصي  عنوان به هپای حالت چگالی ابتدا نظریه این در دهد.می ارائه الکترونی

 شدن عملی اصلی مانع شود.می ارائه دوم اصل در آن استخراج روش سپس و شودمی معرفی سيستم

 است 5-3 رابطه در الکترون-الکترون کنشبرهم و جنبشی انرژي هايتابعی بودن ناشناخته نظریه، این

 شود.می داده توضيح مشکل این حل براي شده ارائه راهکار ترینمهم بعد بخش در که

  شم-کوهن تقریب 3-5

 کردند. ابداع چگالی تابعی نظریه کردن کاربردي براي هوشمندانه را روشی 1965 سال در شم و کوهن

 خواص همه کننده توصي  را پایه حالت چگالی که کوهن-هوهنبرگ اول قضيه به توجه با آنها

 چگالی که گرفتند نظر در الکترونی بس مسئله حل براي کمکی سيستم یک کند،می معرفی سيستم

 مستقل ذرات از متشکل آن موج تابع اما است یکی اصلی مسئله پایه حالت چگالی با آن پایه حالت

 است همبسته هايالکترون از متشکل که اصلی سيستم موج تابع از مراتب به و بوده کنشی(برهم )غير

 پایه حالت چگالی کمکی سيستم حل با پایه حالت هاي چگالی بودن یکسان به توجه با است. ترساده

 قابل سيستم خواص کليه چگالی تابعی نظریه طبق آن متعاقب و شده استخراج اصلی سيستم

 هستند الکترون جرم هم آن، دهنده تشکيل ذرات که است این کمکی سيستم مزیت استحصال است.

 وجود سيستم این در جفتی برهمکنش و کندمی کنش برهم هم با موثر پتانسيل یک طریق از اما

 هاي حالت ویژه و بوده پذیر الکترونی، جدا تک هاي بخش به شم-کوهن هاميلتونی بنابراین ندارد.

𝜑𝑖مستقل  هايالکترون
𝛼  از هاالکترون برهمکنش انرژي سهم اگر بود. خواهند سيستم کننده توصي 

 زیر صورت به شم-کوهن کمکی سيستم کل انرژي بناميم 𝐸𝑒𝑓𝑓موثر انرژي را موثر پتانسيل طریق

 بود: خواهد

3-6 𝐸𝑘𝑠 = 𝑇𝑘𝑠 + 𝐸𝑒𝑥𝑡 + 𝐸𝑒𝑓𝑓 
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 این کنشبرهم انرژي سهم 𝐸𝑒𝑥𝑡کمکی،  سيستم کنشیبرهم غير سهم انرژي جنبشی ذرات  𝑇𝑘𝑠 که

 شوند: می همحاسب زیر صورت به و است خارجی ميدان با ذرات

3-7 
𝑇𝑘𝑠 =

−ℏ2

2𝑚
∑〈𝜑𝑖

𝛼|∇2|𝜑𝑖
𝛼〉 =

𝑖,𝑎

−ℏ2

2𝑚
∑|∇𝜑𝑖

𝛼|2

𝑖,𝑎

 

3-8 𝐸𝑒𝑥𝑡 = ∫𝑑3𝑟𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑛(𝑟) 

3-9 𝑛(𝑟) = ∑|𝜑𝑖
𝛼|2

𝑖,𝑎

 

 زده تقریب هارتري پتانسيل با هاالکترون بين کنشبرهم موثر پتانسيل که هارتري دیدیم نظریه در

 پتانسيل انرژي از شم،-کوهن سيستم در  𝐸𝑒𝑓𝑓عمده  سهم که است این بر انتظار بنابراین شود.می

 یک و  (𝐸𝐻)هارتري  پتانسيل انرژي جمع صورت به موثر انرژي دليل، همين به شود. تشکيل هارتري

𝐸𝑒𝑓𝑓: شودمی نوشته کوچک تصحيحی جمله = 𝑇𝐻 + 𝐸𝑥𝑐  تبادلی انرژي تصحيحی جمله این( 

 پتانسيل در که است الکترون-الکترون برهمکنش کوانتومی وجوه کننده توصي  و دارد نام همبستگی(

 )رابطه( شم-کهن سيستم کل انرژي شده، داده توضيحات به تو با است. نشده لحاظ هارتري کلاسيک

 آید: می دست به زیر صورت به

 بستگیهم-تبادلی ( انرژي5-3)رابطه  اصلی سيستم انرژي تابع و کمکی سيستم کل انرژي با مقایسه

 شود:می محاسبه

3-11 𝑇𝑘𝑠 + 𝐸𝑒𝑥𝑡 + 𝐸𝐻 + 𝐸𝑥𝑐 = 𝑇 + 𝐸𝑒𝑥𝑡 + 𝐸𝑖𝑛𝑡 

3-12 𝐸𝑋𝐶(𝑇 − 𝑇𝑘𝑠) + (𝐸𝑖𝑛𝑡 − 𝐸𝐻) 

 و اصلی و کمکی سيستم جنبشی انرژي )تفاضل سهم دو از 𝐸𝑋𝐶 شود،می مشاهده که گونه همان

-تبادلی انرژي است. شده تشکيل هارتري( انرژي با الکترون-کترونال کنشبرهم انرژي تفاضل

 متنوعی هايروش و است امشخص÷ن آن دقيق شکل که است کل انرژي از کوچکی سهم همبستگی

 به توجه با شم،-کوهن هاميلتونی آوردن دست به براي است. کرده پيدا توسعه آن زدن تقریب براي

3-10 
𝐸𝑘𝑥 =

−ℏ2

2𝑚
∑|∇𝜑𝑖

𝛼|2 + ∫𝑑3𝑟𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑛(𝑟) +
1

2
𝑒2 ∫𝑑3𝑟𝑑3𝑟́

𝑛(𝑟)𝑛(𝑟)́

|𝑟 − 𝑟́|
+ 𝐸𝑥𝑒[𝑛(𝑟)]

𝑖,𝑎
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 بودن ثابت قيد با و توابع ویژه تعامد گرفتن نظر در با انتوم،کو مکانيک در ریتز-ریلی وردشی اصل

 شود:می گرفته شم وردش-کوهن انرژي ذرات، از تابعی تعداد

 داد. انجام توان می زیر شکل به را شم-کوهن انرژي مختل  جملات وردش 10-3 رابطه از استفاده با

 داریم: جنبشی انرژي براي

 گيري مشتق و قانون از هاآن گيريوردش براي هستند الکترونی چگالی تابع جملات، اما چون بقيه

 شود: می استفاده اي زنجيره

 داریم: خارجی پتانسيل و هارتري انرژي براي ترتيب این به

 همبستگی: تبادلی انرژي براي

𝑉𝑥𝑐انرژي  تابعی وردش، از همبستگی-تبادلی پتانسيل که شودمی مشاهده = 𝛿𝐸𝑥𝑐 𝛿𝑛⁄ به نسبت 

 در 17-3و  16-3، 14-3 رابطه در آمده بدست نتایج جایگزینی با آید.می بدست الکترونی چگالی

 آید: می دست به زیر صورت به شم-کوهن ذره تک معادلات دسته 21-3 رابطه

 شود:می استخراج صورت بدین شم-کوهن هاميلتونی متعاقباً و

3-13 𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ (𝐸𝑘𝑠 − 𝜖 ∫𝑛(𝑟)𝑑3𝑟) = 0 

3-14 𝛿𝑇𝑘𝑠

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ =

𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ (

−ℏ2

2𝑚
∑〈𝜑𝑘

𝜎|∇2|𝜑𝑘
𝜎〉) =

𝑘,𝜎

−ℏ2

2𝑚
∇2𝜑𝑖

𝛼 

3-15 𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ =

𝛿𝑛

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗

𝛿

𝛿𝑛
=

𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ (∑𝜑𝑘

𝜎∗𝜑𝑘
𝜎)

𝜎

𝛿𝑛
𝑘,𝜎

= 𝜑𝑖
𝛼 𝛿

𝛿𝑛
 

3-16 𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ (𝐸𝑒𝑥𝑡 + 𝐸𝐻) = 𝜑𝑖

𝛼 𝛿

𝛿𝑛
(𝐸𝑒𝑥𝑡 − 𝐸𝐻) = 𝜑𝑖

𝛼(𝑟)(𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑒2 ∫
𝑛(𝑟)𝑑𝑟́́

|𝑟 − 𝑟́|
) = 𝜑𝑖

𝛼 

3-17 𝛿

𝛿𝜑𝑖
𝛼∗ (𝐸𝑒𝑥𝑡[𝑛(𝑟)]) = 𝜑𝑖

𝛼 𝛿𝐸𝑥𝑐

𝛿𝑛
= 𝜑𝑖

𝛼(𝑟)𝑉𝑥𝑐(𝑟) 

3-18 
(
−ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟))𝜑𝑖

𝛼 = 𝜖𝜑𝑖
𝛼 

3-19 
𝑉𝑘𝑠 =

−ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟) 
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 نشان شم-کوهن رهيافت از استفاده با کمکی سيستم به اصلی سيستم تبدیل از نمایی 2-3 شکل در

 است. شده داده

 
 .ايشم و سامانه اصلی سيستم بس ذره-واره سامانه کمکی کوهن: طرح2-3شکل 

 

 براي دقيقی رابطه که است همبستگی-تبادلی شم، پتانسيل-کوهن هاميلتونی ناشناخته جمله تنها 

 عنوان به است. یافته توسعه آن زدن تقریب رايب مختلفی هايروش خاطر همين به و ندارد وجود آن

 بخش از استفاده مورد و کارا اما ساده نسبتاً تقریبی ( کهLDA)1 موضعی چگالی تقریب در مثال

-هارتري نظریه چارچوب در همگن الکترونی گاز حل دقيق یک با همبستگی-تبادلی انرژي از تبادلی

 روش که کوانتومی کارلوي مونت محاسباتی روش با آن همبستگی بخش و شودمی بنديفرمول فوک

 یک LDA تقریب در دیگر عبارت به شود. می استخراج اي استهاي بس ذره سيستم حل براي دقيق

 یکنواخت غير بخش چگالی اضافه به یکنواخت الکترونی گاز سيستم یک با یکنواخت، غير دستگاه

 چگالی دليل همين به و است همگن یالکترون گاز خواص بر مبتنی شود )این روش می توصي 

 تقریب این در اینکه دیگر نکته آید. می دست به سيستم دقيق چگالی از هموارتر معمولاً آن الکترونی

 هيدروژنی و مثل ضعيفی پيوندهاي لذا شوندمی گرفته نظر در واقعيت از ترقوي کمی پيوندها

 تقسيم اصلی هايمحدودیت خلاصه، طور به شود(.نمی توصي  خوبی به روش این با واندروالسی

                                           
1 Local Density Approximation 



43 

 

LDA همبستگی به-تبادلی انرژي عبارتی به شود،نمی لحاظ آن در چگالی ناهمگنی که است این 

 بر خود است، نشده لحاظ آن در  xcحفره  بودن موضعی غير همچنين نيست، حساس چگالی تغييرات

 شودنمی توصي  خوب LDA در ی قويهمبستگ آثار برد،نمی بين از کامل را هارتريجمله  همکنش

 کند.می جابجا را xcحفره  مرکز و

 تقریب شودمی محسوب LDA یافته بهبود و یافته تعميم نسخه که دیگري استفاده پر تقریب 

 در است. کرده پيدا توسعه آن از مختلفی هاي بندي فرمول و دارد ( نامGGA)1 یافته تعميم گرادیان

 هاي گرادیان به دارد بستگی الکترونی چگالی به اینکه بر علاوه همبستگی-تبادلی انرژي تقریب این

 الکترونی چگالی تغييرات که هایی سيستم براي که است این بر انتظار بنابراین باشد.می وابسته نيز آن

 رد را ناهمگنی آثار اینکه براي شود می استفاده چگالی گرادیان از باشد. ترمناسب است، زیاد آنها در

 معرفی نيز BLYBو  2PBE ،RPBEمانند  تقریب این از دیگري یافته توسعه هاينمونه کرد. لحاظ آن

 براي و گيردمی نظر در نيز را چگالی ناهمگنی ،LDAهاي خوب علاوه بر ویژگی PBE اند.شده

 براي است، PBE یافته بهبود که RPBE رسد. می نظر به مناسب بلوري ساختارهاي محاسبات

 راه از BLYB رسد ومی نظر به مناسب مولکولی جذب هايپدیده و هيدروژنی پيوندهاي ي توص

 هاي محاسبه براي و آیدمی دست به مولکولی تجربی هايداده با چگالی گرادیان بست ضریب برازش

 پيوند، طول توصي  براي GGAکلی  طور به است. مناسب اتمی هايخوشه و هامولکول نظير محدود

 نيم هاي ویژگی برخی توصي  براي LDAتقریب  و است تر مناسب ارتعاشی خواص و بستگی يانرژ

 باشد.می ترمناسب هارسانا

 کار به ترکيبات و مواد از وسيعی طي  گوناگون خواص مطالعه شم براي-کوهن هاميلتونی امروزه 

 براي آن از تواننمی که رسدمی نظر به مغناطيسی، یا اسپينی اثر حضور عدم به توجه با اما رودمی

                                           
1 Generalized Gradient Approximation 

2 Perdew-Burke-Enzerhof 
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 نظریه که دهدمی نشان نظري هايبررسی وجود، این با کرد. مغناطيده استفاده هايسيستم مطالعه

 هايسيستم توصي  به قادر بالا( در شده ارائه بندي )فرمول آن اوليه شکل در چگالی تابعی

 از تابعی یک آنها خواص همه مانند نيز ايبس ذره هايسيستم مغناطش زیرا باشد.می نيز مغناطيسی

 با مغناطيسی هايسيستم مطالعه براي DFTاز . اما استفاده(|𝑚|𝑛(𝑟))است  پایه حالت کل چگالی

 بسيار هايتابعی به نياز سيستم، کننده توصي  تنها عنوان به پایه حالت کل چگالی گرفتن نظر در

 .]28[دارد همبستگی-تبادلی انرژي براي جایگزیده غير

 شم-کوهن معادلات خودسازگار حل روش 3-6

 𝑉𝑘𝑠موثر پتانسيل معادلات این در است. شم-کوهن هاي اوربيتال و معادلات DFTدر اصلی معادلات 

 شبه انرژي معادلات، این جواب آید.می دست به انرژي تابعی از گيري وردش طریق از که دارد حضور

 در  شم-کوهن معادلات خودسازگار حل براي دهد.می دست به را شم-هاي کوهنذرات و اوربيتال

𝑉𝑘𝑠موثر پتانسيل ابتدا شده است داده نشان 3-3 شکل در که آنچه مطابق پلاریزه اسپين حالت
𝜎 (𝑟) بر 

 پتانسيل این براي شم-کوهن معادله بعد مرحله در شود.می ساخته ورودي الکترونی چگالی حسب

 چگالی محاسبه براي توابع این از آید.می دست به سيستم الکترونی موج وابعت آن از و شد خواهد حل

 سازگاري خود شرط اگر مرحله این در آمده دست به هايچگالی شود. می استفاده خروجی الکترونی

 در مسئله دقيق پاسخ آمده دست به الکترونی موج توابع و یابدمی خاتمه محاسبه فرایند کند، ارضا را

 خروجی و ورودي چگالی از ترکيبی افزار نرم نشود، برقرار سازگاري خود شرط اگر شود.می تهگرف نظر

-کوهن جدید موثر پتانسيل ساختن براي آن از و بردمی بکار جدید، اوليه ورودي چگالی عنوان به را

 رايب تواندمی که است 20-3 رابطه جدید چگالی ساخت براي روش ترینکند. سادهمی استفاده شم

 شود. استفاده همگرایی به رسيدن

3-20 𝑛𝑖
𝑖+1 =  𝛼𝑛𝑖

𝑜𝑢𝑡 + (1 − 𝛼)𝑛𝑖
𝑖𝑛 
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 در آنها تفاوت که دارد وجود موج تابع بسط براي متفاوتی هايروش شم-کوهن معادلات حل در

 باشند. متعامد باید توابع این که داشت توجه باید باشد.می پایه توابع نوع از استفاده

3-21 𝛹𝑛𝑘⃗ (𝑟 ) = ∑𝐶𝑛𝑘⃗ (𝐺
 )𝜑𝑘⃗ +𝐺 (𝑟 )

𝐺

 

 به موج که تابع مغزه خصوص در ناحيه به بود خواهد زیاد پایه این اعضاي تعداد تخت، امواج پایه در 

 تعداد اینکه به با توجه رو این از شوند،می زیاد بسط، بسيار جملات بنابراین دارد قرار جایگزیده صورت

 و وقت نيازمند آن توابع ویژه آوردن دست به و هاميلتونی سازي است، قطري لازم پایه توابع زیادي

 شرکت معمولاً شيميایی پيوندهاي در مغزه هايحالت که آنجایی از زیادي است. کامپيوتري محاسبات

 تابع بسط در که تخت امواج از تعدادي تنها و گذاشت کنار را مغزه ناحيه موج توابع توانمی ندارند

 استفاده هاپتانسيل شبه از واقعی پتانسيل جاي به بنابراین گرفت نظر در را دارند والانس شرکت موج

 شود.می
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 شم-: الگوریتم خودسازگار براي حل معادلات کوهن3-3شکل 

 شبه پتانسيل 3-7

 پر کاملا ازهايتر هاي الکترون به است. شده تشکيل الکترون تعدادي و هسته یک از اتم هر 

-الکترون که ايناحيه گویند.می والانس هايالکترون پر نيمه ترازهاي هايالکترون و مغزه هايالکترون

 از برخورداري نتيجه در و هسته به نزدیکی علت به دارند قرار آن در پر کاملا هايلایه به مربوط هاي

 اثر مغزه هاي الکترون رفتار دارند. هسته فاطرا ايجایگزیده نسبتاً موج توابع هسته، قوي پتانسيل

 لذا کنندمی شرکت یکدیگر با هااتم پيوند در والانس هايالکترون تنها و ندارند بلور خواص بر چندانی

 انجام براي و است مهم والانس هايالکترون رفتار الکترونی هاي سيستم فيزیکی خواص بررسی در

-الکترون موج تابع محاسبه براي کرد. محاسبه را والانس هايرونالکت موج توابع باید بلوري محاسبات
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 دسته این شود. حل شم-کوهن معادلات دسته باید چگالی تابعی نظریه پایه بر اتم هر والانس هاي

 براي شود.می استخراج هاالکترون انرژي مقادیر ویژه و موج توابع و حل سازگار خود طور به معادلات

بر حسب امواج تخت و یافتن ضرایب بسط با توجه به کمينه  والانس هايالکترون موج توابع محاسبه

شدن انرژي است. این بسط سري نيز در صورتی سودمند است که تعداد ضرایب غير صفر یعنی تعداد 

 امواج تخت لازم براي آن زیاد نباشد.

 دارند. زیادي جنبشی انرژي هسته، قوي پتانسيل دليل به مغزه داخل نواحی در والانس هايالکترون 

-الکترون موج تابع نوسانات بنابراین دارد بستگی موج تابع دوم مشتق جنبشی به انرژي که جاییآن از

 تعداد افزایش باعث یونی، مغزه ناحيه در قوي نسبتا پتانسيل. است زیاد مغزه ناحيه در والانس هاي

 حجم کاهش براي مناسب راه یک. شودمی تمحاسبا حجم افزایش نتيجه در و نياز مورد تخت امواج

 به را هاميلتونی که پتانسيل این. است مغزه هايالکترون براي جایگزین پتانسيل از استفاده محاسبات،

 و دارد نگه ثابت را انرژي مقادیر ویژه که شودمی انتخاب ايگونه به کندمی تبدیل جدیدي هاميلتونی

 تابع و پتانسيل این .یابدمی کاهش محاسبات حجم ترتيب این به شود، هموارتري موج تابع به منجر

 هايپتانسيل، روش شبه اهميت دليل به. نامندمی موج تابع شبه و پتانسيل شبه را جدید موج

 )با تجربی روش دو به ها پتانسيل شبه. است یافته توسعه پتانسيل شبه این توليد براي مختلفی

 ابتدا روش. شوندمی توليد کوانتوم( اوليه اصول از استفاده )با ساکن به تدااب و تجربی( نتایج از استفاده

 توليد نظریه .است شده تجربی روش جایگزین تدریج به ترمحکم علمی بنيان به توجه با ساکن به

 ها پتانسيل شبه نوع این در. ]29[شد ارائه همکارانش و هامن توسط هاپتانسيل شبه این از نوع اولين

 ساختارهاي کليه براي 1کردن لخت از پس نهایت در که گيردمی انجام منزوي اتم یک براي اتمحاسب

 .گيردمی قرار استفاده مورد 2بلور آن الکترون ابر چگالی به عنصر، بسته آن بلوري

                                           
1 Unscreen 

2 Screen 
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 که باري مقدار هاشبه پتانسيل نوع این در. است پایسته بار روش پتانسيل، شبه تعری  روش یک 

 مغزه ناحيه در اصلی موج تابع از ناشی بار مقدار با شود می توزیع مغزه داخل در موج تابع شبه توسط

. شوند می تقسيم موضعی غير و موضعی بخش دو به ها،پتانسيل شبه که داشت توجه باید. است برابر

 نيز ونالکتر کوانتومی عدد به یون  مرکز از فاصله بر علاوه موج تابع شبه موضعی، پتانسيل در شبه

 گرفته نظر در خاص پتانسيل شبه یک lاي زاویه حرکت اندازه با الکترون هر براي یعنی. دارد بستگی

 شدن بخش دو این شود و می تشکيل بخش دو از پتانسيل غيرموضعی، پتانسيل شبه در. شود می

 بلور کل نرژيا محاسبه در ماتریس این. شودمی پتانسيل شبه ماتریس ترراحت حل به منجر پتانسيل،

 پتانسيل شبه. شودمی پتانسيل شبه ماتریس ترراحت ساخت به منجر و گيردمی قرار استفاده مورد

 . شوند می توليد روش دو به ساکن به ابتدا

 ابتدا منزوي اتم واقعی موج تابع و پتانسيل بردن کار به با آنها محاسبه در که هاییپتانسيل شبه -1

 .BHSروش مانند شود می توليد موج تابع شبه سپس و پتانسيل شبه

 و موج تابع شبه ابتدا منزوي اتم واقعی موج تابع و پتانسيل بردن کار به با که هایی پتانسيل شبه -2

 .کرکر روش مانند شود می توليد پتانسيل شبه وارون شرودینگر معادله کمک به سپس

 می آن کمک به و است محاسبه قابل سهولت به منزوي اتم  l و mاوربيتال هاي الکترون موج تابع 

 براي تواننمی را  پتانسيل شبه این اما. کرد توليد مختل  عناصر براي را نياز مورد پتانسيل شبه توان

 الکترونی ابر توزیع از ناشی بلور در واقع اتم و منزوي اتم پتانسيل تفاوت.  برد کار به بلوري محاسبات

 باید اندوابسته الکترونی ابر چگالی به هارتري و همبستگی -تبادلی هاي لپتانسي که آنجا از.  آنهاست

 کار به بلوري محاسبات در را پتانسيل شبه این بتوان تا کرد کم پتانسيل شبه از را بخش این سهم

 .برد

 مغزه شعاع اندازه گيرد،می قرار توجه مورد پتانسيل شبه دقت افزایش در که هایی پارامتر از یکی 

 شبه بر واقعی تابع آن در که ايناحيه تا شود انتخاب کوچک باید امکان حد تا مغزه شعاع این. تاس
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 دیگر سوي از شعاع بودن کوچک. یابد کاهش محاسبات خطاي و شود کوچک نيست منطبق تابع

 می پایه امواج تعداد افزایش به منجر مسئله این و شودمی موج تابع شبه نوسانات افزایش به منجر

 در که ايناحيه شود، انتخاب بزرگ مغزه شعاع صورتيکه در. کندمی زیاد را محاسبات حجم که شود

 .]30[داشت خواهد زیادي خطاي محاسبات و شد نخواهد منطبق واقعی موج تابع بر موج تابع شبه آن

  SIESTAکد   3-8

تار الکترونی موثر و سيستا یک روش به همراه یک برنامه کامپيوتري براي انجام محاسبات ساخ

ها و جامدات است. کارایی سيستا ناشی هاي دیناميکی مولکولی ابتدا به ساکن براي مولکولسازيشبيه

تواند به هاي از مرتبه خطی است که میهاي پایه موضعی و اجراي الگوریتماز استفاده از مجموعه

توان در که دقت و هزینه آن را می یک ویژگی مهم این کد این است هاي مناسب اعمال نمود.سيستم

هاي بسيار دقيق منطبق بر سازيیک محدوده وسيع تغيير داد، از محاسبات سریع اکتشافی تا شبيه

 .]31[هاي تمام الکترونی و امواج تختهاي محاسباتی سنگين مانند روشروش
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 4فصل 

 ی دوجداره نیترید آلومینیومهابررسی پایداری و خواص الکترونی نانولوله  نتایج:
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 مقدمه 4-1

توجه زیادي را به خود جلب کرده اند، زیرا نيتریت ها  IIIدر سالهاي اخير نيتریت هاي گروه  

تراکم  هستند که با پایداري دماي بالا، طول پيوند بسيار کوتاه، III-Vیک زیر گروه خاص از ترکيبات 

ها باعث ظرفيت جذب بالقوه بسيار زیاد نانولوله .]1[یند.آدست می هدایت گرمایی بالا به پذیري پایين،

شود که آنها نامزدهاي خوبی براي استفاده در ذخيره سازي و کاربردهاي سنسوري اميدوار کننده می

و کاربرد نيترید آلومينيوم در صنعت ، نيترید آلومينيوماي باشد. با توجه به کاربردهاي بالقوه نانولوله

با فازهاي مختل  بسيار  AlNهاي مطالعات نظري بر خواص الکترونيکی نانولولهالکترونيک ميکرو 

هاي دوجداره ما در این فصل قصد داریم پایداري وخواص الکترونی نانولوله. ]33-32[ باشدمطلوب می

 SIESTAرا بر مبناي نظریه تابعی چگالی با کد محاسباتی  نيترید آلومينيومي خالص و آلایش یافته

 مورد بررسی قرار دهيم. (GGA)بر پایه تقریب شيب تعميم یافته 

 

 بهينه سازي و تعيين پارامترهاي مطلوب 4-2

 آوردن تغييرات انرژي کل نيازمند دو پارامتر مهم ودستو به DFT انجام محاسبات بر پایه  

ن( می باشد. که افزایش بندي )تعداد نقاط در شبکه وارواساسی از جمله انرژي قطع و بردار شبکه

ي مورد نياز براي انجام انرژي قطع و بردار شبکه بندي منجر به افزایش زمان و کاهش حافظه

ي مطلوب است، و ترین مقداري که داراي نتيجهسازي این دو پارامتر کمگردد. با بهينهمحاسبات می

سازي شده، در از این مقادیر بهينهآید. دست میشود، بهدر پی آن منجر به کاهش زمان محاسبات می

 محاسبات مراحل بعدي استفاده می شود.
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 بهينه سازي انرژي قطع 4-2-1

به منظور کاهش دادن بسط جملات  1کوانتوم اسپرسو در برخی از کدهاي محاسباتی نظير 

ت بسط اي از جملاتوان دستهشوند. میامواج تخت، توابع موج بر حسب امواج پایه تخت بسط داده می

هایی که انرژي آنها از یک مقدار که اصطلاحا انرژي قطع نام دارد ازاي بردار موج امواج تخت را به

شود بيشتر شود را صفر در نظر گرفت، که با این کار تعداد توابع پایه تخت در بسط امواج تخت کم می

یکی مانند چگالی بار، هاي فيزي بسياري از کميتیابد. براي محاسبهو حجم محاسبات کاهش می

هاي فيزیکی از فضاي حقيقی ي کميتپتانسيل و انرژي در ساختارهاي متناوب، همچنين تبدیل فوریه

باشيم که به منظور ها میها در این فضاگيريي  برخی انتگرالبه وارون و بلعکس نيازمند به محاسبه

ي بين این کنيم. در فضاي حقيقی اگر فاصلهبندي میها، ما این فضاها را شبکهي این انتگرالمحاسبه

 نمایش دهيم، رابطه آن با انرژي قطع به صورت زیر است: x∆ بندي شده را بانقاط در فضاي شبکه

(4-1       )                Kc = 
π

∆x
→  Ecut =

h2k2

2me
→   if   m, h = 1 →

π

√2Ecut
 

باشد. مقدار انرژي قطع با فاصله نقاط بردار موج تخت قطع می  kcع و انرژي قط  Ecutدر رابطه بالا 

در فضاي حقيقی رابطه عکس و با تعداد نقاط رابطه مستقيم دارد یعنی هرچه مقدار انرژي قطع بيشتر 

شود. در نتيجه با بالا بودن انرژي ها بيشتر میي نقاط کمتر و تعداد آني حقيقی فاصلهشود، در شبکه

گيري کنند و این باعث افزایش دقت انتگرالگيري مشارکت میداد بيشتري از نقاط در انتگرالقطع تع

 شود.ي حقيقی میدر شبکه

سازي پارامتر انرژي به دليل زیاد بودن تعداد نانوساختارهاي بررسی شده در این پژوهش امکان بهينه

ساختارها به با بررسی چند دسته از نانو پذیر نمی باشد لذاساختارها امکانقطع براي تمام این نانو

شود. در عنوان نمونه، مقدار بهينه را بدست آورده و براي محاسبات دیگر ساختارها از آن استفاده می

                                           
1 Quantum ESPRESSO 
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(، و دو نانولوله دوجداره 6،0( و )3،3این پژوهش چهار نانولوله شامل دو نانولوله تک جداره )

 ونه انتخاب شد.( به عنوان نم5،0)@(12،0(و )9،9)@(5،5)

-سازي پارامتر انرژي قطع براي این چهار ساختار نمونه، ابتدا در فایل ورودي همه مقادیر بهبراي بهينه

غير از انرژي قطع را ثابت نگه داشته و با تغيير انرژي قطع مقدار انژي کل براي این ساختارها بدست 

ازاي انرژي قطع نرژي کل نانوساختار بهاین کار تا جایی ادامه داده می شود که ا آورده می شود.

-ي تکقطع متفاوت براي نانولوله نرژيازاي امتفاوت همگرا شود. مقادیر انرژي کل بدست آمده به

نشان داده شده   2-4و براي نانولوله هاي دو جداره خالص در جدول  1-4جداره خالص در جدول 

 است.

شود که تغيرات انرژي کل بر حسب انرژي شاهده میم 1-4با توجه به نتایج حاصل در جدول و شکل 

به بعد روند  Ry400از مقدار   AlNصندلی ي زیگزاگ و دستهقطع براي هر دو نانو لوله تک جداره

افتد، لذا به منظور بالا رفتن دقت تقریبا یکنواختی داشته و تغييرات زیادي براي انرژي قطع اتفاق نمی

عنوان انرژي قطع بهينه براي نانولوله  به Ry400ان محاسبات مقدار محاسبات و پایين آمدن مدت زم

 در تمام روند محاسبات انتخاب گردید. AlNهاي تک جداره 

 (6،0زاگ)( و زیگ3،3انرژي کل بر حسب انرژي قطع براي نانو لوله خالص تک جداره دسته صندلی ) 1-4جدول 

 (Ry)انرژي قطع 100 200 300 400 500 600 700

 ) (evانرژي کل -248/1964 -348/1964 -359/1964 -365/1964 -367/1964 -368/1964 -3697/1964

(3،3) 

 (ev)انرژي کل  -332/3929 -501/3929 -546/3929 -557/3929 -563/3929 -563/3929 -564/3929

(6،0) 
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 (0،6زیگزاگ ) ( و )ب( نانولوله3،3صندلی ): نمودار انرژي کل بر حسب انرژي قطع  )ال ( نانولوله دسته1-4شکل 

( و زیگزاگ 5،5)@(9،9: انرژي کل بر حسب انرژي قطع براي نانولوله خالص دوجداره دسته صندلی )2-4جدول 

(12،0)@(5،0) 

 (Ry)انرژي قطع

 

100 200 300 400 500 600 

 (ev)انرژي کل 

(9،9)@(5،5) 

4426/9175- 8955/9175- 9580/9175- 9810/9175- 9982/9175- 0010/9176- 

 (ev)انرژي کل 

(12،0)@(5،0) 

3608/11143- 8650/11143- 9780/11143- 0003/11144- 017166/11144- 0292/11144- 

 

 

(  و )ب( 5،5)@(9،9صندلی ): نمودار انرژي کل بر حسب انرژي قطع  )ال ( نانولوله دوجداره دسته2-4شکل 

 (5،0)@(12،0دوجداره زیگزاگ ) نانولوله
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ي دوجداره  مقدار دهد که براي نانولولهنشان می 2-4و همچنين نتيجه محاسبات در جدول و شکل 

و  Ry 500( از حدود9،9)@(5،5صندلی )انرژي کل به ازاي انرژي قطع متفاوت براي نانولوله دسته

منظور مقدار تقریبا ثابتی داشته. پس به  Ry 400( از حدود5،0)@(12،0براي نانولوله زیگزاگ)

داشتن دقت بيشتر در انجام محاسبات و همچنين کمتر شدن زمان انجام محاسبات مقدار انرژي قطع 

و براي تمامی ساختارهاي دوجداره  RY500صندلی را براي تمام ساختارهاي دوجداره دسته

 گيریم.در نظر می Ry  400زیگزاگ

 در فضاي وارون Kبهينه سازي و تعيين نقاط  4-2-2

در فضاي وارون، به منظور کاهش خطا و افزایش   Kردار شبکه بندي و تعداد نقاطتعيين ب 

بریم روش بدین منظور از آن بهره می SIESTAپذیرد. روشی که در کد سرعت محاسبات انجام می

اي بندي در راستاهاي آزادي و دورهکه بر مبناي این روش، شبکه ]34[باشدمی 1پک _منخارست

𝑁پذیرد که در حالت کلی به صورت ساختار انجام می × 𝑀 × 𝐾 ساختارهاي  که آنجا باشد. ازمی

در  فقط که است ايگونه به شده اعمال مرزي شرایط باشند، می بعدي تک هايلوله نانو بررسی مورد

 N×1×1صورت  به C راستاي در بنديمش و شود می گرفته نظر در ايدوره رفتار هالوله محور راستاي

 منظور خلاء 15Å اندازه به هاکنش برهم از جلوگيري جهت راستاي دیگر به دو در و شود می انتخاب

براي بهينه کردن این پارامتر نيز مثل مرحله قبل ابتدا در فایل ورودي تمامی پارامترها از  .است شده

حله و ثبت در هر مر Kشود، و  با تغيير تعداد نقاط جمله انرژي قطع بهينه شده، ثابت نگه داشته می

 شود.هاي متفاوت، مقدار بهينه این پارامتر محاسبه میKازاي انرژي کل به

 

 

                                           
1 Monkhorst-Pack 
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 (6،0( و زیگزاگ )3،3صندلی )جداره دستهبراي نانولوله خالص تک K: انرژي کل بر حسب تعداد نقاط 3-4جدول 

 Kتععداد نقاط  3 9 19 29 39 49

 

 ) (evانرژي کل - -365518/1964 -365528/1964 -365527/1964 -365527/1964 -365527/1964

(3،3) 

 (ev)انرژي کل  -55515/3929 -557869/3929 -557869/3929 -557869/3929 -557869/3929 -557869/3929

(6،0) 

   

  

جداره ( ب: نانولوله تک3،3صندلی )جداره دستهال : نانولوله تک k: نمودار انرژي کل بر حسب تعداد نقاط  3-4شکل

 (6،0زیگزاگ )

 

صندلی ي دستهبراي نانولوله Kتغييرات انرژي کل بر حسب تعداد نقاط  3-4باتوجه به جدول و شکل 

به بعد تغييرات چشمگيري  9( از حدود 6،0ي زیگزاگ )به بعد و براي نانولوله 29(از حدود 3،3)

براي این ساختارها  Kط ي تعداد نقاپس این دو مقدار بدست آمده به عنوان مقدار بهينه  نداشته

در نتيجه در محاسبات بعدي براي تمامی نانولوله هاي تک جداره دسته صندلی  شود.درنظر گرفته می

 گيریم.در نظر می 9را  Kجداره زیگزاگ مقدار و براي تمامی نانولوله هاي تک 29را  Kمقدار 
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( و 5،5)@(9،9صندلی )ص ودوجداره دستهبراي نانولوله خال K کل بر حسب تعداد نقاط: انرژي  4-4جدول 

 (5،0)@(12،0زیگزاگ )

 Kتعداد نقاط  3 5 9 19 29 39

 (ev)انرژي کل  -2892/9175 -9746/9175 -9982/9175 -9956/9175 -9957/9175 -9985/9175

(9،9)@(5،5) 

 (ev) انرژي کل -982/11143 -9992/11143 -0003/11144 -0002/11144 -0002/11144 -000/11144

(12،0)@(5،0) 

 

   

( ب: نانولوله 5،5)@(9،9صندلی )ال : نانولوله دوجداره دسته k: نمودار انرژي کل بر حسب تعداد نقاط  4-4شکل 

 (5،0)@(12،0دوجداره زیگزاگ )

 

بهينه براي نانولوله   Kتعداد نقاط  4-4براي ساختارهاي دوجداره نيز با توجه به جدول و شکل 

 شود.در نظر گرفته می 9و زیگزاگ صندلی دسته

 ها مجموعه پایه 4-3-2

هاي تشکيل دهنده ساختار می توان تا حد با انتخاب یک پایه مناسب به ازاي اوربيتالهاي اتم 

جویی کرد و نتایج را با دقت بيشتري محاسبه کرد. اوربيتالهاي زیادي در زمان انجام محاسبات صرفه

 هاي کروي در نظر گرفت. ضرب یک تابع شعاعی در هماهنگلاتم را ميتوان به صورت حاص

هاي شم را بر حسب ترکيب خطی از پایه-اي کوهنذرهتابع موج تک SIESTAکد محاسباتی 

ها توسط تعدادي از پایه هاي چندگانه زتا بسط داده می دهد که این پایهاوربيتالهاي اتمی بسط می
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گانه براي یک، دو و سه تابع شعاعی متفاوت با گانه، دوگانه و سههاي زتا به سه بخش زتاي یشود. پایه

در این پژوهش از تابع زتاي دوگانه  .]35[هاي کروي مشترک تقسيم می شوندهماهنگ

آید، که در آن هم زمان انجام محاسبات کم و هم نتایج با دقت بيشتري بدست می 1(DZP) قطبيده

 استفاده شده است.

 اختار و ثابت شبکهسازي سبهينه 4-2-4

گام بعدي بعد از بهينه سازي پارامترهاي ورودي بهينه سازي ساختار و موقعيت اتم ها براي  

ها دائما در پرداختن به خواص الکترونی می باشد. بر اساس رهيافت دیناميک مولکولی موقعيت اتم

ها به بعد از این که اتمحال تغيير می باشند تا جایی که انرژي کل ساختار به حالت کمينه برسد. 

ها و ثابت هاي شبکه به حالت حالتی رسيدند که انرژي کل ساختا به کمينه مقدار رسيد موقعيت اتم

تعادلی می رسند که از این جایگاه اتمی و ثابت شبکه تعادلی براي بررسی خواص الکتورونی استفاده 

هاي تک بعدي می باشد، در ش نانو لولهبا توجه به اینکه سيستم مورد بررسی در این پژوه می شود.

ها یعنی راستاي آنگستروم خلا داده شده است، و راستاي محور نانولوله 10در حدود  bو aدو راستاي 

c است. در اینجا براي واهلش ساختارها از روش شيب اي در نظر گرفته شدهبه عنوان راستاي دوره

  / شود.ev/A 04می کمتر از مقدار هميوغ استفاده شده تا جایی که نيروي بين ات

هاي ورودي مورد استفاده براي بررسی نانو لوله هاي دوجداره خالص و آلایش پارامتر 5-4در جدول 

در  83Å/1هاي مورد بررسی . طول پيوند براي تمامی نانولولهآورده شده است نيترید آلومينيومیافته 

آورده شده  6-4هاي مورد نظر در جدول قطر نانوله. پارامتر ثابت شبکه و ]15[نظر گرفته شده است

 است.

 

                                           
1 Double zeta polarize 
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 AlNهاي دوجداره : پارامترهاي ورودي محاسبات ساختاري و الکترونی براي نانولوله5-4جدول 

 Al 3𝑝1 , 3𝑠2آلایش لایه ظرفيت اتم 

,N 1𝑠2آلایش لایه ظرفيت اتم  2𝑠2, 2𝑝3 

 شبه پتانسيل تقریب کد

 VDW(BH) مبستگی تعادلیتابع ه

 شيب هميوغ (CG) روش دیناميک مولکولی

 Ry 400و  Ry 500 انرژي قطع

 دوگانه قطبيده (DZP) هامجموع پایه

 /eV/A 04 همگرایی نيرو

 

مشاهده می شود براي نانو لوله هاي زیگزاگ پارامتر ثابت شبکه با افزایش  6-4همانطور که در جدول 

یابد تا جایی که این تغييرات تقریبا ثابت و شدن قطر نانولوله خارجی افزایش میها و بزرگ تعداد اتم

صندلی ثابت شبکه حدود هاي دستهآنگسترم همگرا می شود. همچنين براي نانولوله 45/5به حدود 

 آنگستروم همگرا شده است. 17/3
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ميانگين قطر لوله داخلی و خارجی ، تعداد )طول نانولوله(  C:پارامتر ثابت شبکه در راستاي محوري  6-4جدول 

 صندلی و زیگزاگهاي خالص دوجداره دستههاي نانولولهاتم

ميانگين قطر لوله  C (Å)پارامتر 

 (Åخارجی)

ميانگين قطر لوله 

 (Åداخلی)

ها در سلول تعداد اتم

 واحد

هاي دوجداره نانولوله

 زیگزاگ

- - - 76 (13،0)@(6،0) 

454/5 253/14 116/6 80 (14،0)@(6،0) 

447/5 285/15 060/6 84 (15،0)@(6،0) 

447/5 318/16 027/6 88 (16،0)@(6،0) 

453/5 252/17 046/6 92 (17،0)@(0،6) 

458/5 204/18 075/6 96 (18،0)@(6،0) 

460/5 192/19 078/6 100 (19،0)@(6،0) 

ميانگين قطر لوله  C (Å)پارامتر 

 (Åخارجی )

ميانگين قطر لوله 

 (Åداخلی )

تعداد اتمها در سلول 

 واحد

هاي دوجداره   نانولوله

 صندلیدسته

- - - 64 (10،10)@(6،6) 

171/3 544/19 528/10 68 (11،11)@(6،6) 

169/3 277/21 525/10 72 (12،12)@(6،6) 

173/3 760/22 574/10 76 (13،13)@(6،6) 

173/3 488/24 572/10 80 (14،14)@(6،6) 

173/3 234/26 573/10 84 (15،15)@(6،6) 

172/3 9806/27 5737/10 88 (16،16)@(6،6) 

 

 صندلی و زیگزاگ()دسته AlNهاي دوجداره خالص بررسی پایداري نانولوله  4-3

 لوله با داخلی لوله هاياتم تعداد تفاوت دليل به دوجداره، هايساختار نانولوله پایداري در 

 محيط در موجدار سطح یک ایجاد باعث که  N و Al هاياتم گاتيويالکترون در تفاوت نيز و خارجی

 و بزرگ و کوچک قطرهاي در که داخلی و خارجی لوله اتمهاي بين پيوندي اثر نيز و شوند می هالوله

 یک آنکه براي. باشدهستند، یکسان نمی متفاوت نيز جداره دو هاينانولوله جداري درون فواصل در

خود، داراي انرژي  محور هم ايلوله شکل حفظ ضمن باید پایدارترین ساختار باشد ي دوجدارهنانولوله
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 ساختارها باشد. انرژي تشکيل طبق ( بزرگتر نسبت به سایر Ebپيوندي) ( کوچک و انرژيEΔتشکيل)

 ]36-37[شود.می محاسبه( 2-4) رابطه

(4-2 )∆E = E[(m,m) @ ( n,n) ]- E(m,m) - E (n,n)                                 

، انرژي E[(m,m) @ ( n,n) ]، انرژي کل لوله خارجی و E(m,m)، انرژي کل لوله داخلی و E (n,n)که 

باشد. همچنين انرژي پيوندي ساختار به کل نانولوله دوجداره یعنی مزدوج لوله داخلی و خارجی می

 .آید( بدست می3-4ازاي هر اتم طبق رابطه )

(4-3           )                   E =[aE(Al) +bE(N) – E (AlN)]  ∕ (a+b) 

و انرژي  Al، به ترتيب انرژي اتم E(N)و  N  ،E(Al) و Al هاياتم تعداد ترتيب بهb  وa   آن در که

 .باشدمی سازيبهينه از پس دوجداره نانولوله کل انرژي  E(AlN)و Nکل اتم 

 نيترید آلومينيومصندلی دسته هاي دوجداره خالصپایداري نانولوله 4-3-1

براي بررسی پایداري نانولوله هاي دوجداره خالص دسته صندلی دو دسته از این نانولوله ها به  

هاي و نانولوله 15تا 8از  n( که 5،5)@(n،nعنوان نمونه انتخاب شده که شامل نانولوله هاي )

(n،n)@(6،6 که )n  انرژي تشکيل، انرژي پيوندي  7-4جدول در  تغيير می کند می باشند. 16تا  9از

ي پایدارتري و فاصله درون جداري براي این نانولوله ها آورده شده است. براي اینکه بخواهيم نانو لوله

داشته باشيم علاوه بر اینکه شکل ظاهري نانولوله باید حفظ شود، نانو لوله باید داراي انرژي تشکيل 

مشاهده می شود براي هر دو دسته  5-4. همان گونه که در شکل کمينه و انرژي پيوندي بيشينه باشد

( 6،6)@(10،10( و )6،6)@(9،9( و )5،5)@(9،9( و )5،5)@(8،8از نانولوله ها دو ساختار اول )

اي خارج شده اند. و نانولوله داخلی و خارجی با شکل ظاهري خود را از دست داده و از حالت نانولوله

ي داخلی و ي خارجی بزرگتر شده فاصله دو نانولولهند. ولی هرچه قطر نانولولهاهم پيوند برقرار کرده

 کنند.خارجی از هم بيشتر شده دو نانولوله دیگر با هم پيوند برقرار نمی
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(12،12)@(5،5) (10،10)@(5،5) (9،9)@(5،5) (8،8)@(5،5) 

    

 (13،13)@(6،6) (11،11)@(6،6) (10،10)@(6،6) (9،9(@)6،6) 

 
   

 AlNصندلی هاي دوجداره دسته: ساختار پایدار و فروپاشيده نانولوله5-4شکل 
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صندلی و هاي دوجداره دستهل درون جداري، انرژي پيوندي و  تشکيل نانولولهها، فواص: تعداد اتم 7-4جدول

 زیگزاگ خالص

 

 

صندلی با بزرگتر شدن ي دستهنشان داده شده است براي هر دو نانولوله 7-4همان طور که در جدول 

رسد. نانولوله شود تا جایی که به یک مقدار تقریبا ثابت میابعاد نانولوله انرژي تشکيل کوچکتر می

( با انرژي تشکيل 5،5)@(12،12) یعنی نانولوله 7و اختلاف کایراليته  Å6هاي با فاصله درون جداري 

داراي کمترین انرژي تشکيل در  -367903/0( با انرژي تشکيل 6،6)@(13،13و نانولوله ) -30623/0

 .باشند ي خود میدسته

 انرژي تشکيل

eV 

 انرژي پيوندي

eV 

 فاصله درون جداري

Å 

 ي کلانرژ

eV 

 ي خالصنانولوله وضعيت

- 

- 

137054/1+ 

10339/0+ 

30623/0- 

209748/0- 

119004/0- 

076199/0- 

- 

- 

7177/7 

7374/7 

7455/7 

7453/7 

7455/7 

7461/7 

- 

- 

9485/3 

311/5 

084/6 

9055/6 

821/7 

694/8 

832816/8526- 

932852/9182- 

385521/9835- 

336340/10492- 

659274/11148- 

448843/11804- 

262199/12460- 

113605/13116- 

 فروپاشی کرد

 فروپاشی کرد

 پایدار

 پایدار

 پایدارترین

 پایدار

 پایدار

 پایدار

(8،8)@(5،5) 

(9،9)@(5،5) 

(10،10)@(5،5) 

(11،11)@(5،5) 

(12،12)@(5،5) 

(13،13)@(5،5) 

(14،14)@(5،5) 

(15،15)@(5،5) 

- 

- 

311225/1+ 

106992/0+ 

367903/0- 

222812/0- 

136429/0- 

08197/0- 

- 

- 

7234/7 

7429/7 

7504/7 

7496/7 

7494/7 

7497/7 

- 

- 

508/4 

351/5 

0925/6 

958/6 

8305/7 

70345/8 

270911/9839- 

823529/10494- 

158131/11147- 

275682/11804- 

636624/12460- 

395633/13116- 

203461/13772- 

044687/14428- 

 فروپاشی کرد

 فروپاشی کرد

 پایدار

 پایدار

 پایدارترین

 پایدار

 پایدار

 پایدار

(9،9)@(6،6) 

(10،10)@(6،6) 

(11،11)@(6،6) 

(12،12)@(6،6) 

(13،13)@(6،6) 

(14،14)@(6،6) 

(15،15)@(6،6) 

(16،16)@(6،6) 
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 صندلیتهسهاي پایدار دوجداره دخارجی، نانولولهکایراليته نانولوله  : تغييرات انرژي تشکيل بر حسب6-4شکل

(n,n)@(5،5( و )n,n)@(6،6.) 

 

صندلی هاي پایدار دوجداره دستهکایراليته نانولوله  خارجی، نانولوله بر حسب: تغييرات انرژي پيوندي 7-4شکل 
AlN 
 

و همچنين انژي پيوندي در دو دسته نانو لوله با بزرگتر شدن ابعاد ابتدا روند افزایشی داشته سپس 

شود انحناي آن کمتر شده و انرژي کمتري براي ر نانولوله بزرگتر میهرچه قطشود. تقریبا ثابت می

شود که انحناي آن کم شده و نانولوله تشکيل نانولوله نياز داریم تا جایی که قطر نانولوله آنقدر زیاد می

شود خصوصيات شود. در قطرهاي بزرگ که نانولوله به نانوصفحه نزدیک میبه نانوصفحه نزدیک می

شود به همين خاطر در قطرهاي بزرگ نرژي تشکيل و انرژي پيوندي نيز شبيه نانوصفحه میآن مثل ا
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انرژي تشکيل و انرژي پيوندي تقریبا ثابت و با انرژي تشکيل و انرژي پيوندي نانوصفحه تقریبا برابر 

یعنی  7 هاي با اختلاف کایرالبه طوري که بيشترین انرژي پيوند باز هم براي نانولوله .]38[شودمی

و  7455/7( که با ترتيب داراي انرژي پيوندي 6،6)@(13،13( و )5،5)@(12،12هاي )نانولوله

( با 6،6)@(13،13( و )5،5)@(12،12صندلی )ي دستهباشد. پس دو نانولولههستند، می 7504/7

ایداري با توجه به داشتن کمترین انرژي تشکيل و بيشترین انرژي پيوند از پ 7اختلاف کایراليته 

فاصله درون جداري براي دو  ي خود برخوردار هستند.بيشتري نسبت به بقيه ساختارها در دسته

باشد که می 0925Å/6و 084Å/6با ( به ترتيب برابر 6،6)@(13،13( و )5،5)@(12،12ساختار )

صندلی ههاي دوجداره دستتوان نتيجه گرفت که براي نانولولهباشند. پس میتقریبا با هم برابر می

 باشد.  6Å باشد که فاصله درون جداري تقریبا برابر باپایدارترین حالت وقتی می

 نيترید آلومينيومهاي خالص دوجداره زیگزاگ پایداري نانولوله 4-3-2

هاي زیگزاگ به عنوان نمونه مورد در این قسمت نيز مانند قسمت قبل دو دسته از نانولوله 

و  18تا 11از  n( با 5،0)@(n،0هاي )ه هاي مورد بررسی شامل نانولولهبررسی قرار گرفتند. نانولول

انرژي پيوندي و انرژي تشکيل  8-4باشد. در جدول  می 19تا  12از  n( با 6،0)@(n،0نانولوله هاي )

ي نمونه آورده با توجه به فاصله درون جداري و تعداد اتم هاي تشکيل دهنده براي دو دسته نانولوله

ي زیگزاگ دو شود در هر دو دسته نانولولهمشاهده می 8-4همان گونه که در شکل شده است. 

-هاي داخلی و خارجی با هم پيوند برقرار کردهاي خارج شده و نانو لولهساختار اولشان از حالت نانولوله

د. با توجه به بعد نانولوله ها شکل خود را حفظ کرده و پایدار می باشن 8اند. ولی از اختلاف کایراليته 

 کند.هاي زیگزاگ انرژي پيوندي نيز افزایش پيدا میبه جدول با افزایش قطر نانولوله
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(17،0)@(5،0) (13،0)@(5،0) (12،0)@(5،0) (11،0)@(5،0) 

    

(18،0)@(6،0) (14،0)@(6،0) (13،0)@(6،0) (12،0)@(6،0) 

    
 .AlNهاي دوجداره زیگزاگ هاي پایدار و فروپاشيده نانولوله: ساختار8-4شکل  

فاصله  هاي باي زیگزاگ مورد بررسی مربوط به نانولولهکمترین انرژي تشکيل در هر دو دسته نانولوله

( و 5،0)@(17،0ي )باشد. بنابراین دو نانولولهمی 12اختلاف کایراليته و  Å6درون جداري 

داراي کمترین انرژي تشکيل و  -361318/0و  -2922/0( به ترتيب با انرژي تشکيل 6،0)@(18،0)

 باشند.ي خود میدر نتيجه پایدارترین نانولوله در دسته

( و 5،0)@(17،0ي پایدارتر یعنی )شود براي دو نانولولهده میمشاه 8-4همان گونه که در جدول 

باشد که تقریبا آنگستروم می 0645/6و  063/6( فاصله درون جداري به ترتيب برابر با 6،0)@(18،0)

 نيترید آلومينيومهاي دوجداره زیگزاگ توان نتيجه گرفت براي نانولولهبا هم برابرند. پس می

 باشد . Å 06/6با افتد که فاصله دو نانولوله داخلی و خارجی برابر اتفاق می پایدارترین حالت زمانی
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 AlNهاي دوجداره خالص زیگزاگ : فواصل درون جداري انرژي پيوندي و انرژي تشکيل نانولوله 8-4جدول 

 

 انرژي تشکيل

eV)) 

انرژي پيوندي 

eV)) 

فاصله درون جداري 

(Å) 

 ي خالصنانولوله وضعيت eV انرژي کل

- 

- 

427219/1 

189275/1 

486215/0 

101258/0- 

2922/0- 

198442/0- 

- 

- 

676101444/7 

684929408/7 

69855845/7 

709372345/7 

714703/7 

716311707/7 

- 

- 

0625/4 

5965/4 

086/5 

5915/5 

063/6 

5565/6 

377944/10497- 

399489/11152- 

462128/11799- 

658727/12455- 

310036/13112- 

833905/13768- 

961760/14424- 

789841/15080- 

 فروپاشی کرد

 فروپاشی کرد

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدارترین

 پایدار

(11،0)@(5،0) 

(12،0)@(5،0) 

(13،0)@(5،0) 

(14،0)@(5،0) 

(15،0)@(5،0) 

(16،0)@(5،0) 

(17،0)@(5،0) 

(18،0)@(5،0) 

- 

- 

693901/1 

330579/1 

510375/0 

172244/0- 

361318/0- 

265226/0- 

- 

- 

691564587/7 

700184167/7 

713077295/7 

723359413/7 

727486573/7 

72838116/7 

- 

- 

0685/4 

6125/4 

1455/5 

603/5 

0645/6 

557/6 

11807.061501- 

12466.382786- 

13111.750527- 

13768.062098- 

14424.818698- 

15081.438230- 

15737.549143- 

16393.369816- 

 فروپاشی کرد

 فروپاشی کرد

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدارترین

 پایدار

(12،0)@(6،0) 

(13،0)@(6،0) 

(14،0)@(6،0) 

(15،0)@(6،0) 

(16،0)@(6،0) 

(17،0)@(6،0) 

(18،0)@(6،0) 

(19،0)@(6،0) 
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زیگزاگ هاي پایدار دوجداره خارجی، نانولولهبر حسب کایراليته نانولوله : تغييرات انرژي تشکيل 9-4شکل 

(0،n)@(5،0( و )0،n)@(6،0 )AlN 

 

 

هاي پایدار دوجداره خارجی،  نانولولهیراليته نانولوله کا بر حسب: تغييرات انرژي پيوندي 10-4شکل 

 AlN( 6،0)@(n،0( و )5،0)@(n،0زیگزاگ)
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 نيترید آلومينيومصندلی خالص هاي دوجداره زیگزاگ و دستهخواص الکترونی نانولوله 4-4

ز بهينه کردن پارامترها و مشخص شدن پایدارترین نانولوله ها، با استفاده از این پس ا 

هاي پارامترهاي ساختاري بهينه شده به بررسی خواص الکترونی ازجمله ساختار نواري و چگالی حالت

 شود.کلی و جزئی پرداخته می

 بررسی ساختار نواري 4-4-1

مهم یک ساختار از جمله نوع گاف نواري وضعيت توان اطلاعات با بررسی ساختار نواري می 

هاي تک رسانندگی و خواص فيزیکی را بدست آورد. در این قسمت به بررسی ساختار نواري نانولوله

ساختارهاي نواري محاسبه شده  12-4و 11-4پردازیم. در شکلمی AlNجداره و دوجداره خالص 

یگزاگ آورده شده است. در نمودارهاي مربوط به صندلی و زجداره خالص دستههاي تکبراي نانولوله

ي این است که چگالی که تراز فرمی به نوار رسانش نزدیکتر باشد نشان دهندهساختار نواري هنگامی

-می باشد، و همچنين زمانی nباشد، در نتيجه نيمه رسانا نوع ها میالکترون ها بيشتر از چگالی حفره

و چگالی  pي این است که نيمه رسانا نوع تر باشد نشان دهندهیککه تراز فرمی به نوار ظرفيت نزد

باشد. همچنين در نيمرساناهاي ذاتی تراز فرمی در وسط گاف حفره ها بيشتر از چگالی الکترون ها می

 باشد.گيرد و چگالی الکترونها و حفره ها با هم برابرمینواري بين نوار ظرفيت و رسانش قرار می

دهد بيانگر این مطلب را نشان می AlNصندلی هاي تک جداره دستهنواري نانولولهساختار  11-4شکل

-نيم رسانا با گاف نواري غير مستقيم می AlNصندلی هاي تک جداره دستهاست که تمامی نانولوله

الکترون ولت  3صندلی بزرگتر از که گاف نواري بدست آمده براي تمامی ساختارهاي دستهباشند. 

شود با بزرگتر شدن قطر نانولوله گاف نواري نيز مشاهده می 9-4ه همان گونه که در جدول باشد کمی

هاي با قطر در نانولوله شود.کند و این روند تغييرات در قطرهاي بزرگتر کند میافزایش پيدا می

ر لبه یک موجود د Nو  Alهاي اتم شود که بين اوربيتالباعث می کوچک اثرات انحناء زیاد، نانولوله

-هيبریداسيون برقرار شده و باعث کوچک شدن گاف نواري نانولوله شود. بل بزرگتر شدن قطر نانولوله
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اندازه گاف هاي بزرگتر یابد. در قطرها اثرات انحناء و لبه کمتر شده و در نتيجه گاف نواري افزایش می

 شود.ک مینزدی AlNنواري تقریبا ثابت شده و به مقدار گاف نواري نانوصفحه 

 

    

    

 صندلیجداره دستههاي خالص تک: ساختار نواري نانولوله11-4شکل 
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 AlNصندلی هاي تک جداره دستهقعيت تراز فرمی و قطر نانولوله: گاف نواري، مو9-4جدول 

-نانولوله دسته

 صندلی

 (eV)گاف نواري  موقعيت تراز فرمی (eV)انرژي کل  Åقطر

 غير مستقيم 08647/3 -5844/4 -206257/2622 9901/6 (4،4)

 غير مستقيم 2099/3 -5004/4 -335994/3278 9971/8 (5،5)

 غير مستقيم 33238/3 -3554/4 -365620/3934 4851/10 (6،6)

 غير مستقيم 37474/3 -2729/4 -350940/4590 4143/12 (7،7)

 غير مستقيم 40246/3 -1960/4 -311983/5246 9802/13 (8،8)

 غير مستقيم 42087/3 -1094/4 -254043/5902 8650/15 (9،9)

 غير مستقيم 43386/3 -0192/4 -186581/6558 4752/17 (10،10)

 غير مستقيم 47739/3 -8815/3 -103736/7214 3293/19 (11،11)

 غير مستقيم 47739/3 -7588/3 -017054/7870 9702/20 (12،12)

 غير مستقيم 47739/3 -6692/3 -903101/8525 8091/22 (13،13)

 غير مستقيم 47739/3 -5808/3 -807201/9181 5006/24 (14،14)

 غير مستقيم 47739/3 -5060/3 -701412/9837 2934/26 (15،15)

 غير مستقيم 4774/3 -4440/3 -597097/10493 9933/27 (16،16)
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 AlNجداره زیگزاگ هاي خالص تک: ساختار نواري نانولوله 12-4شکل

 

در جدول باشند. هاي زیگزاگ نيم رسانا با گاف نواري مستقيم میتماي نانولوله 12-4با توجه به شکل 

خالص  AlNهاي تک جداره زیگزاگ نتایج گاف نواري و موقعيت تراز فرمی براي نانولوله 4-10

 5/2دهد گاف نواري براي تمامی ساختارهاي زیگزاگ بزرگتر از یگردآوري شده است. که نشان م

کند. روند باشد. که با بزرگتر شدن قطر نانولوله ها، گاف نواري نيز افزایش پيدا میالکترون ولت می

صندلی در قطرهاي هاي دستهتغييرات گاف نواري براي نانولوله هاي زیگزاگ نيز همانند نانولوله

 .]39[باشدیج به دست آمده در این پژوهش با سایر تحقيقات در توافق میکه نتا د.شوبزرگتر کند می
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 AlNهاي تک جداره زیگزاگ : گاف نواري، موقعيت تراز فرمی و قطر نانولوله10-4جدول 

 ((eVگاف نواري موقعيت تراز فرمی ((eVانرژي کل  Åقطر هاي زیگزاگنانولوله

 مستقيم 735/2 -1967/4 -815432/3275 7431/5 (5،0)

 مستقيم 9147/2  -1950/4 -411858/3932 0839/6 (6،0)

 مستقيم 1455/3 -1587/4 -799280/4588 5772/7 (7،0)

 مستقيم 207/3 -1601/4 -986486/5244 0791/8 (8،0)

 مستقيم 2759/3 -1854/4 -074046/5901 4862/9 (9،0)

 مستقيم3422/3 -2393/4 -115403/6557 0931/10 (10،0)

 مستقيم 3489/3 -2329/4 -124580/7213 4327/11 (11،0)

 مستقيم 3698/3 -2205/4 -112789/7869 1100/12 (12،0)

 مستقيم 3966/3 -1785/4 -073915/8525 4024/13 (13،0)

 مستقيم 3989/3 -1386/4 -032570/9181 1293/14 (14،0)

 مستقيم 4078/3 -1003/4 -980819/9836 3821/15 (15،0)

 مستقيم 4239/3 -0656/4 -917215/10492 1448/16 (16،0)

 مستقيم 4248/3 -036/4 -544128/11148 3709/17 (17،0)

 مستقيم 4288/3 -9813/3 -775967/11804 1624/18 (18،0)

 مستقيم 4386/3 -9079/3 -692732/12460 3645/19 (19،0)

 

  

 بر حسب قطر نانولوله AlNجداره هاي خالص تکه: تغييرات گاف نواري در نانولول 13-4شکل
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 (5،5)@(n,nصندلی خالص)دوجداره دستهAlNهاي : ساختار نواري نانولوله14-4شکل.

   

   

 (6،6)@(n,nصندلی خالص)دوجداره دسته AlNهاي ساختار نواري نانولوله: 15-4شکل
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 (5،0)@(n،0هاي دوجداره زیگزاگ ): ساختار نواري نانولوله16-4شکل 

   

 
  

 (6،0)@(n،0) هاي دوجداره زیگزاگ: ساختار نواري نانولوله17-4شکل
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 و موقعيت تراز فرمی آنها AlNصندلی هاي دوجداره خالص دسته: گاف نواري نانولوله11-4جدول 

 (eV)گاف نواري  Ec-Ef (eV) Ef-Ev (eV) موقعيت تراز فرمی صندلیدوجداره دسته نانولوله

(10،10)@(5،5) 

00984383/4- 789293/0 65635/1 

 غير مستقيم 44564/2

(11،11)@(5،5) 

29907543/4- 32428/1 35064/1 

 غير مستقيم 67492/2

(12،12)@(5،5) 

13046012/4- 43892/1 54171/1 

 غير مستقيم 98063/2

(13،13)@(5،5) 

99148681/3- 32428/1 65635/1 

 غير مستقيم 98063/2

(14،14)@(5،5) 

92539446/3- 59177/1 69456/1 

 غير مستقيم 28633/3

(11،11)@(6،6) 

91707848/3- 789293/0 77099/0 

 غير مستقيم 56028/2

(12،12)@(6،6) 

18539116/4- 28606/1 42707/1 

 غير مستقيم 71313/2

(13،13)@(6،6) 

99305065/3- 4007/1 65635/1 

 غير مستقيم 05705/3

(14،14)@(6،6) 

89269951/3- 32428/1 77099/1 

 غير مستقيم 09527/3

(15،15)@(6،6) 

81553042/3- 32428/1 8092/1 

 غير مستقيم 13348/3
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 و موقعيت تراز فرمی آنها AlNهاي دوجداره خالص زیگزاگ : گاف نواري نانولوله12-4جدول

 (eV)گاف نواري  Ec-Ef (eV) Ef-Ev (eV) موقعيت تراز فرمی دوجداره زیگزاگ نانولوله

 مستقيم 0142/2 91858507/0 10599743/1 -79211002/4 (5،0)@(13،0)

 مستقيم 1346/2 01314438/1 12945495/1 -63823248/4 (5،0)@(14،0)

 مستقيم 2656/2 40936084/1 86384937/0 -22931554/4 (5،0)@(15،0)

 مستقيم 4119/2 28639681/1 13325384/1 -35751359/4 (5،0)@(16،0)

 مستقيم 5154/2 29405396/1 22872402/1 -34736153/4 (5،0)@(17،0)

 مستقيم 1508/2 15306015/1 00672627/1 -54302148/4 (6،0)@(14،0)

 مستقيم 2731/2 98964601/0 29116079/1 -65583683/4 (6،0)@(15،0)

 مستقيم 4114/2 32643981/1 09241474/1 -31520849/4 (6،0)@(16،0)

 مستقيم 5675/2 35110261/1 22309873/1 -29348885/4 (6،0)@(17،0)

 مستقيم 677/2 37025453/1 31407671/1 -26903164/4 (6،0)@(18،0)

 

از  n( 5،5)@(n,n) صندلیدوجداره دسته هايساختار نواري براي نانولوله 15-4و14-4 هايشکل در

گاف نواري، موقعيت  11-4نشان داده شده است و در جدول  15تا  10از  n( 6،6)@(n,n)و  14تا 9

مشاهده می  در این جدول طور کههمانر ظرفيت و رسانش آورده شده. تراز فرمی و فاصله آن از نوا

صندلی داراي گاف نواري غير مستقيم بوده و مقدار این گاف نواري هاي دستهشود، تمامی این نانولوله

ها ميزان گاف نواري هم لولهباشد که با افزایش قطر نانوالکترن ولت می 2براي تمام ساختارها بيشتر از 

هاي بالاتر این روند یش پيدا می کند. این تغييرات ابتدا داراي شيب بيشتري بوده ولی در قطرافزا

 کمتر می شود.
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هاي زیگزاگ بر حسب کایراليته نانولوله خارجی براي نانولولههاي دوجداره نانولوله: تغييرات گاف نواري 18-4شکل

 صندلیو دسته

 

جداره زیگزاگ نشان داده شده  هاي دوي براي نانولولهساختار نوار 17-4و16-4همچنين در شکل 

گاف نواري موقعيت تراز فرمی و فاصله آن از نوار ظرفيت و رسانش آورده  12-4است و در جدول 

که همانند نتيجه باشند. ها داراي گاف نواري مستقيم میکه با توجه به شکل تمامی این نانولوله شده.

 2بزرگتر از نيز ها گاف نواري براي این دسته از نانولولهصندلی، ي دستههامشاهده شده براي نانولوله

عودي داشته و صباشد و همچنين منحنی گاف نواري بر حسب قطر در ابتدا یک روند الکترن ولت می

 AlNصفحه و به مقدار گاف نانوکند و در قطرهاي بالاتر ثابت با افزایش قطر نانولوله افزایش پيدا می

شود گاف ها کمتر میکنش درون جداري نانولولهشود. در قطرهاي بالاتر به دليل اینکه برهممینزدیک 

تغييرات گاف نواري بر حسب کایراليته  4-18 . در شکلشودنانولوله دوجداره نيز تقریبا ثابت می

 صندلی نشان داده شده است.هاي دوجداره زیگزاگ و دستهنانولوله خارجی براي نانولوله

تک نواري تکگاف نواري براي ساختارهاي دوجداره کمتر از گاف AlNهاي خالص ر نانولولهد

کنش بين نانولوله داخلی و هاي دوجداره برهمباشد، زیرا در نانولولهاختارهاي تشکيل دهنده آن میس

 خارجی باعث ایجاد یک سري نوارهاي اضافی اطراف تراز فرمی شده و در نتيجه باعث کاهش گاف
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تغييرات  19-4در شکل شود.جداره سازنده آن میهاي تکنواري نانولوله دوجداره نسبت به نانولوله

( و زیگزاگ 5،5)@(12،12صندلی )جداره براي دو ساختار دستهجداره به دوساختار نواري از تک

(و 5،5له )( به عنوان نمونه نشان داده شده است. گاف نواري محاسبه شده براي نانولو5،0)@(17،0)

نواري با بزرگتر شدن دهنده افزایش گافباشد که نشانمی eV 45/3و  eV 254/3( به ترتيب 12،12)

باشد، در حالی که گاف نواري محاسبه شده براي مزدوج آنها یعنی ها میقطر نانولوله

ه گاف نواري جداردهد با ترکيب دو نانولوله تکباشد که نشان میمی eV 98/2( برابر 5،5)@(12،12)

هاي دوجداره جداري نانولولههاي درونکمتر شده است.که این تغيير گاف نواري ناشی از برهمکنش

 باشد.می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

صندلی هاي زیگزاگ و دستهجداره به دوجداره براي نانولولهها از تکار نواري نانولوله: تغييرات ساخت19-4شکل

AlN. 
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 (PDOS( و جزیی )DOSهاي کلی ): محاسبه چگالی حالت4-4-2

باشد. چگالی ها میهاي مهم براي بررسی خواص الکترونی، چگالی حالتیکی دیگر از کميت 

الکترونی قابل دسترس در واحد حجم در واحد انرژي گفته هاي هاي سيستم؛ به تعداد حالتحالت

شود که با استفاده از آن چگونگی توزیع حالت هاي الکترون ها در نوار ظرفيت و رسانش مشخص می

هاي هاي جزئی اتماي از چگالی حالت، مجموعه(DOS)هاي کلشود. در یک ترکيب چگالی حالتمی

هاي ، مجموع چگالی حالت(PDOS)هاي کلی یک اتمالتي آن ترکيب، و چگالی حتشکيل دهنده

هاي کلی هاي کلی اتم و چگالی حالتباشد. با مقایسه چگالی حالتهاي آن اتم میجزئی اوربيتال

-گيري نوارهاي انرژي پی برد. همچنين از روي چگالی حالتها در شکلتوان به نقش اتمترکيب می

 ها را مشخص نمود.گيري نوارهاي انرژي اتمهاي آنها در شکلالتوان سهم اوربيتها میهاي جزئی اتم

چگالی حالت هاي زیاد در یک نوار انرژي، بيانگر آن است که تعداد حالت هاي زیادي براي اشغال 

ها قابل دسترس می باشند. در نتيجه زمانی که چگالی حالت ها صفر باشد، یعنی شدن توسط الکترون

 هيچ حالت قابل دسترسی براي اشغال وجود ندارد.  در نوار انرژي مورد نظر

است که در سمت راست ترازفرمی، شدهنشان داده عموديچين تراز فرمی با خط DOSدر نمودار 

هاي نوارظرفيت واقع شده اند. هاي نوار رسانش، و در سمت چپ ترازفرمی، چگالی حالتچگالی حالت

باشد. در حالی که پر و اشغال شده می فيت کاملاهاي نوار ظردر دماي صفر مطلق چگالی حالت

رسانا باشد. در مواد عایق و نيمهاي نوار رسانش در این دما کاملا خالی و اشغال نشده میچگالی حالت

شوند که براي مواد عایق این گاف هاي نوار ظرفيت و رسانش با گاف انرژي از هم جدا میحالتچگالی

-هاي اطراف تراز فرمی وابسته میانش الکتریکی ساختارها به چگالی حالتباشد. رسانرژي بزرگتر می

 باشد.ي ساختارها داراي سطح انرژي صفر میباشد. تراز فرمی در همه

-صندلی و شش ساختار از نانولولههاي دوجداره دستههاي کلی شش ساختار از نانولولهچگالی حالت

، 20-4 هايي آنها در شکلهاي سازندهبه تفکيک نانولوله  نيترید آلومينيومي زیگزاگ هاي دوجداره
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الکترون ولت در  5تا  -5نشان داده شده است. بازه انرژي در این نمودارها از  23-4و 4-22، 4-21

 باشد.نظر گرفته شده است. و سطح انرژي صفر مربوط به موقعيت تراز فرمی می

   

  
 

   
 AlNصندلی خالص جداره و دوجداره دستههاي تکنانولوله (DOS):چگالی حالتهاي کلی 20-4شکل 
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 AlNصندلی خالص جداره و دوجداره دستههاي تکنانولوله (DOS):چگالی حالتهاي کلی 21-4شکل 

 

 20-4شده براي تمام ساختارهاي دسته صندلی در شکل هاي نشان داده  DOSبر اساس نمودارهاي 

هاي یابد. گاف نواري بدست آمده براي نانولولهبا افزایش قطر نانولوله گاف نواري نيز افزایش می 21-4و

ي بدست باشد. که با نتيجههاي تشکيل دهنده آنها کمتر میدوجداره از گاف نواري تک تک نانولوله

 هاي نواري در قسمت قبل مطابقت دارد.آمده براي ساختار
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 AlNجداره و دوجداره زیگزاگ خالص ي تکهانانولوله (DOS):چگالی حالتهاي کلی 22-4شکل 
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 AlNجداره و دوجداره زیگزاگ خالص هاي تکولهنانول (DOS):چگالی حالتهاي کلی 23-4شکل  

 

-4و  22-4نشان داده شده براي تمام ساختارهاي زیگزاگ در شکل هاي  DOSبر اساس نمودارهاي 

یابد. و هاي دسته صندلی، با افزایش قطر نانولوله، گاف نواري افزایش مینيز همانند نانولوله  23

هاي تشکيل هاي دوجداره از گاف نواري تک تک نانولولهولههمچنين گاف نواري بدست آمده براي نانول

هاي توان پی برد که هر یک از اتمبا استفاده از چگالی کلی هر اتم می باشد.دهنده آنها کمتر می

 گيري نوار انرژي سهيم هستند. تشکيل دهنده به چه اندازه در شکل
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صندلی خالص هاي دوجداره دستهدر نوار انرژي براي نانولوله Nو Alهاي هاي اتم: سهم چگالی حالت24-4شکل

AlN 
 

 

 

 

   

   

 AlNهاي دوجداره زیگزاگ خالص در نوار انرژي براي نانولوله Nو Alهاي هاي اتم: سهم چگالی حالت25-4شکل
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در ندوار   Nو  Alهداي  هاي تفکيکی بدراي هدر یدک از اتدم    چگالی حالت25-4و 24-4در هر دو شکل 

نشان داده شده است. همان گونه کده بدراي    AlNهاي دوجداره خالص ظرفيت و رسانش براي نانولوله

شود هر دو نوع اتم در دو ندوار ظرفيدت و رسدانش سدهمی در ایجداد      هر دو دسته نانولوله مشاهده می

وار صدندلی و زیگدزاگ در ند   ها دارند اما طبق نمودارها، براي تمدامی سداختارهاي دسدته   چگالی حالت

 Nباشد و در مقابل سهم اتدم  می Nهاي کلی بيشتر از اتم در ایجاد چگالی حالت Alرسانش سهم اتم 

 .است Alگيري نوار ظرفيت بيشتر از اتم در شکل

گيري چگالی ها در شکلتر شدن سهم اوربيتالی تک تک اتمبراي مشخص 27-4و26-4در شکل 

هاي مربوط به نانولوله Nو  Alهاي جزئی براي دو اتم هاي ایجاد شده در نوارها چگالی حالتحالت

صندلی و زیگزاگ صندلی و زیگزاگ خالص رسم شده است. براي هر دو دسته نانولوله دستهدسته

 p3و سپس اوربيتال  Nاتم  p2ها در نوار ظرفيت مربوط به اوربيتال بيشترین سهم در چگالی حالت

باشد. در نوار رسانش نيز می Nاتم   s2و  Alاتم  s3هاي لو اندکی نيز مربوط به اوربيتا Alاتم 

و  Alاتم  N  ،s3اتم  Al  ،p2اتم  p3ها به ترتيب مربوط به اوربيتال بيشترسن سهم در چگالی حالت

s2   اتمN هاي باشد. مطابق با شکل نقش اوربيتالمیs3  اتمAl  وs2   اتمN  در هر دو نوار ظرفيت و

 اند.ها در ناحيه مغزي توزیع شدهتوان نتيجه گرفت که این حالتباشد و میرسانش بسيار کم می
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 صندلیص دستههاي خالدر نانولوله Nو  Alهاي هاي جزئی اتم: چگالی حالت26-4شکل

 

  

  

  

 هاي خالص زیگزاگدر نانولوله Nو  Alهاي هاي جزئی اتم: چگالی حالت27-4شکل
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 Gaلایش یافته با اتم آ AlNهاي بررسی خواص ساختاري و الکترونی نانولوله 4-5

ناخالصی سازي به عنوان راهی براي تغييرات ساختاري، شيميایی یا فيزیکی به جهت  

شود. کنترل خواص فيزیکی و شيميایی از یک طرف تر کردن نانو ساختارها در نظر گرفته میکاربردي

باشد. به ي برخوردار میها از اهميت بسيارهاي نانولولهو تغييرات این خواص از طرف دیگر در کاربرد

اي عملی در رسيدن به این هدف ساختارها به منظور ایجاد این تغييرات شيوههمين جهت آلایش نانو

 باشد.می

تواند به نوبه خود تغييرات متفاوت می ،نوع آلایش از نظر الکترون دهندگی یا الکترون گيرندگی آلایش

 نيترید آلومينيومهاي دوجداره ناخالصی به نانولوله فيزیکی ایجاد کند. ما در این بخش با افزودن

دهيم. به این منظور در تمامی ها را مورد بررسی قرار میپایداري و خواص الکترونی این نانولوله

با شرایط مشابه)از نظر مکان قرار گيري(  Alاتم  جایگزین یک Gaهاي مورد بررسی یک اتم نانولوله

براي بالا  ي خارجی جایگذاري شده است.ي داخلی و یک بار در لولهلولهیک بار در  Gaشده است. اتم 

 هاي قبلی استفاده شده است.رفتن دقت محاسبات در این قسمت از پارامترهاي بهينه شده در بخش

 Gaآلایش یافته با اتم  AlNصندلی هاي دوجداره دستهپارامترهاي ساختاري نانولوله 4-5-1

در ایدن   نيترید آلومينيومصندلی هاي دوجداره دستهت ناشی از آلایش نانولولهبه منظور بررسی تغييرا

و  و همچندين  n=9-16بدا  (، 5،5)@(n،nهداي دوجدداره دسدته صدندلی )    از نانولوله دو خانوادهبخش 

(n،n)@(6،6 ،) 10-16با=n آلایش به این صورت انجدام گرفدت کده    اند. با اتم گاليم آلایش داده شده

( یک اتم گاليم را ابتدا به جاي اتم آلومينيم و سپس 5،5)@(11،11وان نمونه در نانولوله )ابتدا به عن

و  133228/5به جاي نيتروژن قرار دادیم انرژي تشکيل به دست آمده براي این دو حالت بده ترتيدب   

نولولده  بود که با توجه به اینکه با جایگزینی اتم گاليم به جاي آلومينيم اندرژي تشدکيل نا   471347/9

دو سداختار   جانشين اتم آلومينيوم شد.کمتر و در نتيجه پایدارتر شد پس در کل محاسبات اتم گاليم 

پدس از   ،،که در حالدت خدالص فروپاشديدند    4( با اختلاف کایراليته 6،6)@(10،10( و )5،5)@(9،9)
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ي و نانولولده فروپاشدی کردندد. د   نيدز  ي خدارجی ي داخلدی و هدم در لولده   ایجاد ناخالصی هم در لوله

بعد از ، که در حالت خالص پایدار بوده 5ي ( با اختلاف کایراليته6،6)@(11،11( و )5،5)@(10،10)

ي در لوله بعد از آلایشي داخلی باز هم حالت پایدار خود را حفظ کرده در حالی که در نانولوله آلایش

شيدند. ساختارهاي دیگر با اخدتلاف  خارجی این دو ساختار شکل لوله اي خود را از دست داده و فروپا

-هاي خالص و آلایش داخلی و خارجی پایداري خود را حفظ میي حالتبه بالا در همه 6ي کایراليته

 دهدارهاي مورد بررسی را نشان مینمایی شماتيک از ساخت 29-4و 28-4کنند. شکل 

(11،11)@(5،5) (10،10)@(5،5) (9،9)@(5،5)  

   

 
 
 

  خالص خالص خالص

   
 

  آلایش داخلی آلایش داخلی آلایش داخلی

 
 

 

 

  آلایش خارجی آلایش خارجی آلایش خارجی

 

در لوله داخلی و  Ga( بهينه شده آلایش یافته با اتم 5،5)@(n،nصندلی ): ساختارهاي دوجداره دسته28-4شکل

 یخارج
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(12،12)@(6،6) (11،11)@(6،6) (10،10)@(6،6)  

   

  خالص خالص خالص

    
  آلایش داخلی آلایش داخلی آلایش داخلی

   

 

  آلایش خارجی آلایش خارجی آلایش خارجی

و در لوله داخلی  Ga( بهينه شده آلایش یافته با اتم 6،6)@(n،nصندلی ): ساختارهاي دوجداره دسته29-4شکل

 خارجی
 

براي تعيين پارامترهاي ساختاري انجام شده، محاسبات در این قسمت روي یک سلول واحد از 

ي آلایش یافته ي دوجدارهاتم ونانولوله 64( شامل 5،5)@(11،11هاي دوجداره آلایش یافته )نانولوله

-4ت در جدول اتم انجام گرفته است. نتایج حاصل از انجام این محاسبا 72( شامل 6،6)@(12،12)

در حالت  )ثابت شبکه( C شود پارامترمشاهده می 13-4همان گونه که در جدول آورده شده است. 13

گيري آلایش داخلی افزایش پيدا کرده است در صورتی که در حالت آلایش خارجی تغييرات چشم

آلایش داخلی ي مورد بررسی در حالت صورت نگرفته است. فاصله درون جداري براي هر دو نانولوله

 کاهش یافته است. 2Å/0حدود 
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 AlNصندلی آلایش یافته هاي دوجداره دسته: پارامترهاي ساختاري بهينه شده نانولوله13-4جدول

پایدار  دوجداره نانولوله

 صندلیدسته

تعداد 

 هااتم

 Åفاصله درون جداري  c Åپارامتر 

آلایش  آلایش داخلی خالص

 خارجی

 لایش خارجیآ آلایش داخلی خالص

(11،11)@(5،5) 64 168223/3 177713/3 170090/3 311/5 2362/5 29725/5 

(13،13)@(5،5) 72 169653/3 180239/3 170784/3 90565/6 83375/6 9565/6 

(12،12)@(6،6) 72 169743/3 176546/3 168716/3 351/5 2936/5 39985/5 

(14،14)@(6،6) 80 173861/3 177736/3 169745/3 95815/6 8953/6 0405/7 

 

 دسته صندلی از خانواده هايدسته از نانولوله دوهاي آلایش یافته براي بررسی پایداري نانولوله

(n،n)@(5،5 )( وn،n)@(6،6 ) انتخاب و انرژي تشکيل آنها محاسبه شد. رابطه استفاده شده براي

 .]40[شدباهاي آلایش یافته به صورت زیر میبررسی پایداري نانولوله

𝐸𝐹𝑂𝑅 = 𝐸(𝑑𝑜𝑝𝑒𝑑 𝐷𝑊𝑁𝑇) − 𝐸(𝑝𝑢𝑟𝑒 𝐷𝑊𝑁𝑇) − 𝑛𝐸(𝐺𝑎) + 𝑛𝐸(𝐴𝑙) (4-4)  

  𝐸(𝑝𝑢𝑟𝑒 𝐷𝑊𝑁𝑇)انرژي کل مربوط به نانولوله دوجداره آلایش یافته و  𝐸(𝑑𝑜𝑝𝑒𝑑 𝐷𝑊𝑁𝑇)که  

 Alهاي که جانشين اتم Gaهاي تعداد اتم 𝑛باشد. نانولوله دوجداره خالص می کل مربوط به انرژي

 بدست آمد. -Ga ،eV 522524/55و براي اتم  -Al ،eV 726762/51انرژي کل براي اتم شده است.

 
هاي دوجداره : تغييرات انرژي تشکيل برحسب کایراليته براي حالت آلایش داخلی و خارجی نانولوله30-4شکل 

 AlN( 6،6)@(n,nدسته صندلی)
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 آلایش یافته AlNصندلی هاي دوجداره دستهانرژي تشکيل نانولوله : انرژي کل و14-4جدول

هاي دوجداره نانولوله

 صندلیدسته

انرژي کل آرایش 

 داخلی

انرژي تشکيل الایش  انرژي کل آلایش خارجی

 داخلی

انرژي تشکيل آلایش 

 خارجی

 فروپاشی کرد فروپاشی کرد -261268/9182 -564175/9182 (5،5)@(9،9)

 فروپاشی کرد 636062/4 -261852/9838 -545221/9834 (5،5)@(10،10)

(11،11)@(5،5) 598874/10491- 820452/10491- 533228/4 31165/4 

(12،12)@(5،5) 052659/11148- 100927/11148- 402377/4 354109/4 

(13،13)@(5،5) 869796/11803- 886823/11803- 365276/4 357782/4 

(14،14)@(5،5) 691279/12459- 712972/12459- 366682/4 344989/4 

(15،15)@(5،5) 54332/13115- 565452/13115- 36605/4 343915/4 

(16،16)@(5،5) 40775/13771- - 370238/4 - 

 فروپاشی کرد فروپاشی کرد -856436/10493 -396429/10494 (6،6)@(10،10)

 فروپاشی کرد 637758/4 -175560/11149 -316135/11146 (6،6)@(11،11)

(12،12)@(6،6) 52952/11803- 76374/11803- 541924/4 307704/4 

(13،13)@(6،6) 031547/12460- 074195/12460- 400839/4 358191/4 

(14،14)@(6،6) 831429/13115- 842781/13115- 359966/4 348614/4 

(15،15)@(6،6) 636781/13771- 653075/13771- 362442/4 346148/4 

(16،16)@(6،6) 471355/14427- 499512/14427- 369094/4 340937/4 

 

-هاي دوجداره دستهانرژي کل و انرژي تشکيل براي آلایش داخلی و خارجی نانولوله  14-4در جدول 

صندلی نيترید آلومينيوم آورده شده که با توجه به جدول با افزایش قطر نانولوله انرژي تشکيل براي 

 هايشود. و در حالت آلایش داخلی نانولولهیش داخلی و خارجی کمتر میهر دو حالت آلا

و فاصله درون جداري به ترتيب  8با اختلاف کایراليته  (6،6)@(14،14( و )5،5)@(13،13)

83375Å/6  8953وÅ/6  داراي کمترین انرژي تشکيل در نتيجه پایدارترین نانولوله در این دسته ،

با  (6،6)@(12،12و) (5،5)@(11،11) هايالت آلایش خارجی نانولولهباشد در حالی که در حمی

داراي کمترین مقدار  39985Å/5و  29725Å/5و فاصله درون جداري به ترتيب  6اختلاف کایراليته 

-می نيترید آلومينيومهاي انرژي تشکيل و در نتيجه پایدارترین نانولوله در ميان این دسته از نانولوله

انرژي تشکل بر حسب کایراليته براي نانولوله هاي دوجداره دسته صندلی نيترید  تغييرات باشد.

با توجه به این  آورده شده است. 30-4آلومينيوم براي دو حالت آلایش داخلی و خارجی در شکل 
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شود که با افزایش قطر نانولوله خارجی تغييرات انرژي تشکيل تقریبا ثابت و به مقدار شکل مشاهده می

 شود.نزدیک می AlNصفحه تشکيل نانو انرژي

 Gaآلایش یافته با اتم  AlNهاي دوجداره زیگزاگ پارامترهاي ساختاري نانولوله 4-5-2

( و سه ساختار دوجداره از دسته  5،0)@(n،0در این بخش سه ساختار دوجداره از دسته ) 

(0،n)@(6،0با اتم گاليم آلایش داخلی و خارجی داده شده ) نماي شماتيک  32-4و 31-4اند. شکل

( 5،0)@(0،12شود، دو ساختار )دهد. همان گونه که در شکل مشاهده میاز این ساختارها رانشان می

( که در حالت خالص خود فروپاشيده بودند پس از ایجاد ناخالصی داخلی و خارجی باز 6،0)@(0،13و)

( 5،0)@(0،13ساختار )اي خود خارج شده و فروپاشی کردند. دو هم از حالت نانولوله

که در حالت خالص پایدار بودند پس از اضافه کردن ناخالصی  8( با اختلاف کایراليته 6،0)@(0،14و)

-ي خارجی باز هم پایدار بوده ولی در حالت ایجاد ناخالصی درونی فروپاشی کردند. نانولولهبه نانولوله

هاي خالص و ایداري خود را در تمام حالتهمگی پ 8ي بزرگتر از هاي بزرگتر با اختلاف کایراليته

 کنند.آلایش داخلی و خارجی حفظ می
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(14،0)@(5،0) (13،0)@(5،0) (12،0)@(5،0)  

  
 

  خالص خالص خالص

   
 

  آلایش داخلی آلایش داخلی لایش داخلیآ

   

 

  آلایش خارجی آلایش خارجی آلایش خارجی

 

در لوله داخلی و  Ga( بهينه شده آلایش یافته با اتم 5،0)@(n،0: ساختارهاي دوجداره زیگزاگ )31-4شکل

 خارجی 
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(15،0)@(6،0) (14،0)@(6،0) (13،0)@(6،0)  

   
  خالص خالص خالص

 

  
 

  آلایش داخلی آلایش داخلی آلایش داخلی

 

 
 

 

  آلایش خارجی آلایش خارجی آلایش خارجی

در لوله داخلی و خارج Ga( بهينه شده آلایش یافته با اتم 6،0)@(n،0: ساختارهاي دوجداره زیگزاگ )32-4شکل
  

 AlNهاي دوجداره زیگزاگ آلایش یافته : پارامترهاي ساختاري بهينه شده نانولوله15-4جدول

هاي نانولوله

 زاگدوجداره زیگ

 Åجداري فاصله درون c Åثابت شبکه  تعداداتم

 آلایش خارجی آلایش داخلی خالص آلایش خارجی آلایش داخلی خالص

(15،0)@(5،0) 80 439779/5 448337/5 438851/5 086/5 96375/4 0669/5 

(21،0)@(5،0) 104 456909/5 467799/5 451355/5 98885/7 89865/7 9791/7 

(16،0)@(6،0) 88 447246/5 455730/5 444272/5 1455/5 0962/5 14325/5 

(22،0)@(6،0) 112 462317/5 471375/5 456858/5 0728/8 02465/8 0496/8 
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( و 5،0)@(14،0فاصله درون جداري و ثابت شبکه براي ساختارهاي دوجداره زیگزاگ )

آورده  15-4نتایج در جدول  باشند بررسی  شد واتم می 84و  76( که به ترتيب داراي 6،0)@(15،0)

 .شده است

در هر دو حالت  نيتریدآلومينيومدوجداره زیگزاگ  انرژي کل و انرژي تشکيل نانولوله 16-4در جدول 

شود با بزرگتر شدن آلایش داخلی و خارجی آورده شده است. همان گونه که در جدول مشاهده می

در حالت ند. کخارجی انرژي تشکيل کاهش پيدا میها هم در آلایش داخلی هم در آلایش قطر نانولوله

، و 16يته با اختلاف کایرال( 6،0)@(22،0) و( 5،0)@(21،0) زیگزاگ هاينانولوله داخلیآلایش 

 هايخارجی نانولوله در حالت آلایشو  02465Å/8و  89865Å/7فاصله درون جداري به ترتيب 

 0669Å/5و فاصله درون جداري به ترتيب 10ته ليبا اختلاف کایرا (6،0)@(16،0( و )5،0)@(15،0)

باشند. داراي کمترین انرژي تشکيل و در نتيجه پایدارترین نانولوله در دسته خود می ،0496Å/8و 

تغييرات انرژي تشکيل بر حسب کایراليته براي این نانولوله در حالت آلایش داخلی و خارجی در شکل 

 آورده شده است. 4-33
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 آلایش یافته AlNدوجداره زیگزاگ هاي : انرژي کل و انرژي تشکيل نانولوله 16-4جدول

هاي دوجداره نانولوله

 زیگزاگ

انرژي تشکيل آلایش  انرژي کل آلایش خارجی انرژي کل آلایش داخلی

 داخلی

انرژي تشکيل آلایش 

 خارجی

 فروپاشی کرد فروپاشی کرد -762843/11150 -321277/11151 (5،0)@(12،0)

 298095/4 فروپاشی کرد -959795/11798 -194508/11807 (5،0)@(13،0)

(14،0)@(5،0) 049066/12455- 247802/12455- 405423/4 206687/4 

(15،0)@(5،0) 758936/13111- 928620/13111- 346862/4 177178/4 

(16،0)@(5،0) 375711/13768- 451751/13768- 253956/4 177916/4 

(17،0)@(5،0) 583978/14424- 561857/14424- 173544/4 195665/4 

(18،0)@(5،0) 45233/15080- 397248/15080- 133273/4 188355/4 

(19،0)@(5،0) 283/15736- 224674/15736- 124397/4 182723/4 

(20،0)@(5،0) 13874/16392- - 121689/4 - 

(21،0)@(5،0) 99736/17047- - 119295/4 - 

(22،0)@(5،0) 86859/17703- - 120417/4 - 

 فروپاشی کرد فروپاشی کرد -711242/12466 -928377/12466 (6،0)@(13،0)

 237703/4 فروپاشی کرد -308586/13111 -020950/13118 (6،0)@(14،0)

(15،0)@(6،0) 433891/13767- 674273/13767- 423969/4 183587/4 

(16،0)@(6،0) 240204/14424- 443237/14424- 374256/4 171223/4 

(17،0)@(6،0) 945138/15080- 053428/15081- 288854/4 180564/4 

(18،0)@(6،0) 152592/15737- 163929/15737- 192313/4 180976/4 

(19،0)@(6،0) 013205/16393- 987299/16392- 152373/4 178279/4 

(20،0)@(6،0) 841762/17048- - 139592/4 - 

(21،0)@(6،0) 679137/17704- - 136802/4 - 

(22،0)@(6،0) 55053/18360- - 130723/4 - 

(23،0)@(6،0) 41094/19016- - 143426/4 - 

 

 
هاي دوجداره تغييرات انرژي تشکيل برحسب کایراليته براي حالت آلایش داخلی و خارجی نانولوله :33-4شکل 

 AlN( 6،0)@(n،0)زیگزاگ 
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 Gaآلایش یافته با اتم  AlNصندلی هاي دوجداره دستهولولهبررسی خواص الکترونی نان 4-5-3

 آلایش یافته AlNصندلی هاي دوجداره دستهساختار نواري نانولوله 4-5-3-1

آلایش یافته با  نيترید آلومينيومصندلی هاي دوجداره دستهدر این بخش ساختار نواري نانولوله 

( و 5،5)@(11،11ساختار نواري دو نانولوله خالص ) 35-4و 34-4اتم گاليم بررسی شده است. در شکل 

( از دسته 6،6)@(13،13( و )6،6)@(12،12( و دو ساختار )5،5)@(n،n( از دسته)5،5)@(12،12)

(n،n)@(6،6به همراه ساختار آلایش یافته در لوله)  داخلی و خارجی آنها رسم شده است. با توجه به

صندلی دوجداره بعد از جایگزین کردن اتم هاي دستهانولولهدر تمام ن 17-4و جدول  35-4و 34-4شکل 

گاليم به جاي اتم آلومينييوم ساختار نواري نسبت به حالت خالص تغيير یافته است. در هر دو آلایش 

 داخلی و خارجی گاف نواري براي تمامی ساختارها نسبت به حالت خالص کاهش پيدا کرده است.

    

   

 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

 Ga( خالص و آلایش یافته با اتم 5،5)@(n،nصندلی )هاي دوجداره دسته: ساختار نواري نانولوله34-4شکل 
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 AlNف نواري نانولوله هاي دوجداره دسته صندلی موقعيت تراز فرمی و تغييرات گا 17-4در جدول

طبق نتایج جدول، موقعيت تراز فرمی پس از ایجاد  آورده شده است.  Gaخالص و آلایش یافته با اتم 

آلایش داخلی در تمام ساختارهاي مورد بررسی نسبت به حالت خالص به سمت انرژي هاي پایين تر 

پس از ایجاد آلایش خارجی در تمام ساختارها به جز ميل کرده است. همچنين موقعيت این تراز 

 کند.( نيز، نسبت به حالت خالص به سمت انرژي هاي بالاتر ميل می5،5)@(11،11نانولوله )

   

   
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

 Ga( خالص و آلایش یافته با اتم 6،6)@(n،nصندلی )هاي دوجداره دسته: ساختار نواري نانولوله35-4شکل 
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 AlNصندلی آلایش یافته هاي دوجداره دسته: گاف نواري و موقعيت تراز فرمی نانولوله 17-4جدول

هاي دوجداره نانولوله

 صندلیپایدار دسته

 (ev)گاف نواري  (ev)از فرمی)موقعيت تر

 آلایش خارجی آلایش داخلی خالص آلایش خارجی آلایش داخلی خالص

(11،11)@(5،5) 29907543/4- 34471671/4- 30896574/4- 67492/2 44564/2 44564/2 

(12،12)@(5،5) 13046012/4- 16060772/4- 06940246/4- 98063/2 48385/2 71313/2 

(12،12)@(6،6) 18539116/4- 23199538/4- 18475565/4- 71313/2 48385/2 59849/2 

(13،13)@(6،6) 99305065/3- 04157601/4- 93030773/3- 05705/3 75135/2 78947/2 

 

 Gaآلایش یافته با اتم  AlNصندلی هاي دوجداره دستههاي نانولولهبررسی چگالی حالت 4-5-4

دوجداره دسته صندلی  در نانولوله Gaو Al ،Nهاي هاي تفکيکی اتمچگالی حالت 36-4در شکل 

( رسم شده است. 6،6)@(13،13آلایش یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، براي ساختار )

بيشتر از  Alهاي دهد که در نوار رسانش، سهم اتمقسمت مربوط به آلایش در لوله خارجی نشان می

باشد. در قسمت می Gaو  Alهاي بيشتر از اتم Nهاي هم اتم، ودر نوار ظرفيت سGaو  Nهاي اتم

در نوار  Alدهد سهم اتمهاي مربوط به آلایش در لوله داخلی این روند نيز تکرار شده و نشان می

هاي کل ساختارها، باشد. چگالی حالتدر نوار ظرفيت بيشتر از سایر اتم ها می Nهاي رسانش و اتم

به عنوان یک اتم ميهمان  Gaباشد و سهم اتم می Nو  Alهاي بيتالی بين اتمناشی از هيبریداسيون اور

 ها بسيار اندک است.حالت در شکل گيري چگالی
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 آلایش لوله داخلی  آلایش لوله خارجی

  

 آلایش یافته AlN (6،6)@(13،13صندلی)ه دستهها در نانولوله دوجدار: نمودار چگالی حالت36-4شکل

دوجداره دسته صندلی  در نانولوله Gaو  Al ،Nهاي هاي جزئی اتمچگالی حالت 37-4در شکل 

( رسم شده است. قسمت ال  مربوط به آلایش داخلی و قسمت ب 6،6)@(13،13آلایش یافته )

هم براي آلایش در لوله داخلی و هم  دهد،باشد که نشان میمربوط به آلایش خارجی ساختارها می

ها در نوار ظرفيت، مربوط به آلایش در لوله خارجی بيشترین سهم در شکل گيري چگالی حالت

سهم اندکی در  Nاتم  s2و  Alاتم  s3هاي باشد. اوربيتالمی Alاتم  p3و سپس  Nاتم  p2اوربيتال 

بيشتر می باشد. مطابق  Nاز اتم  Alاتم ها در نوار ظرفيت دارند که سهم گيري چگالی حالتشکل

کنند. هاي نوار ظرفيت نقش بسيار اندکی ایفا میدر تشکيل چگالی حالت Gaهاي اتم  شکل، اوربيتال

-هاي جزئی در نوار رسانش مربوط به اوربيتالمطابق با شکل، بيشترین سهم در تشکيل چگالی حالت

گيري چگالی در شکل Gaاتم  s4و  p4هاي ربيتالباشد و اومی Nاتم  p2و سپس  Alاتم  p3هاي 

تا حدي قابل  Gaاتم  p4هاي جزئی در نوار رسانش نقشی اندکی دارند بطوریکه فقط اوربيتال حالت

 اي ندارد.نقش قابل محاسبه Gaاتم  s4باشد و اوربيتال ها میمحاسبه در چگالی حالت
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 ب: آلایش خارجی ال : آلایش داخلی

  

  

  

( 6،6)@(13،13صندلی)در نانولوله دوجداره دسته Ga,N,Alهاي هاي جزئی اتم: نمودار چگالی حالت37-4شکل

AlN آلایش یافته ال ( آلایش داخلی ب( آلایش خارجی 

 

 Gaآلایش یافته با اتم  AlNهاي دوجداره زیگزاگ بررسی خواص الکترونی نانولوله  4-5-5

 آلایش یافته AlNهاي دوجداره زیگزاگ ساختار نواري نانولوله 4-5-5-1

آلایش یافته با اتم گاليم  نيترید آلومينيومهاي دوجداره زیگزاگ در این بخش ساختار نواري نانولوله

( و 5،0)@(14،0ساختار نواري دو نانولوله خالص ) 39-4و  38-4کل بررسی شده است. در ش

( از دسته 6،0)@(16،0( و )6،0)@(15،0( و دو ساختار )5،0)@(n،0) ( از دسته5،0)@(15،0)

(0،n)@(6،0) داخلی و خارجی آنها رسم شده است. با توجه به  به همراه ساختار آلایش یافته در لوله

هاي زیگزاگ دوجداره بعد از جایگذین کردن اتم در تمام نانولوله 18-4 و جدول  39-4و  38-4شکل 

گاليم به جاي اتم آلومينييوم ساختار نواري نسبت به حالت خالص تغيير یافته است. در هر دو آلایش 
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در  داخلی و خارجی گاف نواري براي تمامی ساختارها نسبت به حالت خالص کاهش پيدا کرده است.

خالص و  AlNت تراز فرمی و تغييرات گاف نواري نانولوله هاي دوجداره زیگزاگ موقعي 18-4جدول

طبق نتایج جدول، موقعيت تراز فرمی پس از ایجاد آلایش  آورده شده است.  Gaآلایش یافته با اتم 

( نسبت به حالت خالص به سمت 6،0)@(16،0داخلی در تمام ساختارهاي مورد بررسی به جز نانولوله )

ي پایين تر ميل کرده است. همچنين موقعيت این تراز پس از ایجاد آلایش خارجی در تمام انرژي ها

 کند.ساختارها، نسبت به حالت خالص به سمت انرژي هاي پایين تر ميل می

 
  

   
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

 Ga( خالص و آلایش یافته با اتم 5،0)@(n،0هاي دوجداره زیگزاگ ): ساختار نواري نانولوله38-4شکل

 

 

 



105 

 

 
  

   
 خالص آلایش داخلی یآلایش خارج

 Ga( خالص و آلایش یافته با اتم 6،0)@(n،0هاي دوجداره زیگزاگ ): ساختار نواري نانولوله39-4شکل

 AlNهاي دوجداره زیگزاگ آلایش یافته : گاف نواري و موقعيت تراز فرمی نانولوله18-4جدول

هاي نانولوله (ev) موقعيت تراز فرمی (ev)گاف نواري 

ار دوجداره پاید

 زیگزاگ

 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

0087/2 9616/1 1346/2 71731150/4- 69836742/4- 63823248/4- (14،0)@(5،0) 

152/2 0954/2 2656/2 28215057/4- 26935909/4- 22931554/4- (15،0)@(5،0) 

1569/2 1408/2 2731/2 72531038/4- 69459845/4- 65583683/4- (15،0)@(6،0) 

2894/2 2907/2 4114/2 34424786/4- 30190336/4- 31520849/4- (16،0)@(6،0) 
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 Gaآلایش یافته با اتم  AlNهاي دوجداره زیگزاگ هاي نانولولهبررسی چگالی حالت 4-5-5-2

گزاگ آلایش دوجداره زی در نانولوله Gaو Al ،Nهاي هاي تفکيکی اتمچگالی حالت40-4در شکل 

، رسم شده است. (6،0)@(18،0)یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، براي ساختارهاي 

گيري در شکل Alهاي مطابق با قسمت مربوط به آلایش در لوله خارجی، در نوار رسانش سهم اتم

 Gaو  Alهاي از اتمبيشتر  Nهاي ، ودر نوار ظرفيت سهم اتمGaو  Nهاي ها بيشتر از اتمچگالی حالت

باشد. همچنين این روند در قسمت مربوط به آلایش در لوله خارجی ساختارها نيز تکرار شده و می

-ها میدر نوار ظرفيت بيشتر از سایر اتم Nهاي در نوار رسانش و اتم Alهاي دهد سهم اتمنشان می

، بيشترین سهم را دارند و سهم هاي کل ساختارهادر شکل گيري چگالی حالت Nو  Alهاي باشد. اتم

 باشد.بسيار اندک می Gaاتم 

 آلایش لوله داخلی  آلایش لوله خارجی

  

 آلایش یافته AlN (6،0)@(18،0ها در نانولوله دوجداره زیگزاگ ): نمودار چگالی حالت40-4شکل

دوجداره زیگزاگ آلایش  در نانولوله Gaو  Al ،Nهاي هاي جزئی اتمتچگالی حال 41-4در شکل 

هم براي آلایش درلوله داخلی و هم لوله  41-4( رسم شده است. مطابق با شکل6،0)@(18،0یافته )

گيري چگالی به ترتيب بيشترین سهم را در شکل Nاتم  p2و  Alاتم  p3هاي خارجی، اوربيتال

بسيار کم است. در نوار  Nاتم  s2و  Alاتم  s3هاي دارند و سهم اوربيتالها در نوار رسانش حالت
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ها مربوط به افتد و بيشترین سهم در شکل گيري چگالی حالتظرفيت عکس نوار رسانش اتفاق می

سهم قابل ملاحظه اي  Gaهاي اتم باشد. اوربيتالمی Alاتم  p3و سپس اوربيتال  Nاتم  p2اوریتال 

 کنند.ها هم در نوار ظرفيت و هم در نوار رسانش ایفا نمیالی حالتدر شکل گيري چگ

 ب: آلایش خارجی ال : آلایش داخلی

  

  

  

 AlN( 6،0)@(18،0در نانولوله دوجداره زیگزاگ) Ga,N,Alي هاهاي جزئی اتم: نمودار چگالی حالت41-4شکل 

 آلایش یافته ال ( آلایش داخلی ب( آلایش خارجی

 

 Gaشده با اتم  1کپسوله AlNهاي دوجداره بررسی خواص ساختاري و الکترونی نانولوله 4-6

نيدوم )کپسدوله   در مرکز محور نانولوله هداي نيتریدد آلومي   Gaدر این بخش بعد از قرار دادن یک اتم  

هداي مدورد بررسدی    کردن(  به بررسی پایداري و خواص الکترونی این نانولوله ها پرداخته شد. نانولوله

، (6،6)@(n,n)صدددندلی و دسدددته (6،0)@(0،n)، (5،0)@(n،0)شدددامل نانولولددده هددداي زیگدددزاگ 

(n,n)@(5،5) باشندمی. 

                                           
1 encapsulated 



108 

 

 Gaکپسوله شده با اتم  AlNره هاي دوجدابررسی پایداري و خواص ساختاري نانولوله 4-6-1

هاي کپسوله شده با استفاده از پارامترهاي ورودي بهينه سدازي شدده، مشداهده    پس از واهلش نانولوله

پيوندد برقدرار    Gaبه دليل کوچک بودن قطر داخلی با اتم  (5،0)@(n،0)هاي زیگزاگ نانولوله شد که

از اخدتلاف   (6،0)@(n،0) زیگدزاگ  هداي نولولده نا بدراي  اي خارج شدند. ولدی کرده و از حالت نانولوله

که در حالدت خدالص    به بالا 5صندلی از اختلاف کایراليته هاي دستهبه بالا و براي نانولوله 8کایراليته 

اي خدود را حفدظ   محور خود را حفظ کرده بودند بعد از کپسوله کردن نيز شکل لولده اي همشکل لوله

اي خدود را از دسدت   هاي که در حالت خالص شکل نانولولده انولولههمچنين نکرده و فروپاشی نکردند. 

-4ده و فروپاشی کردند. شدکل  اداده بودند در حالت کپسوله شده نيز شکل ظاهري خود را از دست د

 دهد.ها را بعد از کپسوله کردن نشان میساختارهاي این نانولوله 42

   

 

 

 

 

 

 

(11،11)@(5،5) (10،10)@(5،5) (9،9)@(5،5) 

   

(12،12)@(6،6) (11،11)@(6،6) (10،10)@(6،6) 

   
(15،0)@(6،0) (14،0)@(6،0) (13،0)@(6،0) 

 Gaکپسوله شده با اتم  AlNصندلی وزیگزاگ هاي دوجداره دستهواره نانولولهطرح: 42-4شکل 
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هاي مورد بررسی قبدل  پارامترهاي ثابت شبکه و فاصله درون جداري براي نانولوله 19-4در جدول 

 وهاي دوجداره زیگزاگ براي نانولوله 19-4وله کردن آورده شده است. با توجه به جدول و بعد از کپس

 .پيدا کرده استپسوله کردن فاصله درون جداري افزایش صندلی بعد از کدسته

صندلی و زیگزاگ قبل و بعد از کپسوله دوجداره دسته هاينانولوله: فاصله درون جداري و ثابت شبکه 19-4ول جد

 Gaشده با اتم 

هاي نانولوله

 دوجداره 

 c (Å)ثابت شبکه  (Å) فاصله درون جداري

 کپسوله شده خالص کپسوله شده خالص

(14،0)@(6،0) 0685/4 10235/4 454317/5 464652/5 

(15،0)@(6،0) 6125/4 68335/4 447441/5 460103/5 

(16،0)@(6،0) 1455/5 1618/5 447/5 458615/5 

(17،0)@(6،0) 603/5 66075/5 453/5 464925/5 

(18،0)@(6،0) 0645/6 886/6 458/5 469931/5 

(19،0)@(6،0) 557/6 61715/6 460/5 472104/5 

(11،11)@(6،6) 508/4 49645/4 17145/3 167173/3 

(12،12)@(6،6) 351/5 3212/5 171/3 164253/3 

(13،13)@(6،6) 0925/6 12665/6 169/3 167858/3 

(14،14)@(6،6) 958/6 96835/6 173/3 167441/3 

(15،15)@(6،6) 8305/7 86315/7 173/3 166349/3 

(16،16)@(6،6) 70345/8 71715/8 172/3 167196/3 

(10،10)@(5،5) 9485/3 37275/4 169824/3 174156/3 

(11،11)@(5،5) 311/5 26635/5 168223/3 171211/3 

(12،12)@(5،5) 084/6 0065/6 174534/3 174742/3 

(13،13)@(5،5) 9055/6 8984/6 169653/3 175014/3 

(14،14)@(5،5)  821/7 74295/7 174222/3 174408/3 

 .]41[ها محاسبه شده استيل براي این نانولولهانرژي تشک 4-4بر اساس فرمول 

(4-4)    𝐸𝑓𝑜𝑟 = 𝐸(𝐺𝑎@ 𝐷𝑊𝑁𝑇) − 𝐸(𝑝𝑢𝑟𝑒 𝐷𝑊𝑁𝑇) − 𝑁𝐺𝑎𝐸(𝐺𝑎) 

 انرژي کل نانولولده  𝐸(𝑝𝑢𝑟𝑒 𝐷𝑊𝑁𝑇)انرژي کل نانولوله کپسوله شده،  𝐸(𝐺𝑎@ 𝐷𝑊𝑁𝑇)که در آن 

انرژي تشکيل قبدل و   20-4جدول باشد. می Gaانرژي اتم  𝐸(𝐺𝑎)و  Gaتعداد اتم هاي  𝑁𝐺𝑎خالص، 

دهد. همدان گونده   هاي دوجداره زیگزاگ و دسته صندلی نشان میبعد از کپسوله شدن را براي نانولوله

بت بده حالدت   سن نها پس از کپسوله شدشود انرژي تشکيل نانولوله مشاهده می 20-4که در جدول 
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ها ، پایداري آنها را افزایش داد. توان با کپسوله کردن نانولولهبنا بر این می اند.خالص کاهش پيدا کرده

، 37275Å/4جدداري  با فاصدله درون  (5،5)@(10،10) صندلینانولوله دسته 20-4با توجه به جدول 

با فاصله ( 6،6)@(11،11) و نانولوله دسته صندلی -0915359/1و انرژي تشکيل  5اختلاف کایراليته 

زیگددزاگ   نانولولدده و  -26457/1 انددرژي تشددکيل   و 5اخددتلاف کایراليتدده   ، 7Å/4  درون جددداري 

 -213708/2با انرژي تشکيل  و 10و اختلاف کایراليته  1Å/5با فاصله درون جداري ( 6،0)@(16،0)

 د.نباشد داراي کمترین انرژي تشکيل در دسته خود و درنتيجه پایدارترین نانولوله در دسدته خدود مدی   

کاهش و پایداري افدزایش  کایراليته،  ها، اختلافنانولوله شود بعد از کپسوله کردنمشاهده می براینبنا

 ها یک روش مناسب جهت پایدارتر کردن آنهاست.ولهیابد. لذا کپسوله کردن نانولمی

 Ga صندلی و زیگزاگ قبل و بعد از کپسوله شده با اتمدسته دوجدارههاي : انرژي تشکيل نانولوله20-4جدول 

انرژي تشکيل حالت 

 (ev)کپسوله شده

حالت انرژي تشکيل 

 (ev)خالص

هاي دوجداره نانولوله

 زیگزاگ

انرژي تشکيل حالت 

 (ev)کپسوله شده

انرژي تشکيل  حالت 

 (ev)خالص

هاي دوجداره نانولوله

 صندلیدسته

167878/2- 693901/1 (14،0)@(6،0) 26457/1- 311225/1 (11،11)@(6،6) 

212420/2- 693901/1 (15،0)@(6،0) 244278/1- 106992/0 (12،12)@(6،6) 

213708/2- 510375/0 (16،0)@(6،0) 242748/1- 367903/0- (13،13)@(6،6) 

194657/2- 172244/0- (17،0)@(6،0) 229192/1- 222812/0- (14،14)@(6،6) 

197186/2- 361318/0- (18،0)@(6،0) 231384/1- 136429/0- (15،15)@(6،6) 

190598/2- 265226/0- (19،0)@(6،0) 225701/1- 08197/0- (16،16)@(6،6) 

- - - 0915359/1- 137054/1 (10،10)@(5،5) 

- - - 066745/1- 10339/0 (11،11)@(5،5) 

- - - 044314/1- 30623/0- (12،12)@(5،5) 

- - - 03918/1- 209748/0- (13،13)@(5،5) 

- - - 0365579/1- 119004/0- (14،14)@(5،5) 
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 Gaکپسوله شده با اتم  AlNره دوجدا هاينانولولهبررسی خواص الکترونی  4-6-2

هدا  هاي کپسوله شده پایدار، موقعيت تراز فرمی و گاف نواري این نانولولهدن نانولولهپس از مشخص کر

صندلی و زیگدزاگ نيتریدد   هاي دستهمورد بررسی قرار گرفت. مشاهده شد که گاف نواري تمام نانولوله

ایدن تغييدر زیداد    نانولوله تبدیل به فلز شده اسدت.   آلومينيوم پس از کپسوله شدن برابر با صفر شده و

از  دو نمونه ساختار نواريگاف نواري ممکن است به خاطر برهمکنش نانولوله داخلی با اتم گاليم باشد. 

 آورده شده است.  42-4ها قبل و بعد از کپسوله شدن در شکل این نانولوله

 کپسوله شده خالص کپسوله شده خالص

    

(16،16)@(6،6) (11،11)@(6،6) 

 
   

(19،0)@(6،0) (16،0)@(6،0) 

 
 ل و بعد از کپسوله شدنقب AlNصندلی و زیگزاگ : ساختار نواري نانولوله دسته43-4کل ش
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 AlNهاي خالص و کپسوله شده : موقعيت تراز فرمی و مقدار گاف نواري براي نانولوله21-4جدول 
 (ev)گاف نواري (ev)موقعيت تراز فرمی  هاي دوجداره انولولهن

 کپسوله شده خالص کپسوله شده خالص

 صفر  1508/2 -12096362/4 -54302148/4 (6،0)@(14،0)

 صفر  2731/2 -16701588/4 -65583683/4 (6،0)@(15،0)

 صفر  4114/2 -13326279/4 -31520849/4 (6،0)@(16،0)

 صفر  5675/2 -406287194/4 -29348885/4 (6،0)@(17،0)

 صفر  677/2 -88213482/3 -26903164/4 (6،0)@(18،0)

 صفر  56028/2 -29529101/4 -91707848/3 (6،6)@(11،11)

 صفر  71313/2 -21730083/4 -18539116/4 (6،6)@(12،12)

 صفر  05705/3 -14317664/4 -01789274/4 (6،6)@(13،13)

 صفر  09527/3 -10560533/4 -89269951/3 (6،6)@(14،14)

 صفر  13348/3 -07596848/4 -81553042/3 (6،6)@(15،15)

 صفر  44564/2 -45951605/4 -00984383/4 (5،5)@(10،10)

 صفر  67492/2 -41173646/4 -29907543/4 (5،5)@(11،11)

 صفر  98063/2 -33399748/4 -13046012/4 (5،5)@(12،12)

 صفر  98063/2 -29771359/4 -99148681/3 (5،5)@(13،13)

 صفر  28633/3 -27480229/4 -92539446/3 (5،5)@(14،14)

 

اي این نانولوله ها قبل و بعد از کپسوله ز فرمی و مقدار گاف نواري برموقعيت ترا 21-4در جدول 

 . کردن آورده شده است
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(16،0)@(6،0) (11،11)@(6،6)   

  

 (6،6)@(11،11صندلی)و دسته (6،0)@(16،0ها در نانولوله دوجداره زیگزاگ ): نمودار چگالی حالت44-4شکل

AlN  دهکپسوله ش 

 

هاي دوجداره زیگزاگ  را در نانولوله Gaو  Al ،Nهاي ي تفکيکی اتمهاچگالی حالت 43-4شکل 

دهد.که را نشان می Gaکپسوله شده با اتم  AlN( 6،6)@(11،11صندلی )( و دسته6،0)@(16،0)

ر نوار صندلی هم در نانولوله زیگزاگ دشود هم در نانولوله دستههمان گونه که در شکل مشاهده می

ها دارند. و در نوار گيري چگالی حالتبيشترین سهم را در شکل Gaو  AlN ،Nرسانش به ترتيب اتم 

 ها دارند.بيشترین سهم را در چگالی حالت Gaو  Alو بعد به ترتيب  Nظرفيت اتم 

ده ها آورده شبراي این نانولوله Gaو  Al ،Nهاي هاي جزئی اتمچگالی حالت 44-4همچنين در شکل 

  p2و  Alاتم  p3هاي صندلی و زیگزاگ اوربيتالاست. با توجه به شکل براي هر دودسته نانولوله دسته

ها در نوار ظرفيت و رسانش دارند. و سهم گيري چگالی حالتبيشترین سهم را در شکل Nاتم 

صندلی هم ه دستههم براي نلنولول Gaباشد. و براي اتم بسيارکم می Nاتم   S2و  S3 ،Alهاي اوربيتال

و در نوار ظرفيت مربوط به  p4هاي نانولوله زیگزاگ، در نوار رسانش بيشترین سهم براي اوربيتال

 باشد.می S4هاي اوربيتال
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(11،11)@(6،6) (16،0)@(6،0) 

  

  

  

( و 6،0)@(16،0در نانولوله دوجداره زیگزاگ) Ga,N,Alهاي هاي جزئی اتمنمودار چگالی حالت: 45-4شکل 

 کپسوله شده AlN(6،6)@(11،11صندلی )دسته

 

 

 نتيجه گيري

مورد   AlNهاي دوجداره خالص و آلایش یافته در این پژوهش پایداري و خواص الکترونی نانولوله

درفضاي وارون، به منظور افزایش  kابتدا پارامترهاي انرژي قطع و تعداد نقاط . در بررسی قرارگرفت

دقت و صحت  نتایج و کاهش زمان محاسبات، بهينه سازي شد. پس از بهينه سازي پارامترهاي 

-15( با 5،5)@(n،nهاي دوجداره )ورودي، براي تعيين ميزان پایداري و پایدارترین ساختار، نانولوله

8 =n ( وn،n )@(6،6 با )9-16 =n هاي دوجداره از گروه دسته صندلی و همچنين نانولوله

(0،n)@(5،0 با )11-18=n ( 0و،n)@(6،0  با )12-19 =n  .از گروه زیگزاگ مورد واهلش قرار گرفتند

صندلی هاي دستهبا محاسبه انرژي تشکيل و انرژي پيوندي ساختارها مشاهده شد، که براي نانولوله
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و  eV 7/7و انرژي پيوندي  -eV3/0 و انرژي تشکيل  Å 6 جداريپایدارترین حالت به ازاي فاصله درون

و انرژي  -eV 3/0و انرژي تشکيل  Å 06/6هاي زیگزاگ به ازاي فاصله درون جداري براي نانولوله

ز این مقدار به سمت فروپاشی ایجاد شد و ساختارهایی با فاصله درون جداري کمتر ا eV 7/7پيوندي 

و ناپایداري ميل کردند. پایدارترین ساختارها که بيشترین انرژي پيوندي و کمترین انرژي تشکيل را 

( و در گروه زیگزاگ 6،6)@(13،13( و )5،5)@(12،12داشتند، در گروه دسته صندلی )

نشان داد که تمامی  مطالعه خواص الکترونی ساختارها .( بودند6،0)@(18،0( و )5،0)@(17،0)

نيم رسانا با گاف نواري غير مستقيم و تمامی  AlNدسته صندلی  جداره و دوجداره تک هاينانولوله

 گاف و باشندنيم رسانا با گاف نواري مستقيم می AlN زیگزاگ نانولوله هاي دوجداره و تک جداره

 کندتر تغييرات روند بالاتر، قطرهاي رد که دارد افزایشی روند هانانولوله قطر افزایش با  آنها نواري

صندلی و هم زیگزاگ ، گاف نواري دسته نوع شود.  درتمام ساختارهاي مورد بررسی هم برايمی

باشد. با بررسی هاي تک جداره تشکيل دهنده آن میتک نانولولهنانولوله هاي دوجداره کمتر ازگاف تک

ي دوجداره خالص دسته صندلی و شش ساختار از هاهاي کلی شش ساختار از نانولولهچگالی حالت

ي دسته صندلی و نشان داده شد که براي تمامی ساختارها AlNنانولوله هاي دوجداره خالص زیگزاک 

است و در نقطه  Nهاي کلی بيشتر از اتم در ایجاد چگالی حالت Alزیگزاگ در نوار رسانش سهم اتم 

باشد. در ادامه با بررسی تغييرات می Alت بيشتر از اتم گيري نوار ظرفيدر شکل Nمقابل، سهم اتم 

و  16-9=n ،(5،5)@(n-n)دسته صندلی  هاينانولوله، Gaبا اتم  AlNي ناشی از آلایش نانولوله

(n،n)@(6،6)، 16-10=n (  و 5،5)@(9،9ي  )مورد آلایش قرار گرفتند. ساختارهاي  آلایش یافته

که در حالت خالص فروپاشی کردند پس از جایگزین  =4n-mته ( با اختلاف کایرالي6،6)@(10،10)

ي خارجی نيز ي داخلی و هم در لولهو ایجاد ناخالصی هم در لوله Alبه جاي اتم  Gaکردن اتم 

( نيز که در حالت خالص پایدار 11،11)@(6،6( و )5،5)@(10،10هاي )فروپاشی کردند. نانولوله

نولوله خارجی فروپاشی کرد، دیگر ساختارهاي مورد بررسی با حفظ بودند بعد از ایجاد ناخالصی در نا
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اي هم محور خود هم در حالت خالص و هم در حالت آلایش یافته، پایداري خود را حفظ شکل لوله

 23-13=n(، 6،0)@(n،0و )  22-12=n ،(5،0)@(n،0)دو خانواده هاي زیگزاگ براي نانولوله .نمودند

( که در حالت خالص 6،0)@(13،0( و )5،0)@(12،0ساختارهاي ) .مورد آلایش قرار گرفتند

( و 5،0)@(13،0ي )همچنين دو نانولوله .نيز فروپاشيدند Gaپس از آلایش با اتم  ،فروپاشی کردند

ناخالصی در لوله داخلی فروپاشی  بعد از ایجاد ،( که در حالت خالص پایدار بودند6،0)@(14،0)

اي خود پایدار ماندند. هاي داخلی و خارجی و حفظ شکل لولهپيوند لولهردند. دیگر ساختارها بدون ک

براي هر دو دسته نانو لوله زیگزاگ و دسته صندلی هم در آلایش داخلی و هم در آلایش خارجی با 

 شود. در نانولوله دسته صندلی براي آلایش داخلیها انرژي تشکيل کمتر میبزرگتر شدن قطر نانولوله

داراي کمترین انرژي تشکيل و در نتيجه  6و  8هاي با اختلاف کایراليته نانولوله ترتيبو خارجی به 

باشند در حالی که در نانولوله هاي زیگزاگ در حالت آلایش داخلی و خارجی به پایدارترین نانولوله می

-رین حالت میداراي کمترین انرژي تشکيل و پایدارت 10و  16هاي با اختلاف کایراليته ترتيب نانولوله

 یابد.پایداري افزایش میشود که ها مشاهده میبا کپسوله کردن نانولوله باشند.

 

 پيشنهادات براي آینده

با لوله خارجی ثابت و لوله   AlNهاي دوجدارهمطالعه پایداري و خواص الکترونی نانولوله -1

 داخلی با قطر متغير.

 .AlNهاي دوجداره مطالعه خواص مکانيکی نانولوله -2
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Abstract 

    AlN nanotubes have attract much attention due to their significant properties such as 

high temperature stability and high melting point, considerable thermal conductivity and 

low thermal expansion. In this work, the stability, electronic and structure properties of 

pure and doped and capsulated double-walled AlN nanotubes with Ga atom were 

studied based on density functional theory by considering wander vals forces with 

SIESTA code. The calculations have been done on armchair (5,5)@(n,n) with (n=8-15)  

and (6,6)@(n,n) with (n=9-16) and zigzag (6,0)@(n,0) with (n=12-19)  and (5,0)@(n,0) 

with (n=11-18) double-walled AlN nanotubes. The results of the stability study of pure 

double-walled nanotubes shows that the armchair double walled AlN nanotubes with  

difference chirality of 7, (n,n)@(n+7,n+7) and inter-wall distance of 6 Å and the zigzag 

nanotubes with difference chirality of 12, (n,0)@(n+12,0) and inter-wall distance of 

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

zigzag nanotubes are semiconductor with direct band gap and all pure armchair 

nanotubes are semiconductor with indirect band gap. Band gap of the Single-walled AlN 

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

process of change is slower in the higher diameters. The band gap of double-wall AlN 

nanotubes are less than it’s constituent single-walled nanotubes. Armchair and zigzag 

double-walled AlN nanotubes were doped with Ga atoms. The results of the doped 

armchair and zigzag double-walled nanotubes indicate a reduction in band gap of the 

nanotubes compared to pure mode.It was observed That by encapsulating The 

nanotubes, The interwall distances and The nanotube Stubility increased. The results of 

this research can be useful for the experiment studies in future.  

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

electronic properties, stability, Formation energy. 
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