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  ۱۳۹۱ تابستان، ۲، شمارة ۱۲  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  اي مربعيهاي نوعي با ساختار شبكهمطالعة تحليلي ترابرد الكتروني نانو لوله
 
  

  ۱نيا و سكينه وثوقي۲و۱، محمد مرداني۲و۱حسن رباني

  گروه فيزيك، دانشكدة علوم پايه دانشگاه شهركرد، شهركرد. ۱
  ده شهركرد، شهركر دانشگا،فناوري نانومركز پژوهشي . ۲

 rabani-h@sci.sku.ac.ir: الكترونيكيپست 
  
  

  )۲۳/۲/۱۳۹۱ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۲۰/۱۰/۱۳۹۰ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
 بـه صـورت تحليلـي       ،نانو لولة نوعي تك ديواره با سـاختار شـبكة مربعـي           يك  لعة رسانش الكتريكي    در اين تحقيق، با استفاده از روش تابع گرين در رهيافت بستگي قوي به مطا              

هاي پرش نانو لوله روي رفتار رسانندگي الكتروني   تغييرات انرژي و هاي پيوندي هاي پيوندي متقارن، فاصلة بين نقص     اثر عوامل مختلفي همچون حضور نقص     . پرداخته شده است  
  .بود خواهد عايق يا رسانانيم شبكة لوزي  با و رسانا همواره شبكة مربعي با ساختار لوله نانو كه دهدمي نشان مذكور نوعي هايلوله نانو بررسي از حاصل تايج ن.بررسي شده است

  
   نانو لوله، شبكة مربعي، نقص،بستگي قوي، تابع گرين، ضريب عبور :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

هـاي   هاي كربني هستند كه ديوارهها نانو لوله  لهترين نانو لو  معروف

هـاي  هاي كربني، با همان ترتيب موجود در لايه       گوشآنها از شش  

اصول اولية تعيين هندسـة     . گوشي گرافني، تشكيل شده است    شش

هـا شـرح داده     آل به طور مفصل در مقالـه      هاي كربني ايده  نانو لوله 

هاي كربني  ني نانو لوله  در اين ميان، خواص الكترو    ]. ۱[شده است   

تك ديواره و نيز كاربرد آنها در صـنعت الكترونيـك بـسيار مـورد         

هاي كربني، انواعي از نـانو       علاوه بر نانو لوله   ]. ۱۵-۲[توجه است   

گوشـي وجـود    نيز با آرايش اتمي شش    ) غير آلي (هاي معدني   لوله

ر هـاي غي ـ  اي تك ديواره مبني بر لايـه      ساختارهاي لوله ]. ۱۶[دارد  

به تازگي، ويلـسون و همكـاران       . شوند گوشي نيز بررسي مي   شش

هاي مبني بر شـبكة     بندي و پايداري نانو لوله     شرح مفصلي از دسته   

هـاي داراي   اين شـرح مربـوط بـه نـانو لولـه          . اندمربعي ارايه داده  

 ۱۷[اسـت   )  معادل هالوژن  X معادل فلز قليايي و      MX) Mتركيب  

هـاي از جـنس      الكتروني نانولولـه   همچنين بررسي ساختار  ]. ۱۸ و

Br  هاي ابتدا بـه سـاكن، سـاختار بهينـه روي سـطح                توسط روش

  ]. ۱۹و۲۰[كند جانبي آن را شبكة مربعي و لوزي پيشنهاد مي

در اين تحقيق، ضريب عبور الكتروني يـك نـانو لولـة تـك                 

 نوعي را كه از لوله كردن يـك ورقـه بـا سـاختار شـبكة                 ةديوار

گـردي مربعـي و     ه اسـت، در دو نـوع دسـت        مربعي ساخته شـد   

همچنـين پـس از     . كنـيم لوزي، در رژيم پاسخ خطي بررسي مي      

محاســبة ضــريب عبــور، اثــر عوامــل مختلــف بــر روي رفتــار  

در نوشتن هـاميلتوني    . شودها بررسي مي  رسانندگي اين نانو لوله   

تـرين  سامانه نيز، از رهيافـت بـستگي قـوي در تقريـب نزديـك        

هـاي  محاسبة ضريب عبور سامانه   ]. ۲۱[كنيم  ه مي همسايه استفاد 

، كه بيان كنندة يك     ]۲۲[مورد بررسي با توجه به فرمول لانداؤر        

رابطة خطي ميان رسانش و ضريب عبور است و بـا اسـتفاده از              

  . انجام خواهد شد] ۲۳[روش تابع گرين 
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 ۱۷۰  نياكينه وثوقيحسن رباني، محمد مرداني و س  ۲، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

    

  
) و   0Wε. ها در راسـتاي عمـود و افـق هـستند             به ترتيب، معرف مكان  اتم      j و i.  سامانة متصل  .۱شكل   )0L Rε         بـه ترتيـب انـرژي جايگـاهي 

 پرش ناحية وسط در راستاي طـولي و عرضـي و بـه همـين ترتيـب بـراي          هاي انتگرال WYβ و   WXβ،  )راست(هاي مركزي و هادي چپ       ناحيه

)و ) R(و راست ) L(هاي چپهادي )CL Rβ هستند) راست( انتگرال پرش اتصال چپ .aثابت شبكه است .  

  

  
  .آل از نماي نزديكايده) دو بعدي( قسمتي از شبكة مربعي .۲شكل 

  

   نوعي با ساختار شبكة مربعيةنانو لول. ۲
ايـن  .  را در نظـر بگيريـد      ۱ شكلسامانة با ساختار شبكة مربعي      

هـاي  سامانه از سه ناحية مجزا تشكيل شده است كـه بـا جملـه             

ايـن  . انـد به هم اتصال يافته   ) راست (CRβو  ) چپ (CLβپرش  

 يـك شـبكة مربعـي بـا         :)W(ناحية مركزي   : ند از ا  تنواحي عبار 

هاي آن در راستاي طولي و عرضي بـه   ابعاد محدود كه تعداد اتم 

هـاي چـپ و راسـت نيـز          هـادي  :هاهادي.  است M و   Nترتيب  

در هر سه نواحية مذكور،    . هاي مربعي نيمه نامتناهي هستند    شبكه

aثابت شبكه است .  

Nكـه   (آل،   را در يك شبكة مربعـي ايـده        ij اتم    → در ) ∞

 ايـن اتـم بـا چهـار اتـم همـسايه             ۲ شكلگيريم، مطابق   نظر مي 

كور بـا در نظـر   براي اتم مـذ   . كنش دارد   برهم) هاي اول همسايه(

  توان نوشتها ميترين همسايهگرفتن تقريب نزديك

)۱ (   
, , ,

, ,

( ) ( )

( ) ,
i j X i j i j

Y i j i j

α α

α

ε ε ψ β ψ ψ

β ψ ψ
+ −

+ −

− − +

− + =
0 1 1

1 1 0
  

Lαكــــه در آن  } بــــراي = ,..., }j ∈ −∞ 0 ،Wα  بــــراي =

{ ,..., }j N∈ Rα و 1 ــراي = } بــ ,..., }j N∈ + ــت1∞ .  اســ

)همچنـين   )X Yαβـ  ) عمــودي(رژي پـرش در راسـتاي افقـي     ان

با لوله كردن شبكة مربعي، نانو لولـة مـورد نظـر حاصـل              . است

اي در ايـن راسـتا      شود كه با اسـتفاده از شـرايط مـرزي دوره           مي

  داريم

)۲   (  
, ,

, ,

,

,

Y

Y

ik a
i j i j

ik a
i j i j
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=
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1

1

  

kكه در آن،     Yα           بـه   مؤلفة بردار موج در راستاي عمود اسـت و

,صورت   , ...,m M= −0 1 k/ و  1 m MaY π= 2
 

. شـود معين مي

سازي و اندكي ساده  ) ۱(در معادلة   ) ۲(پس از جايگذاري روابط     

  خواهيم داشت

)۳    (  
( ) ,

, ,

cos

( ) ,+ −

− −

− + =
Y Y i j

X i j i j

k aα α

α

ε ε β ψ

β ψ ψ
0

1 1

2

0
  

] ۲۴[معادلة فوق مشابه معادلة مربـوط بـه يـك زنجيـرة خطـي               

هـاي جايگـاهي آن بـه صـورت         انـرژي است، با اين تفاوت كه      

  كنند، يعني تغيير ميmتابعي از عدد كوانتومي 

  
cos .m Y

m
Mα α α
πε ε ε β ⎛ ⎞→ = + ⎜ ⎟

⎝ ⎠
0 0

2
2  

  

  

  

 هادي چپ هادي راست
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  ۲، شمارة دوازدهم جلد   اي مربعيهاي نوعي با ساختار شبكهمطالعة تحليلي ترابرد الكتروني نانو لوله  ۱۷۱

  

  

    

  
هـاي   زنجيرة خطي همانند شكل خواهيم داشت كـه انـرژي          m  ،Mبا توجه به مقادير گسستة      . Wmεام با انرژي جايگاهي     m زنجيرة خطي    .۳شكل  

}يگاهي آنها به ترتيب برابر با عناصر مجموعة جا , ,..., }Wm W W WMε ε ε ε −∈ 0 1   . است1
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آل بـا شـبكة مربعـي       نمودار ضريب عبور يك نانو لولة ايـده        .۴شكل  

Mبراي  = Mو ) زوج (4 =   ).فرد (3

  

ين در اين مرحله مسئلة نانو لولـه بـا شـبكة مربعـي را بـه                 بنابرا

 mهـاي جايگـاهي وابـسته بـه          زنجيرة خطي با انرژي    Mمسئلة  

  ).۳ شكل(ايم تبديل كرده

 با رابطـة زيـر      ۳دانيم كه ضريب عبور براي سامانة شكل        مي   

  ]۲۵[آيد به دست مي

)۴    (  ,( ) Im( ) Im( ) | | ,m Lm Rm N mT Gε = Σ Σ 2
14  

)كــه در آن  )L RΣ خــود انــرژي ناشــي از حــضور هــادي چــپ 

ــه ســطر اول و ســتون  NG1و ) راســت( ــوط ب ــصر مرب ام N عن

هاي مذكور بـه عـدد      عبارت. ماتريس گرين سامانة متصل است    

  و يا به عبارت ديگر به صورت.  وابسته هستندmكوانتومي 

)۵   (   Im( ) Im( )
( ) ,

| |
Lm Rm

m m
WX N

T
D

ε
β

Σ Σ
=

2 2

4  

mاست، كه در آن     
ND           دترمينان وارون مـاتريس تـابع گـرين سـامانة 

  ]۲۶[آيد ها است و با رابطة زير به دست ميمركزي در حضور هادي

)۶    ( 

sin( )
sin
sin sin( )

,
sin sin

m Wm Lm Rm
N

Wm WX

Wm Lm Rm Wm

Wm WmWX

N
D

N N
β

β

+ Φ Σ + Σ
= −

Φ

Φ Σ Σ − Φ
+

Φ Φ2

1

1
  

cosكه در آن     ( ) /Wm Wm WXε ε β−Φ = −⎡ ⎤⎣ ⎦
1 هاي خود انرژي . 2

 بـه صـورت     ۳ة متصل شـكل     ها در سامان  ناشي از حضور هادي   

  ]۲۷[آيند زير به دست مي

)۷ ( 
( ) ( ) ( )

( )
( ) ( ) ( )

.CL R L R m L R m
L R m

L R X L R X L R X

β ε ε ε ε

β β β

⎛ ⎞
⎛ ⎞− −⎜ ⎟
⎜ ⎟Σ = + −⎜ ⎟⎜ ⎟
⎝ ⎠⎜ ⎟

⎝ ⎠

22

1
2 2

  

 ضريب عبور كل براي همة مدها به صـورت زيـر بـه              در آخر و  

  آيددست مي

)۸  (   ( ) .
M

m
m

T Tε
−

=

= ∑
1

0

  

  .توان در گام بعد به بررسي رفتار رسانش پرداختبنابراين مي

  

بر روي رفتار رسانندگي نـانو      بررسي اثر عوامل مختلف     . ۳
  لوله

در اين بخش به محاسبة ضريب عبـور نـانو لولـة مـورد بحـث                

اي متقارن، هاي شبكهپرداخته و اثر عواملي همچون اندازه، نقص   

اعمال ولتـاژ و غيـره را بـر روي رفتـار رسـانندگي آن بررسـي                 

 ها در راستاي ابتدا به بررسي زوج يا فرد بودن تعداد اتم       . كنيم مي

عمود بر لوله پرداخته، پس از آن به ترتيب اثر اندازه و قطـر آن،               

اي را مـورد      اثر يـك يـا دو نقـص شـبكه           و هاي پرش اثر انرژي 

  .دهيممطالعه قرار مي

  

   بر رسانشMاثر زوج يا فرد بودن . ۱. ۳
هاي جايگـاهي برابـر بـا صـفر و          با قرار دادن همة مقادير انرژي     

) هـا از جمله انرژي پرش اتصال    (ش  هاي پر همچنين تمام انرژي  

 يك نـانو لولـة   ۱ولت در پيكربندي شكل  -برابر با يك الكترون 

عبور آن به صورت    كه نمودار ضريب    آل حاصل خواهد شد     ايده

 فرد و زوج ترسـيم      M براي دو مورد     ۴ شكلاي است و در     پله

  عبـور بـراي   شـود كـه نمـودار ضـريب         مشاهده مـي  . شده است 
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M نمودار ضريب عبور يك نانو لوله با شبكة مربعي با            .۵شكل   = 12 

)) الف(در حالت حدي  / )X Yβ β = )) ب( و 10 / )Y Xβ β = 10.  

  

همچنـين  . سـت مورد زوج، متقارن و براي مورد فرد نامتقـارن ا         

Mبيشينة عبور براي مورد زوج و فرد به ترتيب برابـر بـا                 و 1−

M آل وقتـي     دهد كه براي مورد ايـده     محاسبات نشان مي  .  است

X Yα αβ β=             نانو لوله با شبكة مربعـي رسـانا اسـت زيـرا هـيچ 

  .شودرسانش مشاهده نميگافي در نمودارهاي 

كه مقدار انرژي پرش در راستاي افق نسبت به مقدار آن           حالتي   

الف بـراي   -۵ شكل(باشد  ) مثلاً ده برابر  (در راستاي عمود بزرگتر     

M =  بـا   ،مـد  هاي رسانش مربوط به هـر     در اين حالت كانال   ) 12

نـرژي مـشترك رخ     بازة ا تقويت اثر يكديگر به طور عمده در يك         

هـاي   به استثناي محدوده   ،هابنابراين تقريباً در تمام انرژي    . دهندمي

 ترابـرد   ،كوچك انـرژي در ابتـدا و انتهـاي پنجـرة مجـاز انـرژي              

ب نيـز بـراي يـك       -۶ شـكل در  . الكتروني بيشينه خواهيم داشت   

Mمورد كه    = را  است، مقدار انـرژي پـرش در راسـتاي افـق             12

 -برابـر  يك دهم  - كوچكتر   ،نسبت به مقدار آن در راستاي عمود      

شـود در نمـودار ضـريب عبـور         مـشاهده مـي   . انتخاب شده است  

هاي رسانش تفكيك شده و يا به عبارتي باعث ايجـاد چنـد             كانال

  .اندطيف رسانش گشتهگاف در 
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آل بـا شـبكة مربعـي        يك نانو لولة ايـده     نمودار ضريب عبور   .۶شكل  

)براي چند قطر مختلـف       )M. M    ب(كوچـك و در      )الـف (هـا در (

  ).حالت حدي شبكة دو بعدي(بزرگ انتخاب شده است 

  

  اثر اندازه و حد قطرهاي بزرگ. ۲. ۳
ص ترابرد نـانو لولـة      در اينجا به بررسي اثر اندازه و قطر بر خوا         

دهـد كـه بـا       نـشان مـي    الف-۶شكل  . پردازيمآل مربعي مي  ايده

هـاي بيـشتري    يابد زيـرا كانـال    افزايش قطر، رسانش افزايش مي    

در حـد قطرهـاي بـسيار     . براي ترابرد در دسترس خواهنـد بـود       

 ،صـفحة مربعـي   براي   ،بزرگ، به خواص ترابرد شبكة دو بعدي      

  .)ب-۶شكل (شويم نزديك مي

  

  اي متقارناثر يك نقص شبكه .۳. ۳
در اين بخش، با متفاوت قرار دادن مقدار انرژي پـرش يكـي از              

هـاي پـرش در كـل سـامانه         از بقية انـرژي   ) مثلاً چپ (ها  اتصال

 به بررسي خواص ترابردي نانو لولـه بـا سـاختار            ۷ شكلمطابق  

  .پردازيمشبكة مربعي در حضور يك نقص پيوندي متقارن مي

 نمودارهاي ضريب عبور براي يك نانو لولـه كـه         ۸ كلشدر     

هاي پرش و جايگاهي آن به ترتيب برابـر بـا يـك و              تمام انرژي 

  آل و در دو مـورد      ولـت اسـت، در حالـت ايـده         -صفر الكترون 
  

 )الف(

 )ب(

 )الف(

 )ب(
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 . نانو لوله با ساختار شبكه مربعي در حضور يك نقص پيوندي متقارن .۷شكل 

  

Energy (eV)
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βCL = 1 eV

βCL = 0.8 eV

βCL = 0.5 eV

  
اي متقـارن بـراي چنـد مقـدار     و در حضور يك نقـص شـبكه     ) خط پر ( شبكة مربعي     ساختار آل با نمودار ضريب عبور يك نانو لولة ايده        .۸شكل  

/: مختلف eVCLβ = 0 / و 8 eVCLβ = 0 5.  

  

  
 . نانو لوله با ساختار شبكه مربعي در حضور دو نقص پيوندي متقارن.۹شكل 

  

/حضور نقص پيوندي متقارن با انرژي پرش eV0 / و 8 eV0  با 5

يابيم كـه ايجـاد     با توجه به نمودار در مي     . هم مقايسه شده است   

رسـانش كـاهش   يك نقص پيوندي متقارن در شبكة نـانو لولـه،       

يافته و مقدار آن در هر كانال رسانش كمتـر از رسـانش حالـت               

با افزايش قدرت انرژي پرش نقص، رسانش       . آل خواهد بود  ايده

  .شودكاهش بيشتري يافته، اما تقارن نمودار همچنان حفظ مي

 
  اي متقارناثر دو نقص شبكه. ۴. ۳

و هـاي چـپ     هـاي پـرش اتـصال      با تغيير انرژي   ۹ شكلمطابق  

آل ايجاد  راست، دو نقص پيوندي متقارن در شبكة نانو لولة ايده         

 اتم در راسـتاي طـولي از        Nاين دو نقص به فاصلة      . خواهد شد 

)ابتـدا بـا در نظـر گـرفتن          . اندهم قرار گرفته   ) / eVCL Rβ = 0  و  8

N = آل ، نمــودار ضــريب عبــور در مقايــسه بــا حالــت ايــده9

)( ) / eVCL Rβ = 1 ــشاهده .  رســم شــدالــف-۱۰ شــكلدر ) 0 م

ها، ترابرد در هر كانال كاهش يافتـه        شود كه در حضور نقص     مي

با افزايش فاصلة بين دو نقص، . و به صورت نوساني خواهد بود   

شـكل  (شـود   ها و تيزي نمودارها افزوده مي     بر تعداد اين نوسان   

  .)ب-۱۰

 بررسي ضريب عبـور الكترونـي يـك         در ادامه به محاسبه و       

  .پردازيمنانو لولة نوعي تك ديواره با شبكة لوزي مي
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اي متقـارن  و در حـضور دو نقـص شـبكه   ) خـط پـر  (آل بـا سـاختار شـبكة مربعـي     نمودار ضـريب عبـور يـك نـانو لولـة ايـده       ) الف( .۱۰شكل  

( ) / eVCL Rβ = 0  .اي متقارن رسم شده است نمودار قبلي براي دو فاصلة متفاوت بين دو نقص شبكه ماننددر اين قسمت) ب(. 8

  

  
چـين شـامل    ؛ هر يكاياخته در نواحي خط     A-Bشبكة لوزي    .۱۱شكل  

كـنش بـا شـش يكاياختـة         در بـرهم   ijةيكاياخت ـ.  است B و   Aدو اتم   

  .نشان داده شده استهمسايه در شكل 

  
  A-B يلوزشبكة ساختار با  نانو لوله. ۴

 را در نظـر بگيريـد؛ شـبكة لـوزي كـه             ۱۱ شـكل سامانة متصل   

اين ساختار  .  تشكيل شده است   B و   Aساختار آن از دو نوع اتم       

اسـت كـه بـين دو       ) W( شامل يك ناحية مركـزي       ۱مانند شكل   

و ) L(پ  هـاي چ ـ  شبكة لوزي نيمه نامتنـاهي بـه عنـوان هـادي          

 .محدود شده است) R(راست 

ــة  ــدهijيكاياخت  در نظــر ۱۱آل، مطــابق شــكل  را در شــبكة اي

شود اين يكاياختـه در  گونه كه در شكل ديده ميگيريم؛ همان  مي

. كـنش دارد    تقريب نزديكترين همسايه با شش اتم همسايه برهم       

 كور داريم درون يكاياختة مذB و Aهاي  براي اتم

   
( ) ( ) ( ) ( ) ( )

, , ,( ) ( ) ,+ + + +− − + + + =1 1 1 1 0A B B B B
A ij ij i j i j i jε ε ψ β ψ ψ ψ ψ

  
)۹ (  

  و

  
( ) ( ) ( ) ( ) ( )

, , ,( ) ( ) .− − − −− − + + + =1 1 1 1 0B A A A A
B ij ij i j i j i jε ε ψ β ψ ψ ψ ψ   

)۱۰(  

)كــه در آن  )A Bεانــرژي جايگــاهي اتــم ( )B Aبــراي .  اســت

هـا   كه مشخص كنندة ناحية مركزي و هـادي        αسادگي ضريب   

  ايم و همچنـين همـة پيونـدها را يكـسان و            ردهاست را حذف ك   
  

  

  

 )الف(

 )ب(
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Energy(eV)
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M  دو مورد   براي A-B لوزيشبكة  ساختار  آل با   نمودار ضريب عبور يك نانو لولة ايده       .۱۲شكل   = M و   6 = /در اينجـا  ،  5 eVA Bε ε= − = 0 5 

  .انتخاب شده است

  

با لوله كـردن شـبكة دو   . ايمر گرفتهظ در ن β داراي انرژي پرش  

بـا توجـه بـه      . شـود بعدي مورد بحث، يك نانو لوله حاصل مي       

   داريمBاي با استفاده از قضيه بلوخ براي اتم شرايط مرزي دوره

)۱۱    (  

( ) ( )
1,

( ) ( )
1, 1 , 1

( ) ( )
1, 1 , 1

,

,

,

Y

Y

Y

ik aB B
i j ij

ik aB B
i j i j

ik aB B
i j i j

e

e

e

ψ ψ

ψ ψ

ψ ψ

±
±

±
± + +

±
± − −

=

=

=

  

ــه  Yk/  آندركـ m Maπ= ــت 2 ــي اسـ ــوج عرضـ ــردار مـ .  بـ

, , ...,m M= −0 1  در راسـتاي عرضـي      Bهـاي      تعداد اتم  M و   1

)با پيدا كردن . است )A
ijψ و قرار دادن آن در رابطة ) ۹( از معادلة

 پيـدا  Bهـاي   وابع مـوج اتـم  اي شامل فقط ت  توان معادله مي) ۱۰(

 ـ      بـه عبـارت سـاده شـدة زيـر          ) ۱۱(ط  كرد كه با استفاده از رواب

  رسيم مي

)۱۲     (  ( ) ( ) ( )
, ,( ) ( ) .B B B

m mij i j i jε ε ψ β ψ ψ+ −− − + =1 1 0  

  كه در آن

         

cos ,

cos .

m B
A

m
A

m
M

m
M

β πε ε
ε ε

β πβ
ε ε

= +
−

=
−

2
2

2
2

8

4  

شبكة مربعي، مسئلة نـانو لولـه بـا         در مورد    ،بنابراين همانند قبل  

هاي خطي تبديل كرديم،    زنجيرهساختار شبكة لوزي را به مسئلة       

هاي پرش نيز به عدد كوانتـومي       با اين تفاوت كه در اينجا انرژي      

m  قابل محاسبه  ) ۸(ضريب عبور از همان رابطة      . اند وابسته شده

   .است

هـاي  حال براي محاسبة ضريب عبور نانو لوله، تمامي انرژي           

. گيـريم يولت در نظر م   -ها را برابر با يك الكترون       پرش بين اتم  

هـاي  Mآل را بـراي      نمودار ضريب عبور نانو لولة ايده      ۱۲ شكل

هاي در اينجا نيز نمودار به صورت پله      . دهدزوج و فرد نشان مي    

) عبـوري از مبـدأ انـرژي      (منظم بوده و نسبت به محور عمودي        

پديدة مهم قابل مشاهده در اين نمودار، وجود يك         . متقارن است 

نرژي صفر است و نتيجة مهمي كه گاف در طيف رسانش حول ا  

 A-Bشود اين است كه نانو لوله با شـبكة لـوزي            از آن گرفته مي   

نتايج به دست آمـده از بررسـي        . رسانا باشد تواند عايق يا نيم   مي

اثر عوامل مختلف بر روي خواص ترابرد اين نـانو لولـة نـوعي،     

ولاني  تشابه و ط   دليل  بههمانند نانو لوله با شبكة مربعي است كه         

  . كنيمشدن مقاله از آوردن آنها خودداري مي

  

  گيرينتيجه. ۵
تـرين همـسايه و بـا    در رهيافت بستگي قوي در تقريب نزديـك  

استفاده از روش تابع گرين، ضـريب عبـور را بـراي نـانو لولـة                

نهايت با ساختار شبكة مربعي و لوزي بررسـي         نوعي با طول بي   

ار ضـريب عبـور در حالـت        دهد كه نمود  كرديم؛ نتايج نشان مي   

هاي سطح مقطع عرضي، زوج يا        كه تعداد اتم  آل بسته به اين   ايده
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. فرد باشد، حول انرژي صفر به ترتيب متقارن يا نامتقارن اسـت           

آل اثر عوامل مختلف بر روي ترابـرد الكترونـي نـانو لولـة ايـده              

مذكور بررسي شد؛ رابطة مستقيمي ميان رسانش و انـدازة قطـر            

هـاي رسـانش    با افزايش قطر، تعداد كانال    . ه مشاهده شد  نانو لول 

بيشتر شده و براي قطرهاي بسيار بزرگ به حد شبكة دو بعـدي             

هر گاه مقدار انرژي پرش در راستاي محور از         . شويمنزديك مي 

مقدار آن در راستاي عمود بر محور نانو لوله كمتر باشـد اغلـب              

شاهدة چنـد گـاف     هاي رسانش از هم جدا شده و امكان م        كانال

در حالتي كه مقدار انـرژي پـرش در         . شوددر رسانش فراهم مي   

راستاي محور از مقدار آن در راستاي عمود بر محور نـانو لولـه              

ها در يك بـازة انـرژي همپوشـاني         بيشتر باشد، تقريباً تمام كانال    

  .شودكرده و باعث بيشينه شدن ترابرد در اين بازه مي

ارن در شبكة نانو لولة با ساختار شبكة با ايجاد يك نقص متق    

مربعي، ترابرد در هر كانال رسانش با افزايش مقدار انرژي پرش           

 اتم  Nوجود دو نقص متقارن كه به فاصلة        . يابدنقص كاهش مي  

اند باعث كاهش رسـانش در       از هم ايجاد شده    در راستاي طولي،  

ورت هـا بـه ص ـ    شود، و نيز رفتار رسانش در كانـال       هر كانال مي  

نوساني خواهد بود كه با افزايش فاصلة بين دو نقص بر تعداد و             

  . شوددر نتيجه شدت اين نوسانات افزوده مي

 A-Bآل با ساختار شبكة لوزي در بررسي نانو لولة نوعي ايده   

نتايج مشابه نانو لوله با شبكة مربعي بود، با اين تفاوت كـه يـك       

. مودار مـشاهده شـد  گاف رسانش متقارن حول انرژي صفر در ن      

دهد هاي نوعي مذكور نشان مي    نتايج حاصل از بررسي نانو لوله     

 A-Bكه نانو لوله با شبكة مربعي همواره رسانا و با شبكة لـوزي              

  .رسانا يا عايق خواهد بودنيم

ها، رفتار كلي بـراي     از نظر خواص رسانش و چگالي حالت         

) لـوزي (كة مربعـي    هاي با ساختار شـب    نانولولة كربني و نانولوله   

همخواني دارد ولي بديهي است كـه بـه دليـل تفـاوت در نـوع                

هـايي  ، در جزئيـات فـرق     )لـوزي (شبكة لانه زنبوري و مربعـي       

منظور از رفتار كلي وقوع گاف انرژي هر دو سامانه          . وجود دارد 

كنترل تواند توسط دستگردي و اندازه قطر نانو لوله         است كه مي  

بندي كاملاً تحليلـي    ة يك فرمول   اراي هدف از اين پژوهش   . شود

و در عين حال ساده براي بررسي رسـانش و خـواص ترابـردي              

هايي است كه قابليت جداسازي مدهاي رسانـشي را بـه           نانولوله

ايـن رهيافـت تنهـا بـراي        . خاطر تقارن هـاميلتوني دارا هـستند      

هايي كه سطح جانبي آنها داراي سـاختار شـبكة مربعـي و              نانوله

هـاي  كـه بـراي نانولولـه       ست، قابل اجرا است، در حـالي      لوزي ا 

بـه دليـل   (كربني به خاطر عدم امكان تفكيك مـدهاي رسانـشي    

  .پذير نيستامكان) وجود ساختار لانه زنبوري

  

 مراجع 
1. M S Dresselhaus, G Dresselhaus, and P Avouris, 

“Carbon Nanotubes”, Springer – Verlag Berlin, 
Heidelberg (2001).  

2. J W Mintmire, B J Dunlap, and C T White, Phys. 
Rev. Lett. 68 (1992) 631. 

3. N Hamada, S Sawada, and A Oshiyama, Phys. Rev. 
Lett. 68 (1992) 1579. 

4. R Saito et al., Appl. Phys. Lett. 60 (1992) 2204. 
5. R Saito et al., Phys. Rev. B 46 (1992) 1804. 
6. T W Odom et al., Nature 391 (1998) 62. 
7. J W G Wildoer et al., Nature 391 (1998) 59. 
8. M Ouyang, J-L Huang, C L Cheung, and C Lieber, 

Science 292 (2001) 702. 
9. M Meyyappan, “Carbon nanotubes: science and 

applications”, Boca Raton: CRC Press, 2005. 
10. M J Biercuk et al., “Electrical transport in single-

wall carbon nanotubes”, Springer-Verlag Berlin 
Heidelberg (2008). 

11. H W C Postma et al., Science 293 (2001) 76. 
12. M Terrones, International Materials Reviews 49 

(2004) 325. 
13. A Javey, and J Kong, “Carbon nanotube 

electronics”, Springer Science (2009). 
14. M P Anantram, and F. Leonard, Rep. Prog. Phys. 69 

(2000) 507. 
15. M J Biercuk et al., “Electrical transport in single-

wall carbon nanotubes”, Springer-Verlag Berlin 
Heidelberg (2008). 

16. K D Sattler, “Handbook of Nanophysics: Nanotubes 
and Nanowires”, CRC press (2010).  

17. C L Bishop, and M Wilson, Molecular Physics 106 
(2008) 1665. 

18. K D Sattler, “Handbook of Nanophysics: Nanotubes 
and nanowires”, CRC Press (2011). 

19. J Kunstmann, and A Quandt, Phys. Rev. B 74 (2006) 
035413.  

20. J Kunstmann, and A Quandt, Chem. Phys. Lett. 402 
(2005) 21.  

21. D Qian, W K Liu, and Q Zheng, Comput. Methods 
Appl. Mech. Engrg. 197 (2008) 3291. 

www.sid.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

  ۲، شمارة دوازدهم جلد   اي مربعيهاي نوعي با ساختار شبكهمطالعة تحليلي ترابرد الكتروني نانو لوله  ۱۷۷

  

  

22. R Landauer, Phys. Lett. A 85 (1986) 91; R Landauer, 
IBM J. Res. Dev. 32 (1988) 306; M Buttiker, IBM J. 
Res. Dev. 32 (1988) 317. 

23. S Datta, Superlattices and Microstructures 28 (2000) 
4. 

24. T Markussen, “Quantum transport calculations using 
wave function propagation and the Kubo formula”, 
Master Thesis, MIC – Department of Micro and 

Nanotechnology, Technical University of Denmark 
(2006). 

25. D S Fisher, and P A Lee, Phys. Rev. B 23 (1981) 
6851. 

26. M Mardaani, and K Esfarjani, Physica E 25 (2004) 
119. 

27. M Mardaani, H Rabani, and A Esmaeili, Solid State 
Communications 151 (2011) 928. 

  

www.sid.ir

