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  ۱۳۹۲ تابستان، ۲، شمارة ۱۳  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

  يکربن ة از نانولولييها  ابرشبکهيبر خواص الکترون ي اتمياثر ناخالص
 
  

   ٢يمي زهرا کر و٣و١ اصغر شكري علي

  ، تهران۱۹۳۹۵ ‐۳۶۹۷پ .نور، ص  گروه فيزيك، دانشگاه پيام .۱
  ، تهران)شمال واحد تهران(لامي زاد اسعلوم، دانشگاه آ ةگروه فيزيك، دانشكد .۲

  تهران ،۱۹۳۹۵ ‐۵۵۳۱پ .دي، صهاي بنيا علوم نانو، پژوهشگاه دانش ةآزمايشگاه تحقيقاتي علوم محاسبات فيزيكي، پژوهشكد .۳
 aashokri@tpnu.ac.ir: پست الكترونيكي

  
  

  )۱/۳/۱۳۹۲ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۶/۸/۱۳۹۱ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
) وارهي تک د  ي نانولوله کربن  يها ابرشبکه ي حالات الکترون  ي و چگال  ي ساختار نوار  ي به بررس  ،قالهن م يدر ا  , ) / ( , )n m12 0 6 )  و6 , ) / ( , )n m12 0 11 م کـه از اتـصال   يپردازي م0

. شـوند  کربن ظاهر مي   يگوش در شبکه شش   ي هفت ضلع  ‐فت پنج  ج يکيهاي توپولوژ ه فصل مشترک، نقص   يدر ناح . شونديجاد م يا) ريآرمچ (يگزاگ و دسته صندل   ي ز يها نانولوله
 مـورد  ي سـاختارها يبررس ـ: شونديمحاسبات شامل دو بخش م. شونديها م ابرشبکهيکير خواص الکترييجه منجر به تغ   يستم شده و در نت    يها باعث بر هم زدن تقارن س      ن نقص يا

ت يستم خاص ـي ـر کـرده و س يي تغي فرمي انرژيطين شرايتحت چن. اندترين همسايه انجام گرفته با نزديكي قويستگب بي تقري که بر مبنا  ياب اتم ناخالص  ينظر در حضور و در غ     
  .هاي كربني مفيد باشدنتايج محاسبات ممكن است در طراحي ادوات نانوالكترونيكي مبتني بر نانولوله. کنديدا ميرسانا پميا ني و يفلز
  

  .ي، اثر ناخالصيکيهاي توپولوژ، نقصي، ساختار نوار الکتروني قويب بستگيهاي كربني، تقر ولوله نانيهاابرشبکه :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

، مطالعـات   ]۱[ ۱۹۹۱هـاي کربنـي در سـال        بعد از کشف نانولولـه    

زيــادي بــه واســطه كــاربرد فراوانــشان در ســاخت وســايل       

اي کربني هنانولوله. نانوالکترونيکي بر روي آنها صورت گرفته است

 که اسـتفاده    ]۲[رسانا باشند   توانند فلز يا نيم   شان مي براساس هندسه 

از آنها در ساخت ادوات نانوالکترونيکي مثل ديودها، ترانزيـستورها   

در برخـي از ايـن کاربردهـا از         . ]۵-۳[و غيره متنـوع کـرده اسـت         

هـاي  اين نقـص  . ]۶[گيرند  هاي توپولوژيکي نانولوله بهره مي    نقص

 در شبکه شـش گوشـي کـربن         ١کايراليتي وژيکي باعث تغيير  توپول

. کنـد شوند و در نتيجه خواص الکترونيکي نانولوله هم تغيير مي          مي

____________________________________________ 
۱. Cairality 

 -رسـانا رسانا و نـيم  نيم- فلز، فلز-توان به اتصال فلز  از اين نوع مي   

  .]۱۰-۷[ها اشاره کرد رسانا در ابرشبکهنيم

 ـ ه ـدر اينجا، ما خواص الکترونـي ابرشـبکه              کربنـي   ةاي نانولول

ــوار ]۱۱-۱۳[ ــک دي ) ة ت , ) / ( , )12 0 6 6n m و ( , ) / ( , )12 0 11 0n m 

n≠براي حالت    m   روش تقريـب بـستگي قـوي بـراي        ة را بر پاي 

= 1n و = −1 4m ــي ــي م ــيم بررس ــصال  ،کن ــه در آن از ات  ک

دسـته صـندلي     -زيگزاگ و زيگزاگ   -گزاگهاي کربني زي   نانولوله

 در واقع شـاهد اتـصال       و ،ايمهاي مختلف استفاده کرده   براي ياخته 

بـر ايـن اسـاس شـاهد تغييـرات         . رسانا هستيم نيم -فلز و فلز   -فلز

 ـ   هـا   حالتساختار نواري و چگالي       کربنـي در    ةي الکترونـي نانولول

  .ها هستيم كه و افزايش طول ابرشبيکايراليتابرشبکه با تغييرات 

  در اين مقاله، بعد از مرور كوتاه در مقدمه، در قسمت بعدي               
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 ۱۷۰  و زهرا کريمي اصغر شكري علي  ۲، شمارة ۱۳جلد 
  

  

       
) از اتصال يکيشمات .۱شكل ) ( ), / ,1 12 0 1 6 )و 6 ) ( ), / ,1 12 0 1   .دهنديشدن را در نانولوله نشان م لولهةها نحوکانيپ. 110

  

 محاسـبات  مدل مورد نظر را معرفـي و در قـسمت سـوم نتـايج            

  .شودگيري ارائه ميدر آخر نتيجه. شودمطرح مي

  

  لهئبندي مس فرمول. ٢
 ةواريــ تــک دي کربنــة نانولولــيهــافــرض كنيــد كــه ابرشــبکه

( , ) / ( , )12 0 6 6n m   و ( , ) / ( , )12 0 11 0n m       مورد نظر بـه صـورت 

همان طوري كه اشاره شد براي اتـصال در فـصل       .  باشد ۱شكل  

هاي پـنج و هفـت ضـلعي    وپولوژيكي جفتهاي تمشترك نقص 

بـراي بررسـي خـصوصيات الكترونـي آنهـا،          . شـود تشكيل مـي  

هاي مـورد نظـر     هاميلتوني ساختار را با در نظر گرفتن تعداد اتم        

 ]۱۴[ يقــويب بــستگيــ تقردر) ۱مطــابق شــكل( آن ةدر ياختــ

مقــادير انــرژي محاســبه  نوشــته و ويــژه) نزديكتـرين همــسايه (

مقادير، چگالي حالت و ساير مشخـصات        ويژهاز روي   . شود مي

  :آيدنواري ساختار مورد نظر به دست مي
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ستم ي ـ س يلتونيشـود هـام   ديده مي ) ۱ (ةهمان طوري که از معادل    

) اول   ةجمل. شامل سه جمله است    )nH          شامل اثـر هـر اتـم بـر 

) دوم   ةباشد، جمل يمگان خود   ين همسا يترکينزد ), +1Hn n  و 

) سوم   ةجمل ), −1Hn n    ي بر همکنش  يهالي در واقع شامل پتانس 

 يب شـامل عبارتهـا    ي ـباشد، که به ترت   ي م يگريهر ابرشبکه بر د   

ikde   و −ikde در اين جملات،  . باشندي مd      طـول ابرشـبکه و 

k       لـوئن و بـه صـورت       ي اول بر  ة بردار موج است کـه در منطق ـ

− < <k
d d
π π

گـاه هـر اتـم      ين روش جا  يدر ا . شوديف م ي تعر 

 ـن نزد ي بنابرا ،مشخص است  ز ي ـگان هـر اتـم ن     ين همـسا  يتـر کي

 ـ  .  هستند مشخص  ـن نزد يپارامتر پرش ب گان را  ين همـسا  يتـر کي

 اتم کربن صفر در نظر      يگاه برا ي جا ي ولت و انرژ   الکترون -۷/۲

ق با استفاده از نرم افزار ين تحقيمحاسبات در ا. گرفته شده است 

MATLABاند انجام گرفته.  

 يهـا  د با اتصال نانولولـه    ينيبي م ۱همان طوري که در شکل         

ها  ي از پنج و هفت ضلعيا رهي، زنج]۱۵[ يدسته صندل  -گزاگيز

 يهـا  و بـا اتـصال نانولولـه       ]۱۶[شوند  يجاد م يتصال ا در محل ا  

ــزاگيز ــر ا ي ز-گـ ــلاوه بـ ــزاگ، عـ ــاد يگـ ــت جـ ــک جفـ    يـ

 ـ در محل اتصال، شـاهد ظهـور         ي هفت ضلع  -پنج  ةري ـک زنج ي

 ـم که در شکل ا    ي اتصال هست  ةيز در ناح  ي ن ياضاف ره بـا   ي ـن زنج ي

 از  ين اثـر ناش ـ   يا. مشخص شده است  ) كم رنگ  (يرنگ صورت 

دو نوع نانولوله است کـه از آن بـه عنـوان             در   يتفاوت دستگرد 

هر . شودياد م يستم  ي در س  ي هفت ضلع  - پنج يکينقص توپولوژ 

) ةابرشبکه از ياخت   , ) / ( , )1 12 0 1 6  اتـم اسـت کـه در        ۷۲شـامل    6

 ةن هـر ابرشـبکه از ياخت ـ  يانـد همچن ـ  قرار گرفتهي اتم ةيشش لا 

( , ) / ( , )1 12 0 1 11  ي اتم ـ ةيازده لا  اتم است که در دو     ۱۳۸شامل   0

  .اندقرار گرفته

  

  نتايج محاسبات عددي. ۳
 حـالات   ي و چگـال   ي انـرژ  ي نوارهـا  ين قسمت به بررس ـ   يدر ا 

هـا از   نکـه ابرشـبکه   ي امـا بـا توجـه بـه ا         ،ميپـرداز يها م ابرشبکه

) ي کربن يها نانولوله ),12 ) و   0 ),6  ـا ا انـد ابتـد   ل شـده  ي تشک 6 ن ي

 ي چگـال يبـا توجـه بـه نمودارهـا     . ميکني م يها را بررس  نانولوله

 يهـا م کـه نانولولـه    ين ـيبي م ـ ۲شکل   در   يحالت و ساختار نوار   

( ),12 ) و   0 ),6    حالـت   ي چگـال  ي دارا ي سطح فرم  ي هر دو رو   6
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  ۲، شمارة ۱۳جلد   کربني ةهايي از نانولول لکتروني ابرشبکهبر خواص ا اثر ناخالصي اتمي  ۱۷۱

  

  

  
) ، دسته صـندلي (a)هاي کربني ت براي نانولولهنمايشي از ساختار نواري و چگالي حال. ۲شکل  ),6 6، (b)   زيگـزاگ( ),12 ) زيگـزاگ  (c) و ،0 ),110 .

  . در انرژي صفر قرار دارد است و سطح فرمي براي هر سه موردÅ ۲۶/۲ و Å ۴۲/۱ ،Å ۲۶/۲ها به ترتيب به صورت طول ياخته واحد براي نانولوله

  

  
 يها ابرشبکه ي حالات برا  ي و چگال  ي از ساختار نوار   يشينما .۳شكل

( , ) / ( , )1 12 0 6 6mي بــراي در اطــراف ســطح فرمــ ( )a = 1m ،(b) 

= 2m ،(c) = 3m و (d) = 4m .ــ ــا نقطــه چــيســطح فرم ن ي ب

، -۴/۰ب برابـر بـا      ي به ترت  (d) تا   (a) يهاستمي س يمشخص شده و برا   

ها به ها در ابرشبکهاختهيطول .  الکترون ولت است -۱۹/۰ و   ۸۳/۰،  -۱

 ۹۴۲/۱۰ (d) و   ۶۸۲/۶  ،(b) ۱۰۶/۸  ،(c) ۵۲۲/۹ (a)ب برابر با    يترت

  .باشديآنگستروم م

  

 بنابراين هر   ،اندباشند و نوارهاي انرژي سطح فرمي را قطع کرده        مي

 بـراي   ،بينيماما همان طور که در شکل مي      . دو خاصيت فلزي دارند   

طراف سطح فرمي گاف انرژي وجـود دارد و          در ا  )۱۱ ,۰( ةنانولول

 بنـابراين نانولولـه     ،انـد نوارهاي انرژي سطح فرمي را قطـع نکـرده        

با دانستن اين اطلاعات به سراغ محاسبه       . رسانايي دارد خاصيت نيم 

 براي اين منظور .رويم ها ميچگالي حالت و ساختار نواري ابرشبکه

= به صورت    nبا ثابت قرار دادن      1n     و با افزايش m   به صورت 

= −1 4mــبکه ــه ترتيــــب ابرشــ ــاي  بــ ) هــ ) ( ), / ,1 12 0 2 6 6 ،

( ) ( ), / ,1 12 0 3 6 )و  6 ) ( ), / ,1 12 0 4 6 هــاي  ابرشــبکه و همچنــين6

( ) ( ), / ,1 12 0 2 110، ( ) ( ), / ,1 12 0 3 ) و 110 ) ( ), / ,1 12 0 4 ــاد  110 ايجـ

شوند کـه در حـضور و        محاسبات شامل دو بخش مي     .خواهند شد 

  انـد کـه بررسـي آنهـا پرداختـه          غياب اتم ناخالـصي انجـام گرفتـه       

  .شودمي

  

  محاسبات در غياب اتم ناخالصي. ۱. ۳
)هاي  در ابرشبکه  , ) / ( , )12 0 6 6n m ـ  =راي  ، ب 2m      هـر ياختـه از 

 ـ        ۹۶اين ابرشبکه شامل      اتمـي قـرار     ة اتم است کـه در هـشت لاي

= و براي    ،اندگرفته 3m اتـم   ۱۲۰هـايي بـا      شامل ياخته   ابرشبکه 

=بـراي   . انـد  اتمي قرار گرفتـه    ةاست که در ده لاي     4m   ابرشـبکه 

 اتمـي قـرار     ة اتم است که در دوازده لاي      ۱۴۴يي با   هاحاوي ياخته 

)هـاي   همچنـين در ابرشـبکه    . اندگرفته , ) / ( , )12 0 11 0n m   بـراي ،

= 2m       اتم بـوده کـه در شـانزده         ۱۸۲ هر ياخته از ابرشبکه شامل 

=اند و براي     اتمي قرار گرفته   ةلاي 3m   و = 4m هـا بـه     ابرشبکه

 ۲۴ و   ۲۰ اتم بـوده کـه در        ۲۷۰ و   ۲۲۶هايي با   ترتيب شامل ياخته  

بينـيم کـه در هـر        مـي  ۳شکل  با توجه به    . اند اتمي قرار گرفته   ةلاي

اند بنـابراين   چهار سيستم نوارهاي انرژي سطح فرمي را قطع کرده        

هـاي  با توجه به اينکـه نانولولـه      . هايي فلزي هستند  همگي سيستم 

( , )12 ) و 0 , )6  هـر دو فلـزي هــستند و سـطح فرمـي آنهــا در     6

شود کـه پـس از      انرژي صفر الکترون ولت قرار دارد، اما ديده مي        

تـر  اي، سطح فرمي به بالا و يا پايين       اتصال آنها به صورت ابرشبکه    

 سـطح   کند و باعث قرار گـرفتن     جايي پيدا مي   هاز انرژي صفر جاب   

  ايــن . شــود نوارهــاي ظرفيــت يــا رســانش مــيةفرمــي در ناحيــ

www.sid.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

 ۱۷۲  و زهرا کريمي اصغر شكري علي  ۲، شمارة ۱۳جلد 
  

  

  
 نمايشي از ساختار نواري الکتروني و چگـالي حـالات بـراي             .۴شكل

)هاي  ابرشبکه , ) / ( , )1 12 0 11 0m           در اطـراف سـطح فرمـي بـراي (a) 

=1m ،(b) = 2m ،(c) = 3m و (d) = 4m .  ــي در ــطح فرم س

  هـاي  اسـت کـه بـراي سيـستم        ها با نقطه چين نـشان داده شـده        شکل

(a)   تا (d)        الکتـرون   -۷۵/۰ و   -۲۲/۰،  ۱۷/۰،  -۵۲/۰ به ترتيب برابـر بـا 

، ۷۸/۱۲(a)ها به ترتيب برابر بـا       ها در ابرشبکه  طول ياخته . ولت است 

(b)۰۴/۱۷ ،(c) ۳/۲۱ و (d) ۵۶/۲۵باشد آنگستروم مي.  

  

 هفت ضلعي است کـه بـا        -ناشي از اثر نقص توپولوژيکي پنج     

يي سـطح فرمـي     جـا   هجابحفره باعث    -شکستن تقارن الکترون  

 بـر  هـا  حالـت همچنين بـا توجـه بـه انطبـاق چگـالي        . شود مي

ها شاهد چگونگي افـزايش و کـاهش        نوارهاي انرژي در شکل   

هـاي  در بررسـي ابرشـبکه    .  در ساختار نواري هـستيم     ها  حالت

( , ) / ( , )12 0 11 0n m    ـ    با توجه به نيم   کربنـي   ةرسانا بـودن نانولول

( , )11 هــا داراي  سيــستمةبينــيم کــه پــس از اتــصال همــي مــ0

رسانندگي هستند و در هر چهار سيستم نوارهاي انرژي سـطح           

کـه ايـن هـم از       )  توجه کنيد  ۴شکلبه  ( کنند  فرمي را قطع مي   

 کـايراليتي هفت ضلعي است کـه بـا تغييـر           - اثرات نقص پنج  

 که بـا    ،شودها مي نانولوله باعث تغيير خواص الکتروني سيستم     

ــا   وجــود گــاف نــواري بــين نوارهــاي ظرفيــت و رســانش، ب

هـا باعـث بوجـود آمـدن        يي انرژي فرمـي در ابرشـبکه      جا  جابه

همچنين در تعدادي از مـوارد      . شودها مي رسانندگي در سيستم  

توان  که مي  ، نوارهاي ظرفيت قرار دارد    ةسطح فرمي در محدود   

هـا  ها نقش رسـانندگي را در سيـستم       گفت در اين موارد حفره    

  .کنندايفا مي

  يمحاسبات در حضور اتم ناخالص. ۲. ۳
م يکن ـي م ي را بررس  ي از نانولوله کربن   ييهان بخش ابرشبکه  يدر ا 

 يگـر ياخته ابرشبکه، اتم دي کربن در يها از اتميکي يکه به جا 

نکـه  يبـا توجـه بـه ا      . رديستم قرار بگ  ي در س  يبه صورت ناخالص  

 ـ     ي اتصال، طول    يچگونگ هـا در بخـش قبـل       ماختـه و تعـداد ات

 يهااتم. ميکنينظر منجا از ذکر آنها صرفي در ا،ح داده شديتوض

 در  ي عنـوان ناخالـص     بـه  ١جـاي  و تهـي   (N)تـروژن   ي، ن (B) بور

 ي بـرا  يگـاه ي جا يدر محاسبات انرژ  . اندها استفاده شده  ستميس

 -۵/۲تــروژن ي اتــم ني، بــرا]۱۷[ الکتــرون ولــت ۳۳/۲ بــوراتــم 

 ـ را   يگـاه ي جا ي انـرژ  يجاي ته يو برا ] ۱۸[الکترون ولت    ک ي

  .اند گرفته شده الکترون ولت در نظر ۴۰مقدار بزرگ به صورت 

 از گـروه سـوم و نيتـروژن از گـروه            بوربا توجه به اينکه        

 بنابراين اين دو اتـم بـه ترتيـب داراي خاصـيت             ،پنجم است 

ند که کربن   پذيرندگي و گيرندگي نسبت به گروه چهارم هست       

 علامت مثبت و منفي در انـرژي جايگـاهي   ودر آن قرار دارد     

با توجه به اينکه محاسبات بـر       . هم به همين امر مربوط است     

 بنـابراين پـارامتر پـرش       ،گيرداساس تقريب بستگي انجام مي    

 و نيتـروژن بـا      بورهاي  بين نزديکترين همسايگان را براي اتم     

 اما پـارامتر     شد،  نظر گرفته   در - Å ۷/۲هاي کربن همسايه     اتم

جاي بودن صـفر در نظـر   جاي با توجه به تهي    پرش براي تهي  

تـوان   هـا مـي    با داشتن اين اطلاعـات و داده       . شده است  گرفته

هـا در   ساختار نوار الکتروني و چگالي حالت را بـراي سيـستم          

 ـ       . رسـم کــرد ) ۱ (ةحـضور اتـم ناخالـصي بـا توجـه بـه معادل

بينيـد نوارهـاي انـرژي و      مي۶ و ۵ي هاطور که در شکل   همان

)هاي  براي سيستمچگالي حالت ) ( ), / ,n m12 0 6  ،اند رسم شده 6

 ناخالصي نمـايش داده     بينيم نتايج براي هر سه اتم     که در آنها مي   

اي بين آنها و حالت بدون ناخالصي انجام گرفتـه          شده و مقايسه  

ر اتـم ناخالـصي در      شود که با تغيي     مشاهده مي  ۵شکل  در  . است

تغيير کرده  ها رفتار نوارهاي انرژي در اطراف سطح فرمي     سيستم

  بينـيم  مـي .  شـده اسـت    جـا   جابـه و بنابراين انـرژي فرمـي هـم         

ــستم  ــه در سي ــصي   ک ــا ناخال ــاي ب ــوره ــاي  ب ــراکم نواره    ت

ــرژي در ــستم   ان ــسبت سي ــه ن ــي ب ــطح فرم ــراف س ــا  اط ــاي ب    ه

____________________________________________ 
۱. Vacancy 
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  ۲، شمارة ۱۳جلد   کربني ةهايي از نانولول لکتروني ابرشبکهبر خواص ا اثر ناخالصي اتمي  ۱۷۳

  

  

       
)هاي  ي براي ابرشبکه   نمايشي از ساختار نوار    .۵شکل   ) ( ), / ,1 12 0 6 6m   براي = −1 4m   جـاي در    تهـي  ، نيتروژن و  بورهاي ناخالصي   تم در حضور ا

)هاي  انرژي فرمي براي سيستم   . اطراف سطح فرمي   ) ( ), / ,1 12 0 1 6 الکتـرون ولـت     -۱۳/۰ و   -۲۸/۰،  -۳۴/۰،  -۴/۰ به ترتيب از چپ به راست برابر         6

)هـاي  است همچنين براي سيـستم     ) ( ), / ,1 12 0 2 6 هـاي  بـراي ابرشـبکه  . باشـد  الکتـرون ولـت مـي   -۶۱/۰ و -۱۹/۱، -۶۷/۰، -۱ بـه ترتيـب برابـر    6

( ) ( ), / ,1 12 0 3 6 ) هاي الکترون ولت است و براي سيستم      -۱/۰ و   ۵/۰،  ۶۲/۰،  ۸۳/۰ انرژي فرمي به ترتيب برابر با        6 ) ( ), / ,1 12 0 4 6 ، -۱۹/۰ برابـر بـا      6

  .باشد الکترون ولت مي۰۲/۰ و -۴۹/۰، -۱/۰

  

          
)هاي   براي ابرشبکه  ها  حالت نمايشي از چکالي     .6شکل   ) ( ), / ,1 12 0 6 6m   براي = 1m        بـور هـاي ناخالـصي      در اطراف سطح فرمي در حضور اتـم ،

)هاي  انرژي فرمي براي سيستم   . جاييتروژن و تهي  ن ) ( ), / ,1 12 0 1 6  الکترون ولـت    -۱۳/۰ و   -۲۸/۰،  -۳۴/۰،  -۴/۰ به ترتيب از چپ به راست برابر         6

)هـاي    همچنين براي سيستم   .است ) ( ), / ,1 12 0 2 6 هـاي  بـراي ابرشـبکه   . باشـد  الکتـرون ولـت مـي      -۶۱/۰ و   -۱۹/۱،  -۶۷/۰،  -۱ بـه ترتيـب برابـر        6

( ) ( ), / ,1 12 0 3 6 )هاي   الکترون ولت است و براي سيستم      -۱/۰ و   ۵/۰،  ۶۲/۰،  ۸۳/۰ انرژي فرمي به ترتيب برابر با        6 ) ( ), / ,1 12 0 4 6 ، -۱۹/۰ برابـر بـا      6

  .باشد الکترون ولت مي۰۲/۰ و -۴۹/۰، -۱/۰

  

تـوان    مي بورد از اتم    البته بع . هاي ناخالصي بيشتر است   ديگر اتم 

جاي را در دومين مرتبه قرار       تراکم نوارهاي انرژي در نقص تهي     

  .داد

 ي و چگـال   ي سـاختار نـوار    ة به دنبـال محاسـب     يدر گام بعد     

) ة ابرشـبک  ي برا ها  حالت ), / ( , )m1 12 0  يهـا  در حـضور اتـم     110

با . ديتوان د ي م ۸ و   ۷ يهاشکلج را در    ي که نتا  مي هست يناخالص

 ي رفتار نوارهاير اتم ناخالصييکه با تغ مينيبي م۷شکل توجه به 

 ي انـرژ  ييجا  جابهر کرده و شاهد     يي تغ ي اطراف سطح فرم   يانرژ

هـا سـطح    ستمي ـ س ينکه در تمـام   ي اما با توجه به ا     ،مي هست يفرم

 يهــا داراستمي ـ همـه س ، را قطــع کـرده ي انـرژ ي نوارهـا يفرم ـ

 نکـه در  ي توجـه بـه ا     ن بـا  يهمچن ـ.  هـستند  يت رسـانندگ  يخاص

 ـ - فلـز  يهـا ها شاهد اتصال نانولوله   ابرشبکه  ،يم هـست  رسـانا يمن

 يت و رسانش، گاف نوار    ي ظرف ين نوارها يم که ب  ينيبين م يبنابرا

 در  يهفـت ضـلع    -ل وجـود نقـص پـنج      ي ـ اما به دل   ،وجود دارد 

جـه  يحفـره و در نت     -ها، با به هم خوردن تقارن الکترون      ابرشبکه

   يهــاستميــ در سي شـاهد رســانندگ ،يفرمــ ي انــرژييجــا جابـه 
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 ۱۷۴  و زهرا کريمي اصغر شكري علي  ۲، شمارة ۱۳جلد 
  

  

  
)هاي   نمايشي از ساختار نوار الکتروني براي ابرشبکه       .٧شکل ) ( ), / ,1 12 0 110m   براي = 1m         بـور هـاي ناخالـصي       در اطراف سطح فرمي در حـضور اتـم ،

)هاي  انرژي فرمي براي سيستم   . جاينيتروژن و تهي   ) ( ), / ,1 12 0 1 .  الکتـرون ولـت اسـت   ۲۳/۰ و ۵۳/۰، ۳۲/۰، -۵۲/۰ به ترتيب از چپ به راست برابـر     110

)هاي  همچنين براي سيستم   ) ( ), / ,1 12 0 2 )هـاي   بـراي ابرشـبکه   . باشـد  الکترون ولت مي   ۲۹/۰ و   -۰۶/۱،  -۸۷/۰،  ۱۷/۰ به ترتيب برابر     110 ) ( ), / ,1 12 0 3 110 

  . الکترون ولت است-۲/۲ و -۰۸/۲، -۲۷/۱،-۲۲/۰ه ترتيب برابر با انرژي فرمي ب

  

  
) يها ابرشبکه ي برا ها  حالت ي از چگال  يشي نما .٨شکل   ) ( ), / ,m1 12 0 m ي برا 110 = ، بـور  ي ناخالـص  يهـا  در حضور اتـم    ي در اطراف سطح فرم    1

) يهاستمي س ي برا ي فرم يانرژ .يجايتروژن و ته  ين ) ( ), / ,1 12 0 1  الکتـرون ولـت     ۲۳/۰ و   ۵۳/۰،  ۳۲/۰،  -۵۲/۰ب از چپ به راسـت برابـر         ي به ترت  110

) يهاستمي س ين برا يهمچن. است ) ( ), / ,1 12 0 2  يهـا  ابرشـبکه  يبـرا . باشـد ي م ـ  الکتـرون ولـت    ۲۹/۰ و   -۰۶/۱،  -۸۷/۰،  ۱۷/۰ب برابـر    ي ـ بـه ترت   110

( ) ( ), / ,1 12 0 3   . الکترون ولت است-۲/۲ و -۰۸/۲، -۲۷/۱،-۲۲/۰ب برابر با ي به ترتي فرمي انرژ110

  

 آنهـا در    ي که سـطح فرم ـ    ييهاستمي که در س   ،مي هست يا ابرشبکه

ها عامل رسـانش    ، حفره  است ت قرار گرفته  ي ظرف ي نوارها ةيناح

 ـ ي گاف نـوار   ير اتم ناخالص  ييم که با تغ   ينيبيم. خواهند بود  ن ي ب

 ـ کـه ا   ،ابـد ييش م يا افزا يت و رسانش کاهش     ي ظرف يانواره ن ي

ــرا ــم يکــاهش ب ــور ات ــ بب ــشتر دي ــي  ةدر ابرشــبک. شــوديده م

( ) ( ), / ,1 12 0 3 11 ستم شـاهد قـرار     ي ـ در س  يجـا يجـاد ته ـ  ي با ا  0

 ـ   ي ـ در ناح  يگرفتن نوار انرژ   ت و  ي ـ ظرف ين نوارهـا  يه ممنوعـه ب

ستم ي ـ س  در يکيجه وجود نقـص توپولـوژ     يم که نت  يرسانش هست 

 يرات چگـال يي ـ تغي شـاهد چگـونگ  ۸شـکل  با توجه بـه   . است

 بـور  يم کـه بـا ناخالـص      ينيبيم و م  يها هست  در ابرشبکه  ها  حالت
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  ۲، شمارة ۱۳جلد   کربني ةهايي از نانولول لکتروني ابرشبکهبر خواص ا اثر ناخالصي اتمي  ۱۷۵

  

  

 ـ يها  حالت يچگال ش ي افـزا  ي در اطـراف سـطح فرم ـ      ي الکترون

)م که در ابرشبکه     ينيب يم. ابدي يم ) ( ), / ,1 12 0 3  ي ناخالصي برا 110

 الکترون ولـت    ۱ و   -۱ ي انرژ ةحدود در م  ي گاف بزرگ  يجا يته

کـه  ) ت و رسـانش   ي ـ ظرف ين نوارها ي ب يگاف انرژ (وجود دارد   

 و حالت خـالص مقـدار قابـل         ي ناخالص يهاگر اتم ينسبت به د  

  . استيتوجه

 اتـصالات   يگر محققان بر رو   يز در کار د   ي ن يرفتار مشابه    

 ـ د يگزاگ و دسـته صـندل     ين ز يگراف ن يدر چن ـ . شـود يده م ـ ي

. ز وجـود دارد   ي ـ ن ي و هندس ـ  يکي توپولوژ يهاقص ن ياتصالات

 يک ـيات ترابـرد الکتر   ي خـصوص  ييهـا ن نقـص  ي چن ةبه واسط 

 کـه در آنهـا گـاف        يبه طـور  . کندير م ييساختار مورد نظر تغ   

]. ۲۱- ۱۹[شـود   يده م ـ يک د ي بار يا گاف انرژ  ي صفر و    يانرژ

 ـ د ياتين خصوص يز چن ين کار ن  يدر ا  شـود کـه نـشان      يده م ـ ي

ــار   ــحت ک ــده ص ــر رودهن ــاختارهايب ــبکهي س  از يا ابرش

  .باشدي مختلف ميهانانولوله

  

  گيري نتيجه. ۴
 هفت ضـلعي  -هاي توپولوژيکي پنج در اين مقاله، ديديم که نقص     

هاي کربني باعث بر هـم       نانولوله يتيکايرالها با تغيير در     در سيستم 

زدن تقــارن سيــستم شــده و در نتيجــه منجــر بــه تغييــر خــواص 

با توجه به نتايج به دسـت آمـده از          . شوند يمها  شبکهالکتريکي ابر 

نوارهاي انـرژي و چگـالي حـالات مـشاهده شـد کـه در غيـاب                 

)هـاي   ناخالصي هر چهار ساختار در ابرشبکه      ) ( ), / ,n m12 0 6  و  6

( ) ( ), / ,n m12 0  داراي خاصيت رسـانندگي هـستند و انـرژي          110

ولي فواصل كمـي    .  قطع شده است   فرمي به وسيله نوارهاي انرژي    

يعنـي بـا كنتـرل      . شوددورتر از انرژي فرمي گاف انرژي ديده مي       

توان خاصيت الكتروني ساختار را به حالت عايق يا فلزي          ولتاژ مي 

دست آمـده   ه  اما در حضور ناخالصي با توجه به نتايج ب        . تغيير داد 

دادن هـر   بينيم که بـا قـرار       از نوارهاي انرژي و چگالي حالات مي      

کنـد و بـا   ها جايگاه سطح فرمي تغيير مـي    اتم ناخالصي در سيستم   

بـراي  . يابـد توجه به نوع اتم انرژي فرمي افزايش يـا کـاهش مـي            

)هاي  ابرشبکه ) ( ), / ,n m12 0 6 شـود کـه در حـضور        مشاهده مي  6

هـا داراي خاصـيت فلـزي هـستند و          هر سه اتم ناخالصي سيستم    

بينـيم کـه در     مـي . انـد  فرمـي را قطـع کـرده       نوارهاي انرژي سطح  

 تراکم نوارهاي انرژي در اطراف سطح       بورهاي با ناخالصي    سيستم

. هاي ناخالصي بيشتر اسـت هاي با ديگر اتم  فرمي به نسبت سيستم   

) ةبراي ابرشبک  ) ( ), / ,m1 12 0 هـاي ناخالـصي     در حـضور اتـم     110

ر نوارهـاي انـرژي اطـراف    که با تغيير اتم ناخالـصي رفتـا   بينيممي

 اما  ،يي انرژي فرمي هستيم   جا  جابهسطح فرمي تغيير کرده و شاهد       

ها سطح فرمي نوارهـاي انـرژي       با توجه به اينکه در تمامي سيستم      

هـا داراي خاصـيت رسـانندگي        همـه سيـستم    است،را قطع کرده    

ها شاهد اتـصال    همچنين با توجه به اينکه در اين ابرشبکه       . هستند

بينـيم کـه بـين       بنـابراين مـي    ،رسـانا هـستيم   نيم -هاي فلز لهنانولو

نوارهاي ظرفيت و رسانش، گاف نواري وجود دارد امـا بـه دليـل              

ها، با بـه هـم خـوردن        هفت ضلعي در ابرشبکه    -وجود نقص پنج  

 شـاهد   ،يي انرژي فرمـي   جا  جابهحفره و در نتيجه      -تقارن الکترون 

هـايي   يم کـه در سيـستم     اي هست هاي ابرشبکه رسانندگي در سيستم  

ها  نوارهاي ظرفيت قرار گرفته، حفره     ةکه سطح فرمي آنها در ناحي     

بينيم که با تغيير اتم ناخالصي گـاف        مي. عامل رسانش خواهند بود   

 ،يابـد نواري بين نوارهاي ظرفيت و رسانش کاهش يا افزايش مـي          

  .شود  بيشتر ديده ميبورکه اين کاهش براي اتم 

  

  يتشکر و قدردان
ام نـور  ي ـله دانـشگاه پ ي است که به وس ـ  ين کار حاصل پژوهش   يا
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