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  نواريگاف محوري بر  تنشاثر بررسي تحليلي 
  زيگزاگكربني نانو لوله هاي 

  
   ارزادهصفّ عليرضا ،احمدوند پگاه

 
را نواري تغييرات گاف  ،انرژي پاشندگيو رابطه تك نواري  تنگ بستبا استفاده از روش در اين مقاله : چكيده
نتايج . ايمنمودهبررسي طور تحليلي ه بديواره از نوع زيگزاگ  روي نانو لوله هاي كربني تك محوري تنشدر اثر 

به  ،σ، محوري تنشنواري با افزايش نانو لوله هاي زيگزاگ گاف بدست آمده نشان مي دهد كه در تمامي 
هاي لوله در نانو. شودنيم رسانا به حالت فلز مشاهده ميار از حالت ذگيك كند و صورت خطي تغيير مي

σddEg يعني σبر حسب gEگاف انرژي منحني ، شيب زيگزاگ نيم رسانا در يك تنش بحراني كه با  ،/
 .دهديابد، تغيير علامت ميهش ميافزايش قطر نانو لوله كا

  .گاف نواري، نانو لوله هاي كربني، تنش محوري :كليدي هاياژهو

  

  1 قدمهم - 1
هاي گرافيتي با شعاعي در هاي كربني، لولهنانو لوله

الكتروني جالب و  يهاويژگيه حدود نانومتر هستند ك
  نانو لوله ها  .دهنداي از خود نشان ميهغير منتظر

باريك يا انرژي توانند فلز و يا نيمه رسانا با گاف مي
باشند كه به مشخصه هاي هندسي آنها نسبتاً پهن 
 هايويژگي .بستگي داردشان نوع پيچش يعني قطر و

هاي ويژگياز توان را مي كربني الكتروني يك نانو لوله
 اصولاَ .دورورقه گرافيت دو بعدي به دست آمربوط به 
كه آيا ها به اينالكتروني نانو لوله هايويژگيتفاوت در 

بريلوئن منطقه  Kاز نقاط  kحالات مجاز در فضاي 
 .]12[د گذرند يا نه بستگي دارميدو بعدي  گرافين

هاي زيگزاگ نانو لوله ،نانو لوله هاي كربني با تقارن بالا
هاي نانو لوله هاي آرمچير نانو لوله. و آرمچير هستند
  حاليكه نانو لوله هاي زيگزاگ  فلزي هستند در
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اخير مطالعات اما  .توانند فلز يا نيم رسانا باشندمي
فراتر رفته  گرافين ها از مدللوله نواري نانوساختار 

 شدهنيز وارد  خمش اتاثر ،اتمحاسبدر بطوري كه 
  .است

 تنگ بستتقريب داريم با استفاده از قصد مقاله در اين
اي نانو در راستكه بطور محوري را  تنشاثر تك نواري، 

به  .بررسي كنيمشود در حالت زيگزاگ وارد ميلوله 
محوري روي  تنشبا وارد نمودن اثر  همين منظور

و به تبع آن  ي شبكههاهانتگرال جهش بين جايگا
  نانو پاشندگي، تغيير در گاف انرژي رابطه  تغيير در
دهيم كه نشان ميچنين هم .آوريممي را بدستلوله ها 

  ، تنش محوري رسانادر نانو لوله هاي زيگزاگ نيم 
نمودار گاف نواري  شيبعلامت تواند باعث تغيير در مي

  .شودبر حسب تنش محوري 
از طريق  تنشدر اثر ها گاف انرژي نانو لوله تغيير قبلاً

شده  مانجا الكتروني تتغييرات چگالي حالامحاسبه 
در حاليكه روش ارائه شده در اين مقاله  .]7[ است

تحليلي است و مبتني بر محاسبه رابطه پاشندگي با 
ج به نتايكه در نهايت  است تنشلحاظ نمودن اثرات 

همچنين به فرمول بندي مناسبي  .رسيممشابه مي
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براي گاف نواري بر حسب قطر نانو لوله در حضور تنش 
 را حرانيمقدار تنش ب سپس .يابيمست ميدمحوري 

تغيير علامت مي دهد شيب گاف انرژي آن  به ازاي كه
 .كنيمرا محاسبه مي

 
  مدل - 2

بردار  و C پيچشساختار يك نانو لوله به وسيله بردار 
 ، مشخص پيچشعمود بر راستاي بردار  T ترابرد

و  1arبسيط بر حسب دو بردار  پيچشبردار  .مي شود
2ar  شودمستقيم به صورت زير تعريف ميشبكه:  
)1 (        ) m وn حقيقي هستند(   

 در نوع و n=0 زيگزاگبراي نانو لوله هاي 
 گرافينورقه  2spهيبريداسيون .است  n=mآرمچير

زنبوري به علاوه شرط دوره اي شبكه لانه  دو بعدي با
يعني،  لوله بر روي محيط نانو ن كارمنو-بورن

mCk π2=⋅
rr

الكتريكي  هايويژگينقش مهمي در  
اي، منطقه بريلوئن ورهشرط مرزي د .كندميايفا  هاآن

كند و را به خطوط مجاز موازي تقسيم مي گرافين
ها را لولههاي الكتروني  موقعيت اين خطوط، ويژگي

  . كندمشخص مي
، گرافينبراي نتايج آن كه  تنگ بستاز روش  در اينجا

  تجربي دارد استفاده  آزمايشاتبا همخواني خوبي 
نانو  هاميلتوني ،شز اثر خما چشم پوشيبا  .كنيممي

تعريف  به صورت زير تنگ بستدر تقريب  لوله ها را
   :كنيممي

  
)2(   
 

+در اينجا 
ic وic  الكترون فنايو  خلقعملگر ،iε 

jiام و iانرژي الكترون در جايگاه  ,α  پرشانرژي 
در نانو كه  يياز آنجا .است jو  iالكترون بين جايگاه 

دور ) πبه غير از نوار ( انرژي هاينوارلوله ها كربني، 
فقط  به همين منظورد، نداراز سطح فرمي قرار 

ح فرمي سطدر مجاورت كه  را πحالتهاي نوار انرژي 
  .كنيمبررسي مي هستند

  لوله ي محور نانوادر راست تنشاثرات  - 3
محوري از  تنشدر حضور را  π نوارساختار  در اينجا

 .كنيممحاسبه مي تنگ بستروش 
محوري  تنشن تحت تأثير موقعيت جديد اتم هاي كرب

σ  نشان  توسط رابطه زير كشساني نظريهدر چارچوب
  :شودداده مي

)3  (  
iR كه در آن

r  وiR
r
به ترتيب موقعيت اتم هاي كربن  ′

 I،هستند )تنش( قبل و بعد از اعمال تغيير شكل
 در صفحه كاهش يافته تنشنسور تا εماتريس واحد و 

  .است گرافين
نيز بر حسب  ′2aو ′1a تغيير يافته بردارهاي هماني 

iR
r
  :زير مشخص مي شوند ها به صورت ′

                        
  
براي حالت تغيير شكل محوري نانو لوله هاي غير 

  :داريم) آرمچير و زيگزاگ(كايرال 
  

                      
)4(  
  

  
  :]7[ مي كنيم استفاده گرافيناز مقادير  12sو 11sبراي

  
  

                        
بردارهاي تغيير شكل يافته ) 4(ستفاده از معادله ابا 

از همچنين . شودساخته مي ،لوله واحد نانو ياخته
ربن را تغيير ك -كربن پيوندهايطول  تنش،كه  ييآنجا
بين اتم هاي  جهشي هادهد، لازم است انتگرالمي

 ،هاي جهش انتگرال .محاسبه شوند دوبارهمختلف 
ديگر  ةنقطبه  شبكهنقطه يك از  هاي پرش انرژي

  :هستند
)5(  
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ثابت شبكه  aبردار شبكه كل بلور وR،در اين رابطه
  .لوله است نانو

توسط را  جهشتغيير در انتگرال به همين منظور  
شود وارد كه به صورت زير معرفي ميهريسون  فرمول

  : ]7[كنيم محاسبات مي
 
)6(                                                              

قبل و بعد  پيوندطول  يببه ترت dو 0dدر اين رابطه
اوربيتال  βو  α همچنين .نداز تغيير شكل هست

به دليل در اينجا دهند اما هاي متفاوت را نشان مي
، نيازي به اين كنيمكار مي πاوربيتال با اينكه فقط 

 ،)4(و  )3( معادلات با استفاده از .ها نداريم شاخص
به  مختلف نانو لوله هاي غير كايرال پيوندطول سه 

  :آيدصورت زير به دست مي
  
  
  
)7(  
نانو لوله را براي  جهش هايتوانيم انتگرالميحال  

اتم مرجع را با . آوريم بدست هاي زيگزاگ و آرمچير
0A  1با و سه اتم همسايه اول راB ،2B  3وB  نشان

موازي محور  30BAدر نانو لوله هاي زيگزاگ  .دهيممي
به  نسبت مكان هاي متقارن 20BAو  10BAنانو لوله و

- نشان داده شده )1(كه در شكل  همان محور هستند
 اثر .شودتنش در راستاي محور نانو لوله وارد مي .اند
) 2(نانو لوله زيگزاگ در شكل  دواح ياختهتنش بر  اين

   .نشان داده شده است
 
  
  
  
  
  
  

اتم مرجع و سه اتم همسايه اول در نانو لوله . 1شكل 
  زيگزاگ

هاي واحد تغيير شكل نيافته خطوط نقطه چين، ياخته
هاي بينيم ياختههمان طور كه مي. دهندرا نشان مي

هاي انتگرال. كنندميواحد فقط در يك راستا تغيير 
بنابراين با . دهيمنشان مي 1γو  3γجهش را با 

  :، داريم)7(و ) 6( ،)4(استفاده از روابط 
  
  
)8   (   

eV 2.30كه در اين روابط =γ ]7[.  
اند تغيير كرده جهشهاي به دليل اينكه انتگرال   

   :ودنوشته ش دوبارهانرژي بايد  پاشندگيرابطه 
 
)9          (                                         
  

انجام  0Aجمع روي سه همسايه اول اتم مرجع عمل 
  .گيردمي

رابطه پاشندگي  n),0(براي نانو لوله هاي زيگزاگ 
به صورت زير به ) با چشم پوشي از اثر خمش(انرژي 

  :آيددست مي
  
  
  

)10(                                 
  
  
  
  
  
  

خطوط  .اثر تنش محوري بر سلول واحد نانو لوله زيگزاگ. 2شكل
  .را نشان مي دهند از تنشپيش  تنقطه چين حال

 
  

. اثر تنش محوري بر سلول واحد نانو لوله زيگزاگ. 2شكل
  .خطوط نقطه چين حالت پيش از تنش را نشان مي دهند
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ccaa كه در آن −= 3 )cca فاصله دو اتم كربن  −
در انرژي  كمينهبا توجه به اينكه  ).مجاور هم است

0=k رخ مي دهد:  
)11(  
  

 حالتهمه نانو لوله هاي زيگزاگ به يكي از سه 
)0,3( q  0,13(و( ±q  در اينجا (هستندq  عدد

  ).صحيحي است
  

qmبا قرار دادن  گاف انرژي به ) 11(در رابطه  =
 .دست مي آيد

  
 
)12( 
 
td  قطر لوله بر حسب آنگستروم است وq′  به صورت

  :شودزير تعريف مي
 
 
 
qnه ازاي ب به صورت زير  σرحسب گاف انرژي ب =3

  :است
)13( 
  

2γو  1γ رابطه فوق با بسطبراي  و صرف  σ11sحول 
  :داريم σ22sدر  σ11sضرب  نظر از حاصل

  
)14                          (  
  

  الكتـرون ولـت در نظـر     2/3را برابـر   0γمعمولاً  مقدار 
در رابطـه   12sو  11sبـا قـرار دادن مقـادير    . مي گيرند

گـاف انـرژي نـانو لولـه هـاي      ، رابطه نهايي بـراي  )14(
  :آيدزيگزاگ فلزي به دست مي

 
)15( 

σكه در اينجا همان  .بر حسب گيگا پاسكال است  
مشخص است، تغيير گاف انرژي ) 15(طور كه از رابطه 

بر حسب تنش محوري براي تمام نانو لوله هاي 
. زيگزاگ فلزي يكسان و مستقل از قطر نانو لوله است

 011/0 ثابت و برابر σddEg ، يعنيشيب نمودار
  .باشدمي

)13(براي ±= qn به صورت زير نوشته انرژي  گاف
 :شودمي
  
)16(     
  
)17( 
  

  :با بسط كسينوس براي قطرهاي بزرگ داريم
  
  
)18(  
  

بينيم تغييرات شيب با تغيير قطر نانو همان طور كه مي
ي نانو لولـه هـاي نـيم    پس برا. لوله خيلي كوچك است

شيب تقريباً ثابت و برابر شـيب حالـت    ،رساني زيگزاگ
13براي نانو لوله هاي . زيگزاگ فلزي است +q  گـاف ،

انرژي با اعمـال كشـش محـوري افـزايش مـي يابـد و       
σddEg ــت ــت اسـ ــت . مثبـ ــراي حالـ 13بـ −q ،
σddEg       منفي اسـت و گـاف نـواري تحـت كشـش

  .يابدكاهش مي
نانو لوله هاي زيگزاگ انرژي تغييرات گاف  3در شكل  

ــر ــاي ب ــوري  شكش )0(مح >σ  ــوري ــار مح  و فش
)0( <σ نشان داده شده است.   

 براي هر سه حالت زيگزاگ  σddEgتابعيت
كمتر از ده گيگا پاسكال  تنشيكسان و براي تقريباً 

براي  σddEgعلامت  .است 011/0تقريبا برابر
)0,13( +q  0,13(مثبت و براي( −q در  .منفي است

13گاف انرژي براي نانو لوله هاينتيجه  +q  q3 و  
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)0(تحت كشش >σ  افزايش يافته و خطوط مجاز از
براي  دور مي شوند گرافينمنطقه بريلوئن  Kنقطه 

13 −q گاف انرژي كاهش يافته خطوط مجاز به نقطه 
K  منطقه بريلوئن گرافين نزديك شده و در اين حالت
  .توان انتظار گذار از حالت نيم رسانا به فلز را داشتمي

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 
 

گاف انرژي به صورت تابعي از تنش محوري براي  -3شكل 
  .نانو لوله هاي متفاوت  زيگزاگ نشان داده شده است

  
اگر تنش از يك  دهد،مشاهدات آزمايشگاهي نشان مي

نشان مي دهيم بيشتر  cσمقدار بحراني كه آن را با
مقدار . ]4[كندتغيير مي σبه  gEشود، حساسيت 

cσ  20وابسته به قطر و كايراليتي است و از صفر تا 
دهد اين مطلب نشان مي .كندگيگا پاسكال تغيير مي

 d−2وابستگي  .فرمول هريسون بايد اصلاح شود كه
فرمول هريسون براي فواصل اتمي بسيار كوچك و 

  هاي جهش برايانتگرال. بسيار بزرگ نا معتبر است
d  كنند و براي صورت نمايي افت ميهاي بزرگ به
0→d  را دارند جايگاهيمقدار ثابت انرژي.  
 

تغيير علامت شيب نمودار براي نانو لوله هاي  -4
  زيگزاگ نيم رسانا

13نكته جالبي كه در مورد نانو لوله هاي زيگزاگ  ±q 
وجود دارد اين است كه در يك تنش خاص يك تغييـر  

ــودار  ــاهده ) σddEg(علامـــت در شـــيب نمـ   مشـ
علت اين تغيير علامت اين است كـه در ايـن   . مي شود

qm نوارتنش خاص  =±1 نـوار بـر   = qm   منطبـق  
 ،مي شود و با بالاتر رفتن  تـنش از ايـن مقـدار خـاص    

) ظرفيت نوارزير بالاترين (رسانش  نوار زير پايين ترين
=±1با قرار دادن  qm  انـرژي بـه    پاشندگيدر رابطه

 نـوار زيـر  قبل از اين تنش پـايين تـرين   (آيد دست مي
qmبه ازاي)  ظرفيت نوار زير بالاترين(رسانش  بـه   =
  ).آمددست مي

، امـا  ]13[پيشين به اين نكته اشاره شـده  تحقيقاتدر 
حال مقدار ايـن   .جزئيات محاسبات گزارش نشده است

ما اين كار را براي زيگزاگ . نيمتنش خاص را محاسبه 
13 += qn    انجام مي دهيم و مقدار تنشـي را كـه در

رسـانش   نـوار بـر مينـيمم    qرسـانش   نـوار آن مينمم 
1+q آوريمبه دست مي ار شودمنطبق مي:  
  
  
 
  

  بســط  σ11sرا حــول  3γو 1γانتگــرال هــاي جهــش 
  :دهيممي
  
)19(  
  

minبا قـرار دادن  
1

min
+= qq EE،      تـنش بحرانـي كـه گـاف

بـه صـورت زيـر    دهـد،  نواري در آن تغيير علامـت مـي  
  :خواهد بود

  
  
  
)20(  
  

ن تنش بحراني بزرگ تر از حد اي ،هاي كوچك nبراي 
گيگا پاسكال  30كه به طور ميانگين ( شكست

نانو لوله ها با قطر  را براي cσپس مي باشد، )]9[است
13 ازاي به .كنيم مي بزرگ تر محاسبه += qn  با

  :آوريمهاي بزرگ به دست مي dبسط كسينوس براي 
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)21(  

است ، گاف رسانش تغيير كرده نوارچون پايين ترين 
  .انرژي بايد دوباره محاسبه شود

گاف نواري با قرار دادن  cσبراي كشش بالاتر از 
1+= qm   :آيدبه دست مي) 11(در رابطه   
  
)22(  
  
 .به طور معكوس با قطر نانو لوله ارتباط دارد cσقدارم

هرچه قطر نانو لوله بزرگتر باشد تغيير علامت شيب 
اين همان . دهدنمودار در كشش پايينتري رخ مي
، زيرا هرچه قطر چيزي است كه ما انتظارش را داشتيم

شود فاصله بين تراز هاي انرژي بزرگ تر مي  نانو لوله
به يكديگر  qE+1و  qEكمتر شده و تراز هاي انرژي 

  .شوندنزديك تر مي
ري در حضور كشش در نهايت رابطه زير براي گاف نوا

براي نانو لوله هاي  cσ محوري بزرگ تر از
13 += qnآيد، به دست مي:  
  
  
  
)23(  

  
كشش محوري باعث كاهش  cσ در تنش هاي بالاتر از

13گاف نواري نانو لوله هاي زيگزاگ  +q شودمي.  
تغيير در شيب نمودار براي چند نانو لوله  4 شكلدر 

  همان طور كه در شكل . نشان داده شده است
مي بينيم با افزايش قطر نانو لوله تغيير علامت در 

همچنين يك تنش  .تنش پايين تري رخ مي دهد
13زيگزاگ نانو لوله بحراني براي  −q  وجود دارد كه

براي اين نوع نانو لوله . به طور مشابه محاسبه مي شود
qmنوار زير  ،ها در تنش بحراني نوار زير بر  =

1−= qm تنش بحراني با حل  .شودمنطبق مي
minمعادله  

1
min

−= qq EE گاف نواري با . شودمحاسبه مي  
=−1قرار دادن  qm  آيدبه دست مي )11(در رابطه .
σddEgتر از تنش بحراني هاي بالادر كشش براي  /
13زيگزاگ نانو لوله  −q  مثبت است و كشش سبب

  .شودافزايش گاف نواري مي
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
 

تغيير علامت در شيب نمودار گاف نواري بر  -4كل ش
  .حسب كشش محوري

  
  نتيجه گيري - 5

تغيير شكل محوري باعث تغيير در انتگرال هاي 
 در اين تحقيق .شود ميجهش بين نزديكترين همسايه 

  تغيير شكل  و روابطلحاظ نموده اين تغييرات را 
با . آورديمبه دست يافته اي براي پاشندگي انرژي 

را انرژي تغييرات گاف  ،اين روابط جديداستفاده از 
براي نانو لوله  :محاسبه كرديم و به نتايج زير رسيديم

)0,13(زيگزاگ  هاي +q انرژي گاف  محوري كشش
مي توان نتيجه گرفت كه در افزايش مي دهد پس  را

ار از حالت فشردگي باعث گذاين نوع از نانو لوله ها، 
)0,13(براي  .شود نيم رسانا به فلز مي −q  كشش

براي  .ار از حالت نيم رسانا به فلز مي شودموجب گذ
و نيم رسانا  -فلز -گذار نيم رسانا ،q3 نانو لوله هاي

گزاگ نيم رسانا در يك تنش نانو لوله هاي زيبراي 
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شيب نمودار گاف انرژي در  ، يك تغيير علامتبحراني
ه قطر نانو لوله هرچ. ه مي شودمشاهدبر حسب تنش 
 .كمتري نياز است تنش ،تغيير علامت بيشتر باشد براي

ا قطر بزرگتر داراي اين تغيير علامت براي نانو لوله ها ب
  .دهدرخ مي تر نش هاي پايينزيرا در تاهميت است، 
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