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 مقدمه  1

 ادابع تمامي در عظيم انقلابي موجب نانو فناوري پيدايش

 نظامي و صنايع پزشكي، الكترونيك، از اعم بشري زندگي

 قطعات ابعاد و اندازه نمودن تر كوچك است. شده فضايي

 ينهدر زم را شگرفي پيامدهاي اخير سالهاي در الكترونيكي

 وسايل و كامپيوترها قدرت افزايش و قيمت كاهش

يان ماز  .است داشته اطلاعات انتقال و نقل در الكترونيكي

ور ه منظبانبوهي از مواد نانو متري كه هر كدام توان بالايي 

 ها از اهميت انو دارند، نانولولهن-هاي ميكرواستفاده در سيستم

ها از اي برخوردارند. خواص جالب توجه نانولولهو جايگاه ويژه

قبيل رسانندگي بالا، استحكام مكانيكي، چگالي كم و 

شده است كه در سالهاي اخير مورد توجه پايداري بالا سبب 

ترين و فراوان پژوهشگران قرار بگيرند. يكي از مهم

باشند كه جداره ميهاي تكپركاربردترين نانولوله ، نانولوله

دليل دارا بودن خواص جالب الكتريكي، اپتيكي، مكانيكي به

 اي در تمامي ابعاد زندگي بشريو حرارتي كاربرد گسترده

با توجه به اثرات انحناي بالا، نانولوله [. 1،2]اند دهپيدا كر

هاي با قطر كوچك در مقايسه با نانولوله هاي بزرگتر، 

خواص جالب و منحصر به فرد الكتريكي از خود نشان مي 

از خواص ميكروسكوپي اين نانولوله ها  دهند  لذا درک كامل

هاي همه اشكال ممكن از نانولوله[. 1حائز اهميت است ]

 (n,m)، كايرال(n,0)جداره كه شامل سه دسته زيگزاگتك

توان با استفاده از باشد، را ميمي (n,n)صندليو دسته

هاي كربني با نانولوله دست آورد.به (n,m)بردارهاي كايرال

 بورون نیترید و کایرالیتی بر خواص فیزیکی نانولوله هاینقش بررسی 

 کربنی با قطرکوچک
 * طیبه مولاروی                

 صنعتی شاهرود، شاهرود، سمنان. دانشگاه فیزیک و مهندسی هسته ای، ، دانشکدهنانو فیزیک روهگ

 
►web2_tayebeh.movlarooy@shahroodut.ac.ir 

 ه: چكيد

 بورون نيتريد و  اپتيكي نانولوله هاي ثابت هايساختار الكتروني و خواص اپتيكي نظير تابع دي الكتريك و پژوهش  اين در

باشند، به كمك نظريه تابعي چگالي و با استفاده از مي  Å4( كه همگي داراي قطر كوچك حدود 4،2( و )3،3( ، )5،0كربني )
اصول اوليه مطالعه شده است. ساختار نواري محاسبه شده اين نانولوله ها نشان مي دهد كه نانولوله هاي كربني با قطر كوچك، 

اي بورون نيتريد مستقل از در حاليكه نانولوله ه توانند داراي خاصيت فلزي يا نيمرسانايي باشندبسته به كايراليتي نانولوله مي
. علاوه براين نتايج حاصل از محاسبات اپتيكي بيانگر اين مطلب است كه بر خلاف كايراليتي، نيمرسانا با گاف بالا مي باشند

ز نتايج حاصل ا .هاي كربني با قطر كوچك قويا به كايراليتي نانولوله بستگي داردطيف جذب نانولولهبورون نيتريد،  هاينانولوله
 اين پژوهش در توافق خوبي با داده هاي نظري و تجربي گزارش شده است.

 

 .تابع دي الكتريكچگالي،  تابعي ، بورون نيتريد، نظريه كربنينانولوله ، الكتروني  ساختار، كايراليتي :واژگان کليدی
 
 
 
 
 
 
. 

 
 
 

 

 

 

 

 

 .:واژگان کليدی 
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 مقاله پژوهشي

توانند هم داراي خاصيت فلزي و هم داراي قطر كوچكتر مي

آنها به بردار خاصيت نيمرسانايي باشند كه درجه رسانايي 

. تفاوت در خواص رسانندگي [4،3]كايرال آنها بستگي دارد

مربوط به ساختار مولكولي آنهاست كه منجر به ساختار 

در حاليكه نانولوله هاي نيتريد شود. نواري و گاف متفاوت مي

بور، مستقل از كايراليتي نانولوله در دماي اتاق پايدارند و 

اف بالا مي باشند و بدين جهت نانولوله هايي نيمرسانا با گ

 كاربرد گسترده اي در صنعت نانوالكترونيك دارند.

ع ا شعابخواص ساختاري و ارتعاشي نانولوله هاي نيتريد بور  

[ به روش نظريه تابعي 5كوچك توسط يانگ و همكاران ]

 نشان چگالي مطالعه  شده است. آنها با روش محاسبات اوليه

پايدار  ( كوچكترين نانولوله5،0) دادند كه نانولوله زيگزاگ

 ونيتريد بور مي باشد. همچنين فركانس مدهاي ارتعاشي 

سبه د محاپراكندگي فونوني را براي نانولوله هاي بورون نيتري

ه كمك ميلادي ب 2005[ نيز در سال 6كرده اند. جيو و لين ]

خواص اپتيكي نانولوله هاي نيتريد  VASP كد محاسباتي

قاله متك جداره را محاسبه نمودند. در اين بور دوجداره و 

 ا قطرخواص الكتروني و اپتيكي نانولوله هاي نيتريد بور ب

كوچك به روش نظريه تابعي چگالي محاسبه شده است، 

لوله همچنين اثر كايراليتي بر روي خواص فيزيكي اين نانو

 ها بررسي شده است.

 

 محاسبات روش 2

 تقريب با و اوليه اصول از استفاده با مقاله اين محاسبات

امواج  كامل پتانسيل روش به (GGA)يافته  تعميم گراديان

 نظريه چارچوب در (FP-LAPW)خطي  شده تقويت تخت

افزار  نرم با شم [ هوهنبرگ،كوهن8-7] DFTچگالي تابعي

Wien2k [9صورت ] براي دستيابي به دقت است.  گرفته

مناسب  در محاسبات و كمينه كردن انرژي كل از تعداد 

چون  ايم.كردهدر منطقه اول بريلوئن استفاده  Kنقطه  100

بايد سلول اوليه را به صورت يك ياخته  Wien2Kدر كد 

سه بعدي تعريف نمود، در اينجا سلول اوليه براي تمام 

هش به صورت ياخته هاي مورد بررسي در اين پژونانولوله

است. البته بايد دقت شود نظر گرفته شدهاوليه تتراگونال در

باشد. با بهينه مي xها در راستاي محور كه تناوب نانولوله

آنگستروم خلا در راستاي  8سازي حجم دريافتيم كه حدود 

هاي عمود بر نانولوله لازم است تا مانع اندركنش بين محور

ي از ياخته اوليه و همچنين ابرياخته ااي شود. نمونهلوله

نشان داده  1( در شكل0و، 5نانولوله زيگزاگ بورون نيتريد )

 شده است. 

 
ي از ياخته اوليه و همچنين ابرياخته نانولوله زيگزاگ بورون انمونه: 1شكل

 .(0و، 5نيتريد )

 

 حث و نتايجب  3

 ساختار الكترونی 

هاي كربني تك ساختار نواري محاسبه شده براي نانولوله

 آورده شده است. 2در شكل Å4جداره با قطر كوچك حدود 

راستاي تناوب نانولوله هاي مورد مطالعه در  1مطابق شكل

كربني  هايمي باشد. نانولوله  xاين پژوهش، در جهت محور

كوچك بسته به كايراليتي نانولوله ممكن است داراي  با قطر

دهد خاصيت فلزي يا نيمرسانايي باشند. نتايج ما نشان مي

 ( داراي خاصيت فلزي بوده در3،3( و )5،0هاي )كه نانولوله
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 مقاله پژوهشي

در  eV24/0( نيمرسانا با گافي حدود 4،2حاليكه نانولوله)

 است. در نقطه eV2/1 و گاف حدود  Xنقطه

كربني تك جداره قبلا هاي گاف انرژي را براي انواع نانولوله

[ ارائه شده است. نتايج 3محاسبه نموده ايم و نتايج در مقاله]

هاي زيگزاگ با دهد كه نانولولهاين محاسبات نشان مي

كايراليتي مضربي از عدد صحيح سه،  نيمرسانا با گاف 

باشند، در حاليكه مدل بستگي مي eV1/0باريك كمتر از 

كند. بيني ميها پيشنولولهقوي خاصيت فلزي را براي اين نا

هاي زيگزاگ همچنين مقدار گاف محاسبه شده براي نانولوله

-، به خاطر اثرات انحنا بالا در نانولوله7با كايراليتي كمتر از 

كه [. درصورتي4،3هاي كوچك، صفر به دست آمده است]

( نيمرسانا 5،0( و )4،0هاي )طبق مدل بستگي قوي نانولوله

ف بين نتايج ما و نظريه بستگي قوي ناشي باشند. اختلامي

هاي با قطر كوچك اثرات باشد. در نانولولهانحنا مياز اثرات 

انحنا بيشتر بوده و در نتيجه منجر به هيبريداسيون بيشتري 

-شده و باعث تغيير ساختار نواري مي و هاي بين اربيتال

دهنده گذارهاي اپتيكي مجاز نشان 2ها در شكلشود. فلش

بين حالتهاي اشغال شده نوار ظرفيت و حالتهاي خالي نوار 

ها در قسمت  رسانش هستند كه منجر به پيدايش قله

 5شود كه اين قله ها در شكلالكتريك ميدي موهومي تابع

اختار نواري محاسبه شده براي . ساندنشان داده شده Eiبا 

حدود  كوچك با قطر (3،3)( و 5،0بورون نيتريد ) هاينانولوله

Å4  نشان داده شده است. با توجه به ساختار  3شكلدر

كه نانولوله هاي بورون نواري محاسبه شده، مشاهده مي شود 

 و  7/1نيمرسانا و به ترتيب داراي گاف  (3،3)( و 5،0) نيتريد

eV4 .مي باشند 

ا بتريد بورون ني هايختار نواري محاسبه شده براي نانولولهسا

ده رسم ش 4شكلبزرگتر نيز در قطر هاي مختلف و كايراليتي 

بني، نابراين نتيجه مي شود بر خلاف نانولوله هاي كر است.

يمرسانا ه، نلولنانولوله هاي نيتريد بور مستقل از كايراليتي نانو

  با گاف بالا مي باشند.

 

(5،0، نانولولره برورون نيتريرد ) (2a,2b,2c)و ب( ابرر ياختره  (a,b,c): الف( ياخته اوليه با ثابتهاي شبكه 1شكل

  

 (3،3( و ج(: )4،2( ، ب( : )5،0الف(: )  Å4حدود كوچك با قطر  كربني هاي: ساختار نواري محاسبه شده براي نانولوله 2شكل
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 مقاله پژوهشي

 
 با قطرد بورون نيتري هاياختار نواري محاسبه شده براي نانولوله: س3شكل

 .(3،3ب(: ) ( ،5،0الف(: )  Å4حدود كوچك 

بورون نيتريد با  هايختار نواري محاسبه شده براي نانولولهسا: 4شكل

 .بزرگترقطر هاي مختلف و كايراليتي 

 

 خواص اپتيكی

 تابع دي الكتريك بيان كننده پاسخ يك ماده به ميدان 

يف طالكترومغناطيسي اعمال شده به آن است. در دهه اخير، 

ين سنجي اپتيكي به عنوان مهمترين وسيله تجربي براي تعي

ي دتانسور   ساختار نواري مورد استفاده قرار گرفته است.

  شود: الكتريك مختلط با استفاده از معادلات زير محاسبه مي

قسمتهاي حقيقي و موهومي اين تانسور از روابط زير بدست 

 [:10مي آيد]

 

 kcوkvبيانگر بخش كوشي انتگرال و  Pكه در آن 

بيانگر حالت الكترون در نوار ظرفيت و نوار رسانش است. 

الكتريك محاسبه شده در اين قسمت موهومي تابع دي

( 4،2و ) (3،3(، )5،0جداره )هاي تك پژوهش براي نانولوله

در حالت ميدان اعمالي موازي با محور و بورون نيتريد كربني 

نشان داده شده است.  6و  5هاي  در شكلبه ترتيب نانولوله 

الكتريك هاي مشاهده شده در قسمت موهومي تابع ديقله

اند، نشان دهنده گذارهاي اپتيكي گذاري شدهانديس Eiكه با 

باشد. اولين قله قسمت موهومي تابع ي ميمجاز بين نوار

( در انرژي حدود 3،3الكتريك نانولوله دسته صندلي )دي

eV3  مشاهده شده است كه با نتايج تجربي و نظري گزارش

[. اين قله عمدتا ناشي از 13-11شده قبلي توافق خوبي دارد]

 LUMO به   HOMO-1انتقالات اپتيكي بين نواري از تراز 

هاي باشد، زيرا در نانولولهمي LUMO+1 هب  HOMOو يا
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 مقاله پژوهشي

 به  HOMOدسته صندلي انتقالات بين نواري از تراز 

LUMO  .گاف اپتيكي محاسبه از لحاظ تقارني ممنوع است

هاي كربني با قطر كوچك شده در اين پژوهش براي نانولوله

 1را با نتايج نظري و تجربي گزارش شده ديگران در جدول

 ايم.مقايسه نموده

هاي كربني تك الكتريك براي نانولوله: قسمت موهومي تابع دي5شكل 

( براي ميدان اعمالي موازي با محور 4،2( و ج(: )3،3ب(: ) (،5،0جداره الف(: )

 نانولوله.

 برورون نيتريردهراي الكتريك براي نانولوله: قسمت موهومي تابع دي 6شكل

 ( براي ميدان اعمالي موازي با محور نانولوله.3،3) ( )نقطه چين( و5،0)

 

كربني و هاي الكتريك براي نانولولهتابع دي حقيقيسمت ق  

براي ميدان اعمالي موازي با   Å4با قطر حدود  بورون نيتريد

نشان داده شده  8و  7هاي  در شكلبه ترتيب  محور نانولوله

محاسبه شده به روش  اپتيكي ثابت هاي 2جدول است.

GGA  مورد مطالعه  كربني و  بورون نيتريد هاينانولولهبراي

در اين پژوهش را نشان مي دهد. با توجه به توابع اپتيكي 

نتيجه مي  2و 1( و جداول 8الي  5محاسبه شده )شكل هاي 

 هاينانولوله بورون نيتريد و  هايبر خلاف نانولولهشود كه 

و ثابت هاي اپتيكي [، طيف جذب 3كربني با قطر بزرگ]

كربني با قطر كوچك قويا به كايراليتي نانولوله  هاينانولوله

 بستگي دارد.

هاي كربني تك جرداره الكتريك براي نانولولهتابع دي حقيقي: قسمت 7لشك

( براي ميردان اعمرالي مروازي برا 3،3(: )ب( و 2،4) )نقطه چين( ، (5،0الف(: )

  محور نانولوله.

 

 برورون نيتريردهراي الكتريك برراي نانولولرهتابع دي حقيقي: قسمت  8لشك

 ( براي ميدان اعمالي موازي با محور نانولوله.3،3) ( )نقطه چين( و5،0)
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 مقاله پژوهشي

 

 نتيجه گيری  4

، الكتريكدر اين پژوهش خواص اپتيكي از قبيل تابع دي

 هاينولولهناو همچنين ساختار نواري ثابت هاي اپتيكي 

ه مطالعه شد Å4با قطر كوچك حدود  و بورون نيتريد كربني

در محاسبات خواص اپتيكي مختلط از تبديلات  است.

نتايج نشان مي دهد كه رونيك استفاده شده است. ك -كرامرز

له، انولوتي نبا قطر كوچك بسته به كايرالي كربني هاينانولوله

در  ممكن است داراي خاصيت فلزي يا نيمرسانايي باشند

نولوله تي ناحاليكه نانولوله هاي بورون نيتريد مستقل از كايرالي

ه كدهد ي. نتايج ما نشان مو نيمرسانا با گاف بالا مي باشند 

وده در ب( داراي خاصيت فلزي 3،3( و )5،0)كربنيهاي نانولوله

 eV24/0 ( نيمرسانا با گافي حدود4،2)بني كرحاليكه نانولوله 

است.  در نقطه eV2/1 و گافي ديگر با پهناي  Xدر نقطه

  (5،0)زيگزاگ كربني  مقدار گاف محاسبه شده براي نانولوله

 

كوچك، صرفر  كربني هايخاطر اثرات انحنا بالا در نانولولهبه

قروي طبق مدل بستگيكه بر صورتيبه دست آمده است، در 

. اختلاف بين نتايج ما و نظريه دباش( نيمرسانا مي5،0نانولوله )

 هرايباشرد. در نانولولرهبستگي قوي ناشي از اثرات انحنا مي

با قطر كوچك اثررات انحنرا بيشرتر بروده و در نتيجره  كربني

شده و  و هاي منجر به هيبريداسيون بيشتري بين اربيتال

دهد كه برر شود. نتايج نشان مينواري مي سبب تغيير ساختار

هراي طيرف جرذب نانولولرهبورون نيتريد  هايخلاف نانولوله

كربني با قطر كوچك قويا به كايراليتي نانولوله بسرتگي دارد. 

 eVبر حسب محاسبه شده در اين پژوهش با نتايج ديگران Å4با قطر  كربني هاي: مقايسه اولين گذار اپتيكي)گاف اپتيكي( نانولوله1جدول
   قطرنانولوله خواص الكتريكي

(Å) 
 طول نانولوله

(Å) 
 تجربي

  [12]   

BS 
  [11] 

GW 
  [11] 

LDA  

 [11] 
LDA 

[13] 
GGA 

 اين محاسبات
  كايراليتي

(n,m) 

 (3،3) 3 8/2 83/2 26/3 17/3 1/3 46/2 07/4 فلزي

 (4،2) 8/1 9/1 - - - 1/2 28/11 15/4 نيمرسانا

 (5،0) 6/1 2/1 13/1 30/1 33/1 37/1 26/4 92/3 فلزي

 

 

 GGAبه روش  Å 4 حدود با قطر كربني و  بورون نيتريد هاينانولولهمحاسبه شده  اپتيكي گاف نواري و ثابت هايمقايسه : 2جدول
 Eg(eV) گاف نواري

 [(6پژوهش ) ]اين 
0)(ثابت دي الكتريك x 

 [(6پژوهش )]اين 

 گاف اپتِكي
x(eV)11E 

 (n,m)  كايراليتي

  بورون نيتريد (3،3) 2/4 9/1 4

 بورون نيتريد (5،0) 1/4 (55/3) 1/2 (1/2)  7/1
0  3 (3،3) كربني 

 كربني (5،0) 6/1 9/3 0
 كربني (2،4) 8/1 4/5 24/0
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