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یانسپاس و قدر د  
 

ند و ان، شمردن نعمت های او ندانند و شمارندگان، در ستودن او بمانسپاس خدای را که سخنور

معصوم، هم  انپاک او، طاهر اندانند. و سلام و دورد بر محمدّ و خان، حق او را گزاردن نتوانکوشندگ

....تا روز رستاخیز انایش اناست؛ و نفرین پیوسته بر دشمن انوامدار وجودش انکه وجودم انان  

 و کشیده عفو قلم من، درشتی و کوتاهی بر همواره که …ازپدر و مادر عزیزم این دو معلم بزرگوارم 

 برای داشت چشم بی یاوری و یار زندگی های عرصه تمام در و دان گذشته هایم غفلت کنار از هانکریم

دان بوده من … 

که در کمال سعه صدر، با طیبه مولاروی  دکترم انسر کار خاز استاد با کمالات و شایسته؛ با سپاس 

من دریغ ننمودند و زحمت راهنمایی این رساله حسن خلق و فروتنی، از هیچ کمکی در این عرصه بر 

 را بر عهده گرفتند؛
  

ی همواره حامی و همراهم بود .نو همچنین همسر فداکارم که در طول این دوره طولا  

 

.را سپاس گوید نانآباشد که این خردترین، بخشی از زحمات   
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شگاه صنعتی انشکده فیزیک دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته جامد دانالهوردی نژاد سراب دب وجیهه اناینج

 یافته اکسید روی آلایشخالص و  نانولوله های دوجدارهنامه مطالعه پایداری و خواص الکترونی  انشاهرود نویسنده پای

 م دکتر طیبه مولاروی .متعهد می شوم .انتحت راهنمائی.خ

 م شده است و از صحت و اصالت برخوردار است .آن جاب اننامه توسط اینج انپای تحقیقات در این 

 دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است . اندر استفاده از نتایج پژوهشهای محقق 

 نامه تاکنون توسطططط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نود مدرک یا امتیازی در هیچ جا ارائه  انمطالب مندرج در پای

 نشده است .

  اهرود شگاه صنعتی شاند» شگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با نام انکلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به د

 ه چاپ خواهد رسید .ب«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « 

 صلی پای ست آمدن نتایح ا ستخرج از اننامه تأثیرگذار بوده  انحقوق معنوی تمام افرادی که در به د  امهن انپاید در مقالات م

 رعایت می گردد.

  ( اسططتفاده شططده اسططت وططوابط و آن هانامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا بافتهای  انم این پایآن جادر کلیه مراحل 

 اصول اخلاقی رعایت شده است .

  نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است  انم این پایآن جادر کلیه مراحل

                                                                                                                                                                     است . ی رعایت شدهانساناصل رازداری ، ووابط و اصول اخلاق 

                                                                                                                                                        02/6/79تاریخ  

 شجوانامضای د
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 مالکیت نتایج و حق نشر

  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات ان )مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه های رایانه ای ، نرم افزار ها و

تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد . این مطلب باید به نحو مقتضی در 

 لمی مربوطه ذکر شود .تولیدات ع

 استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد. 
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 چکیده 

 
و یکی از مهمترین موووعات مورد بررسی در جوامع علمی امروزی است، که به سرعت در انفناوری ن

و فناوری زیادی، در بهینه انگسترش است. امروزه تحقیقات ن به تمام زمینه های علمی و صنعتی رو

 مآن جاومتری به دلیل خواص ویژه نسبت به حالت توده در حال انکردن اکسیدهای فلزی در ابعاد ن

 است 

و ذرات اکسید روی به دلیل برخورداری از ذررات بسیار ریز و در نتیجه سطح ویژه زیاد ، کیفیت و انن

ولوله انولوله ها و بخصوص نانو مواد، نانن انبالاتری نسبت به اکسید روی معمولی دارد. از میکارایی بسیار 

ترده یکی و حرارتی، کاربرد گسانهای اکسید روی به دلیل دارا بودن خواص جالب الکتریکی، اپتیکی، مک

هدایت الکتریکی و د. این ساختارها به دلیل دارا بودن انای در تمامی ابعاد زندگی بشری پیدا کرده 

تخابی ان د وانس قوی  و ... بسیار حائز اهمیت انیکی بالا، شفافیت زیاد، لومیسانحرارتی بالا، مقاومت مک

 های لیزری و نمایشگر ها است . واد حسگرها و دیودانایده ال برای 

و با  , GGA( با تقریب شیب تعمیم یافته DFTدر این پروژه  با استفاده از نظریه تابعی چگالی )

صندلی دسته های دوجداره ولولهان، پایداری و خواص الکترونی ن SIESTAاستفاده از کد محاسباتی 

(4.4)@ (n,n( )74-1n=( و )5.5)@(n,n()71-8n=و زیگزاگ) (0n,)@(1.0)  که(71-73n= و )

 را مورد بررسی قرار داده ایم .  Lu یافته با اتم آلایشنیز  خالص و (=79n-10)که  (1.0)@(nو0)

-ولهنانولبرای ترین فاصله درون جداری مطلوب دهدمی انالص نشهای خنانولولهنتایج حاصل از مطالعه 

 است.  5میباشد، اختلاف کایرالیتی برای این دسته  آنگستروم 1/4سته صندلی های د

و اختلاف کایرالیتی  باشدمی آنگستروم  9/4ی زیگزاگ هالولهوانبرای نمطلوبترین فاصله درون جداری 

دوجداره های لولهوان، تمام ندهدمی اننش آن هابررسی ساختار نواری گزارش شد.  1برای این دسته 

ابد یا با گاف مستقیم بوده و با افزایش قطر گاف نواری افزایش میاننیمرس ،خالص ZnOصندلی دسته

 ج
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ابد یا با گاف مستقیم بوده و با افزایش قطر گاف نواری افزایش میاننیم رسو در نود زیگزاگ خالص نیز 

 شودیمبیشتر مشاهده دسته صندلی  دوجدارهالص نانولوله های خالبته این تغییرات در گاف نواری برای 

 از تغییر فواصل درون جداری اننشدسته صندلی و زیگزاگ  دوجدارههای ولولهانن آلایش. نتایج حاصل از 

های با قطر کمتر حتی از بین رفتن پایداری را شاهد ولولهانت به حالت خالص و همچنین در ننسب آن ها

تم ها با ام محاسبات مربوط به پایداری این نتیجه حاصل شد که در آلایش نانولولهآن جاپس  .بودیم 

Lu و با کپسوله کردن ؛ واحد افزایش داشت  1ها نسبت به حالت خالص اختلاف کایرالیتی در نانولوله

ک سته زیگزاگ و دسته صندلی یدنانو لوله ها این اختلاف کایرالیتی نسبت به حالت خالص برای هر دو 

 واحد افزایش داشته است .

ا به فلز انرسیمیک تغییر فاز از ن  Luو کپسوله شدن با اتم  آلایشدر اثر  ZnOهای دوجداره لولهوانن 

 شود .مشاهده می

 

  کلمات کلیدی :

رژی تشکیل ، ان، نانولوله ، پایداری   SIESTA، نظریه تابعی چگالی ، کد  ZnO های دوجدارهولولهانن

 ساختار نواری
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 لیست مقالات مستخرج 

خواص الکترونی و اثرات  مطالعه،  "(7931)؛ وجیهه ؛ موولاروی ، طیبه الهوردی نژاد سراب ،  -7

و از انششمین همایش ملی فناوری ن " اکسید روی ولوله های زیگزاگانتومی در نانمحدودیت کو

 .  انتهر 7931بهمن ماه سال  15، تئوری تا کاربرد

مطالعه پایداری و خواص الکترونی "،  (7931)؛ الهوردی نژاد سراب ، وجیهه ؛ موولاروی ، طیبه  -1

رد و از تئوری تا کاربانششمین همایش ملی فناوری ن "اکسید روی دوجدارهولوله های دسته صندلی انن

 .  انتهر 7931بهمن ماه سال  15

  

 ه
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 مقدمه
 

تعلق دارد . اکسید روی یک  7اهااناست که به گروه نیم رسغیر الی  اکسید روی یک ترکیب دوتایی

ل ومعروف به زینک سفید یا زینکسید و غیر محل و به شکل پودری سفید، ZnOترکیب معدنی با فرمول 

تی، دارویی و آرایشی های صنعرود و در حوزه  افزودنی به کار می اناین ماده بیشتر به عنو در آب است .

ای مهم با خواص اناست و یک نیمرس VI-IIترکیبی  nای نود اننیمرس اکسید روی، یک.[7] کاربرد دارد

مستقیم نسبتا بزرگ، ثبات حرارتی، شیمیایی و  1ه پیزوالکتریک، گاف نواریانند: خواص دوگانمطلوب م

 در یتون بزرگ، حتیرژی اکسانت اشباد بالا و همچنین یکی بالا، ولتاژ شکست و سرعاناستحکام مک

 .[9-1]دماهای بالاتر از دمای اتاق است

و ذرات اکسید روی به دلیل برخورداری از ذرات بسیار ریز و در نتیجه سطح ویژه زیاد ، کیفیت و انن

ولوله انله ها و بخصوص نولوانو مواد، نانن انکارایی بسیار بالاتری نسبت به اکسید روی معمولی دارد. از می

ترده یکی و حرارتی، کاربرد گسانهای اکسید روی به دلیل دارا بودن خواص جالب الکتریکی، اپتیکی، مک

د. این ساختارها به دلیل دارا بودن هدایت الکتریکی و انای در تمامی ابعاد زندگی بشری پیدا کرده 

تخابی ان د وانس قوی  و ... بسیار حائز اهمیت انلومیسیکی بالا، شفافیت زیاد، انحرارتی بالا، مقاومت مک

    .[4-1ود های لیزری و نمایشگر ها است ]واد حسگرها و دیانل برای آایده 

()ب                             (                          الف)                      

 به شکل پودر سفید رنگ  ZnOب( استفاده در کرم های ضد افتاب : الف ( 1-1شکل  
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ندگی به انبرای افزایش رس Gaو   Inو  Alو   Bمعمولا ناخالصی های فلزی گروه سه جدول تناوبی 

 . [1] می شودکار گرفته 

 خواص اولیه و کاربرد اکسید روی . 1-1

از سال  .( درجامعه علمی مورد توجه قرار گرفته استZnOاکسید روی )ی است که نی طولاانمدت زم

مطالعات گسترده تری مورد مطالعه قرار گرفت  1001مطالعات روی این ماده اغاز شد اما از سال  7395

عه علاقه به مطال .تا جایی که صنعت فعلی ما و زندگی روز مره به شدت به این ترکیب بستگی دارد

 .[8]گشود  انز فناوری جدید را برایمدریچه ای ا ZnOروی اکسید

این ماده  .ردگیر دستگاه های الکترونیکی و اپتو الکترونیکی بسیار مورد استفاده قرار میاکسید روی د

رژی انالکترون ولت است و یک  4/9اها تعلق دارد و دارای گاف نواری پهن حدود انبه گروه نیم رس

از این لحاظ شبیه  .مگا الکترون ولت در دمای حتی بالاتر از دمای اتاق دارد 10یتون بالا حدود اکس

ی برای مدارد . این خاصیت بسیار مه انری نسبت به رژی بیشتانکه  می بینیمگالیم نیتراید است اما 

است که مهمترین  GaN به دارای مزایای متعدد بیشتری نسبتZnO استفاده های نوری است البته 

 .[3-70]رشد بستر تک کریستال است  انرژی اکسیتون بیشتر و توان آن ها

 ه قدرت کم برای پمپاژ نوری ،سختی تابشی ،انستآ د از :انعبارت ZnO سایر جنبه های مطلوب 

 ،ها، دیوداعم از سنسور ها ،هاواد دستگاهانبرای ل آرا نامزدی ایده ZnO این خواص سازگاری زیستی و.....

 .[77]ند صفحه نمایش ها کرده است انو مانلیزر ماورابنفش و دستگاه های مبتنی بر فناوری ن

 و فناوری :انن 

سطوح  در آن هانانو تکنولوژی توانمندی تولید ابزارها و سیستم های جدید با در دست گرفتن کنترل 

مولکولی و اتمی و همچنین استفاده از خواصی است که در آن سطوح ظاهر میشود. از همین تعریف 

 ،رشته جدید نیست، بلکه رویکردی جدید در همه رشته هاست آید که نانو تکنولوژی یکساده بر می

های اخیر تا حدی بوده که تصور دنیای آینده، بدون حضور فناوری و در سالانپشرفت و توسعه فناوری ن
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اد د راه را برای ایجانمی توو تقریبا غیرممکن است. ایجاد تغییراتی در سطح اتمی و مولکولی مواد انن

 .[17]کند هموار پزشکی و شیمی شناسی،زیست سیاری علوم از جملهبتحولاتی عظیم در 

ود معتقدند تن انو صورت گرفته است، پژوهشگرانهای زیادی که در زمینه فناوری نبا وجود پیشرفت

، بسیار فراتر از تصور ما است. استفاده از این فناوری در همه علوم پزشکی، پتروشیمی، انکاربردهای 

تومی و غیره باعث شده که تحقیقات در زمینه انصنایع دفاعی، الکترونیک، کامپیوترهای کوعلوم مواد، 

 ورهایکش از بسیاری. باشد انیانجه روی پیش صنعتی و علمی اصلی چالش یک انعنوو بهانفناوری ن

 از یانپشتیب برای ملی سطح در را هاییبرنامه ،(کشور 90 حدود در) توسعه حال در و یافتهتوسعه

 .کنندمیاجراووتدویناننفناوریوصنعتیتحقیقاتیهایفعالیت

 پیگیری جدی بطور بیستم قرن 80 دهه ابتدای از وفناوریانن پیرامون تحقیقات و هاهر چند آزمایش

 ظرن که بود ایگونهبه توسعه و تحقیق روند در نآ باورنکردنی و آسامعجزه آفرین،تحول اثرات اما شد،

 های تحقیقاتیاز مهمترین اولویت یکی وفناوریانن و شد جلب مووود این به بزرگ کشورهای تمامی

 ..[74-79]می شودطی قرن بیست و یکم محسوب 

پیشرفت های حاصل در میکرو فناوری تغییرات چشمگیری در زندگی ما ایجاد کرده است برجسته ترین 

در دنیای  .است  انگشته نمای اندر فناوری کامپوزیت که هم اکنون جزئی از زندگی روزمره م اناثر 

امروز بخش قابل توجهی از ظرفیت ها و برنامه های کشورها به فناوری نانو معطوف شده است و تقریبا 

تعریف نانو م داده اند. آن جااری زیادی در این زمینه ذبزرگترین مراکز علمی و مهندسی، سرمایه گ

تکنولوژی بسیار فریبنده است. بعضی از تکنولوژی ها نانو نیستند و جای نانو به ساختارهای در ابعاد 

برابر بزرگتر از نانو هستند، همچنین نانو تکنولوژی در بسیاری موارد  7000میکرو پرداخته اند که حدودا 

 ی در حدود چندصد برابر نانو دارد .تکنولوژی نیست بلکه تحقیق به روی ساختارهایی است که ابعاد

دازه ساختارهای قابل دسترس در گستره زیر میکرون است که در مرز تفکیکی نوری انمیکرو فناوری 

برابر کوچکتر از  7000است و به سختی با یک میکروسکوپ نور قابل مشاهده است این محدوده 
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برابر بزرگتر از  7000در حالی که  ند تشخیص دهند .انمی توساختارهایی است که چشم غیر مسلح 

 یک اتم است .

  و موادانن. 1-2

اختار و سانن می شودو به طور قراردادی توسط سنجش ابعادی مشخص انوری و فناوری نتفاوت میکرو فنا

 . می شوندتعریف  انر اساس ابعاد هندسی شها ب

ومتر( انن 700تا  7و )بین اندر مقیاس نهر ماده از سه بعد تشکیل شده است، اگر حداقل یکی از این ابعاد 

 اشند: واد مختلفی می بانوساختار دارای انوساختار گفته می شود. بنابراین مواد نانیک ماده ن انباشد، به 

 : انواد نانو ساختار ها در مقیاس نانو 1-7کل ش

سه بعد تشکیل شده ای از ید هر مادهاندطور که میانهم ،ی، دو بعدی و سه بعدیدصفر بعدی، یک بع

وساختار گفته اننومتر( به این ماده، انن 700تا  7و باشد )بین اناست. اگر حداقل یکی از ابعاد در مقیاس ن

د انومی ت، زیرا هر مقداری می شودو نباشد، اصطلاحا بعد آزاد گفته ان. به بعدی که در مقیاس نمی شود

 .[75]داده شده است انوساختارها نشانواد نان 1-7داشته باشد. در شکل 

 :می شوندوساختارها بر اساس تعداد ابعاد آزاد به سه دسته تقسیم انن
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  یبعدوموادصفرانن.1-2-1

باشند و هیچ بعد آزادی ندارند. به این دسته ومتری میانی ندازهانموادی که در هر سه بعد دارای 

وذرات انباشند. نوذرات میاندازه نانوذرات، جنس و ان. عوامل تاثیرگذار بر خواص نمی شودوذرات گفته انن

ها، کردن بدنه، ودبخارکردن شیشهند اتومبیل )ودخشانکاربردهای مختلفی در صنایع مختلف م

ها و ...(، ی، ساخت داروهای جدید، تشخیص علائم بیماریانهای مقاوم و ...(، پزشکی )دارورسلاستیک

ر اشکال د انند بسته به کاربردشانمی تووذرات انمی و ... دارند. نتصفیه آب و فاولاب، الکترونیک، نظا

 وذرات ممکن است از یکانند کروی، بیضوی، مکعبی، منشوری، ستونی و .... ساخته شوند. نانمختلف م

صورت  ند بهانمی تو آن هاجزء تشکیل شده باشند یا اینکه ترکیبی از چند جزء )ماده( باشند. همچنین 

 .یبی از چند ماده مختلف باشندخالص و یا ترک

 (D7بعدیتکوموادانن1-2-2

ها، ولولهناها، نومیلهانها، نوسیمانباشند. نو و یک بعد آزاد میانبعدی دارای دو بعد در مقیاس نومواد تکانن

 وساختارهایانباشند. عوامل تاثیرگذار روی خواص نبعدی میوساختار تکانوالیاف همگی جزء مواد نانن

بعدی وساختارهای تکانترین ویژگی نباشند. مهممی ان  (L/d)بعدی، جنس و نسبت طول به قطرتک

می ها برحسب روش ساخت وسیمان. نمی باشددر راستای محور سیم  آن هافلزی هدایت الکتریکی 

 ند ساختانهای مختلف مها کاربردهای زیادی در بخشوسیمانشکل باشند. نند بلوری و یا بیانتو

 ناهای بسیار کوچک با سرعت بسیار بالا، ساخت لیزرهای بسیار کوچک، ساخت دیودهای نورافشهانرای

(LED)ه ند بانمی توها نیز وسیمانهای مغناطیسی و ... دارند. نها، حسگر، حافظه، تشخیص بیماری

 .صورت خالص و یا ترکیبی از چند نود ماده مختلف باشند

 (2Dدوبعدیوموادانن.1-2-3

و عمدتا انباشند. مواد با یک بعد در مقیاس نو میاناین مواد دارای دوبعد آزاد و یک بعد در مقیاس ن
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 ها، جنس ووپوششانباشند. عوامل تاثیرگذار در خواص نهای سطحی مییا پوشش های نازکشامل لایه

شش هستند. حال های نگهدارنده مواد غذایی نوعی پومثال سلفون ان. به عنومی باشد آن هاوخامت 

 هایی بهها لایهوپوششان. نمی شودوپوشش گفته انن آن هاو باشد، به اندر ابعاد ن آن هااگر وخامت 

گیرند و باعث تغییر خواص ومتر بوده که به صورت پوشش روی مواد دیگر قرار میانن 700تا  7وخامت 

که با چشم دیده نشوند و به ظاهر  می شودباعث  آن هاومتری ان. وخامت نمی شوند آن هاهای و ویژگی

آن دن شگیرند و باعث ودآبها قرار میهای نازکی که روی لباسند. برای مثال لایهانجسم آسیبی نرس

های مختلفی از قبیل الکترونیک، شیمی، های اخیر در زمینههای نازک در طول دهه. لایهمی شوند ها

لفی های مختهای نازک به روشد. لایهاناستفاده قرار گرفته، اتومبیل و ... مورد انفیزیک، صنایع ساختم

می های نازک نیز را کنترل کرد. لایه آن هاوخامت و خواص  انمی توگرفته و بر روی سطح قرار می

 .[71] ندا ترکیبی از چند ماده مختلف باشند به صورت خالص و یانتو

 (3Dبعدیومواد سهانن.1-2-4

این تعریف با تعریف   .کنیدطور که مشاهده میاندر مقیاس آزاد است. هم آن هایعنی هر سه بعد 

و نیست. این دسته شامل اندر مقیاس ن اندر تناقض است زیرا هیچ یک از سه بعد  ساختار وانمواد ن

 .باشدمیوساختارانن ها و مواد حجیمکامپوزیتنانو  وانن

 وانوساختارها و نانکردن کاربردهای ممکن نعملیها و خواص فیزیک جدید و به منظور بررسی پدیده

 .و استانوساختارها اولین سنگ بنا در فناوری نانایی برای تولید نانمواد، تو

و ساختار ها اندارند . تعریف محدودی از نnm 700دازه ای کمتر از انساختارهایی که حد اقل دو بعد با 

و بعد دیگر زیر nm 700. تعریف گسترده تر شامل ساختارهایی است با یک بعد زیر  می دهندرا ارائه 

 میکرو متر است .  7/0
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 و ساختار ها دو  و سه بعدی کربنانواد نان: 9-7شکل

 

 و مواد اندسته بندی ن.1-2-5

 مواد را به حالت های مختلف در طبیعت مشاهده کرد از قبیل : انمی تو

 و ذررات انصفر بعدی : ن (7

 و میله ها انها ،ننانولوله و سیم ، انیک بعدی :ن (1

  و فیلم هاانن و تسمه ها ان، ن انو ربانو صفحه ، ناندو بعدی : ن  (9

 و کریستال ها انو کامپوزیت ها ، نانسه بعدی : ن (4

 ناکربنی به عنو ولوله هایاننخواص  ، که هریک ویژگی های و کاربرد های منحصر به فرد خود را دارند

ه ک می دهند انات مورد مطالعه قرار گرفته نتایج نشیک بعدی در دهه های گذشته به کرّ نماینده مواد

 یکی بالا نماینده خوبی برای کاربردهای گسیلانکربنی به علت تابع کار کم و پایداری مک ولوله هایانن

و مواد به انواده نانر خعضوی د انو ساختار های اکسید روی به عنوانمیباشند . از طرف دیگر ن انمید

و ناو لیزر ، نانبه ن انمی توزیادی پیدا کرده است . که از جمله  اندلیل کارکرد های گوناگون طرفدار

   .و ژنراتور و... اشاره کردانزیستور ، نانتر
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به  قابل کنترل است . آلایشرژی پهن از طریق انا با گاف انیک نیم رس انایی اکسید روی به عنوانرس

است . برخی محققین  انمناسب برای کاربرد های گسیل مید nمثال اکسید روی الاییده شده نود  انعنو

و انند .ناپوشش داده  آن های انکربنی جهت بهبود عملکرد گسیل میدولوله هایاننات را روی سطح رّو ذانن

 د :انرخوردار و فناوری از سه مزیت عمده بانساختار های اکسید روی در کاربرد های وابسته به ن

در نتیجه  می باشد eV   9/9رژی مستقیم و پهن حدودانبا گاف ا اناین ترکیب ماده ای نیم رس (7

 در دمای اتاق و دمای  بالاتر دارای گسیلی در ناحیه فرابنفش بوده و در ناحیه مرئی شفاف است

[71].  

ی یکانتقارن مرکزی ماده ای پیزو الکتریک بوده و در حسگر های الکترو مک انبه علت فقد (1

  .کاربرد دارد

بدون پوشش دهی در کاربرد های پزشکی  انمی تواز نظر فیزیولوژیکی زیست سازگار است و  (9

 مورد استفده قرار گیرد . 

 هاولولهانن خواص.1-3

 

باشند که در اینجا به دارای خواصی می ولوله، به خاطر آرایش اتمی خاصی خود،انهریک از سه نود ن

 می کنیماشاره  آن هاچند ویژگی مشترک بین 

  یکیانمکخواص1-3-1

می باشند وبه همین علت در برابر نیروهای کششی  انهایشها دارای پیوندهای محکمی در بین اتمولولهانن

لوله وانمثال نیروی لازم برای شکستن یک ن انمی دهند. به عنو انمقاومت واستحکام زیادی از خود نش

ط انولوله نی کربنی چند برابر نیرویی است که برای شکستن یک قطعه فولاد ط با وخامتی معادل یک 

 .داریماحتیاج

 انذیری آسپها علاوه بر ایجاداستحکام بالا، شکلولولهانیم پیوندهای بین اتمی در نانداما جالب است که ب
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میسر می سازد! در حالی که فولاد تنها دربرابر نیروهای کششی دارای مقاومت  آن هاو حتی پیچش را در

 .عطاف پذیری لازم را ندارداناست و برای پیچش 

 نایم به استفاده از این ترکیبات به عنوان، می تو آن هاها و به کار گیری خواص ولولهاندر بررسی کاربرد ن

ترین مثال گویند. ملموسمی« کامپوزیت»در مواد مرکب، اشاره کنیم؛ به چنین موادی « رشته»

 هاییرشته ان، کاه به عنونآاست که در « گلِ»و « کاه»گِل مخلوطی از است. کاه« گِلکاه»کامپوزیت 

 ناخوردن ع از ترکانپذیری بهتری نسبت به گل دارد، پراکنده شده است تا معطافانکه استحکام و 

در پذیری خوبی دارند، ولوله ها نیز چون استحکام و شکلانمی نامیم. ن« زمینه»شود. گل را اصطلاحا 

ترین فاکتوری که که اما مهم. می شوندهای فلزی، پلیمری و سرامیکی استفاده مواد مرکب با زمینه

لی است، در حا نآرشته در مواد مرکب )کامپوزیت( شده است، وزن کم  انولوله به عنوانباعث برگزیدن ن

 :به موارد زیر اشاره کرد انمی توترین موارد استفاده چنین مواد مرکبی بالاست. از مهم انکه استحکام 

 … و های تنیسبدنه هواپیما و هلیکوپتر، زه راکت

  فیزیکیخواص1-3-2

ها بسته هولولانست. هدایت الکتریکی نآن ها« هدایت الکتریکی» ها،ولولهانترین خاصیت فیزیکی نمهم

هر اتم در جایگاه خود در حال  .ای به دسته دیگر کاملاً متفاوت استبه زاویه و نود پیوندها، از دسته

ها م، ارتعاش اتمی شوداست، وقتی که یک الکترون )یا بار الکتریکی( وارد مجموعه ای از اتم ها  ارتعاش

ها بیشتر . هرچه نظم اتممی دهندتقال انبیشتر شده و در اثر برخورد با یکدیگر بار الکتریکی وارد شده را 

ها بیشتر خواهد بود. تقسیم بندی ابتدای متن بر اساس نظم ولولهانن دسته از انباشد، هدایت الکتریکی 

 ولوله نود صندلیانم شده است؛ برای مثال نآن جا آن هاایی انولوله و در نتیجه رساناتمهای کربن در ن

ا هستند. خاصیت انحالی که نود زیگزاگ و نود نامتقارن نیمه رساتر است، در انبار از مس رس 7000

 .[78]دتغییر می کن آن هانود ولوله ها بسته به انایی ننانیمه رس
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 جداره و چند جداره نانولوله های تک.1-4

ولوله انن ،می شوندتقسیم   (MWNT)1و چند جداره SWNT 7)(ها به دو دسته تک جدارهولولهانن

 های کربنی مقطع لوله به سه دسته مهم دسته صندلیداره نیز بر حسب آرایش اتمجتک های

(Armchair)و کایرال دسته صندلی یا ( chiral ) یا نامتقارن که دارای خاصیت فلزی هستند و

 .می شوندایی دارد، تقسیم انرسکه خاصیت نیمه (Zigzag) زیگزاگ

ولوله، عمود بر محور انه زنبوری موجود در دیواره نندر ساختارهای زیگزاگ و دسته صندلی، ردیف های لا

 ولوله میانهستند. در ساختار کایرال، این ردیف ها زوایای متفاوتی با محور ن انا ولوله یا موازی بانن

 .سازند. این ساختار را ساختار مارپیچ نیز می نامند

ولوله های کربنی چند دیواره انمشاهده کرد، ن 7337در سال 9  ولوله های کربنی که ایجیمااناولین ن

تنی در داخل هم قرار نآه از اتم های کربنی که به شکل اناز تعدادی استو آن هانامیده شد؛ هر کدام از 

 ولهولانن هم کار  بدون اطلاد از انن همزمت. دو سال بعد، ایجیما و دونالد بداند تشکیل شده انگرفته 

 ولولهنان نود دو هر. برداشت در را کربن های اتم از لایه یک تنها که ساختند را ای دیواره تک کربنی های

ها مثل هم بود. بارزترین این  ان خصوصیات از خیلی و شده ساخته مشابهی روش به شده ساخته

ک ولوله های تک دیواره قطری نزدیک به یانبود. بیشتر ن انخصوصیات باریک بودن و طول خیلی بلندش

 .مرتبه بزرگتر از قطر لوله باشد انممکن است هزار انومتر دارند که طول انن

 ومتر است.انی تو خالی با قطری در حد نهانآید، یک استوطور که از نامش برمیانولوله، همانیک ن

 ومتر تا چند میکرومتر باشداند از چند نانمی توولوله انطول هر ن

تک جداره دارای هزینه بالایی است و تولید به همراه پایدار کردن خصوصیات ولوله هایاننالبته تولید  

 .می باشدولوله مشکل انن -اوری پلیمرها در حین فر نآ

                                                 
1. single walled nano tube 

2. dowble walled nano tube 
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های های کربنی چند جداره باعث شده که پیشرفتولولهانبر عکس در دسترس بودن و تجاری بودن ن

 .شدن تولید شده استه تجاریانبیشتری در این زمینه داشته باشیم تا حدی که محصولاتی در آست

ی مها کمتر  اندهی های چند جداره نسبت به تک جداره این است که استحکامولولهانکی از معایب نی

ها ولهولاندر حال حاور کاربردهای ن که آن جاباشند. اما از زیرا پیوندهای صفحات داخلی وعیف می باشد

اربرد کیکی، انتا بهبود خواص مک می شوددر تقویت پلیمرها باعث بهبود خواص گرمایی و الکتریکی 

 .ی چند جداره بسیار زیاد است  هاولولهانن

 ت.شده اس آوردهتک جداره و دوجداره  ولوله هایانننمونه ای از  4-7در شکل 

 

 جداره و دوجداره نانولوله های تک: نمونه ای از  4-7شکل                       

 ها نانولوله واع ان.1-5

 ها به لحاظ قرار گیری اتم ها به حالت های نانولوله 

 (n,n))دسته صندلی (با  دسته صندلی نانولوله  (7

 (n,0)با  زیگزاگنانولوله  (1
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  (n,m)با فرمول کایرال نانولوله  (9

 

 و لولهانمختلف به لحاظ تشکیل نولوله هایانن: معرفی 5-7شکل 

 

د که فلزاتی هستن، و نیم فلزات می شوندا گروه بندی انا و نارسانا ، نیم رسانمواد جامد در سه دسته رس

ی مربوط به فلزات ؛که مقدار cm 1170/ 3غلظت حامل ها چند مرتبه بزرگی کوچکتر از آن هادر 

 معمولی است .

 با توجه به ویژگی های  انمی توا ها را اننیم رس

 حالت هاچگالی  (7

 ساختار نواری  (1

 گاف نواری  (9

 کاربردی مورد مقایسه قرار داد .دسته بندی کرده و به لحاظ 
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 ها تچگالی حال.1-6

رژِی است انجم در واحد الکترونی قابل دسترس در واحد ح هاتعداد حالت حالت هامنظور از چگالی 

، خواص ترابرد  و خواص فیزیکی مهمی نظیر جذب اپتیکی  و مفهوم پر اهمیتی است هاتچگالی حال

 .  می کندخواص مغناطیسی را توصیف 

 نامی توپر شدگی این نوارها  انو نحوه و میز ،شانبرای نوار ظرفیت و رس هاحالت یاز روی شکل چگال

 ا و عایق را تشخیص داد . انستفاوت بین فلز و نیم فلز و نیم ر

ش به طور جزئی پر است و برای یک نیم فلز چگالی حالت انها برای نوار رسبرای یک فلز چگالی حالت

ش و ظرفیت به انا ها نوار رسانش به طور جزئی خالی است و برای عایق ها و نیم رسانر رسها برای نوا

 است.ا ها انگاف عایق ها بیشتر از گاف نواری نیم رس.از هم جدا شده است نواری گاف وسیله

  ساختار نواری.1-7

رژی و در نتیجه تعیین کننده حالت های مجاز انساختار نواری یک ماده تعیین کننده نوار های مجاز 

است که در یک بلور ایجاد شده است با توجه به ساختار نواری ما قادریم نود ماده یعنی فلز ، نیم فلز و 

مثال نزدیک بودن  اننود خطوط به عنو . و همچنین ازیا عایق بودن ماده را به راحتی تشخیص دهیم 

: تفاوت در نود جامد بر اساس گاف نواری و موقعیت تراز  1-7ل شک

              فرمی
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 pاست ویا نود  nا نود انپی برد که نیم رس انمی توش و یا ظرفیت اننوار رس و یا دور بودن خطوط به

 .]73[دارندیک تفاوت هایی که هر 

  مستقیم و غیر مستقیم گاف نواری.1-8

ر که هرگاه بیشتری قله دبه طوری  می شودگاف نواری به دو دسته مستقیم و غیر مستقیم تقسیم 

با گاف  اییانو ساختار نیم رسانش در یک راستا قرار بگیرند ناننوار ظرفیت با کمترین دره در نوار رس

ودند در یک راستا نببیشترین قله در نوار ظرفیت با کمترین دره در نوار رسانش مستقیم است و اگر 

 ا با گاف غیر مستقیم است . اننیم رس

 

 

 نمونه ای از مستقیم بودن گاف نواری: 1-7شکل
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Article II. 
 ZnOم شده بر روی آن جامروری بر کارهای 
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.ساختار های بلوری و پارامتر شبکه 2-1  

  
گروه فضای  دارای فاز ورتزایت است. متعلق به 7-1اکسید روی در فشار و دمای محیط مطابق شکل 

p63mc  2 است. از دو زیر شبکه شش گوشی و در هم پکیده  با دو زیر شاخه اتصال+Zn2- وO   میباشد

از چهار طرف محصور شده و بالعکس این تناسب  2O-توسط یون های  Zn+2. به طوری که هر یون 

چهار گوشه باعث ایجاد تقارن قطبی در امتداد شش ولع می شود. این قطبیت مسئول تعدادی از خواص 

ZnO همچنین یک عامل کلیدی در رشد بلور ن و قطبش خود به خودی واز جمله پیزو الکتریکی آ 

 :[10،17]است. چند مدل از این ساختار به فرم های زیر است

 ( 0007)قطبی روی               .7

 (0007)     قطبی اکسیژن      .1

 (7710)     غیر قطبی           .9

 (7070)       غیر قطبی          .4

 . می باشدو سطوح قطبی هر یک شامل تعداد مساوی اکسیژن و روی 
 

: ساختار ورتزایت اکسید روی )کره روشن مربوط به اتم روی و کره تیره مربوط به اتم اکسیژن( 1-7کل ش  
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این پیوند های چهار وجهی باعث افزایش تقارن قطبی در راستای محور شش وجهی شده و قطبش 

خودی ایجاد می کند وسبب خاصیت پیزوالکتریکی سیستم در اکسید روی می شود.  خود به  

 پارامتر های تعادلی شبکه شش گوشی 7 اکسید روی در یک سلول واحد عبارت اند از : ] 19-11[

 

a=  9/143  (Å)  

c = 1013/5  (Å) 

)برابر با طول پیوند کاتیون   uو پارامتر   c/aنسبت تغییرات ،  1ل بلوری ورتزایتدر یک ساختار ایده آ

 تعریف می شود ( c، تقسیم بر پارامتر شبکه   cنیون موازی با محور ، آ

0.375   =
3

8
     u: پارامتر 

تغییر می کند ،  uو   c/aچون اکسید روی از ساختار ورتزایت منحرف شده است ، هر دو پارامتر 

 [.19-11گزارش شده است] د روی به شرح زیر بنابراین نتایج تجربی برای اکسی

   = u 9851/0تا  9871/0

)الف(                                                             )ب(                                     

 
[.19-11: الف ( ساختار کلرید سدیم و ب( ساختار زینک بلند اکسید روی]  1-1شکل   

 

                                                 
7 Hegzagonal 

2Wurtzite 
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نیز  1وکلرید سدیم 77اکسید روی می تواند در ساختارهای مکعبی زینک بلندعلاوه بر ساختار ورتزایت ، 

متبلور شود. فاز مکعبی زینک بلند فقط در صورتی که هنگام رشد اکسید روی از ساختار های مکعبی 

 به عنوان زیر لایه استفاده شود پایدار می باشد . 

)روش محاسبه گاف نواری (ینواری اکسید روساختار  2-2  
 

نتیجه محاسبات  [.97-14]ساختار نواری اکسید روی توسط گروهی از محققین محاسبه شده است 

سیل های خود سازگار در راستای انو شبه پت (LDA)ساختار نواری با استفاده از تقریب چگالی مووعی

 [.14نشان داده شده است] 9-1در شکل Zn 3dبرای جزئیات الکترونی  با بیشترین تقارن

   

 ZnO [14]از محاسبات ساختاز ورتزایت  (LDAبا تقریب ): ساختار نواری 9-1شکل 

 

اتفاق افتاده که نشان دهنده مستقیم بودن  [k=0] نقطه گاماش در انرسکمینه نوارظرفیت با بیشینه نوار

رخ میدهد  -eV  70و پایین ترین خطوط انرژی در محدوده حدودباشد .گاف نواری این نیم رسانا می

 eV  0تا -eV  5خط انرژی هم که در محدوده 1طور میباشد و همین Zn 3d که مربوط به سطوح

 مربوط میشود. O 2p دیده میشود به حالت 

برای استفاده از اکسید روی به عنوان یک قطعه اپتو الکترونیک می توان با استفاده از آلیاژ سازی گاف  

 [. 18ایش داد ]کاهش یا افز  CdO   و  MgO ب ان با نواری اکسید روی را با ترکی

                                                 

1Zinc blend 

2 NaCl 
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 .اکسید روی آورده شده استخواص نمونه هایی از تغییرات جالب  7-1در جدول 

 [18-90]: نمونه ای ازتغییرات خواص اکسید روی با آلیاژسازی 7-1جدول 

            CdO             MgO           ZnO            

1/1 8/1               4/9              (eV )Eg 

1/4 1/4 1/9               (Å )a  

- - 1/5              (Å   )c 

 نود ساختار بلوری ورتزایت شش گوشی شش گوشی

 
 

ر داز رابطه زیر نیز محاسبه نمود  می توانگاف نواری را تغییرات گاف نواری بر حسب دما را میتوان  

 [91]:است دما Tرابطه زیر 
 

𝑬𝒈(𝑻) = 𝑬𝒈(𝑻 = 𝟎)
5.05 ∗ 0.0001 T ∗ T

900 − 𝑇
(𝑒𝑉) 

 

دارای  ZnOکه  می دهند اناکسید روی نش دسته صندلی زیگزاگ و نانولوله هایروی  تئوری مطالعات

گاف نواری مستقیم بوده و  این گاف نواری در قطر های خیلی پایین بزرگ تر است و البته ثابت شبکه 

 [99]داده شده است  گزارش شده است . اننش 9-1طور که در جدول  انهمها نانولوله و قطر 

 

 ZnO.[99]جداره و خالص  نانولوله های تکثابت شبکه و قطر گاف نواری و : 9-1جدول 
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 (3.0()( و ب5.5الف()  ه الص تک جدارنانولوله های خ: نمونه ای از 4-1شکل 

 

 

 

 

 ZnO: نمونه هایی از ساختار نواری نانولوله های 5-1شکل 

 

 

دارای گاف نواری مستقیم هستند به  ZnOنانولوله های  می شودنیز دیده  5-1طور که در شکل انهم

 (  قرار دارد.k=0این منظور که بیشینه قله در نوار ظرفیت و کمینه دره در نوار رسانش در نقطه گاما)

 
 

الف                         ب            

(0،1) @(13،1) (0،1) @( ،110 ) 

 
(0،1) @( ،111 ) 

 

(0،1) @( ،111 ) 
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 . خواص الکتریکی اکسید روی :2-3

الکتریکی اکسید روی به شدت وابسته به کیفیت نمونه های مختلف بوده و چگالی حامل های  خواص

است . بیشترین حامل های  cm 7170-3ولی معمولا حدود می کندبار به شدت با کیفیت لایه ها تغییر 

 cm-ربه ترتیب برای الکترون ها و حفره ها مقادی ،اکسید روی  pو nاشباد گزارش شده با آلایش نود 

 [.94بوده است ] cm   7370-3و  1070 3

 1بساط گرماییان. ضریب  2-4

مقادیر  . می کند انتابعی از دما بی انبساط گرمایی یک ماده تغییر در ابعاد یک ماده را به عنوانوریب 

  ;[31-30] :بساط گرمایی برای پارامتر های شبکه اکسید روی در دمای اتاق برابرند باانوریب 

درجه کلوین دارای وریب انبساط منفی  700اکسید روی در دمای کمتر از حدود  1-1و مطابق شکل 

      1-1شکل. درجه کلوین شاهد کمترین مقدار وریب انبساط گرمایی آن هستیم 50بوده و در دمای 

 . می دهد انبر حسب دما را نش ZnO بساط گرمایی اننمودار وریب 

                                                                                                                                                     

 ;[95]بر حسب دما ZnO: نمودار وریب انبساط گرمایی  1-1شکل 

 
                                                 

Thermal expansion coefficient .7 
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 7گرمایی رسانش.  2-5

الص ر یک بلور خد ، دنتحت تاثیر ارتعاشات شبکه قرار میگیر ،ای بلورحامل های ازاد و نقص های شبکه

رمایی تحت تاثیر ارتعاشات شبکه قرار دارد و البته تا کنون گزارشات کمی در و با کیفیت بالا ظرفیت گ

  .این رابطه ارائه شده است

 [91اندازه گیری شده است ]  k   =40.3 J/molP C  در فشار ثابت مقدار ZnOظرفیت گرمایی برای 

 
 ]91[در حالت خالص ZnO: ظرفیت گرمایی بر حسب دما برای 1-1شکل 

 

 .خواص مکانیکی  اکسید روی  2-6
خلاصه ای از مفاهیم خوب و تجربی مفید را ارائه می دهد که پارامتر هایی از خواص  1-7جدول 

یک ماده  ZnO( دیده می شود 1-1جدول)طور که در را توصیف می کند. همان  ZnO  مکانیکی 

 .[98-93باشد ]می  Gpa 5با سختی حدود  نسبتا نرم 

 

 

 

 

                                                 
7 Thermal conductivity 
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 ZnO[93]یکی تئوری و تجربی انمفاهیم و پارامتر های خواص مک 1-1جدول 

 پارامتر  داده های تجربی  داده های تئوری       

- a4.7±111.2  یانگ در حالت تودهمدول E (GPa) 

- a0.1±5.0 سختی در حالت تودهH (GPa) 

d156.8 c142.4 مدول در حالت توده, B (GPa) 

d3.6 c3.6 dB/dP 

- b40±310 مدول یانگ در اپیتکسی, E (GPa) 

- b0.8±5.75 سختی در اپیتکسی, H (GPa) 

  

: مقدار c : تنش تکرار شونده در اپیتکسی ،  bتنش تکرار شونده در حالت توده ،  به معنیa در جدول فوق حروف 

  : محاسبه هارتری فوک میباشد . d مشاده شده ، 

 

  کرنش انرژی : 2-7

 نانولوله هایها ارائه شده است برای هر دو بر حسب قطر نانو لوله 7کرنش انرژی نمودار  8-1در شکل 

ین و ا یابد رژی کاهش میان نانولوله استرینبا افزایش قطر  رسم شده است . 9دسته صندلی و  1زیگزاگ

 [.40]اتفاق افتاده است نانولوله روند برای هر دو 

 [.40]هانانولوله بر حسب قطر  کرنش رژیان  نمودار :8-1شکل 

                                                 

Strain energy
2Zigzag

3Armchair
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شده  ( آورده 3-1ل )در شک آن ها 7و ساختار نواری نانولوله های دوجدارهمربوط به  چگالی حالت های

و ساختار نواری  هاتگاف نواری مشخص شده از روی چگالی حالست که است و موید این مسئله ا

ظرفیت دارای چگالی های اکسیدروی در نواربینیم  نانولولهمی( DOSاست  و در نمودار های ) انیکس

 [.74های اشغال شده بیشتری هستند]1حالت 

 

[47نمودار ] : نمودارهای چگالی حالت ها و ساختار نواری به طور همزمان در یک 3-1شکل   

 

نشان می دهد که در  70- 1در شکل  ZnOجزیی اتمی برای نانولوله هایی نمودار چگالی حالت ها

 [41می باشد .] Oاتم   p1و  d9 Znنوار ظرفیت بیشتر سهم های اشغال شده مربود اوربیتال 

 LDAدربه ترتیبdوCو  GGA(در 3،0(و )5،5به ترتیب ) bوa : نمودار چگالی حالت های جزیی 70-1شکل  7 

                                                 
structuresBand 7 
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اتم اکسیژن در انرژی  2p ( در نوار ظرفیت سهم اتم اوربیتال های 5،5در نانولوله ) 70-1مطابق شکل 

اتم روی  3dالکترون ولت بیشتر است و در انرژی های پایین تر سهم اوربیتال های  9یا  1های حدود

 بیشتر میشود .

 Luیافته با اتم 1 آلایش ZnO  جداره نانولوله های تک.خواص ساختاری 2-8

 ZnO،گاف نواری و همکاران پس از محاسبات دقیق با استفاده از تقریب شیب تعمیم یافته  1مینامی  

، نیمه هادی با گاف نواری مستقیم است   ZnO های بررسی کرده و تایید کردند که نانو لولهرا 

 .[44و49]

های اکسید ارائه شده بود اما آلایش نانو لوله  ZnOنوردهی کارآمد نانو بلورهای راه هایی برای تا کنون  

-پس از آلایش نانولوله[ 45روی با عناصر خاکی کمیاب تحقیق نظری هرگز گزارش نشده است. ]

 [41زیر تغییر یافت .] صورتطول پیوند ها به  Luبا اتم  ZnOهای

 Lu [41]: نمایشی از طول پیوند نانولوله های آلایش یافته با اتم  77-1شکل 

می باشد  به  Zn-Oطولانی تر از طول  Lu-Oطول   Luبه علت شعاد اتمی بزرگ مربوط به اتم 

 [.41می باشد ] 734/1حدود  Lu-Oو  350/7حدود  Zn-Oطوری که در مورد یک اکسیژن طول 

                                                 
 

7 Doped 
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به همراه چگالی حالت های جزیی اتمی در  ZnOتک جداره  ساختار نواری مربوط به نانولوله های

الکترون ولت  15/7ن حدود اری آنو [.و به وووح دیده میشود که گاف41رسم شده است] 71-1شکل

ساختار نواری به همراه چگالی حالت های  Luتجزیه و تحلیل اثر آلایش اتم  مقایسه، است .و به منظور

 آورده شده است. 79-1جزئی اتمی در شکل 

 فرمی حرکت میکنند و به طور کلی گاف مشاهده میشود که خطوط انرژی نوار ظرفیت به سمت تراز

 کند. افزایش خاصیت فلزی و هدایت الکتریکی را تایید می امرنواری کاهش یافته و این

 
 ZnOهای جزیی اتمی نانولوله تک جداره خالصر نواری و چگالی حالت: ساختا 71-1شکل 

 

می مشاهده  انو رسم ساختار نواری و چگالی حالت های جزیی اتمی   ZnOنانولوله های آلایشپس از 

به سمت تراز فرمی حرکت کرده  حالت های اشغال شده در نوار رسانش که نسبت به حالت خالص  شود

 می باشد Oاتم   p1و  d9 Znاوربیتال  ظرفیت سهم های اشغال شده مربوط به اراست و باز هم در نو

. 
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 Luآلایش یافته با اتم  ZnOهای جزیی اتمی نانولوله تک جداره : ساختار نواری  و چگالی حالت 79-1شکل 

 

 : بررسی محدودیت کوانتومی 2-9

)نقاط کوانتومی( حاملهای بار در محدوده کوچکی از نقاط فضا توسط پتانسیل  در ساختارهای صفر بعدی

، این پتانسیل به خاطر تغییر جنس ماده  افتند در ساختارهای نامتجانسهای محدود کننده به دام می

و در نتیجه تغییر گاف نواری ایجاد میشود چنانچه پتانسیل محدودیت در محدوده کوچکی از فضا رخ 

ه زمانی ب ی الکترونیشود چرا که تراز های انرژعث کوانتیزه شدن تراز های انرژی الکترونی میدهد، با

 ها باعث تشکیل سطح  انرژی شبه اتمی میشود .یند که محدودیت حاملآوجود می

نانوساختارها و نانو ذررات، ساختارهایی هستند که به اندازه کافی کوچک اند و البته خصوصیات فیزیکی 

 تفاوتهایی آشکار با خصوصیات معمولیشان در حالت حجیم دارند.  آن هامیایی و شی

نوارهای پهن انرژی در مواد جامد گسسته شده و به حالت مجزا تبدیل میشود و پدیده در مقیاس نانو 

 .[41] زند تومی را رقم مینهای کوا
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 700ب( ساختار انرژی نانو ذررات بزرگ شامل  .: الف ( ساختار انرژی یک ماده معمولی به شکل نواری 74-1شکل 

 اتم 9شامل  رات کوچکذج( ساختار انرژی نانو  .اتم

 

های کوانتومی محبوس شده ایجاد ها را محدود کنیم ساختاردر صورتی که درجات آزادی حرکت حامل

در  حرکتشود علت اینکه به این ساختارها ساختارهای کوانتومی میگویند این است که محدودیت می

 شود .سبب بروز خواص کوانتومی برای حامل ها می آنگسترومفاصله حدود چند ده 

دلیل این امر آن است که  ;شودافزایش محدودیت کوانتومی کانال باعث افزایش تحرک پذیری بارها می

یابد و این نتیجه در مقایسه تحرک پذیری با افزایش محدودیت کوانتومی تعداد حفره ها کاهش می

 در نانو تسمه ها کاملا مشهود است .  آن هاالکترون در نانو سیم ها با تحرک پذیری 

 اکسیتون 

جاد شده ای حفره -اگر یک الکترون با دریافت انرژی از تراز ظرفیت به تراز رسانش برود . به زوج الکترون

از تشابه بین زوج الکترون حفره با اتم هیدروژن میتوان اینگونه برداشت کرد که برای اکسیتون میگوییم .

 بررسی خواص اکسیتون میتوان از نظریه بوهر استفاده کرد. 

 اکسیتون : طرحواره  ایجاد 75-1شکل 
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 فاصله بین الکترون و حفره را برابر با همان شعاد بوهر در نظر میگیریم .

 اکسیتون فرنکل 

ا در جامدات عایق دیده میشوند و به اکسیتون های مقید مشهورند شعاد بوهر بسیار کوچکی دارند عموم

در حالت جایگزیده به همین جهت مقید به اتم ها یا مولکول هاست. ;که که در حد سلول واحد اتمی است

 الکترون ولت دارند . 7تا  7/0اند و انرژی بستگی حدود 

 مات  -اکسیتون وانیر

های آزاد مشهورند و شعاد بوهر بزرگی دارند که عموما در جامدات نیمه رسانا دیده میشوند به اکسیتون

ند به راحتی درون در حد بزرگتر از سلول واحد اتمی است. حالت غیر جایگزیده ای هستند که میتوان

 دارند. eV 07/0 بلور حرکت کنند و انرژی بستگی حدود

 مات–اکسیتون الف ( فرنکل و ب( وانیر  :71-1شکل 

 

 نمونه ای از بررسی گاف نواری و شعاد بوهر و انرژی بستگی برای برول های مختلف :4-1جدول
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 ابدیواوح است که با افزایش گاف نواری انرژی بستگی افزایش و شعاد بوهر کاهش می 4-1در جدول 

توان اکسیتون وانیر را نمی شعاد بوهر خیلی کوچکها به دلیل گاف انرژی بزرگ و نتیجه در عایقدر 

مشاهده کرد، و البته در نیم رساناهایی با گاف انرژی کم به دلیل انرژی بستگی خیلی کم نمیتوانیم 

احتمال یافتن اکسیتون های وانیر در نیم رساناهایی با گاف نواری  شاهد اکسیتون وانیر باشیم اما

 .بسیار بالاست  eV  7- 9حدود

ای پایین تر زندان برای الکترون ه دلیل محدودیت کوانتومی با کاهش اندازه نانوساختار از یک اندازه ب

 شود.ها ایجاد و انتقال الکترون از حالت پیوسته به گسسته تبدیل می

 های ماده کوچکتر باشد گاف نواری تغییر میکند.وقتی شعاد ذررات از از شعاد بوهر اکسیتون

 اثر حبس کوانتومی با کاهش قطر نانو لوله ها گاف نواریبه دلیل ئوری نشان داده که های تدر بررسی

 .[48]یابد افزایش می

 

 

 

 

 [48]چیده شده بر حسب قطر ZnOنانو لوله های تک جداره  17-2شکل 

(11،11     )                (9،9            )      (7،7    )       (1،1(  )3،3)  
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 ZnO[48] آرمچیر  تغییرات گاف نواری بر حسب قطر نانو لوله های تک جداره78-1شکل 
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Article III.  

 
 نظریه تابعی چگالی
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مقدمه  3-1  
ه ها که بها و یونای از الکترونند مجموعهانبه سیستمی که از تعداد زیادی ذره تشکیل شده باشد، م

در  .گویند 7ایذرهمولکول و بلور کنار هم جمع شده باشند، سیستم بسند اتم، انهای مختلف همشکل

و  ییکه هر کدام با سه مختصه فضا ذره 1970تا  1 ان یکه ممکن است در هر جا ییهایستمس ینچن

 یدام ان ییهادستگاه یناست حل معادلات چن یهی. بدمی شود یفتوص ینیمختصه اسپ یک یدشا یا

 یاه آک یرندناپذ یزذرات تم ی،تومانکو یکانکه در مک آن جااز  انباشد. علاوه بر  یر ممکنغ یاکننده 

ابه است. مش یهودهذره منفرد، کاملاً ب یکو درک  انمک یینتع یبوزون، پس تلاش ما برا یاد انیونفرم

 یادلتع یگاز، پارامترها یکاتم منفرد در  یاهر مولکول  یرخط س یینتع یکه بجا ینامیکدر ترمود ان

 و ای ذره تک مسائل تنها طرفی از .می کنیم یرا بررس یتروپانو  یمثل دما، حجم، چگال یماکروسکوپ

 ذال. هستند دقیق تحلیلی حل دارای تومی،انکو و کلاسیک یکانمک هاینظریه چهارچوب در ایذره دو

 هنظری جمله از جدید محاسباتی هایروش و یافته توسعه هایتقریب و هانظریه از باید کلی حالت در

 ریشه چگالی، تابعی نظریه. گرفت کمک است، اساسی متغیر یک ذرات چگالی ان در که چگالی تابعی

 تابعی معرفی با که است شده بنا  9کوهن -هوهنبرگ یقضیه دو پایه بر و دارد1  فرمی -توماس مدل در

 توصیف ای ذره تک صورت به را ای ذره بس سیستم یک ،ان از گیری وردش و رژیان شمول انجه

 .می شود محاسبات سرعت افزایش و سازی ساده به منجر که کرده

 

 

 

 

 

                                                 
1 Many body system 

Fermi -Thomas 2 

Kohn -Hohenberg 3 
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نظریه تابعی چگالی. 3-2  
 

ایذره بس هایسیستم. 3-1-7  

 
که تشکیل  می دهندها، جامدات، گازها، مایعات و غیره را شکل ، مولکولهاای از اتممجموعه بررسی

شی از کنیک سیستم بر هم انمی توتومی انیک کوانباشند. توسط مکها میها و هستهشده از الکترون

 ها را توسط معادله شرودینگر توصیف کرد:ها و هستهالکترون

(9-7)  𝐻̂𝛹 = 𝐸𝛹  

 

 

 

E می باشدای به صورت زیر و عملگر هامیلتونی بس ذره می باشدرژی انویژه مقدار که : 

 

(9-1)  𝐻̂ = ∑ (−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒
𝑖=1 𝛻𝑖

2 + ∑ (−
ℏ2

2𝑀

𝑁𝑛𝑢𝑐
𝐼=1 𝛻𝐼

2) +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
−𝑖≠𝑗 ∑

𝑍𝐼𝑒2

|𝐫𝑖−𝐑𝐼|
+𝑖,𝐼

1

2
∑

𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

|𝐑𝐼−𝐑𝐽|𝐼≠𝐽   

      

ها و سه بخش آخر به ترتیب ها و هستههای جنبشی الکترونرژیان( بخش اول و دوم 1-9در معادله )

و 𝑚 ک، نثابت پلا  ħباشند. های بین الکترون الکترون، الکترون هسته، و هسته هسته میکنشبر هم

𝑀   ،به ترتیب جرم های الکترون و هسته𝑍𝐼   عدد اتمی𝐼  ،امین اتم𝑒 ،بار الکترون𝑟𝑖   و𝑅𝐼موقعیت ،𝑖  

 برای. ای بسیار پیچیده استذرهسشرودینگر ب امین هسته می باشند. حل معادله 𝐼الکترون و  امین

ها بسیار هسته می کند اناستفاده شده است، که بی 7ساده سازی مسئله از تقریب بورن اوپنهایمر

حرکت  انتومی . در نتیجه می کنندها حرکت ها هستند و بسیار کندتر از الکترونتراز الکترونسنگین

د در حالی که انها و الکترون ها را جدا کرد. فرض بر این است که که موقعیت اتم ها ثابت شدههسته

 د به دو قسمت تابعانمی تو. تابع موج کلی می کنندها حرکت باری هسته انها در زمینه میدالکترون

                                                 
7 Born-Oppenheimer 
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ر قسمت الکترونی به صورت زی موج الکترونی و یونی جدا سازی شود. در نتیجه معادله شرودینگر برای

 نوشته می شود:

(9-9)  𝐻̂𝑒(𝑟, 𝑅)𝛹
𝑒

= 𝐸𝑒𝛹
𝑒

(𝑟, 𝑅)         

  

:     می شود انبیکه عملگر هامیلتونی الکترونی، توسط معادله زیر   

(9-4)  𝐻̂𝑒 = ∑ −
ℏ2

2𝑚
𝛻𝑖

2 +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
+𝑖≠𝑗

𝑁𝑒
𝑖=1 𝑉̂𝑒𝑥𝑡  

 

      𝑉̂𝑒𝑥𝑡 ش کن. توجه شود که برهممی کندها عمل ها روی الکترونسیلی است که توسط هستهانپت

 -. اگر چه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنمی شودیک پارامتر وارد  انعنوها بهبین هسته

وه علامشکل است. ب انالکترون همچن-کنشی الکتروند کاهش یابد اما حل مسئله بر همانمی تواوپنهایمر 

 ها است. تمام الکترون تابع موج الکترونی وابسته به مختصات

 

اوپنهایمر-بورن تقریب 1-2-2  
 

به بررسی دینامیک  انای به طور همزمیی که حل معادله شرودینگر برای سیستم های بس ذرهآن جااز 

کاه است، بدین جهت برای سهولت در حل و انها و هسته ها می پردازد، بسیار سخت و جالکترون

 . این تقریب هرچند دارای اثباتمی کنیماپنهایمر استفاده  –محاسبه اینگونه مسائل از تقریب بورون 

طور چشم گیری از حجم محاسبات کاهیده است. اپهایمر در این تقریب اما به می باشددقیق و مطمعنی ن

برابر سنگین تر  1000نسبت به الکترون چیزی در حدود یی که جرم هسته آن جامی گوید که از 

حرکت الکترون را از  انمی توها در حرکت هستند، پس هستند و در نتیجه خیلی کندتر از الکترون

او حرکت این دو را از هم جدا کرد.لذا فرض کرد که اتم ها در لحظه  انسهسته تمیز قائل شد، بدین

ین به اباری هسته ها در حرکت هستند.  انی که الکترون ها در میدموقعیت ثابتی نداشته و در صورت

یلتونی اوپنهایمر بر روی هام-الکترونی مواجه هستیم. با اعمال تقریب بورنترتیب تنها با یک مسئله بس

. جمله آخر می شودصفر و جمله دوم حذف  آن هارژی جنبشی انها، دلیل ثابت بودن هسته(، بهبالا  )
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وشته صورت زیر نیابد و لذا عملگر هامیلتونی، با اعمال این تقریب بهمقدار ثابت کاهش مینیز به یک 

 :می شود

𝐻̂ = ∑(−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒

𝑖=1

𝛻𝑖
2 +

1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖 − 𝐫𝑗|
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡 = 𝑇 + 𝑊 + 𝑉𝑒𝑥𝑡

𝑖≠𝑗

 

ش کنسیل ناشی از برهمانرژی پتاندوم  جمله رژی جنبشی گاز الکترونی واناول  هدر رابطه بالا جمل

. می شودها اعمال ها روی الکترونسیلی است که توسط هستهانهم پت extV. می باشدالکترون -الکترون

ل دلید کاهش یابد، اما بهانمی تواوپنهایمر -تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنهرچند 

کترونی همچنین تابع موج ال و می باشدها بسیا ر بیشتر ها در مقایسه با تعداد هستهاینکه تعداد الکترون

ذره ای برای سیستم هایی با بیش از یک حل مسئله بس پسها است، وابسته به مختصات تمام الکترون

ا هکه هرکدام از الکترون می شودسازی مسئله، فرض برای ساده درنتیجه الکترون کار دشواری است. 

ونی به الکترکه با این فرض معادله بس کنندمی ها حرکت متوسط ناشی از سایر الکترون اندر یک مید

 با سهولت انتر شده و حل و در نتیجه سیستم ساده می شودای تبدیل ذرهیک دسته از معادلات تک

 .می شودپذیر  انبیشتری امک

 1تقریب الکترون مستقل3-2-9

  الکترونی،بس هامیلتونی در همبستگی یجمله حضور از ناشی مشکل بر غلبه برای مهم راههای از یکی

 فرض راهکار دراین . است خارجی سیلانپت یک با الکترون برهمکنش نود از هایی جمله با ان جایگزینی

 در مدل اولین. کند می کنشبرهم هاالکترون بقیه از ناشی موثر سیلانپت با الکترون هر که می شود

 الکترون –الکترون کنشهم بر ان در که داد ارائه 731 سال در 1هارتری را موثر سیلانپت روش چارچوب

 :بود شده جایگزین ،می شود( نامیده Hv) هارتری سیلانپت که کلاسیک الکترومغناطیس در ان معادل با

Ĥe = ∑ −
ℏ2

2m
∇i

2 + ∑ Vext(ri) +ii ∑ VH(ri)i   

VH(ri) = ∫ d3r 
e n(ŕ)

r−ŕ
  

                                                 
7 Independent electron approximation 

Hartree 2  

(9-5)  

 

(9-1)  

 (9-1)  
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 تک بخشهای به و بوده جداپذیر آمده بدست هامیلتونی وووح به. است الکترونی چگالی n(r)که 

( موثر سیلانپت روش بر مبتنی تقریبهای همه و) تقریب این به دلیل همین به می شود تقسیم الکترونی

 برهمکنش حذف خاطر به نامگذاری این دلیل. می شود گفته( برهمکنشی غیر یا) مستقل الکترون تقریب

 شهمکن بر حذف به توجه با هارتری هامیلتونی. است بسالکترونی دستگاه در الکترون –الکترون

 هارتری سیلانپت که فرض این قبول با اما نیست دستگاه واقعی موج تابع تولید به قادر الکترون –الکترون

 رژیان که داشت تظاران انتو می شود می شامل را الکترون –الکترون برهمکنش سیلانپت اعظم قسمت

 .دباشن داشته واقعی مقادیر با کمی فاصله هارتری تقریب در آمده بدست الکترونی چگالی و کل

 کارهای زا بسیاری مبنای امروزه و شده ارایه مستقل الکترون تقریب چارچوب در که تریکامل هامیلتونی

 و گالیچ تابعی نظریه پایه بر هامیلتونی این. است شم -کوهن هامیلتونی باشد می محاسباتی و نظری

 .است ده کر پیدا توسعه بسالکترونی دستگاههای پایه حالت توصیف برای

 

 3-2-4 نظریه هوهنبرگ –کوهن1 
 بجای رونیالکت چگالی براساس کنشیبرهم سیستم یک توصیف چگالی، تابعی نظریه اصلی هدف        

 و هوهنبرگ توسط بنیادی، نظریه دو اساس بر چگالی تابعی نظریه. باشد می ایذره بس موج توابع

 .شد ریزی پایه کوهن

 چگالی وسطت یکتایی صورتبه الکترونی،بس سیستم یک هامیلتونی که می کند انبی نظریه اول  (7

 پایه، حالت چگالی از استفاده با انمی تو قضیه این طبق بنابراین. می شود تعیین ان پایه حالت

 و پایهها حالت تمامی برای موج توابع ان دنبالبه و تعیین را الکترونیبس سیستم یک هامیلتونی

 مختصه یک به فقط الکترونی چگالی الکترونیبس سیستم یک در. ساخت مشخص را گیختهانبر

 وابسته هانالکترو تمام فضایی  مختصات به سیستم این موج توابع که صورتی در دارد بستگی انمک

                                                 
7 Hohenberg-Kohn 



41 

 

 جای به ای ذرهبس های سیستم حل هنگام در که می دهد را انامک این ما به نظریه این لذا است،

 کمتری ریاوی پیچیدگی دارای که باشیم، سیستم پایه حالت چگالی دنبال به موج توابع یافتن

 .باشد می ای ذره بس موج توابع به نسبت

ک اصل از ی انالکترونی، نسبت به چگالی حالت پایه رژی کل هر سیستم بسانمطابق با قضیه دوم،  

ول بر حسب شم انرژی جهانالکترونی یک تابعی برای هر سیستم بس. به عبارتی می کندوردشی تبعیت 

رژی حالت پایه سیستم، کمینه این تابعی است و چگالی انکرد که  انبی انمی توچگالی الکترونی 

رژی به نااین تابعی  .، چگالی حالت پایه سیستم استمی کند رژی را کمینهانالکترونی که این تابعی 

 صورت زیر است:

𝐸[𝑛(𝑟)] = 𝑇[𝑛(𝑟)] + ∫ 𝑑3𝑟𝑛(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝐸𝑖𝑛[𝑛(𝑟)]      

 

رژی حالت پایه یک تابعی انرژی حالت پایه به کار ببریم، انکوهن را در مورد _اگر نظریه هوهنبرگ

 .یکتا از چگالی الکترونی خواهد بود

 
 آخر جمله و خارجی انومید الکترون کنشبرهم دوم جمله و جنبشی رژیان اول جمله بالا وابطر در که

 خواص تنها ،تابعی این که کرد توجه نکته این به باید بالا رابطه در. می باشد الکترون-الکترون کنشبرهم

 .می کندن تعیین را گیختهانبر حالت در سیستم خواص و می کند مشخص را سیستم پایه حالت

 3-2-5 رهیافت کوهن-شم1
 ینا سوییو از  گذارندیما نم یاررا در اخت یهوهنبرگ وکوهن، تابع موج یهانظریه یی کهآن جااز  

 یگالچ دانمی تون ی،رژان یساختن تابع ینهبا کم ی،دلخواه یالکترون یمشکل وجود داشت که هر چگال

و شم به منظور  کوهن 7315 ارائه دهد لذا، در سال یرا به صورت واقع یهحالت پا یزیکیف یالکترون

  رح کردندمط الکترونی بس لهحل مسا یبرا ی راکمک یستمس یک ی،چگال یتابع یهکردن نظر یکاربرد

                                                 
1  Kohn-Sham 

(9-8)  

 

(9-3)  
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 یرژان و 𝑇0 یبر هم کنش یرغ یگاز الکترون یجنبش یرژان یبا استفاده از تابع انبر اساس  که [43]

 یابس ذره یستمس یککل که از  یرژان یبرا یانجه یتابع یک ، Ec الکترون ینب یکیکلاس یکولن

 ارائه کردند: یرناورداست را به صورت ز یگرمستقل د یبس ذره ا یستممستقل به س

      E[n(𝐫)] = T0[n(𝐫)] +
1

2
∬

n(𝐫)n(𝐫ˊ )

𝐫−𝐫ˊ 
d𝐫d𝐫ˊ + ∫ Vext(𝐫)n(𝐫)d𝐫 +

Exc[n(𝐫)]    
 

رژی ناکنشی، بخش دوم رژی جنبشی سیستم الکترونی غیر بر همانتابعی   𝑇0[𝑛(𝒓)](،در معادله )بالا  

ها می باشند و بخش آخر رژی خارجی ناشی از هستهانو بخش سوم  7رژی هارتریانالکترواستاتیکی یا 

نامیده می شود.  1رژی تبادلی و همبستگیانرژی است، که انچه که تصحیح کننده انده انی باقی مهمه

 ای کوهن شم برابر است با:( نسبت به چگالی، معادلات تک ذرهبالا) با کمینه کردن معادله

(9-77)  

 

[−
∇𝑖

2

2
+ V𝑒𝑓𝑓(𝐫)] 𝛹𝑖(𝐫) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝐫)  

(9-71)  

 

V𝑒𝑓𝑓(𝐫) = V𝑒𝑥𝑡 + ∫
𝑛(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
𝑑𝒓′ +

𝛿E𝑥𝑐[𝑛(𝐫)]

𝛿𝑛(𝐫)
  

فقط  ها آن. می دهندهیچ معنی فیزیکی مستقیمی را ن Ѱi(𝐫)شم -توجه شود که توابع موج کوهن   

 : د به صورت زیر باشدانمی توبرای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی  9توابع کمکی

 می شوند حل 5تکرار  روش توسط 4صورت خود سازگار به  (بالا اولی)رودینگر ، معادله شاینکه به فرض

 :یکهبه طور

 .می شود یفتعر یهحدس اول یکبا  ،𝑛(𝒓) یالکترون الف( چگالی

                                                 
7 Hartree energy  
1 Exchange and correlation energy  

9 Auxiliary functions  
4 Self- consistance 

5 Zterative method 

(9-70)  
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 .می شودبه کمک مورد الف، محاسبه  ، V𝑒𝑓𝑓(𝐫)مؤثر  سیلانب( پت

 آیدیشم به دست م -با حل معادلات کوهن ،𝛹𝑖(𝐫) شم -موج کوهن ج( تابع

 :می شوداز تابع موج محاسبه  ،[𝑛(𝐫)] یالکترون د( چگالی

 

𝑛(𝒓) = ∑|𝛹𝑖(𝒓)|2

𝑁

𝑖=1

 

 ییا جات می شودمراحل استفاده  ینتکرار ا یبرا یهاول یچگال انمحاسبه شده، به عنو یالکترون ه( چگالی

 همگرا شود. یالکترون یکه چگال

 یرو سا یرژانمحاسبه  یاست که برا یهحالت پا یالکترون یچگال انحالت همگرا شده، هم و( چگالی

  .می شوداستفاده  یو ساختار یخواص الکترون

 

 3-2-1 تابعیهای تبادلی- همبستگی1
      

شم -ای کوهنذرهمعادلات تک انمی توطور دقیق مشخص شود، به xcEهمبستگی -رژی تبادلیاناگر  

ت رژی حالانای، اعم از ذرهطور دقیق حل نمود و متعاقبا جواب دقیق حالت پایه سیستم اصلی بسرا به

شم _ولی ایراد اساسی این است که در حل معادلات کوهن دست آورد.پایه و چگالی حالت پایه را به

رژی تبادلی موجود نیست. پس بنابراین باید از یک نود تقریب استفاده کرد انشکل دقیق و یکنواختی از 

رژی انرای تعیین ( بGGA)9تعمیم یافته ان( و تقریب گرادیLDA)1تقریب چگالی مووعیند انهم

معیار ت، استقریب چگالی مووعی ترین تقریب، ترین و معمولانآس .تبادلی همبستگی ایجاد شده است

 انوصورت می تدر این کاهدها میصورت مووعی است و از همبستگی بین الکترونتغییر چگالی به ان

                                                 
1 Exchange-Correlation Functionals 
2  Local Density Approximation 
3  Generalized Gradient Approximation 

(9-79)  
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این تقریب  تقریب زد. n(r)کنشی غیرهمگن را مشابه گاز الکترونی همگن با چگالی کل سیستم برهم

  :می دهدبه ما  رایک گاز الکترونی همگن  معینهمبستگی را با حل -تابعی تبادلی

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑛(r)] ≈ ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))𝑑3𝒓  

 

𝜀𝑥𝑐 بالاکه در رابطه 
ℎ𝑜𝑚𝑜 یک الکترون و  برایهمبستگی گاز الکترونی همگن -یلرژی تبادانn(r) 

( به صورت بالارابطه ) (LDA)چگالی مووعی با استفاده از تقریب که .می باشدچگالی الکترونی 

 :می شودنوشته  رابطه پایین 

 𝐸𝑥𝑐 = ∫ 𝑑3𝑟 𝑛(𝑟)[   𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) + 𝜀𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))]  
𝜀𝑥 :می شودصورت زیر محاسبه تبادلی به ترم 

ℎ𝑜𝑚𝑜 

𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) = −

3

4
(

6

𝜋
n(r))−

1

3  

 

𝜀𝑐همبستگی  ترممحاسبه 
ℎ𝑜𝑚𝑜  ستفاده با ا انتر است و محاسبه دقیق سخت نسبتاتبادلی ترم نسبت به

اگرچه . می شودم آن جاای است، ذرههای بسسیستممحاسبه برای  که، 7تومیانکارلوی کواز روش مونت

اما در صورت تغییر سریع چگالی الکترونی، ، می کندای بسیار خوب کار برای جامدات کپه LDAتقریب 

تقریب پر استفاده دیگری که  .، بهتر است از تابعی دیگری استفاده شودداخل اتم و مولکولند انهم

متفاوتی  معادلاتکه  می باشدGGA 1 تقریب می شودمحسوب  LDAتعمیم یافته و بهبود یافته  تقریب

و در نظریه تابعی  می باشدپیچیده تر  LDAاین تقریب از تقریب وسعه پیدا کرده است. ت نآاز 

  PW91) 9ونگ-پردوتابع  GGA( بیشترین کاربرد را دارد. دو تابع پراستفاده در تقریب DFT)چگالی

از رابطه زیر بدست  همبستگی -رژی تبادلیان که معادله .می باشد  4(PBEزرهوف)ان-بورگ-و پردو

 ت.نقطه نیز در نظر گرفته شده اس انآید که علاوه بر چگالی الکترون در هر نقطه تغییرات چگالی در می

                                                 
1 Quantum monte carlo 

Generalized Gradient Approximation  2 
3 Perdew & Wang (pw91) 
4 Perdew, Burke, Enzerhof (PBE) 

(9-75)  

 

(9-71)  

 

(9-74)  
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Exc
GGA = ∫ n(r)εxc( n, ∣ 𝛁n ∣  )𝑑3𝒓 = ∫ n(𝐫)εxc

homoFxc(n, ∣ 𝛁n ∣)𝑑3𝐫        

 

  تابعی بدون بعد، و برابر است با: xcFبالا  معادله در

Fxc( n, ∣ 𝛁n ∣  ) = Fx( n, ∣ 𝛁n ∣  ) + Fc( n, ∣ 𝛁n ∣  )  

 

مشکل تر است در  xFرژی تبادلی اننسبت به   c Fرژی همبستگی انکه در این معادلات بدست آوردن 

 رژی تبادلی است.انرژی همبستگی خیلی کمتر از انصورتی که سهم 

 

 شم –ای کوهن ذرههای حل معادلات تکروش 3-2-7

 ،دانداده ارائه شم و کوهن که رهیافتی و چگالی تابعی نظریه توسط شم - کوهن ذره ای تک معادلات

تخاب روشی انو  محاسبه این روابط، شناخت روش های مهم استچه برای ما اندست آمدند. حال به

تنود زیادی در کدهای ابتدا به ساکن وجود دارد که از روش  .می باشد های مسألهمطابق با خواسته

DFT  ای سه روشذرهبرای حل معادلات تک .می کنندبرای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده 

 به شرح زیر: داروجود د

 .7توم اسپرسوان(، نظیر کد محاسباتی کوpwهای غیرجایگزیده امواج تخت)روش پایه (7

روش ترکیب خطی  Gaussianند کد ان، مGaussianاز جمله توابع های جایگزیده، روش پایه (1

 و... SIESTAهای اتمی نظیر کد اوربیتال

 روش این.  1(LMTO)خطی تین  موفین اوربیتال ندانم اتمی، هایهیبریدی وکره روش (9

 کره)فروی اتمی های¬کره گرفتن نظر در با ان در که است دوم و اول روش دو از تلفیقی

 هاکره خارج در تخت امواج و هاکره درون پایه انعنو به اتمی اوربیتال تخابان و( تین-موفین

 .می باشدبر این روش استوار  WIEN2kکد محاسباتی پردازند، می مساله حل به

                                                 
7 QUANTUM ESPRESSO 

Tin Orbitals-Linearized Muffin 1 

(9-78)  
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 SIESTAکد  3-2-8

 ی محاسبه برای کارآمد محاسباتی متد یک است، محاسباتی افزار نرم یک SIESTA که ان بر علاوه

. باشد می نیز جامدات و ها مولکول ساکن به ابتدا مولکولی دینامیک سازی شبیه و الکترونی ساختار

 جایگزیده چگالی های تقریب در شم-کوهن خودسازگار چگالی تابع دارداناست روش از افزار نرم این

(LDA-LSD )یافته تعمیم شیب یا (GGA)، کند می استفاده. 

 در آن ها مهم تمایز. می کند عمل سایرین از بهتر مواد و مسائل از خاصی وادان برای هاکد از بعضی

 شم -نکوه امواج بسط جهت پایه توابع نود تخابان در نیز و سیلانپت شبه و   الکترونی تمام هایروش

 هستند الکترونی تمام هایروش FPLO  وTBLMTO ،  WIEN2K ، CRYSTAL .باشدمی 

 کد دیگر همراه به SIESTA که حالی در. بالاست به رو 1s از اتم هر در الکترونی تمام موجی توابع و

 . باشندمی سیلانپت شبه های روش جزء ها

 

 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی

 . هرچهمی باشدتخاب تابع موج انشم مهم ترین مرحله _معادله غیر برهمکنشی کوهن برای محاسبه 

 ،SIESTAدقیق تر خواهد شد. در کد  پایه مطابقت بیشتری داشته باشدرفتار الکترون ها با تابع موج 

شم از روش ترکیب خطی اربیتال اتمی استفاده می کنند، این اربیتال  _برای حل معادله تک  ذره کوهن

های شعاعی، و زاویه ای می  انکه دارای الم می دهندبه صورت زیر نمایش  در مختصات کروی را اتمی

 باشد:

𝜙𝑙𝑚𝑛(𝑟, 𝜃, 𝜑) = 𝑅𝑛,𝑙(𝑟)𝑌𝑙,𝑚(𝜃, 𝜑)  

 

تومی انعدد کو و 𝑙ای اوربیتالی ه زاویهانیک هماهنگ کروی حقیقی برای تک 𝑌𝑙,𝑚در رابطه اخیر 

یک  رابطه بالا به ازای شعاعی ترم  .می باشد،  𝑛یک تابع شعاعی برای اوربیتال 𝑅𝑛,𝑙و  𝑚مغناطیسی 

𝑅𝑛,𝑙(𝑟𝑐)صفر می شود یعنی  𝑟𝑐شعاد خاص  = ، به همین دلیل شرط محدود بودن بسط توابع 0

(9-73)  
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برای هر  انه بسط داد که می توانچند گ (𝜉)زتای  حسببر  انمی توتعداد پایه ها را  .شود میلحاظ 

𝑚  و𝑙های زتای ، تعداد اختیاری از توابع شعاعی بدون گره استفاده کرد که اوربیتال𝜉  مرتبه بالاتر گفته

 شعاعی توابع که تفاوت این با می شود مربوط مشابهی کروی هماهنگ به  (𝜉) اوربیتال هر .می شود

 DZ یا هاندوگ زتای و SZ یا هانیگ زتای ترتیب به  9 و 1 و 7 شعاعی توابع ازای به یعنی دارند، مختلفی

 . هستند TZ یا هانگ سه زتای و

 (:sz) 1ه انهای زتای یگاوربیتال (1

 یهاشامل پوسته که می دهد پوشش را ظرفیت یلایه هایالکترون ، آرایش(sz) هانیگ زتای هایوربیتالا

این توابع با حل ترم شعاعی معادله  .می شوندعناصر واسطه  در  dیه ند لاانبسته م یهاگاه پوسته و 2باز

سیل محدود کننده توسط پارامترهایی نظیر ان.پت3کنندهسیل محدود انآید البته با پتشرودینگر بدست می

𝑉0 ،𝑟𝑖𝑛𝑛 و 𝑟𝑐  که  .می شودتعریف𝑉0 سیل محدود کننده و انپت 4نرمی انمیزrinn  شعاد داخلی است

 .می باشدهای عددی ی شعاد محدودیت برای اوربیتالتعیین کننده 𝑟𝑐پارامتر و 

 

    :(DZ) 5هانهای زتای دوگاوربیتال (2

 نیبر ا علاوه . .می شود ساخته گوسینی دلیل شکافت مجموعه پایه( بهDZ)ه انهای زتای دوگاوربیتال

در  یزن را 1 یزاسیونبلورها، توابع پولار یاها در مولکول یوندپ یلاز تشک یشکل ناش ییرتغ یبرا انتومی 

که به آرامی در شعاد شکافت  1ی اوربیتالی تحلیلییک پایه ایجاداوربیتال شکافت، توسط  نظر گرفت.

𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡به صورت زیر استتابع  اینآید. شکل دست می، اوربیتال زتای اولیه را منطبق کند، به. 

                                                 
1 Single zeta  
1 Open shells 
3 Confinement potential  
4 Softness  
5 Double zeta 
1 Polarization function 
7 Analytical orbital 
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𝑅𝑙
2𝜉(𝑟) = {

 𝑟𝑙(𝑎𝑙 − 𝑏𝑙𝑟2)                                       𝑖𝑓   𝑟 < 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡

  

𝑅𝑙
1𝜉(𝑟)                                                   𝑖𝑓  𝑟 ≥  𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
 
  

𝑟𝑙در  آن هااعدادی ثابت هستند و از پیوستگی توابع موج و مشتقات ثابت  𝑏𝑙و  𝑎𝑙 انکه در 
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 

𝑅𝑙، یعنی  ξتابع شعاعی دومین زتا  حاصل می شود.
2𝜉(𝑟)  در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 ای مشابه اولین زتا دنباله

ξ  دارد. شعاد شکافت𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 تعیین می شود. 7، توسط پارامتر نرم شکافت 

 

 3-2-8-7 شبه پتانسیل2

 الکترونی، اختارس در اولیه کاربرد.  است دیگر مسئله با مسئله یک جایگزینی سیل،انپت شبه در اصلی ایده

 موثر لسیانپت یک با مغزی الکترونهای قوی بستگی تأثیرات و هسته کولنی قوی سیلانپت جایگزینی

 شود می تولید اتمی محاسبات در سیلانپت شبه .کند می عمل ظرفیت های الکترون روی که است یونی

 استفاده جامدات یا ها مولکول در ظرفیت های الکترون های ویژگی محاسبه برای ان از انتو می سپس و

 یکتا ها لسیانپت شبه که حقیقت این بعلاوه. دانم می باقی تغییر بدون معمولاً مغزی حالت که چرا کرد،

 یهتوج و کند ترانآس را محاسبات که شود تخابان سیلانپت شبه از شکلی تا دهد می اجازه ، نیستند

 .شود ترراحت نهایی الکترونی ساختار

 محاسبات این.  شود مآن جا دقیقی محاسبات تا دهند می اجازه« هموار فوق »و  « پایسته دازهان با»

 الکترونی ساختارهای در جدید های روش ی توسعه و تکمیل باعث و هستند تحقیقات ی پایه دقیق

.شوند می  

 شکل به را مقداری ویژه مسئله که است، (OPW)هنجار  راست تخت موج مبنای بر ها ایده از بسیاری

 OPW روش. کند می حل ، ندانم مغز یا مغزی توابع و ظرفیت توابع هموار بخش یک به مربوط عبارتی

                                                 
1 Split norm parameter  
1 Pseudopotential  

(9-10)  
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 PAW روش در.  است آمده دست به PAW امواج از استفاده با کل رژیان محاسبه پیشرفته روش از

 .شوند می حفظ کل مغزی توابع ویژه تمام اما شود، می استفاده ها سیلانپت شبه از

 SIESTA محاسبات در. است شده ارائه مختلفی هایدستورالعمل ها،سیلانپت شبه محاسبه برای

 و هسته به مربوط هایسیلانپت شبه .می شود استفاده 7مارتین -ترولیر هایسیلانپت شبه از معمولاً

 بنابراین دارند وابستگی نیز l تومیانکو عدد به r  از غیر به یعنی باشندمی مووعی مغزی، هایالکترون

 بای -کلینمن توسط و است مووعی غیر صورت به موج تابع L یمؤلفه روی هاسیلانپت شبه تصویر

 :می باشد زیر هایویژگی دارای  هموار و دقیق های سیلانپت شبه .است شده ارائه  1لندر

 باشند یدر تطابق با توابع موج شبه اتم یتوابع موج تمام الکترون یرژان یرمقاد ویژه -7

𝑟 در یلسانو شبه پت یلسانپت یزموج و شبه تابع موج و ن تابع  -1 ≥ 𝑟𝑐  ( انوخارج از  ی)شعاد مغز 

 بر هم منطبق باشند

𝑟  یمغز یهبار در ناح یستگیپا شرط  -9 < 𝑟𝑐  ، و شبه توابع موج  یتوابع موج تمام الکترون یبه ازا

 برقرار باشد

 

∫ r2rc

0
|ψl

ae(𝐫)|2d𝐫 = ∫ r2rc

0
|ψl

ps
(𝐫)|

2
d𝐫    

𝑟   و شبه تابع موج در  یتوابع موج تمام الکترون یتمیلگار مشتق  -4 ≥ 𝑟𝑐 فاز  ییرباشند تا تغ یکی

بوط به خواص مر یلسانشبه پت یعنیباشد،  انیکس یلسانو شبه پت یقیحق یلساناز پت ناشی

 یدنما ینیب یشرا درست پ یپراکندگ

 d

dr
ln ψl

ps(𝐫)|r=rc
=

d

dr
ln ψl

ae(r)|r=rc
   

 

 

 

 

                                                 
Martins -Troullier 1  

Bylander -Kleinman 2 

(9-17)  

 

(9-11)  
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 .]φ(𝑟) ]4و تابع موج 𝜑𝑝𝑠(𝑟): نمایی از شبه تابع موج 7-9 شکل

 7 گیری در منطقه بریلوئنتگرالان 3-8-2-2

در نظریه تابعی چگالی استخراج خواص یک سیستم منوط به حل خودسازگار معادلات کوهن شم است. 

 به SIESTAکد سیستم مورد بررسی قرار دهیم.  1برای حل این معادلات ما معمولا باید شرایط مرزی

رار تک یادوره یمرز یطرا در سه بعد و با استفاده از شرا انابرسلول، سلول واحد  یک یساز یهجهت شب

ب خلا مناسها، وسیمانها و نولولهاننبرای سیستم هایی که دارای یک محدودیت هستند نظیر  .می دهد

ها در نظر گرفته و فقط در راستا انکنش در جهت جلوگیری از برهم رایدر راستاهای محدودیت ب

یی آن جااز  .می شودای با اعمال شرایط مرزی مناسب، ابر سلول ساخته رهراستای آزادی، به صورت دو

معادلات کوهن شم را طبق  می شودکه ابر سلول ها دوره ای و از تکرار سلول یاخته تشکیل می شود 

 قظیه بلاخ به این شکل نوشت:

Ψk
n(r) =  uk

n(r)eik.r                                                                                        (9-19)  

که تعداد نوارهای  می باشدتعداد نوارهای گسسته  nو  (BZبردار موج در مطقه  اول بریلوئن ) kکه  

ی اتگرال ما در فضای منطقهانرا قبول کند تابع  انمجاز است 𝑘⃗⃗ . به ازای مقادیری که می دهد انپر را نش

 :می شود نوشته زیر صورت به بریلوئن

                                                 
7 Brillouin zone mentum 

Boundary conditions 2 
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f(r) =
Vcell

(2π)3 ∫ F(K)dK = ∑ wjj F(kj)  

 

 –در فضای حقیقی)ساختار ویگنر  7حجم سلول بسیط 𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 و f(r)تبدیل فوریه  𝐹(𝐾) اندر  که

گیری در برای نمونه 9پک-از روش منخارست SIESTA. در کد هستندشاخص وزنی  wjو  1سایتز(

تقریب زده  jWبا شاخص وزنی  Kتگرال با جمع روی تعداد نقاط انو  می شودفضای بریلوئن استفاده 

هر چه ابرسلول در فضای حقیقی بزرگتر باشد، فضای معکوس )منطقه بریلوئن( طبق رابطه  می شود

  و لذا به تعداد نقاط کمتری نیاز داریم. می شودعکسی که با هم دارند کوچکتر 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                 
1 Primitive cell 
2 Wigner-Seitz 
3 Monkhorst-Pack 

(9-14)  
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Article IV. 
 

 

 نتایج

هانانولوله ری و خواص الکترونی برررسی پایدا  

اکسید روی یافته  آلایشدوجداره  خالص و   
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 مقدمه 1-4
 ایهاها،توجهات به سمت ساختارانمه رسبا توجه به روند کوچک سازی قطعات الکترونیکی در صنعت نی

رونیکی اجزا سازنده قطعات الکت انبه عنو آن هاقابلیت تغییر در خصوصیات فیزیک و ،به دلیل انن با ابعاد

 ها گزینهولولهانبعدی همچون نساختار های یک بعدی و شبه یک  انسوق پیدا کرده است. در این می

 این صنعت می باشد. مناسبی در 

اهای مهم با خواص منحصر به فردی نظیر گاف نواری پهن و مستقیم انرسکی از نیمهیZnO در این بین 

ر د 10(meVکسیتون بالا حدود )ارژی انه پیزو الکترونیک،ثبات حرارتی،شیمیایی و انخواص دوگ،

زندگی روزمره به شدت به این ترکیب  با پیشرفت صنعت ماهای حتی بالاتر از دماهای اتاق می باشد.د

گاه های واد دستانل برای آتخابی ایدهانطر خواص فوق العاده به خا ZnO  و بستگی پیدا کرده است.

 ها ،دیود ها و ... است.الکترونیکی اعم از سنسور

نی خواص ساختاری و الکترو و م شدهآن جا ZnO های ولولهانهای اخیر مطالعات زیادی روی ندر سال 

 به شیوه های مختلفی بررسی شده است. آن ها

نانولوله و نیز  ZnO  خالص دوجدارههای ولولهانپایداری و خواص الکترونی ن ما در این فصل قصد داریم

 دک بر مبنای نظریه تابعی چگالی با محاسبات  .را بررسی نمایم Luیافته با اتم  آلایش های دوجداره

م آن جا (GGA)سیل و تقریب شیب تعمیم یافته انتقریب شبه پتبر پایه SIESTA محاسباتی 

 پذیرد.می

 

 تعیین پارامترهای مطلوببهینه سازی و   2-4 

  

م آن جامحاسبات و افزایش سرعت در  انبه منظور افزایش دقت و صحت در نتایج به همراه کاهش زم

 محاسبات برخی از پارامتر ها را بهینه کرده ایم.
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رای اتم های سیل به کار رفته بانتا شبه پت کنیممیسیل مناسب توجه انتخاب شبه پتاندر گام نخست به 

قابل  یانخوی تجربی همانی باشد تا ساختار نواری محاسبه شده با مبانیک ساختار دارای تاثیر یکس

 توجهی داشته باشد.

ردار شبکه بندی )تعداد نقاط در فضا بهینه سازی بم محاسبات به مطالعه و آن جادر گام بعد برای 

ل رژی کانتغییرات  در محاسبات نظریه تابعی چگالی زیرا پردازیمرژی قطع میانو همچنین ( kوارون

 .شودمی و بهینه رژی قطع(بررسیانو Kنسبت به این دو پارامتر )

ت کاهش محاسبام آن جاو حافظه های درگیر  بهینه رژی قطعانو   Kتخاب تعداد نقاطاندر صورت 

 ید.آیافته و سرعت کار افزایش می

تخاب کمترین مقدار پارامتر های فوق الذکر به نتیجه صحیح اندر نظر داریم که با بهینه سازی داده ها 

 توام با سرعت بالای اجرای محاسبات دست یابیم.

 رژی قطعانه سازی هینب 1-2-4
 

بسط SIESTA باشد و در کدبسط امواج تخت میدود کردن ورایب رژی قطع برای محانبهینه کردن 

رژی در ساختار های دوره انبرای محاسبه  باشد.های اتمی میع موج بر حسب ترکیب خطی اوربیتالتاب

های فیزیکی از فضای حقیقی به وارون و بالعکس نیاز به ها و نیز تبدیل فوریه کمیتلولهوانای نظیر ن

 داریم.تگرال هایی در فضا انمحاسبه  

قی را که بندی شده در فضای حقیو فاصله نقاط شبرا شبکه بندی کرده  ائیتگرال فضان برای دقت بالا

∆𝑥 رض می کنیم .ف 

Kc=
𝜋

∆𝑥
                 Ecut= 

𝐾𝐶
2 ℎ2

2𝑚𝑒 
          if   m , h =1          x = 

𝜋

√2   
∗

1

𝐸𝑐𝑢𝑡
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یم که وجود تعدا نقاط انو می د  می باشد 7رژی قطع ان  cut Eبردار موج تخت و  ckکه در این فرمول  

در  عتسرکاهش  محاسبات و  انزم افزایش دقت در شبکه حقیقی و افزایش تگرال موجبانبیشتر در 

 رژی قطع مناسب می شود.انن و در نهایت تعیین م محاسبات در فضای واروآن جا

م ابررسی و بهینه سازی تم ست، ر این پژوهش بالا االعه ده اینکه تعداد ساختار های مورد مطبا توج

 تکایهنانولوله دو گروه از  م گرفتهآن جاه نتایج بررسی های با توجه ب پذیر نیست و انساختارها امک

را بهینه سازی نموده و پارامتر  (4،4) ( و تک جداره خالص دسته صندلی1،0)جداره خالص زیگزاگ 

جداره مورد لص تکابرای محاسبات دیگر ساختارها اعم از خالص و ناخهای بهینه را تعیین نموده و 

جداره هم با تقریبی مناسب یک واحد های دوولولهانپارامترهای مورد نیاز در  ن دهیم.استفاده قرار می

 .تخاب شده انجداره تکهای ولولهانشده در نبیشتر از پارامتر های بهینه 

 ناتخاب شده تا امکانرژی قطع در فایل ورودی دقیق و بالا انبه غیر از  برای این منظور تمام پارامتر ها

رژی انرژی کل ساختار به ازای انی قطع را بالا می بریم تا رژانسپس در هر مرحله  بروز خطا کمتر شود.

 اننش 7-4جداره خالص در جدول  نانولوله های تکنتایج بدست برای  های قطع متفاوت همگرا شود.

 است.داده شده 

تا دو رقم  Ry 100از (4،4) جدارهته صندلی تکولوله دسانی کل نرژاندهند که می انایج حاصله نشنت

رژی اناز   (1،0جداره )ولوله تکانو تغییرات روند ثابتی داشته است. در مورد نشده  انعشار یکسبعد از ا

اعشار بودیم. لذا این مقادیر به رژی تا دو رقم بعد از انشاهد روند یکنواخت تغییرات  Ry 500   قطع 

 ردهآونمودارهای  صورت گرفته است. آن هاتخاب و محاسبات بر اساس انرژی قطع انپارامتر بهینه  انعنو

 دهد .می اناین روند را به خوبی نش 7-4شده در شکل 

 

 

 

                                                 
7 ut of energyMeshc  
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(1.0( و زیگزاگ )4.4) دسته صندلی خالص تک جداره نانولوله رژی قطع برای انرژی کل بر حسب ان:  7-4جدول  
 800     100    100    500    400    900  (RY)انرژی قطع      100 

54/75573-  54/75573-  59/75573-  59/75573-  51/75573-  57/75573-  93/75573-  (4,4انرژی کل) 
eV 

31/19118-  31/19118-  31/19118-  31/19118-  35/19118-  39/19118-  31/19118-  (0,1انرژی کل ) 
eV 

 

(4.4) دسته صندلی نانولوله ( و )ب( 1.0زیگزاگ )نانولوله رژی قطع )الف( انرژی کل بر حسب ان: نمودار  7-4شکل  

 

 

  در فضای وارونkبهینه سازی و تعیین نقاط  2-2-4

 

ه کردیم تعداد نقاط و بردار نهیایش سرعت در محاسبات باز دیگر پارامتر های ورودی که به جهت افز

ای ساختار ها دوره در راستای SIESTAکه در کد محاسباتی  باشدمی kمش بندی در فضای وارون 

باشد شرایط مرزی های تک بعدی میولولهانکه ساختارهای مورد بررسی ن آن جاگیرد.  از صورت می

گیریم.در این ای را در نظر میها رفتار دورهاست که فقط در راستای محور لوله اعمال شده به شکلی

نه رژی قطع بهیانرژی قطع ابتدا مقدار تمامی پارامتر ها از جمله پارامتر انند بهینه سازی انمرحله نیز م

م محاسبات مطابق آن جاوت پس از های متفاNده را در فایل ورودی وارد نموده و با تغییر مقدار ش

نمونه برای دو پارامتر  انمقدار بهینه شده این پارامتر به عنو گزارش شده است. 1-4و شکل  1-4جدول 

لص تک جداره لوله خاوانو ن (4،4خالص تک جداره )دسته صندلی نانولوله نمونه برای دو  انعنو به

 تخاب شده است.انبررسی کرده ایم  آن هارژی قطع را برای انسازی ( که قبلا بهینه 1،0زیگزاگ )

 الف                                                                   ب                                           
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 (1.0( و )4.4خالص و تک جداره )نانولوله برای دو  Kرژی کل بر حسب تعداد نقاط ان:  1-4جدول

 Kتعداد نقاط  5 3 73 13 93

انرژی کل  -5537/75573 -54017/75573 -54001/75573 -54001/75573 -54001/75573

(eV)(4.4) 

3155/19118-  3155/19118-  3155/19118-  3155/19118-  3117/19118- انرژی کل  

(eV)(1.0) 

 

 

ضای وارون برای نانولوله های خالص تک جداره )الف( در فضای   فk: بهینه انرژی کل بر حسب نقاط  1-4کلش

 (4.4( و )ب (دسته صندلی  )1.0زیگزاگ )

 

تک جداره نانولوله برای k رژی کل بر حسب تعداد نقاط انبا  توجه به جدول و نمودار های فوق تغییرات 

به بعد تقریبا  3( از مقدار 1،0زیگزاگ )نانولوله به بعد و برای  73( از مقدار 4،4) دسته صندلی خالص 

و ساختار ها و صرفه جویی در وقت از انرژی خیلی کم است و به علت ازدیاد نانثابت شده و یا تغییرات 

می شود. برای  یافته استفاده آلایشهمین مقادیر بهینه شده برای محاسبات ساختار های خالص و 

در تمام  73ار و زیگزاگ از مقد 13از مقدار  دسته صندلی نانولوله های دوجدارهای بیشتر بر اناطمین

 .شده استساختار ها در نظر گرفته 

 

 

 

                    

 الف                                                                    ب                                        
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 هینه مجموعه پایه هاب 3-2-4

 
موجب افزایش دقت در محاسبات و صحت در نتایج می  انتخاب مناسب انیکی دیگر از کمیت هایی که 

تخاب یک پایه مناسب به ازای اوربیتال های اتم های تشکیل دهنده ساختار مورد بررسی می انشود 

 م را برحسب ترکیب خطی از اوربیتال های اتمیش-توابع موج تک ذره ای کوهن  SIESTA باشد کد 

اهنگ های کروی به صورت حاصل ورب تابع شعاعی در هماوربیتال های اتمی  بسط می دهد. پایه ای

خارج  انمحدود می شود یعنی مقدار  cr توسط پارامتر  آن هاوند که قسمت شعاعی شدر نظر گرفته می

 از این شعاد صفر است.

م محاسبات آن جاتا بسط داده می شود. برای ذهمچنین پایه ای اتمی توسط تعدادی از اوربیتال های 

 اوربیتال های اتمی استفاده شده است. 7(PDZ) قطبیده هانتای دوگنامه از حالت ذ انپای یز دراینن

 

 

 شبکهسازی ساختار و ثابت بهینه  4-2-4

  

 ثابت شبکه

م محاسبات، اولین گام قبل از پرداختن به خواص آن جاتر های ورودی برای بعد از بهینه سازی پارام

های اتمی براساس رهیافت یم جایگاهان. میدمی باشدها اتمت موقعیترونی، بهینه سازی ساختار و الک

ژی راندینامیک مولکولی به روش  شیب همیوغ دائما در حال تغییر است تا در  ووعیت های متفاوت 

کل ساختار به ازای موقعیت اتم ها و یون ها کمینه شود . بعد از همه این اتفاقات به جایگاه های اتمی 

 برای بررسی ساختار الکترونی استفاده کرد .  آن هااز  انمی تورسیم که که تعادلی میو ثابت های شب

، راستای (cها )نانولوله ارای محدودیت ابعادی است پارامتر محوری که سیستم مورد بررسی د آن جااز 

 دوره ای در نظر گرفته شده است .

                                                 
Double zeta polarize  .7 
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 روی پارامتر های شبکه در فایل های ورودی تغییر ایجاد کرده ایم تا نیروی بین اتمی  کمتر از مقدار 

eV/Å004/ 0نانولوله م محاسبات روی آن جاپارامتر های ورودی مهم به کار برده شده در ذیل در  شود

 شده است . آوردهزیگزاگ و دسته صندلی اکسید روی  یافته آلایشخالص و  های دوجداره

 

9d70, 4s1  ارایش لایه ظرفیت اتمZn: 

1s1, 1p4 ارایش لایه ظرفیت اتمO: 

سیلانشبه پت :تقریب کد   

GGA :تابع همبستگی تعادلی 

 روش دینامیک مولکولی: (CG) شیب همیوغ 

500و100  RY رژی قطع:ان  

ه قطبیده اندوگ (DZP) پایه ها: همجموع  

004/0 eV/Å :همگرایی نیرو 

 

 ولوله های دوجداره خالص دسته صندلیانپایداری و خواص الکترونی نبر مبنای پارامتر های ذکر شده 

 (n,n) @ (4.4)که (1-74n=و ) (n,n)@(5.5)که (8-71n=) و زیگزاگ (0n,)@(1.0)  73)که-

71n=( و )و0n)@(1.0)  که(79-10n=)  یافته با اتم آلایشاست و نیزLu   را مورد بررسی قرار داده

 ایم .

 می شودطور که مشاهده  انشده است .هم آورده 9-4ها در جدول نانولوله و قطر  cپارامتر شبکه 

 ای زیگزاگ حدود نانولوله و در  آنگستروم  15/9  حدود سته صندلی نانولوله های دپارامتر شبکه در 

 . می باشد آنگستروم  15/5

پارامتر ثابت شبکه ارجی نانولوله های خاطلاعات جدول گویای این مسئله است که با افزایش قطر 

 . می کندتغییرات کمتری پیدا 
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دسته صندلی و زیگزگ یهاتعداد اتم، ثابت شبکه و قطر نانولوله: 9-4جدول   

 

 

 

ت شبکه ابث سته صندلی نانولوله های دداده شده مشخص است که در  انطور که در جدول نش انهم

 یابد . و با افزایش قطر لوله خارجی ثابت شبکه کاهش می می باشد آنگستروم 18/9  حدود

و همین طور با افزایش  باشدمی آنگستروم 18/5های زیگزاگ نیز ثابت شبکه حدود ولولهانو در مورد ن

 . است یافته  کاهش قطر لوله خارجی

 

 

 

 

 

 ثابت شبکه
Å 
 

 قطر لوله خارجی
Å 

 قطر لوله داخلی
Å 

در سلول  عداد اتمت

 واحد

 خالصنانولوله 

دسته  دوجداره

  صندلی

9411/9  

1354/9  

1350/9  

1883/9  

1881/9  

1887/9  

1818/9  

 ناپایدار

11/71  

49/78  

01/10  

77/11  

03/14  

77/11  

59/1  

95/1  

19/1  

91/1  

91/1  

91/1  

91/1  

48 

51 

51 

10 

14 

18 

11 

(8،8 )@(4.4)  

(3.3 )@(4.4)  

(70.70)@ (4.4)  

(77.77)@ (4.4)  

(71.71 )@ (4.4)  

(79،79)@(4،4) 

74،74)@(4،4) ) 

 

 ثابت شبکه
Å 
 

 قطر لوله خارجی
Å 

  قطر لوله داخلی
Å 

در سلول  عداد اتمت

 واحد

 خالصنانولوله 

زیگزاگ دوجداره  

9181/5  

0111/5  

1841/5  

1895/5  

1817/5  

0181/5  

1871/5  

اپایدارن  

83/74  

81/75  

01/71  

07/78  

38/78  

33/73  

19/1  

19/1  

19/1  

91/1  

98/1  

98/1  

98/1  
 

51 

10 

14 

18 

11 

11 

80 

(79.0)@(1.0) 

(74.0 )@ (1.0)  

(75.0 )@(1.0)  

(71.0 )@ (1.0)  

(71.0 )@ (1.0)  

(78،0)@(1،0) 

(73،0)@(1،0) 
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 زیگزاگ()دسته صندلی و  ZnOخالص نانولوله های دوجدارهبررسی پایداری  4-3
 

به دلیل تفاوت تعداد اتم های لوله داخلی با لوله خارجی و نیز تفاوت  دوجدارهدر ساختار های لوله ای 

در الکترونگاتیوی اتم ها و نیز اثر پیوندی بین اتم های لوله خارجی و داخلی که در قطر های کوجک و 

تفاوت می باشد لذا پایداری نیز م DWNT 7نانولوله های دوجدارهبزرگ و در فواصل درون جداری 

 نیستند. انیکس دوجدارهتمام ساختار های 

باید به لحاظ پایداری ساختار محسوب شود،  دوجدارهنانولوله ایده آل ترین  DWNTکه یک انبرای 

 ( بیشترین و نیزBEبه ازای هر اتم  ) 1رژی پیوندیانومن حفظ شکل لوله ای هم محور خود دارای 

-4رابطه )جه ورژی پیوندی اتم ها با تاننسبت به دیگر ساختار ها باشد  ( ∆ E) رژی تشکیلانکمترین 

  [50-57( محاسبه می شود ]7

        a+b)E (ZnO)}  /( –) O= {aE (Zn) +bE(bE 

 

پس  دوجدارهنانولوله رژی کل ان E(ZnO)و  Oو   Znبه ترتیب تعداد اتم های  bوaکه در این رابطه 

 ( به دست می اید.1-4هر ساختار از رابطه ی ) 9رژی تشکیلاناز بهینه سازی می باشد و نیز 

 

  E{(m,m) @ (n,n)} – {E(m.m) + E(n,n)}  =∆E 

 

داخلی و تک جداره  ولوله هایاننرژی کل ان و جمله دوم و سوم دوجدارهنانولوله رژی کل انجمله اول 

رژی پیوندی باید انش ساختار ها به دست می اید.طبق تعریف ها لاهاول بعد از وباشد .جمله خارجی می

                                                 
7 Double walled nano tube 

1 Binding energy 
3Formation energ 

1-2) ) 

( 1-1 ) 
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پایدارترین  DWNTی تشکیل باید منفی ترین باشد تا یک رژانرژی باشد و انبیشترین و مثبت ترین 

 محسوب شود. دوجدارهنانولوله 

 

  صندلی اکسید رویخالص دسته  نانولوله های دوجدارهپایداری  1-3-4

 

همچنین از  و n=1-74( با 4،4)@((n,nخالص دسته صندلی  نانولوله های دوجدارهدر این قسمت 

رژی تشکیل انرژی های پیوندی و  انتنود  4-4بررسی شد . جدول n   =8-75( با 5،5)@( n,n)دسته

های رژی انمشخص است که  .می دهد انرا با توجه به تعداد اتم ها و فاصله درون جداری ساختار ها نش

و در هر دو دسته مورد بررسی با افزایش تعداد اتم ها ابتدا روند کاهشی  ی ندارند انپیوندی تفاوت چند

رژی پیوندی ان(محدوده 4،4)@(n,n) . در دسته می دهد انافزایشی جزئی را نش  سپس روند البته و

رژی ان( محدوده (n,n@(5،5این در حالی است که در دسته ) می باشد 5 /711تا  eV 714/5 از

رژی در هر دو دسته حدودا  انجالب است که تغییرات .الکترون ولت است  711/5تا  718/5پیوندی از 

eV001/0 بارت وردیم به ترتیب عآرژی پیوندی در این دو ساختار که ابتدا بدست ان. بیشینه  می باشد

 می دهد انکه نش 7180/5رژی ان( با 5،5)@( 70و70و) 7141/5رژی انبا  (4،4)@(9و9( بودند از 

این دو ساختار نسبت به سایر ساختار ها در دسته خود از پایداری بیشتری برخوردارند که در هر دو 

پیداست به ازای  9-4طور که در شکل اناست . هم آنگستروم 1/4ساختار فاصله درون جداری حدودا 

دسته صندلی فرم لوله ای هم محور   دوجدارهنانولوله های  آنگستروم 1/4فاصله درون جداری کمتر از 

  و می شوندخود را از دست داده  به طوری که نظم بین اتم ها از بین رفته و پیوند ها از هم گسیخته 

اشی و به  اصطلاح فروپ می شودبه دلیل نزدیک شدن لوله درونی و بیرونی بین لوله ها پیوند بر قرار 

به وووح  9-4. شکل  می شوندل ظاهری از حالت دوجداره خارج و به خاطر همین تغییر شک می کنند

 1/4کمتر از  آن ها( که فاصله درون جداری 5،5)@(9و9( و )4،4)@  (8و8) ولوله هایانننا پایداری 

( و نیز 4،4)@(70و70)همچنین ( و 4،4)@(3.3) وجدارهنانولوله های داست و نیز پایداری  آنگستروم

  . می دهد ان(  را که فاصله  درون جداری مناسبی دارند را نش5،5)@(77و77)( و 5،5)@(70و70)



64 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 ZnO: نمای مقطعی از ساختار های پایدار  و نا پایدار دسته صندلی  9-4شکل

 

 را میبینیم که یکی آن هاتنود انرژی تشکیل ساختار ها با توجه به فاصله درون جداری   4-9در جدول

ست نانولوله ای که دارای آن هااز معیار های تشخیص پایداری نانولوله ها بررسی انرژی تشکیل 

 ترین( انرژی تشکیل باشد را به عنوان پایدارترین ساختار انتخاب می کنیم .کوچکترین )منفی 

( پایین 5،5)@(70،70( و نیز )4،4)@(3،3مطابق جدول در دسته های انتخاب شده ساختار های )

می باشد پایدارترین به این  -788/0و  -101/0به ترتیب  آن هاترین انرژی تشکیل را دارند که مقدار 

 . زوج نانولوله، ایده آل ترین زوج در دسته خود هستند معنی که این

 

 

 

(1،1(@)8و8) (1،1(@)9و9)  (1،1(@)11و11)   

(1،1(@)11و11) (5،5)@(3و3)  (5،5)@(77و77)   
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 : تعداد اتم ها ، فواصل درون جداری ، انرژی پیوندی و انرژی تشکیل نانولوله های دوجداره خالص دسته  4-9جدول 

 

( که هر دو مطابق با توویحات 5،5( برای دسته )70،70)نانولوله  و(4،4( برای دسته )3،3)نانولوله 

  د.انگسترم برخورداران 1/4فاصله درون جداری از ل ، قب

رژی نا می شوندو فاصله درون جداری  و تعداد اتم ها بیشتر  می شودلوله خارجی بزرگتر وانقطر ن هرچه 

انولوله ن. با استفاده از نتایج جدول و رسم ساختار شوندتقریبا ثابت می روند افزایشی و سپس ابتدا تشکیل

ساختار لوله ای هم محور  هایی با قطر خارجی بزرگترنانولوله به وووح مشاهده کرد که :  انمی توها 

) فاصله درون جداری  می شودخارجی کمتر نانولوله و هرچه قطر  می کنندخود را به زیبایی حفظ 

ابد ( به دلیل واکنش درون لایه ای بین لوله های داخلی و خارجی که متاثر از نیروی یکاهش می

رژی تشکیلان  
eV 

رژی ان

 پیوندی
eV 

فاصله 

درون             

 یجدار
Å 

رژی کلان  
eV 

خالصنانولوله  ووعیت  

 

101/0-  

0071/0-  

091/0-  

091/0-     

089/0-  

014/0-  

              

       

7141/5  

7178/5  

7179/5  

7147/5  

7141/5  

7150/5  

185/9  

15/4  

59/5  

94/1  

91/1  

91/8  

175/3  

41511.11313-  

875783/50493-  

110105/54973-  

119103/58733-  

111149/11013-  

134154/15353-  

851159/13893-  

 نا پایدار

 پایدار ترین

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

((8.8 )@(4.4)  

(3.3)@ (4.4)  

(70.70 )@ (4.4)  

(77.77 )@ (4.4)  

(71.71 )@ (4.4)  

(79،79)@(4،4) 

@(4،4) (74،74) 

 

- 

7881/0-  

073/0-  

098/0-  

041/0-  

040/0-  

047/0-  

 

- 
7180/5  

7117/5  

7110/5  

7111/5  

7181/5  

7181/5  

 

15/9  

59/4  

43/5  

91/1  

91/1  

11/8  

71/3  

 

071171/54990-

071944/58100-  

831911/11013-  

311131/15353-  

381137/13893-  

091511/19110-  

014104/11100-  

 

 ناپایدار

 پایدارترین

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 پایدار

 

(3.3 )@(5.5)  

(70.70 )@(5.5)  

(77.77)@(5.5)  

(71.71)@(5.5)  

(79.79 )@(5،5 )

(74،74)@(5،5)               

(75،75)@(5،5) 
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ساختار دوجداره   7ی و فروپاشیپایدار نی منجر به ناحوزه کوللس و نیز به خاطر در بر گیرندگی درواانو

-n) <5که اگر  می دهد اننش دسته صندلی وجداره نانولوله های د.بررسی این دو دسته از  می شود

m( ، باشد ساختار ها ناپایدارند )m-n) 4است که مطابق جدول  5قا برابر ساختارها دقی 1ترینپایدار-

زیرا علاوه بر رسم ساختار ها   می باشد( 5،5)@(70،70( و )4،4)@(3،3در دو دسته مورد بررسی ) 4

ن آا میباشند که تاکیدی بر پایداری رژی پیوندی را دارانرژی تشکیل و بیشترین اندو دلیل کمترین 

می  انخاص را نش نانولوله های دوجدارهرژی پیوندی با تعداد اتم های انتغییرات  4-4شکل  .ستها

رژی پیوندی کاهش مییابد و سپس روند انبا افزایش تعداد اتم های هر ساختار ابتدا  می بینیمکه  دهد

( 4،4)@(nوnبرای ساختارهای در دسته ) رژی پیوندی محاسبه شده ان، بیشترین  می کندافزایشی پیدا 

 حاصل شده  می باشد 51ان( که تعداد اتم های ساختار دوجداره 3،3یعنی مزدوج بیرونی ) =n 3در

 انکه تعداد اتم های ساختار دوجداره ( 01،01) ( در مزدوج بیرونی5،5)@( nوn)است . در دسته 

 .حاصل شده است  می باشد 10

 

 پایدار دوجداره دسته صندلی:تغییرات انرژی پیوندی با تعداد اتم های نانولوله های4-4: شکل  4-4شکل 

 

                                                 
7 1collapset 

2 Stability 
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 ZnOولوله های خالص دوجداره زیگزاگ انپایداری ن 2-2-4

 
( 1،0)@(n,0( و )n=79-73( با )1،0)@(n,0ولوله دوجداره زیگزاگ )اندر این قسمت نیز دو دسته ن

 @ (n,0) های دوجدارهولولهاننمایی مقطعی از ن 5-4( مورد بررسی قرار گرفت در شکل n=74-10(با 

 داده شده است. ان( نش1،0)@(n,0و ) (1،0)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 ZnOخالص زیگراگ دوجداره لوله های وانختارهای پایدار و ناپایدار ن: نمایی مقطعی از سا5-4شکل 

 

شکل اولیه ( فروپاشیده و1،0)@(74،0)( و همچنین 1،0)@(79،0ولوله های )انن 5-4مطابق شکل 

 دوجدارهولوله های انن می دهد اند که نشانده انیگر پایدار منانولوله های داما  دهندخود را از دست می

 .دان( ناپایدارn-m)<1ازای  زیگزاگ به

(7،1)@(11،1) 

(11،1(@)0،1)   (13،1(@)0،1) 

(7،1)@ (11،1) (7،1)@ ( (10،1  

0،1) )@(11،1) 



68 

 

را رژی تشکیل و فاصله درون جداری ساختار ها انرژی های پیوندی و انکه تنود  5-4با توجه به جدول 

م گستران 9/4درون جداری کمتر از نتیجه گرفت که به ازای فواصل  انمی تو می دهد انکنار هم نش

ه ب می دهد ان. همچنین نتایج محاسبات در جدول نش می کنندو فروپاشی  می شوندساختارها ناپایدار 

 ند .انمو کاملا پایدار باقی می ای خود را حفظ نمودهلوله ها ساختارنانولوله  ( (n-m ≥8ازای 

 
وجداره خالص نانولوله های دتعداد اتم ها و فاصله درون جداری  هرژی پیوندی و تشکیل با توجه بان :تنود4-4جدول 

 زیگزاگ 

رژی ان

 تشکیل
eV 

رژی پیوندیان  
eV 

رژی کلان  
eV 

 فاصله درون
 Åجداری

تعداد  ووعیت

 اتم
خالصنانولوله   

- 

1514/0-  

791/0-  

0799/0-  

0579/0-  

099/0-  

014/0-  

- 

1075/5  

7515/5  

7519/5  

7511/5  

7539/5  

7109/5  

099151/19195-  

100019/11533-  

793331/87413-  

081415/85953-  

791990/83193-  

737193/39773-  

110878/31333-  
 

- 

155/4       

145/4 

910/5  

875/5  

910/1  

31/1  

 نا پایدار

 پایدارترین 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

11 

80 

84 

88 

31 

31 

700 

(79.0 )@(1.0)  

(74.0 )@ (1.0)  

(75.0 )@(1.0)  

(71.0 )@ (1.0)  

(71.0 )@ (1.0)  

(1،0) @  (78.0)  

(1،0) @  (0،73)  

 

- 

3111/0-  

7183/0-  

048/0-  

0144/0-  

011/0-  

01/0-  

- 

3571/5  

7174/5  

7179/5  

7171/5  

7114/5  

7140/5  

         - 

758341/85910-  

417311/83193-  

918841/39773-  

984110/31333-  

441855/700813-  

101919/704153-  

- 
905/4  

880/4  

910/5  

345/5  

450/1  

070/1  

 نا پایدار

 پایدارترین 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

 پایدار 

84 

88 

31 

31 

700 

704 

708 

 (74.0 )@(1.0)  

(75.0)@ (1.0)  

(71.0 )@(1.0)  

(71.0)@ (1.0)  

(78.0)@ (1.0)  

(1.0) @  (0،73)  

(1.0) @(  (0،10  

 

و از یک الگوی ی ندارند انهای پیوندی باز هم تفاوت چندرژیانشود که مشاهده می 5-4طبق جدول 

ایدارترین پ انمی توهر دسته  تشکیل در رژیانهمچنین با در نظر گرفتن مقدار  می کنندی پیروی اننوس

رژی اندارای بیشترین  (1،0) @(74،0)و لولان(که ن1،0) @(n,0) در دسته .وردساختار ها را بدست آ

می  اننش . کهمی کنیممعرفی  ولوله انپایدارترین ن انرا به عنو رژی تشکیل استانپیوندی و کمترین 
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رژی انو  -eV 151/0رژی تشکیلان(  با 1،0)نانولوله مطلوب ترین مزدوج برای  (1،،0)نانولوله  دهد

شکل  آنگستروم 9/4است .همچنین با فاصله درون جداری الکترون ولت   107/5پیوندی به ازای هر اتم 

 .می شودحفظ  دوجدارهنانولوله  ایلوله

اصله و باز هم شاهد هستم که ف می باشد (0،1)@ (75،0)( پایدارترین ساختار 1،0) @(n,0در دسته )

هت پایدار ترین ساختار فاصله درون جداری مطلوب ج انم است که همگستران 9/4 ها آندرون جداری 

ته زیگزاگ ( در هر دس=8n-mنیز فقط به ازای ) جدول زیگزاگ است . با توجه بهدوجداره های و لولهانن

 مد .پایدارترین حالت بدست آ

 آن هادوجداره زیگزاگ را با فاصله درون جداری  هایولولهانرژی تشکیل نانار تغیرات نمود 1-4شکل 

 .  می دهد اننش

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 آن هاهای دوجداره زیگزاگ بر حسب فاصله درون جداری : نمودار تغییرات انرژی تشکیل نانولوله 6-4شکل 

 

 ولوله ای با فاصله درون جداریانرژی تشکیل مربوط به نانکه کمینه واوح است  1 -4با توجه به شکل 

Å9 /4 ولوله دوجداره است.انباشد که پایدارترین نمی 

به طوری که  اردرا د رژی های تشکیل روند افزایشی ان Å9 /4 به ازای فواصل درون جداری بزرگتر از

 .باشدمی  eV  3/0رژی تشکیل حدوداناختلاف بالاترین و پایین ترین 

Interwall distanceÅ 
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رژی های پیوندی و تشکیل نه تنها به تعداد اتم ها انکه  شودمشاهده میمده با دقت در نتایج به دست آ

 جداره نیز بستگی دارد .نانولوله های تکبلکه به مزدوج 

 

وجداره )زیگزاگ و دسته صندلی ( خالص نانولوله های دخواص الکترونی  4-4

ZnO 
  

، با قرار دادن پارامتر های ساختاری دوجدارهپایدارولوله هایاننپس از بهینه سازی ساختار ها و تعیین 

الکترونی بهینه شده از جمله موقعیت های اتمی و ثابت های شبکه بهینه شده به مطالعه خواص 

 میپردازیم . و ساختار نواری چگالی حالتها نظیر

 

  بررسی ساختار نواری 1-4-4
به اطلاعات مهم و اساسی از جمله  نود گاف نواری )مستقیم  انمی تو نانولوله دقت در ساختار نواری  با 

روند تغییرات گاف نواری که خواص فیزیکی هر ساختار  ونانولوله بودن  ا انا یا نارسانیا غیر مستقیم ( رس

و داشت که ساختار نواری هر ساختار شناسنامه  اناذع انمی تودست می یابیم .  می کند انرا نمای

 است . ساختار  انهویت 

-4 در شکلدسته صندلی  رجداره خالص پایدا نانولوله های تکساختار های نواری محاسبه شده برای 

 رسم شده است .  8-4خالص تک جداره زیگزاگ در شکل های ولوله اننبرای و   1
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 ZnO  صندلیدسته الص تک جداره نانولوله های خساختار نواری  1-4شکل 

 

همگی دارای گاف نواری مستقیم  ZnOجداره دسته صندلی  نانولوله های تک 7-4مطابق شکل 

با افزایش قطر نانولوله ها  آن هاباشد و گاف نواری ( بوده و نارسانا میk=0که در نقطه گاما )

 .روند کاهشی دارد. در قطرهای بالاتر روند تغییرات آهسته تر و به مقدار ثابتی میل می کند

E
-E

f(
eV

) 
E

-E
f(

eV
) 

E
-E

f(
eV

) 
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 گساختار نواری نانولوله های خالص تک جداره زیگزا 8-4شکل 

ده و دارای گاف ا بوانرسناهمگی     ZnOجداره زیگزاگ  نانولوله های تک 8-4مطابق شکل  همچنین 

خود را  روند افزایشینانولوله زیگزاگ نیز گاف نواری با افزایش قطر  ولوله هایانندر د. اننواری مستقیم 

 ،رژی کلانقطر،  تغییرات 5-4دک است .جدول انهای بالاتر تغییرات که باز هم در قطر می کندطی 

E
-E

f(
eV

) 
E

-E
f(

eV
) 
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.که توویحات قبل را  می دهد انداره خالص را نشهای تک جولولهانری و موقعیت تراز فرمی نگاف نوا

  .دریافت کرد اناز  انمی توو البته نتیجه جالبی را نیز   می کندتوجیه 

  ZnOخالص تک جداره  ولوله هایاننو موقعیت تراز فرمی  گاف نواریرژی کل ،انقطر،: 5-4جدول 

موقعیت تراز فرمی  (eVگاف نواری )

(eV) 

 رژی کلان

(eV)  

 دستهتک جداره نانولوله  Åقطر

  صندلی 

 (1،1) 01/9 -850589/1158 -8515/9 مستقیم 714/1

 (9،9) 90/5 -908497/77193 -1915/9 مستقیم  81/7 

 (4،4) 91/1 -547853/75573 -9881/9 مستقیم  81/7 

 (5،5) 91/3 -138039/73933 -1900/9 مستقیم  13/7 

 (3،3) 11/71 -011919/94310 -7931/9 مستقیم  11/7

 (70،70) 49/78 -713335/98800 -7741/9 مستقیم  15/7

 (77،77 )  01/10 -171815/41180 -0349/9 مستقیم  15/7

 77/11 -111150/41510 -0809/9 مستقیم  15/7
(71،71) 

 (79؛79) 07/14 -991153/50440 -0184/9 مستقیم  15/7

 (74،74) 80/15 -915411/54910 -0101/9 مستقیم  15/7

 (75،75) 13/11 -478579/58100 -0501/9 مستقیم  15/7

 
 (9،0) 71/9 -514171/77140 -1153/9 مستقیم  19/1

 (4،0) 71/4 -103147/75511 -1118/9 مستقیم  75/1

 (5،0) 49/5 -747709/73404 -1159/9 مستقیم  85/7

 (1،0) 98/1 -31558/19118 -1518/9 مستقیم  80/7

 (1،0) 11/1 -783543/11753 -1135/9 مستقیم  13/7

 (74،0) 83/74 -318011/54793 -71391/9 مستقیم  18/7

 (75،0) 81/75 -041719/58100 -7417/9 مستقیم  15/7

 (71،0) 09/71 -709410/11080 -71418/9 مستقیم  15/7

 (71،0) 07/78 -178775/15310 -7011/9 مستقیم  15/7

 (78،0) 75/73 -153531/13840 -0810/9 مستقیم  15/7

 (73،0) 73/10 -973304/19110 -0197/9 مستقیم  15/7

 (10،0) 18/17 -914707/11100 -0115/9 مستقیم  -15/7

 

  . استجداره دسته صندلی و زیگزاگ تقریبا برابر  نانولوله های تکگاف نواری در  5-4مطابق جدول 

 شتر از نانو لوله هایی با قطر بیهایی با قطر پایین تر خیلی بیشترنانولوله تراز فرمی و گاف نواری در 
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پیداست در قطر های خیلی پایین گاف نواری به مقدار  5-4طور که از داده های جدول  انهم .است

کسید ا ولوله هایانن می دهد انقابل توجهی نسبت به گاف نواری در قطر های بالاتر بزرگتر است که نش

که با نتایج  گویای این مسئله است3-4شکل  می کنندرا توجیه  7تومیانت کوروی به راحتی اثر محدودی

 . [48]منطبق است 1بررسی های تئوری فصل 

 

 

اکسید رویولوله های انن: نمودار گاف نواری بر حسب قطر 3-4شکل  

 

 

صندلی  دسته ZnOخالص   نانولوله های دوجدارهساختار نواری  77-4و 70-4در شکل 

(n,n)@(4،4)  و( همچنینn,n)@ (5،5)داده شده است. اننش 

 

 

 

 

 

B
an

d
 g

ap
 (

eV
) 

Diameter (Å) 
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 (4،4) @(n,n)دسته  ZnOخالص یدسته صندل نانولوله های دوجداره یساختار نوار 70-4شکل 

  (5،5) @(n,nدسته )ZnO: ساختار نواری نانولوله های دوجداره دسته صندلی خالص  77-4شکل 

E
-E

f(
eV

) 
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  (1،0) @(n,0دسته) ZnO: ساختار نواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ خالص  71-4شکل 

 

  (1،0) @(n,0)دسته ZnO: ساختار نواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ خالص  79-4شکل 

 

 

E
-E

f(
eV

) 

E
-E

f(
eV

) 

E
-E

f(
eV

) 
E

-E
f(

eV
) 
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که بر  می دهد انرا نش ZnOجداره زیگزاگدو ولوله هایاننساختار نواری  79-4و 71-4های لشک

ا با گاف نواری مستقیم هستند و با افزایش قطر اندوجداره زیگزاگ نیم رس ولوله هایاننتمام  اناساس 

گاف نواری با رشد ملایمی دوجداره دسته صندلی  ولوله هایاننند انزیگزاگ مدوجداره  ولوله هایانن

 افزایش مییابد .

 نواریبا ساختار دسته صندلی و زیگزاگ تک جداره ولوله هایانناز مقایسه ساختار های نواری بین 

در هر دو ساختار زیگزاگ و دسته صندلی شود مشاهده می زیگزاگ ره دسته صندلی وولوله های دوجداانن

تک جداره داخلی و خارجی  ولوله هایاننوجداره کمتر از گاف نواری تک تک دنانولوله ، مقدار گاف نواری 

ها   DWNTبه  SWNTاین روند به طور کلی ثابت شده است که از  می باشد انتشکیل دهنده 

 یابد . مقدار گاف نواری کاهش می

رژی صفر مربوط به موقعبت تراز فرمی است انیم که در تمام ساختار های نواری رسم شده سطح انمید

اگر ساختار نواری یک  های نواری مشخص شده است . البته که با خط افقی قرمز رنگ در تمام ساختار 

بودن چگالی الکترون ها و حفره ها تراز فرمی دقیقا وسط ای ذاتی را رسم کنیم به دلیل برابر اننیم رس

ش قرار دارد . اگر نوار های ظرفیت نزدیک تراز فرمی بودند چگالی انگاف نواری بین نوار ظرفیت و رس

ش نزدیک تر به تراز فرمی بودند اناست  اما  اگر نوارهای رس pا نود انحفره ها بیشتر است لذا نیم رس

نامیم.  در ساختار های نواری رسم شده مربوط می  n دا را نوانیشتر بوده و نیم رسچگالی الکترون ها ب

فره ح که در برخی از ساختار ها نوار ظرفیت نزدیک به تراز فرمی است که چگالی می بینیم ZnOبه 

ا و اثار هنانولوله حنای اند از قطر و انمی تورمی وسط قرار دارد . این تفاوت ها بیشتر است و گاهی تراز ف

 در هیبریداسیون اوربیتالی باشد . ان

ش نسبت به تراز انرژی کمینه نوار رسانموقعیت تراز فرمی و نیز اختلاف سطح  1-4و  1-4در جدول 

ها ه نانولولبرای همه  آن هاداره گاف نواری و نود انفرمی و بیشینه نوار ظرفیت نسبت به تراز فرمی و 

 .رژی بر حسب الکترون ولت در نظر گرفته شده است (انهمه واحد های ) .مورد بررسی قرار گرفته است

 



78 

 

   آن هاتراز فرمی  و موقعتZnOصندلی خالص دسته  نانولوله های دوجداره: گاف نواری محاسبه شده  1-4جدول 

موقعت تراز  eV( vE – fE )eV( fE – cE( (eVگاف نواری )

 (eVفرمی )

 ولوله هایانن

دسته  دوجداره

 صندلی

 (4،4)@(9،9) -9511/9 5713/0 4351/0 مستقیم0711/7

 (4،4)(@11،11) -1903/9 1711/0 5517/0 مستقیم7119/7

 (4،4)@(11،11) -1545/9 5808/0 5881/0 مستقیم7130/7

 (4،4)(@12،12) -1151/9 5338/0 5131/0 مستقیم 7134/7

 (4،4)@(13،13) -7381/9 1193/0 5114/0 مستقیم7819/7

 (4،4)(@11،11) -7894/9 1185/0 5174/0 مستقیم7833/7

 (5،5)(@11،11) -1843/9 5131/0 5471/0 مستقیم7709/7

 (5،5)@(11،11) -1514/9 5109/0 1304/0 مستقیم1101/7

 (5،5)(@12،12) -1990/9 5847/0 1348/0 مستقیم1183/7

 (5،5)@(13،13) -1084/9 1711/0 1198/0 مستقیم1370/7

 (5،5)@(11،11) -7310/9 1093/0 1009/0 مستقیم9041/7

 (5،5)(@11،11) -7343/9 1078/0 1087/0 مستقیم4007/7

 
  آن هافرمی  و موقعت ترازZnOخالص زیگزاگ  نانولوله های دوجداره: گاف نواری محاسبه شده  1-4جدول 

 
موقعت تراز فرمی  eV( vE – fE )eV(  fE – cE( (eVگاف نواری )

(eV) 

های نانولوله 

 وجداره زیگزاگد

 (1،0) @(11،1) -5098/9 9118/0 9558/0 مستقیم1181/0

 (1،0)(@11،1) -9111/9 4311/0 4847/0 مستقیم3871/0

 (1،0)(@10،1) -9717/9 5119/0 5718/0 مستقیم0497/7

 (1،0)(@17،1) -1398/9 5401/0 5100/0 مستقیم0101/7

 (1،0)(@18،1) -1889/9 5931/0 5181/0 مستقیم0118/7

 (1،0)(@19،1) -1871/9 5407/0 5915/0 مستقیم0111/7

 (1،0)@(11،1) -4154/9 9115/0 9509/0 مستقیم1718/0

 (1،0)(@10،1) -9041/9 5593/0 5151/0 مستقیم0135/7

 (1،0)@(17،1) -1843/9 5111/0 5831/0 مستقیم7514/7

 (1،0)(@18،1) -1530/9 5817/0 5883/0 مستقیم7110/7

 (1،0)(@19،1) -1984/9 1071/0 5858/0 مستقیم7814/7

 (1،0)@21،1) -1144/9 1011/0 5851/0 مستقیم7313/7
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تشکیل و  لوله های تک جداره انکمتر از ن دوجدارهطورکه اشاره شد گاف نواری ساختار های  انهم

(  با گاف 4و4تک جداره )نانولوله برای نمونه گاف نواری محاسبه شده برای دو  .باشندمی اندهنده 

تومی انکه خود تاییدی بر اصل محدودیت کو 80/7 (eV)( با گاف نواری70و70)و  81/7(eVنواری )

می الکترون ولت مقایسه   17/7( با گاف نواری4و4(و)70و70) دوجدارهنانولوله است را با ZnO توسط 

ونه ای هاست این تنها نمنانولوله ها کوچکتر از تک تک نانولوله که گاف نواری مزدوج  ی بینیممو  کنیم

شده در  آوردهدسته صندلی و زیگزاگ یم با دقت در همه ساختار های انمی تواز این رفتار است و 

ست در اشکل نیز کاملا مشهود قسمت های قبل این مهم را نتیجه بگیریم البته تغییرات یاد شده در 

خلی های دافکیک لولهو زیگزاگ به ت دسته صندلی  دوجدارهنانولوله ساختار نواری دو نود  74-4شکل 

  .می باشد  گر تطبیق محاسبات با نتایجانایم که بی آورده آن هاپس مزدوج و خارجی و س

 
 تک جداره به دوجداره برای نانولوله های دسته صندلی  و زیگزاگ: تغییرات ساختار نواری نانولوله ها از  74-4شکل 

 

 

(1و1) (13و13)   

+ 

E
-E

f(
eV

) 
E

-E
f(

eV
) 
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ولوله تک جداره تشکیل دهنده انگاف نواری هر دو ن گاف نواری مزدوج از می شودطور که دیده  انهم

 کوچکتر است.  ان

خالص اکسید روی  نانولوله های دوجدارهروند تغییرات گاف نواری بر حسب افزایش قطر  75-4شکل 

ها گاف نواری با شیب خیلی کم  روند افزایشی نانولوله با افزایش قطر  می بینیمکه  می دهد انرا نش

در قطرهای بالا دارد و این  نیز به دلیل دور تر شدن اتم ها و کاهش بر همکنش های بین اتمهاست . 

   شود.ولوله تقریبا ثابت میانتغییرات گاف نواری بر حسب قطر ن

: تغییرات گاف نواری بر حسب قطر  برای نانولوله هایالف( دسته صندلی  و ب( زیگزاگ  75-4شکل     

 

 الف

 ب
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 (PDOS)و جزیی   (DOSمحاسبه چگالی حالت های کلی ) :2-4-4
س در واحد حجم در واحد الکترونی در دستری حالت هاچگالی حالت های کلی یک سیستم  تعداد 

 شانالکترون ها در نوار ظرفیت و رسی حالت هاچگونگی توزیع  انکه با استفاده از  می دهدرژی را ان

ی اشغال حالت هاتعداد  می دهد انرژی نشاندر یک نوار   DOSهای منحنییکپ  .می شودمشخص 

ش ( مواجه شدیم انرژی )ظرفیت و یا رسانصفر در یک نوار  DOSاگر با  زیاد است .  رژیان اندر شده 

 . د که هیچ حالتی برای اشغال شدن وجود ندارد انرسمفهوم را میاین 

اها  انش به طور جزئی پر است اما در نیم رسانهای مجاز در نوار رسها برای ترازتا ها چگالی حالاندر رس

 .ی داردانتراز های بالاتر همپوشی حالت هاچگالی  و در رساناها می باشداین نوار ها به طور جزئی خالی 

از هم جدا شده رژی انگاف  ش باانمجاز نوار ظرفیت و رسحالت های ها، چگالی اانعایق ها و نیم رسدر 

تر ا ها کوچکانرژی نیم رسانیم گاف انمید .ستآن هارژی انا ها در گاف انها و نیم رسو تفاوت بین عایق 

 از عایق هاست . 

دارند  چرا که بسیاری از خواص ساختار چگالی حالت ها در اطراف تراز فرمی از  اهمیت ویژه ای برخور

 وابسته است . آن هاش الکتریکی به اناز جمله رس

یر غ نآو چگالی حالت های  می باشدرژی ظرفیت انچگالی حالت های پایین تراز فرمی مربوط به نوار 

 ورطهمین معناست که در دمای صفر مطلق  این نوار کاملا پر و اشغال شده است  انبد انصفر است و 

این چگالی حالت ها غیر صفر که مربوط می باشد ش انچگالی حالت های بالای تراز فرمی به نوار رس

 . باشندش کاملا خالی و اشغال نشده میانچگالی حالت های نوار رساست والبته در دمای صفر مطلق 

مشخص شده است چین عمودی که با خط می باشدرژی صفر انتراز فرمی در همه نمودارها دارای سطح 

چین چین مربوط به تراز فرمی نوار ظرفیت و سمت راست خطو در شکل های رسم شده سمت چپ خط

در نظر گرفته  eV5و  -eV 5رژی برای رسم چگالی حالت ها بین انش است بازه انمربوط به نوار رس

 شده است .
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ی و چگال نآتشکیل دهنده چگالی حالت های جزئی اتم های  ترکیب چگالی حالت های کلی مجموعی از

هر  که می باشداتم  نآحالت های کلی یک اتم ، مجمود چگالی حالت های جزئی اوربیتالهای اتمی 

 ار ما میگذارد . یتوویح داده شده اطلاعات مهمی در اختحالت ها یک از چگالی 

هر اتم و  انبه نقش و سهم میز انمی تواز روی تحلیل و مقایسه چگالی حالت های توویح داده شده 

 ش پی برد . انرژی رسانرژی ظرفیت و نوار انگیری نوار در شکل انهای اوربیتال

 ZnOدسته صندلی خالص  دوجدارههای ولولهانچگالی حالت های کلی شش ساختار  از ن 71-4ل شک

و  71-4ولوله دوجداره و در شکل انر ندر کنا آن هاتک جداره تشکیل دهنده  هایولولهاننبه تفکیک 

 چگالی

 هایولولهانن به تفکیک ZnOزیگزاگ  نانولوله های دوجدارهچگالی حالت های کلی شش ساختار از 

 .رسم شده استولوله دوجداره اندر کنار ن نده آن هاتک جداره تشکیل ده

 

 
  ZnOدسته صندلی خالص  دوجدارهجداره و  نانولوله های تک( DOS: چگالی حالت های کلی ) الف71-4شکل 

 (4،4دسته )

(1،1) @ (11،11) (1،1) @ ( 11،11 ) (1،1) @ (9،9) 

(9،9)  (11،11)  (11،11)  

(1،1)  (1،1)  (1،1)  
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دسته  ZnOدسته صندلی خالص  دوجدارهجداره و  نانولوله های تک( DOSب : چگالی حالت های کلی )71-4شکل 

(5،5) 
 

 

براساس نمودارهای رسم شده در شکل های فوق نتیجه می شود که گاف نواری نانولوله های دوجداره  

با افزایش قطر نانولوله دوجداره افزایش مییابد و البته گاف نانولوله خارجی از تک تک نانولوله های 

ررسی نواری ب تارداخلی تشکیل دهنده ان کوچکتر است که این خود منطبق با نتایج بدست امده از ساخ

 . است شده در قسمت های مربوط به ساختار نواری

 

 
 

(1،1) (1،1) (1،1) 

( 11،11 ) ( 11،11 ) ( 12،12 ) 

 (1،1) @ ( 11،11 )  (1،1) @ ( 12،12 )  (1،1) @ ( 11،11 ) 
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به تفکیک  ZnOچگالی حالت های کلی شش ساختار از نانولوله های دوجداره زیگزاگ 71-4شکل 

براساس  در کنار نانولوله دوجداره رسم شده است. آن هانانولوله های تک جداره تشکیل دهنده 

دوجداره با افزایش نمودارهای رسم شده در شکل های فوق نتیجه می شود که گاف نواری نانولوله های 

قطر نانولوله دوجداره افزایش مییابد و البته گاف نانولوله خارجی از تک تک نانولوله های داخلی تشکیل 

دهنده ان کوچکتر است که این خود منطبق با نتایج بدست امده از ساختار نواری بررسی شده در قسمت 

 های مربوط به ساختار نواری است

(0،1)  
(0،1)  (0،1)  

(،111)  (0،11)  (،111)  

@(0،1) (11،1) @(0،1) (10،1) @(0،1) (11،1) 

 (1،0دسته) ZnO( نانولوله های تک جداره و دوجداره زیگزاگ خالص DOSالف : چگالی حالت های کلی )71-4شکل 
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 زیگزاگ خالص دوجدارهجداره و  نانولوله های تک( DOS: چگالی حالت های کلی ) ب71-4شکل 

ZnO ( 1،0دسته) 

 

در نوار های ظرفیت  OوZn چگالی حالت های تفکیکی هر یک از اتم های  73-4و  78-4در دو شکل 

 هایولولهانندر  می دهد اننش 78-4شکل   .رسم شده است جدارهدو ولوله هایاننش برای انو رس

می O به شدت بیشتر از سهم اتم های  Zn ش سهم اتم های اندسته صندلی ، در نوار رس دوجداره

افزایش پیدا  Oسهم چگالی اتم های فرمی رژی انزیر سطح  -eV 9در نوار ظرفیت تا  همچنین باشد

 -eV5رژی تا انتر از این .در پایینمی شودبرابر   Znو Oچگالی اتم های سهم  -eV9رژی  انکرده ودر 

می کند، تجاوز  Oاز چگالی اتم های  Zn که محدوده محاسباتی ما بوده است سهم چگالی اتم های 

  این با نتایج تئوری بحث شده در توافق است.

(،17)  (،17)  (،17)  

(،111)  (،117)  (0،11)  

(@،17) (11،1) (@،17) (10،1) (@،17) (17،1) 
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 ZnOدوجداره دسته صندلی خالص  ولوله هایانندر  Zn,Oاتم های چگالی حالت های  : سهم 78-4 کلش

 

 

 
 

 

 

(1،1) @ (9،9) (1،1) @ ( 11،11 ) (1،1) @ (11،11) 

(1،1) @ (12،12) (1،1) @ ( 313،1 ) (1،1) @ (11،11) 

 (1،1) @ ( 11،11 )  (1،1) @ ( 11،11 )  (1،1) @ ( 12،12 ) 

 (1،1) @ ( 31،13 )  (1،1) @ ( 14،11 )  (1،1) @ ( 11،11 ) 
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 ZnO زیگزاگ خالص دوجداره ولوله هایانن در Zn,Oهای اتم های حالتچگالی  : سهم 73-4شکل 

 

برای مشخص تر شدن سهم اوربیتالی تک تک اتم ها در شکل گیری چگالی حالت های ایجاد شده در 

 رسم شده است 10-4را در شکل  آن هانوارها ، چگالی حالت های جزئی 

@(0،1) (11،1) @(0،1) (11،1) @(0،1) (10،1) 

@(0،1) (17،1) @(0،1) (18،1) @(0،1) (19،1) 

(@،17) (11،1) (@،17) (10،1) (@،17) (17،1) 

(@،17) (18،1) (@،17) (19،1) (@،17) (21،1) 
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 الصنانولوله های خدر   OوZn: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های  10-4شکل 

 الف :دسته صندلی  و ب: زیگزاگ

 

 

(1،1) @ (9،9) (1،1) @ (9،9) 

 (1،1) @ ( 11،11 ) 
 (1،1) @ ( 11،11 ) 

@(0،1) (11،1) @(0،1) (11،1) 

(@،17) (11،1) (@،17) (11،1) 

 (الف(

 (ب)
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 (و4،4) @(3و3دسته صندلی )نانولوله مربوط به دو  چگالی حالت های جزیی10-4قسمت الف شکل 

ولوله زیگزاگ انمربوط به دو ن 10-4ب شکل  های جزئیچگالی قسمت در( و5،5)@(70و70)

( که همگی 1،0)@(75،0)ولوله های زیگزاگ ان( و همچنین در دسته دیگر از ن1،0)@(74،0)

شده است . نتیجه این شکل حاکی از بالا بودن  آوردهخالص بودند  دوجدارهساختار های پایدارترین 

در هر دو   Oاتم  p1ش و اندر نوار رس Zn اتم  s4در نوار ظرفیت و  Znاتم  d9سهم اوربیتال های 

 Znاتم  d9که هیبریداسیون اوربیتالی بین  می دهد انو همین طور نش می باشدش اننوار ظرفیت و رس

 اطراف تراز فرمی در هر دو نوار است .  Oاتم  p1و

دک است نتیجه انبسیار   Oاتم  s1و  Znاتم  s4واوح است که نقش اوربیتال های  علاوه بر این

زیگزاگ نیز  ولوله هایاننهمین روند برای د .انگیریم که این حالت ها در ناحیه مغزی توزیع شده می

 . می شودمشاهده 

 

 یافته با اتم آلایش ZnO هایولوله اننبررسی خواص ساختاری و الکترونی  :5-4
Lu  

 
انولوله نمیایی و فیزیکی از یک طرف و تغییر این خواص از طرف دیگر در کاربرد های کنترل خواص شی

و ساختار ها به منظور ایجاد این تغییرات انن آلایشری بر خوردار است . به همین جهت ها از اهمیت بسیا

 شیوه ای عملی در این هدف است . 

غییرات د به نوبه خود تانمی تو آلایشبه جهت الکترون دهندگی و الکترون گیرندگی   آلایشالبته نود 

در کد محاسباتی  GGAمتفاوت فیزیکی را ایجاد کند .در این راستا تحقیقاتی با استفاده از تقریب 

SIESTA  توسط عناصری همچون    اکسید روی دوجدارهو  نانولوله های تک آلایشم شده و آن جا

Lu،Fe ، Mn، Li ،Sn، Ga، [51-51] صورت گرفته است. 

راهی برای اصلاحات ساختاری شیمیایی یا فیزیکی به جهت کاربردی کردن  انناخالصی سازی به عنو

 .  می شودو ساختار ها در نظر گرفته انن
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ها به لحاظ حفظ نانولوله تغییرات در شکل   ZnO نانولوله های دوجداره آلایشما نیز قصد داریم تا با 

را  آن هاایداری و خواص ساختاری و الکترونی حور  و یا تغییرات ایجاد شده در پفرم دوجداره هم م

ی را هاینانولوله دسته صندلی زیگزاگ و  هایولولهاننای از برای ایجاد فضای مقایسهبررسی کنیم . 

 د . انهای بیشتری با هم داشته ایم که  در حالت خالص شباهتکردهتخاب ان

در لوله داخلی و همچنین بار دیگر در لوله  Znبه جای اتم  Luی اتم انشنیابا ج آن هاو در همه 

 Luنشانی پایدارتر بودن ساختار نسبت به حالتی است که اتم دلیل این جای م شده استآن جاخارجی 

م شده مشابه در مقالات و ثانیا آن جادلیل این جایگزینی اولا کار  . [ 51قرار دهیم]  Oرا به جای اتم 

( 4،4)@ (71،71جداره )در نانو لوله دو  Oو بار دیگر به جای  Znیک بار به جای  Luبا قرار دادن 

میشود منفی تر در نتیجه ساختار  Znمیبینیم که انرژی تشکیل برای حالتی که ناخالصی جایگزین اتم 

یش تا کنون مطالعات زیادی روی آلاین است که برای آلایش اLu اتم  دلیل انتخابوالبته پایدارتر است.

توسط اتم  ZnOهای لوله همکارانش با آلایش نانوو  7 ژانگ اینکه م نشده ومنآن جااتم های سنگین 

Lu و  بهبود یافتهساختار فعالیت های کاتالیزوری ی گزارش کردند که با این آلایش  ادر غالب مقاله

برای افزایش [. 41ای کاربرد در صنعت قابل توجه است]در پی دارد که برالبته خواص اپتیکی جالبی 

 .شده است ارامتر های بهیته شده در بخش اول استفاده پات در این بخش از دقت محاسب

 یافته با اتم آلایش ZnO دسته صندلی  نانولوله های دوجدارهمحاسبات : 1-5-4
Lu  

( 5،5) @( n,n( و سه ساختار از دسته )4،4) @ (n,n) از دسته دوجدارهدر این بخش سه ساختار 

در لوله داخلی  Luیافته با اتم  آلایشساختارهای بهینه شده  17-4شکل در قرار دادیم  آلایشرا مورد 

نظور مقایسه دسته صندلی به م  دوجداره ولوله هایاننو خارجی به همراه ساختار بهینه شده خالص 

تخاب شده همه در حالت خالص کاملا پایدا بوده ان ولوله هایاننشده است  آوردهکنار هم در یک کادر 

 ایداریخارجی چه تفاوتی در پ آلایشداخلی و همیطور  آلایشگرفت که پس از نتیجه  انمی تود و ان

 .و حفظ شکل هم محور را دارند 

 

                                                 
7 Zheng 
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 در لوله داخلی و خارجی  Lu: ساختار های دوجداره دسته صندلی بهینه شده آلایش یافته با اتم 17-4شکل 

(9،9(@)1،1)  

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

(11،11(@)1،1)  

(11،11(@)1،1)  

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 خالص

 خالص

 خالص
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 در لوله داخلی و خارجی  Lu: ساختار های دوجداره دسته صندلی بهینه شده آلایش یافته با اتم  11-4شکل 

 

 آلایش داخلی 

(11،11(@)1،1)  

 خالص آلایش خارجی 

 آلایش داخلی 

(11،11(@)1،1)  

 خالص آلایش خارجی 

 آلایش داخلی 

(12،12(@)1،1)  

 خالص آلایش خارجی 
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خالص پایدار بوده اما در صورت   حالت ر(  د4،4)@  (3،3)  دوجدارهنانولوله  71-4و  71-4مطابق شکل 

پایداری داشته و  فرم خارجی با تشکیل پیوندهای درون جداری میل به نا همین طورداخلی و  آلایش

 . می دهدهم محور خود را به شکل غیر قابل چشم پوشی از دست 

 Luدر لوله داخلی از محل جایگاه اتم  آلایش( نیز به هنگام 4،4) @( 70و70)  دوجدارهنانولوله در 

و دیگر  می باشد  Znبا اتم  Luاز تعامل مثبت اتم  انارد که نشکیشدگی به سمت لوله خارجی د

 د . انده انساختار ها کاملا پایدار باقی م

 کنند میساختار ها به پایداری میل  آلایشحتی در صورت نتیجه گرفت با افزایش قطر  انمی توالبته 

می نیز کاملا صدق  (5،5) @(n,nدسته ) نانولوله های دوجداره.رویه توویح داده شده فوق در مورد 

 نیز واوح است . 11-4و در شکل  کند

 آلایش نانولوله های دوجدارهم شده در این قسمت ، روی یک سلول واحد از آن جامحاسبات پارامتری 

 Luاست . با جایگزین کردن یک اتم  انیکس  Oو   Znاتم که تعداد  51( شامل 4،4)@  (3و3یافته )

و همین طور در مورد دیگر ساختار ها اطلاعاتی در جدول  می شودمنجر به ایجاد ناخالصی  Znبه جای 

 شده که خود نتایج جالبی را در بر دارد . آوردهزیر 

 
 Luبا یک اتم  ZnOیافته  آلایشدسته صندلی  دوجدارهنانولوله : پارامتر های محاسباتی  8-4جدول 

  Cپارامتر           

            (0A) 

فاصله درون جداری 

(0A) 

 

 تعداد  

 اتم ها

  

دوجداره  نانولوله 

پایدار دسته 

 صندلی 
آلایش 

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

9011/9 9703/9 1350/9 51/5 91/5 59/5 51 11،11(@)1،1) ) 

9091/9 9014/9 1883/9 93/1 70/1 94/1 10 (11،11(@)1،1)  

9078/9 9088/9 1389/9 51/5 18/5 50/5 14 (11،11(@)1،1) 

9015/9 9037/9 1317/9 47/1 41/5 91/1 18 (12،12(@)1،1)  
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 لوله های داخلی موجب کاهش فواصل درون جداریدر  آلایشکه  می دهد اننش 8-4اطلاعات جدول 

داخلی در کاهش فاصله  آلایشبیشتر شود  تاثیر نانولوله نسبت به حالت خالص است و هرچه قطر  

 (1،1(@)12و12)نانولوله حتی کاهش در  شودمشاهده میطور که  اندرون جداری افزایش مییابد .هم

باعث افزایش فاصله درون  میرسد . و البته جالب است که ایجاد ناخالصی  در لوله  خارجی 0A 35/0به

 فاحش نیست .  انخارجی  چند آلایش. البته تفاوت  فواصل درون جداری در  می شودجداری 

 شآلایدکی داشته است که این افزایش نسبت به اننیز روند افزایشی  cلوله خارجی پارامتر  آلایشبا 

( و البته به 1،1(@)11و11)مربوط به ساختار  c، بیشترین رشد پارامتر لوله های داخلی کمتر است 

 .  می باشدداخلی  آلایشهنگام 

 

 :  Luیافته با اتم   آلایش  ZnOزیگزاگ  دوجداره ولوله هایاننمحاسبات  2-5-4

 

( 1،0) @( n,0)( و سه ساختار از دسته 1،0) @ (n,0)از دسته  دوجدارهدر این بخش سه ساختار 

در  Luیافته با اتم  آلایشختار های بهینه شده سا 14-4و  19 -4در شکل قرار دادیم  آلایشرا مورد 

 به منظورزیگزاگ خالص  نانولوله های دوجدارهلوله داخلی و خارجی به همراه ساختار بهینه شده خالص 

 رتخاب شده همه در حالت خالص کاملا پایداانولوله هایاننشده است  آوردهمقایسه کنار هم در یک کادر 

خارجی چه تفاوتی در  طور آلایشنداخلی و همی آلایشنتیجه گرفت که پس از  انمی تود و انبوده 

 (1،0) @ (n,0)پایداری و حفظ شکل هم محور را دارند . ساختار های در نظر گرفته شده در دسته

 د ازانعبارت 

 نیز  (1،0) @ (n,0)و در دسته  می باشد (1،0) @ (71،0)و  (1،0) @ (75،0)و  (1،0) @ (74،0) 

 .  می باشد (1،0) @ (71،0)و  (1،0) @ (71،0)و  (1،0) @ (75،0)
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 در لوله خارجی و داخلی Lu: ساختار های دوجداره زیگزاگ بهینه شده آلایش یافته با اتم  19-4شکل 

 
 

 

(11،1(@)0،1)  

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 خالص

 خالص

 خالص

(11،1(@)0،1)  

(10،1(@)0،1)  
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 در لوله خارجی و داخلی  Lu:ساختار های دوجداره زیگزاگ بهینه شده آلایش یافته با اتم  14-4شکل 

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

 آلایش داخلی 

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 آلایش خارجی 

 خالص

 خالص

 خالص

(11،1(@)7،1)  

(10،1(@)7،1)  

(17،1(@)7،1)  



97 

 

 

به این  .شده است آلایشبررسی شده در این فصل  ولوله هایاننواحد از  در تمام حالت ها یک سلول

وله ، یک بار داخلی و بار کار برای هر دو لرار گرفته و این ق Znبه جای یک اتم Luشکل که یک اتم 

ولوله اننکه  می بینیمنیز  14-4و  19-4ه است . مطابق با شکل های م شدآن جادیگر لوله خارجی مکررا 

آن ( که البته  همه 1،0)@(71،0)( و1،0)@(75،0)و همچنین ( 1،0)@(75،0)( و1،0)@(74،0)های

د شکل هم حور خود را حفظ نکرده و فروپاشی فاحشی را در انیدار بوده حالت خالص کاملا پا در  ها

( 1،0)@(71،0)( و 1،0)@(71،0)ولوله هایانناما و هر دو دسته شاهد هستیم.   آلایشمورد هر دو 

ان نداده تمایلی به اثر پذیری ظاهری از خود نش Lu انخارجی در مقابل اتم میهم آلایشبالاخص در 

و این امر مطابق نتایج تئوری بحث شده .است پایدار  را کاملا حفظ نموده و است و فرم هم محور خود 

 است . 1در فصل 

می ده ها دینانولوله میل به پایداری در خارجی نانولوله با افزایش قطر  می دهد اننتایج بدست امده نش

 . شود

و  (Oاتم 44و Znاتم  44اتم ) 88شامل (1،0)@(71،0)ولوله هایاننمحاسبات پارامتری روی 

 3-4م شده و نتایج حاصله در جدول آن جا( Oاتم  41و  Znاتم  48اتم ) 31شامل  (1،0)@(71،0)

 شده است . آورده

 

 
یافته آلایشزیگزاگ  نانولوله های دوجداره: پارامتر های محاسباتی  3-4جدول   

  Cپارامتر           

            (0A) 

فاصله درون جداری 

(0A) 

 

 تعداد  

 اتم ها

  

دوجداره  نانولوله 

آلایش  پایدار زیگزاگ

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

1317/5 1311/5 1871/5 98/5 18/5 91/5 88 (71،0)@(1،0)  

1337/5 1380/5 1311/5 45/5 90/5 91/5 31 (71،0)@(1،0)  
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 آلایش  ZnO   صندلیدسته  دوجدارههای نانولوله :بررسی خواص الکترونی 4-5-3

 :Luاتم  یافته  با

سته د ولوله هایاننر نواری . ساختاپردازیم در این بخش به بررسی خواص الکترونی )ساختار نواری ( می

رسم شده  15-4در شکل  آن هایافته داخلی و خارجی  به همراه ساختار نواری خالص  آلایش صندلی 

در   Luدسته صندلی پس از جایگزینی اتم  نانولوله های دوجدارهدر تمام  می دهد اناست که نش

 آلایشساختار نواری نسبت  به حالت خالص تغییر پیدا کرده و البته که در هر دو    Znجایگاه اتم 

 و داخلی تراز فرمی در موقعیت پایین تری قرار گرفته و همچنین گاف نواری نسبت به حالت خارجی 

( 5،5)@(71و71( و)4،4)@(77و77: ساختار نواری نانولوله های دسته صندلی  خالص و آلایش یافته )15-4کل ش  

 الایش داخلی  آلایش خارجی خالص

(1،1) @(11،11

) 

(1،1) @(12،12) 
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ات انیم که تغییرمیدماده از نارسانا به فلز تغییر فاز داده است .خالص کاهش چشمگیری پیدا کرده و 

در جدول  آن هاوجه است .تغییرات گاف نواری و موقعیت تراز فرمی لب تافیزیکی ج حاصله در خواص

 نشان داده شده است . 4-70

 

 ZnOیافته  آلایشدسته صندلی  نانولوله های دوجداره: گاف نواری و موقعیت تراز فرمی  70-4جدول 

 (eVگاف نواری )       

 

   (eVفرمی )موقعیت تراز 

نانولوله دوجداره  پایدار 

آلایش  دسته صندلی 

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

(1،1(@)11و11 -1903/9 -5113/1 -4377/1 7119/7 صفر صفر ) 

(1،1(@)11و11) -1545/9 -8919/1 -4189/1 7130/7 صفر صفر  

 (1،1(@)11و11) -1514/9 -9131/1 -4117/1 1101/7 صفر صفر

(1،1(@)12و12) -1990/9 -1074/1 -4475/1 1183/7 صفر صفر   

 

تشکیل  رژیانتخاب و انها را نانولوله یافته یک دسته از  آلایش ولوله هایاننالبته برای بررسی پایداری 

ابطه ریافته نیز برسیم . آلایش ولوله هایاننای در جهت پایداری تا به نتیجه  می کنیمرا محاسبه  نآ

 [51]یافته به صورت زیر است . نانولوله های آلایشاستفاده شده برای بررسی پایداری 

           E(Zn) ZnN E(Lu) + LuN –) pure DWNT( E – )doped DWNT( = E orfE 

 E  و  می باشدیافته  آلایشدوجداره نانولوله رژی کل مربوط به انE  خالص نانولوله رژی کل انمربوط به

 LuN   تعداد اتمLu شده به جای اتم  نشانیجای  Zn 4مطابق اطلاعات آورده شده در جدول  .است-

( در 1،0)@(71،0و البته ) و خارجی ( در آلایش داخلی4،4)@(77،77های )بینیم که نانولولهمی 77

دهد اختلاف کایرالیتی در نانو پایدارترین در دسته خود بوده و این نشان می داخلی آلایش خارجی و

در دسته زیگراگ و دسته صندلی نسبت حالت خالص خود افزایش  Luلوله های آلایش شده با اتم 

(1-3)  
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م محاسبات در حالت خالص اختلاف کایرالیتی برای نانو لوله های دسته آن جاداشته است . مطابق 

 افزایش داشته است. 1به این مقدار بوده اما در حالت آلایش یافته  5صندلی بررسی شده 

 8همچنین در مورد نانو لوله های دسته زیگزاک که در حالت خالص اختلاف کایرالیتی محاسبه شده 

 .افزایش پیدا کرده است 70مقدار به این بوده اما در حالت آلایش یافته 

 ZnO: انرژی کل و انرژی تشکیل برای نانو لوله های آلایش یافته زیگزاگ و دسته صندلی 4-77جدول 

 

 

انرژی تشکیل 

 داخلی

انرژی تشکیل 

 خارجی

انرژی کل آلایش 

 داخلی

انرژی کل  آلایش 

 خارجی

نانولوله دوجداره دسته 

 صندلی 

 (1،1(@)9،9)   فروپاشی کرد فروپاشی کرد

 (1،1(@)11،11) -151075/55931 -339037/55931 -83/7 فروپاشی کرد

1/7- 074/1- 904131/53734- 778131/53735- (11،11(@)1،1)  

541/0- 391/0- 100911/19759- 081911/19754- (12،12(@)1،1)  

491/0- 875/0- 177891/11099- 330891/11099- (13،13(@)1،1)  

981/0- 14/0- 110117/10371- 415480/10371- (11،11(@)1،1)  

(7،1(@)11،1) -350819/81443 -703437/81448 فروپاشی کرد فروپاشی کرد  

 

(7،1(@)10،1) -193111/30913 -979188/30911 فروپاشی کرد فروپاشی کرد  

591/9- 117/9- 11415/34731- 017177/34731- (17،1(@)7،1)  

497/9- 144/9- 787013/38011- 070330/38011- (18،1(@)7،1)  

414/9- 145/9- 141811/707351- 011118/707351- (19،1(@)7،1)  



111 

 

 آلایش  ZnOدسته صندلی  دوجداره ولوله هایاننبررسی چگالی حالت های  4-5-4

 :Luیافته با اتم 

ش برای انهای ظرفیت و رسدر نوار  Lu و Zn  ، Oچگالی حالت های تفکیکی هر یک از اتم های 

 11-4در شکل   (1،1(@)12،12)و  (1،1(@)11،11) یافتهآلایشجداره دسته صندلی دو ولوله هایانن

می  دوجدارههای های داخلی ساختارمربوط به آلایش در لوله 11-4. قسمت الف شکل رسم شده است

است  Luو    Oبسیار بیشتر از سهم اتم های  Znسهم اتم های ش اندر نوار رس می دهد اننش که باشد

های ظرفیت سهم اتم . اما در نوار می شودبیشتر نیز   Znداخلی سهم اتم های نانولوله و با افزایش قطر 

بیشتر و O به بالا سهم اتم های  -eV 9رژی های اناست و در  انتقریبا یکس  Oو همچنین  Znهای 

 11-4شده در شکل  آوردهمطابق نمودار های  همچنین. می شودبیشتر  Znبه پایین سهم اتم های  -9

کل ایجاد شده ی هاحالتدارد . این یعنی چگالی  حالت هاگیری چگالی ی در شکلدکانسهم   Luاتم 

  Luبوده و اتم  O و Zn ، ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین اتم های شاندر نوارهای ظرفیت و رس

رژی نزدیک تراز فرمی و کشیدگی انیک عامل ناخالص موجب تغییر شکل حالت های  انبه عنو انمیهم

 ت . ا شده اسانا به رساناز نیم رس و در نهایت تغییر ماهیت ساختار آن ها

 

 

 

 

 

 

کلی در نانولوله دوجداره دسته و چگالی حالت ,O   LuوZn : نمودار چگالی حالت های جزیی اتم های  11-4شکل 

  Luآلایش یافته خارجی با اتم  ZnO( 5،5)@(71،71صندلی )

 

 

Zn 
O 

Lu 

total 
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های  نانولولهر های کلی دو چگالی حالت ,O   LuوZn اتم های  جزیی : نمودار چگالی حالت های 11-4شکل 

 داخلیب( لوله  یافته الف( لوله خارجی آلایش ZnOدسته صندلی  دوجداره

آلایش لوله خارجیالف(   ب( آلایش لوله داخلی 

Zn 

O 

Lu 

total 

(1،1) @ (11،11)  (1،1) @ (11،11)  

(1،1) @ (1،111)  (1،1) @ (1،111)  

(1،1) @ (1،111)  (1،1) @ (1،111)  

(1،1) @ (12،12)  (1،1) @ (12،12)  
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-4شکل  های اتم ها رسم شده است.برای اوربیتالچگالی حالت های جزئی  18-4و  11-4 ر شکل د

و  (4،4)@(70،70)دسته صندلی  دوجدارهنانولوله لوله داخلی دو  آلایشمربوط به  11

در نوار ظرفیت نقش بیشتری ایفا کرده و در Zn اتم  d9های اوربیتال نآکه مطابق  (5،5)@(77،77)

ها مطابق نانولوله برای تمام  Znنقش بیشتری دارند این رویه در مورد اتم   s4ش اوربیتال های اننوار رس

 . شکل برقرار است 

 دهد می اننش انمشخص شده همچن 11-4در شکل  ان  p1و  s1که اوربیتال های   Oدر مورد اتم 

است و این  صادق ولوله هاانبرای همه ن و s1بیشتر از  p1ش و ظرفیت سهم اوربیتال اندر هر دو نوار رس

نقش نقش بسیار اندکی در چگالی   Luمطابق شکل اتم . ش بیشتر از ظرفیت است انسهم در نوار رس

تا حدی قابل  d5حالت های هر دو نوار ظرفیت و رسانش ایفا می کنند به طوری که فقط اوربیتال 

 محاسبه در چگالی حالت ها می باشد.
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 . 

در نانولوله های آلایش یافته در لوله داخلی الف(  Lu و oو Zn: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های 11-4شکل 

 (4،4)@(77،77( و ب( )5،5)@(71،71)

 

رسم  آن هادر لوله خارجی  آلایشکه چگالی حالت های جزئی همین دو ساختار برای  18-4در شکل 

ت خارجی نسب با این تفاوت که در نمونه هایشده است نیز تقیبا همین روند را در پیش گرفته است 

 مقداری کاهش یافته است.  d9در هر دو ساختار در نوار ظرفیت سهم اوربیتال  Znه داخلی برای اتم ب

 p1و اوربیتال   Zn اتم d9نتیجه میگیریم که مطابق نمونه های خالص هیبریداسیون بین اوربیتال 

 . شودمیهای کلی گیری چگالی حالتشکلدر اطراف تراز فرمی موجب  Oاتم 

  

 ب الف
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 د نانولوله های آلایش یافته در لوله خارجی Luو Oو Zn: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم های  18-4شکل 

 (4،4)@(77،77)( و ب( 5،5)@(71،71الف ( )
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  Lu کپسوله شده با اتم ZnOولوله هایاننبررسی خواص ساختاری و الکترونی  6-4

 ، قصد داریمآن هادر پی بررسی تغییرات در  خواص ساختاری و الکترونی به هنگام کپسوله نمودن 

 .دهیمخالص و پایدار دسته صندلی و زیگزاگ را مورد بررسی قرار  ولوله هایانننمونه هایی از 

به اصطلاح  آن هادر مرکز محوری   Luسپس با قرار دادن یک اتم  .تخاب شدانها نانولوله تعدادی از  

محاسبات ساختاری و الکترونی  ،کپسوله نموده و پس از واهلش ساختار ها بر مبنای پارامتر های ورودی

وله ولاننکه تمام  یمدکر مشاهدهشبیه سازی شده نانولوله م محاسبات و رسم شکل های آن جاو پس از 

نیز شکل لوله ای هم محور خود را حفظ نموده و فروپاشی   Luپایدار پس از کپسوله شدن با اتم  های

نمونه دو ساختار یکی دسته صندلی و دیگری زیگزاگ را که پس از بهینه سازی  انبه عنو .نکرده است

 ایم. آورده 13- 4    در شکل را دانده انپایدار م

 

 

 

 

Lu 

Zn 

O 

( و ب ( زیگزاگ 4،4)@(70و70: نانولوله هایپایدار کپسوله شده پس از واهلش  الف( دسته صندلی ) 13-4شکل 

(75،0)@(1،0) 

 ب                                                                    الف
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 Luکپسوله شده با اتم  ZnO  نانولوله های دوجدارهمحاسبات  1-6-4

کپسوله شده دسته  نانولوله های دوجدارهم شده در این بخش روی یک سلول واحد از آن جامحاسبات 

 طورهمینو  (1،0)@( 74،0( و زیگزاگ )5،5)@(70و70) طور( و همین4،4)@(3و3صندلی )

 .تخاب کردیمانداره در دسته خود بودند را وجدنانولوله ترین که همگی پایدار(     1،0)@(75.0)

 های،  پارامترارائه دهیم برای دو حالت خالص و کپسوله شده مقایسه ای در بهترین حالت  میخواهیم 

ق ایم که مطابآوردهمحاسبه نموده و نتایج را در جدول به نمایش در ثابت شبکه و فاصله درون جداری را 

یافته  دکیانو زیگزاگ ثابت های شبکه نسبت به حالت خالص کاهش در هر دو نود دسته صندلی  نآبا 

از نزدیک شدن  اند که نشانسبت به حالت خالص خود کاهش یافتهاست . فواصل درون جداری نیز ن

ها که نانولوله این امر موجب کاهش حجم  .  می دهدهای داخلی و خارجی پس از کپسوله شدن لوله

به لحاظ فضای خالی درون جداری است جهت کاربرد در  های دوجدارههولنانولیک  امر مهم در اهمیت 

                                           صنعت است . 

 

 Luه با اتم کپسوله شده  ZnO نانولوله های دوجداره: ثابت شبکه و فاصله درون جداری  71-4جدول 

 

 دوجدارههای  نانولوله  (Åفواصل درون جداری ) Cثابت شبکه 

 خالص کپسوله شده خالص کپسوله شده

9998/9 1354/9 919/4 570/4 (3،3)@(4،4) 

9797/9 1341/9 981/4 595/4 (70،70)@(5،5) 

5790/5 1011/5 705/4 155/4 (74،0 )@(1،0) 

4743/5 1154/5 717/4 905/4 (75.0)@(1،0) 
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 ZnOوجداره پایدار نانولوله های دو خواص الکترونی  رژی تشکیلان  2-6-4

 Luکپسوله شده با اتم 

در این بخش موقعیت تراز فرمی و گاف نواری ساختار ها مورد بررسی قرار گرفته است و نتایج حاصله 

 ت .شده اس آورده 71-4در جدول 

 

 کپسوله شده ZnOپایدار وجداره نانولوله های دگاف نواری و موقعیت تراز فرمی  79-4جدول 

 دوجدارههای  نانولوله  (eV)موقعیت تراز فرمی  (eVگاف نواری )

 خالص کپسوله شده خالص کپسوله شده

 (4،4)@(3و3) -9511/9 -7150/1 0711/7 صفر

 (5،5)@(70و70) -1843/9 -7830/1 7709/7 صفر

 (1،0)@( 74.و0) -5098/9 -3117/1 1181/0 صفر

 (1،0)@(75.0) -4154/9 -1170/1 1718/0 صفر

 

ه جالب از یک نتیج انکپسوله شده نسبت به خالص نش ولوله هایاننتغییرات گاف نواری  ،مطابق جدول

 میا شدن ساختار ها انصفر شدن گاف نواری و رس نآو  است نانولوله های دوجدارهدر خواص الکترونی 

ن یک ای ا هستند .انها در حالت خالص نیم رسنانولوله که در قسمت های قبل دیدیم این در حالی  باشد

هادر صنعت است و البته در مورد تراز فرمی هم مطابق نتایج جدول نانولوله نتیجه مهم در کاربرد این 

تر میل های بالارژیانکه تراز فرمی به سمت  می بینیم 71-4و نتایج جدول  90-4و با دقت در شکل 

 کند.می

و ,( 4،4)@(nوn)های کپسوله شده تعدادی از نانو لوله های دسته به منظور بررسی پایداری نانولوله

انرژی  4-4ومطابق فرمول را انتخاب نموده  (n(@)7،1،1)های دسته  تعدادی از نانولولههمچنین 

 [58محاسبه میکنیم .] آن ها تشکیل را برای
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 E(Lu) LuN –) pure DWNT( E –) doped DWNT( = E forE 

 

 Luکپسوله شده با اتم   ZnOهای دوجداره : انرژی کل و انرژی تشکیل نانولوله 74-4جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

( و 4،4)@(70،70میبینیم که نانولوله های ) 74-4مطابق اطلاعات اورده شده در جدول 

 نانو لوله های ( پایدارترین در دسته خود بوده و این نشان میدهد اختلاف کایرالیتی در1،0)@(71،0)

کپسوله شده زیگراگ و دسته صندلی نسبت حالت خالص خود یک عدد افزایش داشته است . مطابق 

 5م محاسبات در حالت خالص اختلاف کایرالیتی برای نانو لوله های دسته صندلی بررسی شده آن جا

مورد نانو لوله های افزایش داشته است . همچنین در  1بوده اما در حالت کپسوله شده این مقدار به 

بود ه اما در حالت کپسوله شده  8دسته زیگزاک که در حالت خالص اختلاف کایرالیتی محاسبه شده 

و البته از مقایسه اختلاف کایرالیتی و البته انرژی تشکیل  در افزایش پیدا کرده است . 3این مقدار به 

به    ZnOکه در مورد نانو لوله های حالت الایش یافته با حالت کپسوله شده میتوان نتیجه گرفت 

 هنگام افزودن ناخالص حالت کپسوله پایدارتر ار حالت آلایش است . 

انرژی تشکیل 

 کپسوله شده

انرژی کل  کپسوله 

 شده

نانولوله دوجداره دسته 

 صندلی 

- - (9،9(@)1،1) 

415/5- 418018/51307- (11،11(@)1،1) 

400/5- 411414/10187- (11،11(@)1،1)  

793/1- 884473/81351- (11،1(@)7،1)  

 

1989/9- 431031/37878- (10،1(@)7،1)  

118/9- 448810/35138- (17،1(@)7،1)  

  

(1-1)  
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در حالت خالص و  ZnOنمونه ای از تغییرات ساختار نواری نانو لوله های دو جداره  90-4در شکل 

کپسوله شده اورده شده است. مشاهده میکنیم در ساختار نواری نانولوله های کپسوله شده خطوطی از 

ای دوجداره هنوار رسانش و ظرفیت تراز فرمی را قطع کرده و نتیجه میگیریم که با کپسوله کردن نانولوله

ZnO  این نتیجه قابل توجهی برای کاربرد بیشتر گذار فازی از حالت نیم رسانا به رسانا خواهیم داشت و

 باشد. این ماده در مصارف صنعتی می

 

 

 Luاز خالص به کپسوله شده با اتم  ZnO : تغییرات ساختار نواری نانولوله های دوجداره  90-4شکل 

E
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تیجه گیری ن  
 

یافته مورد  آلایشخالص و  ZnOدوجداره  هایولولهانندر این پژوهش پایداری و خواص الکترونی 

 محاسبات پارامتر هایی انبررسی قرار گرفت . ابتدا به منظور افزایش دقت و صحت در نتایج و کاهش زم

 دسته صندلی خالص  ولوله هایانن سپس .در فضای وارون بهینه شد  Kرژی قطع و تعداد نقاط اننظیر 

(n,n) @ (4،4( با )3-74 n=)  و همچنین دسته(n,n) @ (5،5)  با (70-75n=)  ولوله اننو

 ( =75n-10) با  (1،0) @ (n,0)دسته  همین طورو  (=74n-73) با  (1،0) @( n،0) زیگزاگ های

 بر اساس پارامتر های ورودی بهینه شده مورد واهلش قرار گرفت . 

 فواصل درونو  رژی تشکیل محاسبه شدانرژی پیوندی و ان ، هانانولوله بررسی پایداری  در ادامه جهت

ها بدین شرح گزارش شد : در نمونه های دسته صندلی به ازای فواصل درون نانولوله جداری پایدارترین 

به  آنگستروم 9/4ی زیگزاگ به ازای فواصل درون جداری بیشتر از و در نمونه ها آنگستروم 1/4جداری 

 درون های با فواصلو نانولولهده و انحور خود پایدار باقی متر ساختار ها با حفظ فرم لوله ای هم ملابا

 اعلام شده میل به ناپایداری و فروپاشی دارند .  کمتر از مقادیر  جداری

رژی های تشکیل و پیوندی به این صورت است که در هر دسته خاص انها  با استفاده از نانولولهپایداری 

می  در نظر گرفتهنانولوله پایدارترین  انتشکیل را دارد به عنورژی انی که کمترین ادوجدارهنانولوله 

و  ندارند انچندتفاوت  نانولوله های دوجدارهرژی های پیوندی انمده ایج بدست آمطابق نت البته  شود

 .  می دهند انروند افزایشی را نشنانولوله های تشکیل نیز با افزایش قطر رژیان

( در نمونه های 1،0)@(75،0( و همچنین  )1،0)@(74،0)نانولوله م شده آن جاه محاسبات با توجه ب

پایدارترین  انبه عنو دسته صندلی(  در دسته  5،5)@(70،70( و همچنین )4،4)@(3،3زیگزاگ و)

 گزارش شد . نانولوله 
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 الصنانولوله های خکه  می دهد انمحاسبات الکترونی و نیز ساختار نواری حالت های بدست امده نش

ای ههنانولولو همچنین  می باشدا با گاف نواری مستقیم اننیم رس دسته صندلی تک جداره زیگزاگ و 

گاف نواری مستقیم گزارش شد به طوری که هر چه ا و با انرسنیز نیم دسته صندلی زیگزاگ و  دوجداره

 یابد .، گاف نواری نیز افزایش میخارجی افزایش مییابدنانولوله قطر 

انولوله نسی های بیشتر به این نتیجه رسیدیم که در تمام ساختار های بررسی شده گاف نواری در برر

، این نتیجه برای هر می باشدکمتر  نآتشکیل دهنده ولوله هایاننوجداره از گاف نواری تک تک های د

 و کاملا مشهود است .  انیکس دسته صندلی دسته زیگزاگ و  دو

های نانولولهدر   Luیافته با اتم  آلایش های دوجدارهنانولولهی و الکترونی در ادامه خواص ساختار

مورد بررسی  (5،5) @( n,n( و از دسته )4،4) @ (n,n)از دسته  دوجداره دسته صندلی دوجداره

 .قرار گرفت

 Znیک بار در لوله خارجی و بار دیگر در لوله داخلی به جای یک اتم    Luدر تمام موارد یک اتم  

گام به هن  آن هاها نسبت به حالت خالص نانولوله داد فواصل درون جداری  انشد و نتایج نش نشانیجای

 یابد. در لوله داخلی کاهش می آلایشدر لوله خارجی افزایش  و به هنگام  آلایش

 @( n.0( و از دسته )1،0) @ (n,0)از دسته  دوجدارهای دوجداره زیگزاگ هولولهانهمچنین در ن 

ی فرم لوله ا آلایشای که در این دسته پس از نانولوله پس از تعیین  .قرار دادیممورد بررسی  ( را1،0)

نتیجه بدست امده در  یدار بوده در مورد خواص الکترونیود و به اصطلاح پامهم محور خود را حفظ ن

  ها آنها نسبت به حالت خالص نانولوله تکرار شده و فواصل درون جداری سته صندلی نانولوله های د

 یابد. در لوله داخلی کاهش می آلایشدر لوله خارجی افزایش  و به هنگام  آلایشبه هنگام 

به این نتیجه  آن هام محاسبات مربوط به انرژی تشکیل ساختارها از روی انرژی کل آن جاپس از 

( در دسته 1،0)@(71،0لبته )( در دسته دسته صندلی و ا4،4)@(77،77های )که نانولولهرسیدیم 

دهد اختلاف کایرالیتی در نانو لوله های آلایش زیگزاگ پایدارترین در دسته خود بوده و این نشان می

لاف ؛ واختدر دسته زیگراگ و دسته صندلی نسبت حالت خالص خود افزایش داشته است Luشده با اتم 
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گزارش شد، که  70های زیگزاگ عدد برای نانولوله، و  1های دسته صندلی عددکایرالیتی برای نانولوله

 واحد افزایش داشته است. 1برای هر دو دسته 

سته د های دوجدارهنانولولهکه  دهدمی اندسته صندلی نشیافته  آلایشمحاسبات الکترونی ساختار های 

ه ا شدان، رسجی در لوله داخلی و هم خار آلایشد ، بعد از انا بوده انصندلی که در حالت خالص نیم رس

 تقال ترازانهای صورت گرفته داخلی و خارجی منجر به آلایش. تمام  باشدصفر می  آن هاو گاف نواری 

 رژی های پایین تر شده است .انفرمی به سمت 

پرداختیم .  Luکپسوله شده با اتم  ZnOولوله هایانندر ادامه به بررسی خواص ساختاری و الکترونی 

خالص و پایدار دسته صندلی و زیگزاگ مورد بررسی در اوایل فصل  نانولوله های دوجدارهبه این منظور 

شد که  کرده و پس از واهلش ساختارها نتیجهکپسوله  نآدر مرکز محوری  Luرا با قرار دادن یک اتم 

شکل لوله ای هم محور خود را حفظ  Luخالص پایدار پس از کپسوله شدن با اتم  هایولوله اننتمام 

بعد از دهنده ناپایداری باشد مشاهده نشد . اننموده و هیچ برهمکنش پیوندی بین اتم ها که نش

که نانولوله   م شده پیرامون انرژی تشکیل ساختارها، به این نتیجه رسیدیم آن جامحاسبات 

دهد اختلاف و این نشان می ( پایدارترین در دسته خود بوده1،0)@(71،0( و)4،4)@(70،70)

کایرالیتی در نانو لوله های کپسوله شده زیگراگ و دسته صندلی نسبت حالت خالص خود یک عدد 

 .افزایش داشته است

نسبت به حالت خالص کمی افزایش یافته اما در نمونه های  در نود دسته صندلی ثابت های شبکه 

زیگزاگ ثابت شبکه نسبت به حالت خالص کاهش یافته است فواصل درون جداری نسبت به حالت 

اخلی و خارجی پس از نانولوله های دخالص خود کاهش یافته و این خود حاکی از نزدیک تر شدن 

 کپسوله شدن است .

ا در حالت خالص به انرسح است که ساختار ها از ووعیت نیمواو هاولولهاننبا دقت در ساختار نواری 

  . باشدمیبرای کاربرد در صنعت الکترونیک این نتیجه مهمی دهند. ا گذار فاز میانرس
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 :ینده پیشنهادات برای آ
 

 یافته  آلایشخالص و   ZnO نانولوله های دوجدارهبررسی خواص اپتیکی و ترابردی   (7

 الص و کپسوله شده سایر اکسید های فلزی نانولوله های خمطالعه خواص مغناطیسی  (1

با لوله خارجی ثابت و لوله  ZnOولوله های د وجداره انبررسی خواص الکترونی و مغناطیسی ن (9

 داخلی با قطر متغییر 

واسطه نسبت به کپسوله شده با عناصر ZnOوجداره نانولوله های دبررسی تغییرات خواص فیزیکی  (4

 . نآنه های خالص ونم

 ZnOهای دوجداره ( مطالعه خواص مکانیکی و استحکام نانولوله5
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Abstract: 

Nanotechnology is one of the most important issues in contemporary 

scientific societies, which is rapidly expanding in all fields of science and 

technology. Today, nanotechnology research is working hard to optimize 

metal oxides in nanoscale because of its special properties in relation to mass 

state. 

Zinc oxide nanoparticles have a much higher quality and performance than 

conventional zinc oxide due to their very fine particles and, consequently, a 

high level of performance. Among nanoscale materials, nanotubes, and 

especially ZnO nanotubes, have been widely used in all aspects of human 

life because of their interesting electrical, optical, mechanical and thermal 

properties. These structures are very important because of their high 

electrical and thermal conductivity, high mechanical strength, high 

transparency, high visibility, and are the ideal choice for all types of laser 

and laser diode and displays. 

In this project, using the density functional theory (DFT) with the 

generalized gradient approximation of GGA, and using the SIESTA 

computational code, the stability and electron properties of pure dowble-

walled nanotubes (4.4) @ (n, n) (n=14-7), And (5.5) @ (n, n) (n=16-8) and 

zigzag (6.0) @(n,0)  And (7.0) @(n,0) also doped with Lu atom. 

The results of the study of pure nanotubes show that the most favorable 

interstitial distance is 4.6Å for  nanotubes , the chirality difference for this 

category is 5. 

The most favorable intraocular distance for zigzag nanotubes is 4/4 

angstroms, and the chirality difference is reported for this category 7. The 

investigation of their strip structure shows that all of thedowble-walled 

nanotubes of the semiconductor ZnO pure sheet of semiconductor are 

straight-gap and increase with the increase in the band gap, and in the pure 
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zigzag type, the semiconductor is straight-gauged and with increasing 

diameter The bandwidth increases, although these variations are observed in 

the band gap for even  more  dowble-walled  nanotubes. The results of the 

release of double-sided CNTs and zigzags showed that their interstitial 

distances were altered to the pure state, as well as in lower diameter 

nanotubes, even with the loss of sustainability. So, the results of the 

sustainability calculations showed that the diffusion of chiral in the 

nanotubes in nanotubes increased by 2 units in the nanotubes with the Lu 

atom, and by encapsulating the nanotubes this chirality difference was 

compared to the pure state for each Two zigzags and one armchair have risen 

 The dowble walled ZnO nanotube  , doped and capsulation with the Lu 

atom, are a phase change from the semiconductor to the metal. 

 

Key words:  

ZnO binary nanotubes, density functional theory, SIESTA code, nanotube 

stability, formation energy, strip structure 

 

 

 

 

 



122 

 

 

 
Faculty of Physics and Nuclear Enggineering 

M.Sc. Thesis in Solid State Physics 

 

 
 

Study of stability and electronic properties of pure and doped double-

walled ZnO nanotubes 

 
 

 
Vajiheh Allahverdinejad sarab 

 

 
 

Supervisor: 
Dr.Tayebe Movlarooy 

 

 
 

               september 2018                                                   
 


