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  تقدیم به:

  

 
 پدر و مادر عزیز و مهربانم

هاي زندگی همواره یاوري دلسوز و فداکار ي ها و دشوار که در سختی  

اند و پشتیبانی محکم و مطمئن برایم بوده  

 و                                             

ت که محیطی سرشار همسرم به پاس قدر دانی از قلبی آکنده از عشق و معرف

 از سلامت و امنیت و آرامش و آسایش براي من فراهم آورده است.
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اینجانب زهرا افشون دانشجوي دوره کارشناسی ارشد رشته جامد دانشکده فیزیک دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده 

ي سیلیکون کارباید پرشده با عناصر واسطه تحت ها پایان نامه مطالعه خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله

  راهنمائی.خانم دکتر طیبه مولاروي .متعهد می شوم .

 . تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است  

 . در استفاده از نتایج پژوهشهاي محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است  

 طالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگري براي دریافت هیچ نوع مدرك یا امتیازي در هـیچ جـا ارائـه    م

  نشده است .

       دانشـگاه صـنعتی   « کلیه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقـالات مسـتخرج بـا نـام

 به چاپ خواهد رسید .»  Shahrood  University  of  Technology« و یا » شاهرود 

  پایان نامـه حقوق معنوي تمام افرادي که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از 

 رعایت می گردد.

 ه شده است ضـوابط و اصـول   در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردي که از موجود زنده ( یا بافتهاي آنها ) استفاد

 اخلاقی رعایت شده است .

  در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است

                                                                                                                                                                     اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .

 20/6/97تاریخ  

 امضاي دانشجو 

 
  

  

  

  

  

  

 
  

 تعهد نامه

 مالکیت نتایج و حق نشر
 کلیه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن (مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه هاي رایانه اي ، نرم افزار ها و

تی شاهرود می باشد . این مطلب باید به نحو مقتضی در تجهیزات ساخته شده است ) متعلق به دانشگاه صنع

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود .

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

هاي سیلیکون کارباید خالص و  ي خواص الکتریکی و مغناطیسی نانولوله در این پژوهش به مطالعه

  ایم. با عناصر واسطه پرداخته پرشده

هاي سیلیکون کارباید کپسوله شده با فلزات واسطه داراي خواص جالب الکتریکی، حرارتی،  نانولوله

  اند. مقاومت الکتریکی بالا و ... هستند و به دلیل پایداري و گاف نواري عریض مورد استفاده قرار گرفته

توسط  GGA ي در تقریب شیب تعمیم یافته DFTچگالی ي تابعی  در این پژوهش با استفاده از نظریه

  تعریف شده است. DZPي پایه به صورت  استفاده و مجموعه SIESTAکد محاسباتی 

)، 4و4هاي سیلیکون کارباید خالص آرمیچر( در ابتدا خواص الکتریکی، مغناطیسی و پایداري نانولوله

)، 18و0)، (16و0)، (14و0)، (9و0)، (7و0( ) و زیگزاگ20و20)، (18و18)، (16و16)، (14و14)، (6و6(

یابد. در  ، افزایش میnها با افزایش کایرالیتی است. پایداري در هر دو گروه نانولوله ) مطالعه شده20و0(

هاي فلزات واسطه و  اي از اتم ) کپسوله شده با زنجیره7و0) و (4و4هاي ( ادامه به بررسی نانولوله

دهد که پایداري  است و نتایج نشان می فلزات واسطه پرداخته شدههاي مجزاي  کپسوله شده با اتم

  یابد. هاي فلزي، افزلیش قابل توجهی می ها بعد از کپسوله شدن با اتم نانولوله

هاي خالص، غیر مغناطیسی هستند. اگر فلزات  دهد که نانولوله خوا مغناطیسی ساختارها نشان می

ي گشتاور کل نا چیز  وله کپسوله شوند، تغییرات در اندازهفرومغناطیس در نانول واسطه با فاز آنتی

گیر  ي گشتاور کل چشم خواهد بود، اما اگر در فاز فرومغناطیس کپسوله شوند، تغییرات در اندازه

  کند. خواهد بود و خاصیت مغناطیسی نانولوله پیدا می

ي سیلیکون کارباید،  لهي تابعی چگالی، فلزات واسطه، نانولو ، نظریهSIESTAکلمات کلیدي : کد 

  گشتاور کل

 
  



 ز 
 

 فھرست

 

 1……………………………… خالص دیکاربا کونیلیس يها کاربرد و ،خواص واسطه فلزات و دیکاربا کونیلیس بر يمرور : اول فصل

 ٢ ................................................................................................................................ مقدمه 1- 1

 ٣ ..................................................................................... دیکاربا کونیلیس يکاربردها و خواص یبرخ 2- 1

 4…………………………………………………………………………………………………………دیکاربا کونیلیس يساختارها 3- 1

 8.………………………………………….………….. ……………………کارباید سیلیکون  يها نانولوله ينوار ساختار مطالعه 5- 1

 10……………………………………………………..………...…………………………………دیکاربا کونیلیس ينانوساختارها 6- 1

 11………………………………………………………………………………29 تا 21 یاتم اعداد با واسطه فلزات يها یژگیو 7 - 1

 ١٤ ............................................................................................. یسیمغناط نظر از مواد يبند دسته 8- 1

 ١٥ .......................................................................................................... سیامغناطید مواد 8-1- 1

 ١٦ ..........................................................................................................سیپارامغناط مواد 8-2- 1

 ١٧ ................................................................................  سیفرومغناط یآنت و سیفرومغناط مواد 8-3- 1

 ١٨ .......................................................................................................  سیمغناط يفر مواد 8-4- 1

 19..……………………………………………دیکاربا کونیلیس جداره تک يها نانولوله سنتز و ساختار ، نانو بر يا مقدمه دوم فصل

 20………………………………………………………………………………………………………………………….………مقدمه 1- 2

 23............................................................................................هاي سیلیکون کارباید..................................... نانولوله 2-٢

  24..........................................................................................ارباید............................کهاي سیلیکون  سنتز نانولوله 2-3

  27......................................................................هاي سیلیکون کارباید.................. مطالعات انجام شده روي نانولوله 2-4

 DFT( …………………………………………………………………………………………….29( یچگال یتابع ي هینظر: سوم فصل

 ٣٠ .............................................................................................................................. مقدمه 1- 3

 ٣٠ ............................................................................................................ یچگال یتابع ي هینظر 2- 3

 ٣٠ ......................................................................................................يا ذره سب ي مسئله 2-1- 3

 ٣٢ ................................................................................................. کوهن – هوهنبرگ هینظر 2-2- 3

 ٣٣ ....................................................................................................  شم – کوهن معادلات 2-3- 3

 ٣٤ .......................................................................................... یهمبستگ – یتبادل يها یتابع 2-4- 3

 ٣٦ ................................................................................ )SDFT(ینیاسپ یچگال یتابع ي هینظر 2-5- 3

 ٣٧ ............................................................................. شم – کوهن يا ذره تک معادلات حل يها روش 3- 3



 ح 
 

 ٣٩ ..........................................................................................................  SIESTA کد -3-1- 3

 ٣٩ ...................................................................... یاتم تالیاورب ي دهیگزیجا ي هیپا ي مجموعه 3-1-1- 3

 ٤١ ............................................................................................................ لیپتانس شبه 3-1-2- 3

 ٤٣ ..................... یاتم يها تالیاورب شینما در ل،یپتانس شبه بیتقر در یچگال سیماتر و یلتونیهام شینما 3-1-3- 3

 ٤٥ ................................................................................ لوئنیبر ي منطقه در نقاط يریگ نمونه 3-1-4- 3

 ٤٧ ................................................................. یاتم نیب يروهاین ي محاسبه و ساختار يساز نهیبه 3-1-5- 3

 فلزات يها اتم با شده کپسوله و خالص دیبا کار کونیلیس يها نانولوله یسیمغناط و یالکترون خواص یبررس ج؛ینتا چهارم فصل

 49..………………………………………………………………………………………………………………………………………واسطه

 50…………………………………………………………………………………………………………..……….……………مقدمه 1- 4

 50..………………………………………………………………………………………………………………پارامترها يساز نهیبه 2- 4

 ٥٠ .................................................................................................................. قطع يانرژ 2-1- 4

 ٥١ ..................................................................... وارون يفضا در K نقاط تعداد و يبند شبکه بردار 2-2- 4

 ٥٢ .............................................................................................................. قطع يانرژ 2-3-1- 4

 ٥٣ .................................................................. وارون يفضا در K نقاط تعداد و يبند شبکه بردار 2-3-2- 4

 ٥٥ ..................................................................................................... ها هیپا ي مجموعه 2-3-3- 4

 ٥٥ ....................................................................................................... تارساخ يساز نهیبه 3-1- 4

 ٥٦ .............................................................................................................. شبکه ثابت 3-1-1- 4

 ٥٧ ................................................. SiC خالص) یصندل دسته و گزاگیز(  يها نانولوله یالکترون خواص 3-2- 4

 ٥٧ ........................................................................................................... ينوار ساختار 3-2-1- 4

 ٦٠ ......................................................................... )DOS( یکل يها حالت یچگال ي محاسبه 3-2-2- 4

 ٦٢ ...................................................................... )PDOS(یجزئ يها حالت یچگال ي محاسبه 3-2-3- 4

 ٦٤ ........................................... واسطه عناصر با شده کپسوله) 7،0( دیکاربا کونیلیس ي نانولوله محاسبات 4-1- 4

 ٦٥ .............................................. SiC) 7،0( ي شده کپسوله ي نانولوله يساختار يپارامترها یبررس 4-1-1- 4

 ٦٦ ....................................................... )SiC )7،0 شده کپسوله ي نانولوله یالکترون خواص یبررس 4-1-2- 4

 ٦٧ .............................................. واسطه عناصر با شده کپسوله) SiC )0،7ي ولهنانول ينوار ساختار 1- 4-1-2- 4

 ٦٩ ........................... اتم تک با شده کپسوله) 0،7(دیکاربا کونیلیس ي نانولوله يها حالت یچگال یبررس 2- 4-1-2- 4

 ٧٢ .......................... واسطه عناصر از یاتم رهیزنج با شده کپسوله) SiC )0،7 يا نانولوله ينوار ساختار 3- 4-1-2- 4

 ٧٩ ............................................................ )0،7(شده کپسوله ي نانولوله یسیمغناط خواص یبررس 4-1-3- 4

 ٨٠ ................. واسطه اتم با شده کپسوله) 0،7(دیکاربا کونیلیس ي نانولوله یسیمغناط داریپا فاز ییشناسا 1- 4-1-3- 4



 ط 
 

 ٨١ ........ واسطه عناصر با شده کپسوله) 0،7(  دیکاربا کونیلیس ي نانولوله در یسیمغناط يگشتاورها یبررس  2- 4-1-3- 4

 SiC )4،4(…………………………………………………………………. 84 شده قیتزر و افتهی شیآلا ي نانولوله محاسبات 4-2- 4

 ٨٥ ............... )SiC )4،4 واسطه عناصر با شده کپسوله و افتهی شیآلا ي نانولوله يساختار يپارامترها یسبرر 4-2-1- 4

 ٨٧ ...................................................... )SiC )4، 4 افتهی شیآلا ي نانولوله یالکترون خواص یبررس 4-2-2- 4

 ٨٧ .............................................................. واسطه عناصر با افتهی شیآلا) SiC )4،4 ي نانولوله 1- 4-2-2- 4

 ٨٧ .............................................. )SiC )4،4 شده کپسوله و افتهی شیآلا ي نانولوله ينوار ساختار 2- 4-2-2- 4

 ٩٣ .............. )SiC )4،4 واسطه عناصر با شده کپسوله و افتهی شیآلا ي نانولوله يها حالت یچگال یبررس 3- 4-2-2- 4

 ٩٩ ................. واسطه عناصر با شده کپسوله و افتهی شیآلا) SiC )4،4 ي نانولوله یسیمغناط خواص یبررس 4-2-3- 4

 ٩٩ ......... واسطه عناصر با شده کپسوله و افتهی شیآلا) SiC )4،4 ي نانولوله یسیمغناط داریپا فاز ییشناسا 1- 4-2-3- 4

 ١٠١ ......................................)SiC  )4،4 افتهی شیآلا ي نانولوله در یسیمغناط يگشتاورها یبررس 2- 4-2-3- 4

 ١٠٤ ......... واسطه عناصر با افتهی شیآلا و شده کپسوله) 0،7( و) 4،4(دیکاربا کونیلیس يها نانولوله يداریپا یبررس 4- 5

 110.………………………………………………………………………………………………………………………………يریگ جهینت

 112..……………………………………………………………………………………………………………………………………ها منبع

 

 

 

  

 

 

 

  

  

  

  

  

  

 

 

 



 ي 
 

 

  

 ھا فھرست شکل

 3 ................................................................................................... دیکاربا کونیلیس يبلورها : )1-1( شکل

 5 ..................................................................................................... )بلند نکیز( 3c ساختار : )2-1( شکل

 6 .................................................... ]19[دیکاربا کونیلیس 3C گروه از یالکترون ينوار ساختار محاسبه : )3-1( شکل

 7 ............................ ]21[یچگال یتابع هینظر از آمده بدست 6H و 2H و 4Hو 3C یالکترون ينوار ساختار : )4-1( شکل

 8 ...................................... ]22[اول نوع ساختار )ب دوم، نوع ساختار )الف ،SiC يها نانولوله یاتم هندسه : )5-1( شکل

 )ج نانولولهها ينوار ساختار )ب )یصندل دسته و گزاگیز يها نانولوله قطر حسب بر یکشسان يانرژ نمودار )الف : )6-1( شکل

 9 ..................................................................................................... ]23[ )9،0( و )5،5( يها نانولوله شکل

 9 .......................... ]24[قطر شیافزا حسب بر کرنش يانرژ )ب قطر شیافزا حسب بر ينوار گاف )الف نمودار : )7-1( شکل

 10 ..................... ]24[ )8،0( )د )5،5( )ج )16،0( )ب )9،3( )الف  دیکاربا کونیلیس يها نانولوله ينوار ساختار: )8-1( شکل

 Fe Zn Ni, Mn, ,Cr, Sc .................................................................................... 13, يبلورها )9-1(شکل

 16........................................................................... یسیمغناط دانیم حضور در سیامغناطید ماده )10-1(شکل

 17 ......................................................................... یسیمغناط دانیم حضور در سیپارامغناط ماده )11-1( شکل

 18 ......................................................................... یسیمغناط دانیم حضور در سیفرومغناط ماده )12-1( شکل

 25 ........................ . ]56[است کرده دایپ یسیمغناط تیخاص ومیتیل اتم جذب با که دیکاربا کونیلیس نانولوله : )1-2( شکل

 26................................ . ]57[است کرده دایپ یسیمغناط تیخاص 2O جذب با که دیکاربا کونیلیس نانولوله : )2-2( شکل

 27 .............. .  ]59[ )10،0( گزاگیز)ب )8،8( یصندل دسته )الف خالص دیکاربا کونیلیس نانولوله ينوار ساختار : )3-2( شکل

 28 ............................... . ]59[ گزاگیز)ب یصندل دسته )الف خالص دیکاربا کونیلیس نانولوله ينوار ساختار : )4-2( شکل

 52 ................... )7،0(خالص ي نانولوله )ب ، )4،4(خالص ي نانولوله )الف کل، يانرژ حسب بر قطع يانرژ نمودار ):1-4( شکل

 54 ....... )7 ،0(خالص ي نانولوله )ب )4،4(خالص ي نانولوله )الف وارون، يفضا در راستا هر در K نقاط تعداد نهیبه ):2-4(شکل

 گزاگیز )ب قطر، برحسب خالص یصندل دسته )الف ،يها نانولوله در يمحور يراستا در شبکه ثابت راتییتغ نمودار ):3-4(شکل

 57 ........................................................................................................................ قطر برحسب خالص

 ،)14،14( نانولوله )ج ،)6،6( نانولوله )ب ،)4،4( نانولوله )الف : SiC یصندل دسته خالص يها نانولوله ينوار ساختار ):4- 4( شکل

 58 .......................................................................... )20،20( نانولوله و  )18،18( نانولوله )ه ،)16،16( نانولوله )د

  ، )14 ،0(  نانولوله )ج  ،)9 ،0( نانولوله )ب ،)7 ،0( نانولوله )الف : SiC گزاگیز خالص يها نانولوله ينوار ساختار ):5-4( شکل

 58 ...................................................................... )20 ،0(  نانولوله )و  ، )18 ،0( نانولوله )ه  ، )16 ،0(  نانولوله )د

 یھا نانولولھ )الف GGA بیتقر در قطر برحسب SiC خالص يها نانولوله در نوار گاف راتییتغ نمودار ):6-4(شکل

 60.................................................................................................. گزاگیز یھا نانولولھ )ب یصندل دستھ



 ك 
 

 )ج ،)6،6(  نانولوله )ب ،)4،4(  نانولوله )الف :SiCیصندل دسته خالص يها نانولوله رد کل يهاحالت یچگال نمودار ):7-4( شکل

 61 .................................................. )20،20(  نانولوله )و ،)14،18( نانولوله )ه ،)16،16(  نانولوله )د ،)14،14(  نانولوله

 )ج ،)9،0(  نانولوله )ب ،)7،0(  نانولوله )الف :SiC گزاگیز  خالص يها نانولوله در کل يها لتحا یچگال نمودار ):8-4( شکل

 62 ........................................................ )20،0(  نانولوله )و ،)18،0(  نانولوله )ه ،)16،0(  نانولوله )د ،)14،0(  نانولوله

  )4،4( یصندل دسته )ب )0،7( گزاگیز )الف خالص يها نانولوله در C و Si ها اتم یجزئ يها حالت یلچگا نمودار ):9-4(شکل

SiC........................................................................................................................................... 63 

 ي رهیزنج با شده سولهکپ )ج  واسطه، عناصر اتم تک با شده کپسوله )ب خالص، )الف ):0،7( ي نانولوله واحد سلول ):10-4(شکل

 65 ............................................................ واسطه عناصر یاتم ي رهیزنج با نانولوله سل سوپر )د واسطه، عناصر یاتم

 67 ............... )0،7(دیکاربا کونیلیس ي نانولوله ينوار ساختار )ب  و خالص ي نانولوله حالت یچگال )الف نمودار : )11-4( شکل

 )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف واسطه فلزات از اتم کی با شده کپسوله SiC )7 ،0( ينانولوله ينوار ساختار ):12-4( شکل

Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. .................................................................................................. 68 

 ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف واسطه عناصر اتم تک با شده کپسوله SiC )0،7( نانولوله یکل يهاحالت یچگال ):13-4( شکل

 Cu. ............................................................................................... 70 )ط ، Ni )ح ،Co )ز ،Fe )و Mn )ه

 شده کپسوله ي نانولوله )الف واسطه عناصر اتم تک با شده کپسوله SiC )7 ،0( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):14-4(شکل

 Co ............................................... 71 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج  V اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ب ،Sc اتم با

 )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف سیفرومغناط فاز در یاتم رهیزنج با شده قیتزر SiC )0،7(  نانولوله ينوار ساختار :)15-4( شکل

Cr، ه( Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. .......................................................................................... 72 

 )ج ،Ti )ب ،Sc )الف سیفرومغناط یآنت فاز در یاتم رهیزنج با شده قیزرت Sic )0،7( ي نانولوله ينوار ساختار ):16- 4( شکل

V، د( Cr، ه( Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. .................................................................................. 73 

 )الف :سیفرومغناط فاز در واسط فلزات یاتم دو ي رهیزنج با افتهی شیآلا )0،7( ي نانولوله یکل يها حالت یچگال : )17-4(شکل

Sc، ب( Ti، ج( V، د( Cr، ه( Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. ............................................................... 76 

 )الف سیفرومغناط فاز در واسطه عناصر ي رهیزنج با شده کپسوله SiC )7 ،0( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):18-4( شکل

 Co ................. 77 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج ،V اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ب ، Sc اتم با شده کپسوله ي نانولوله

 سیفرومغناط یآنت فاز در واسطه عناصر ي رهیزنج با شده کپسوله SiC )0،7( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال : )20-4( شکل

 Co ........... 79 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج ،V اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ب ، Sc اتم با شده کپسوله ي نانولوله )الف

 ي نانولوله در )نیچ خط خطوط (واسطه فلزات یموضع يگشتاورها سهم و )توپر خطوط( شده جادیا کل گشتاور ):21-4(شکل

)0،7( SiC 83 .......................................................................................... .واسطه فلز اتم تک با شده کپسوله 

 84 .............................................. )4 ،4(خالص ي نانولوله ينوار ساختار )ب و حالت یچگال )الف نمودار ):23-4( شکل

 )د ه،واسط عناصر از اتم تک با شده کپسوله )ج واسطه، عناصر از اتم تک با افتهی شیآلا  )ب خالص، سلول )الف ):24-4(شکل

 85 ................................................................................................... واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله

 )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف :واسطه عناصر از اتم تک با افتهی شیآلا  SiC )4،4( ي نانولوله ينوار ساختار : )25- 4( شکل

Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( uC. .................................................................................................. 88 



 ل 
 

 )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف :واسطه عناصر از اتم تک با شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله ينوار ساختار : )26-4( شکل

Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. .................................................................................................. 89 

 )ب ،Sc )الف : سیفرومغناط فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله ينوار ساختار : )27-4( شکل

Ti، ج( V، د( Cr، ه( Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. ......................................................................... 90 

 ،Sc )الف : سیومغناطفر یآنت فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله ينوار ساختار : )28-4( شکل

 Cu. .................................................................... 91 )ط ، Ni )ح ،Co )ز ،Fe )و Mn )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب

 )و Mn )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف : واسطه عناصر از اتم تک با افتهی شیآلا ي نانولوله يها حالت یچگال ):29-4(شکل

Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. ............................................................................................................ 93 

 ،  Sc اتم با افتهی شیآلا ي نانولوله )الف :واسطه عناصر اتم تک با افتهی شیآلا ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):30-4(شکل

 Co ........................................................... 94 اتم با افتهی شیآلا ي نانولوله )ج ، V اتم با افتهی شیآلا ي نانولوله )ب

 )و Mn )ه ،Cr )د ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف :واسطه عناصر از اتم تک با شده کپسوله ي نانولوله يها حالت یچگال ):31-4(شکل

Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. ............................................................................................................ 95 

 شده کپسوله ي نانولوله )الف :واسطه عناصر اتم تک با  شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):32-4(شکل

 Co .............................................96 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج ، V اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ب ،  Sc اتم با

 ،V )ج ،Ti )ب ،Sc )الف :سیفرومغناط فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله ي نانولوله يها حالت یچگال ):33-4(شکل

 Cu. ...................................................................................... 97 )ط ، Ni  )ح ،Co )ز ،Fe )و Mn )ه ،Cr )د

 )الف )الف :سیفرومغناط یآنت فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله )4،4(SiC ي نانولوله يها حالت یچگال ):34-4(شکل

Sc، ب( Ti، ج( V، د( Cr، ه( Mn و( Fe، ز( Co، ح( Ni ، ط( Cu. ............................................................... 97 

 )الف :سیفرومغناط فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):35-4(شکل

 Co ................. 98 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج ، V اتم با شده ولهکپس ي نانولوله )ب ،  Sc اتم با شده کپسوله ي نانولوله

 :سیفرومغناط یآنت فاز در واسطه عناصر از اتم دو با شده کپسوله SiC )4،4( ي نانولوله یجزئ يها حالت یچگال ):36-4(شکل

 Co ......... 99 اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ج ، V اتم با شده کپسوله ي نانولوله )ب ،  Sc اتم با شده کپسوله ي نانولوله )الف

 ي نانولوله در )نیچ خط خطوط( واسطه فلزات یموضع يگشتاورها سهم و )توپر خطوط(شده جادیا کل گشتاور ):37-4(شکل

 103 ........................................................................................... واسطه فلزات اتم تک با SiC  ي افتهی شیآلا

 در )نیچ خط خطوط( واسطه فلزات یموضع يگشتاورها سهم و )توپر خطوط(شده جادیا کل گشتاور ):38-4(شکل

 104 ............................................................................ واسطه فلزات اتم تک با شده کپسوله )SiC )4،4ي نانولوله

 در )نیچ خط خطوط( واسطه فلزات یموضع يگشتاورها سهم و )توپر خطوط( شده جادیا کل گشتاور ):39-4(شکل

 104 ......................سیفرومغناط یآنت فاز )ب سیفرومغناط فاز )الف واسطه فلزات اتم دو با شده کپسوله )SiC )4،4ي نانولوله

 108 .... .واسطه عناصر از اتم تک با شده کپسوله يها نانولوله در یاتم عدد شیافزا حسب بر لیتشک يانرژ راتییتغ : )40-4(شکل

.واسطه عناصر از ها اتم رهیزنج با شده کپسوله يها نانولوله در یاتم عدد شیافزا حسب بر لیتشک يانرژ راتییتغ : )41-4(شکل

 .............................................................................................................................................. 108 



 م 
 

 خط( افتهی شیآلا و )قرمز خط( شده کپسوله يها نانولوله در یاتم عدد شیافزا حسب بر لیتشک يانرژ راتییتغ : )42-4(شکل

 109 ........................................................................................................ .واسطه عناصر اتم تک با )یمشک

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 

 

  

  

  

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



 ن 
 

  ها جدول فهرست

 

 7 ............................................................. ]20[ينوار گاف شده محاسبه ریمقاد و SiC يها پیتا یپل : )1-1( جدول

 11 .................................................... ]26[يهاد مهین چند  با دیکاربا کونیلیس پیتا یپل کی ي سهیمقا : )2-1( جدول

 14 ..................................................................................... ]35[واسطه فلزات یعموم يها یژگیو)3-1( جدول

 53 .............................................. )7،0( و )4،4(خالص  ي نانوله دو يبرا کل، يانرژ برحسب قطع يانرژ ):1-4( جدول

 54 ......................................... )7،0( و )4،4(خالص ي نانولوله دو يبرا ، K نقاط تعداد برحسب کل يانرژ )2-4( جدول

 55 .............. خالص دیکاربا کونیلیس )یصندل دسته و گزاگیز( يها نانولوله يبرا محاسبات، يورود يپارامترها ):3-4( جدول

 SiC .........................56 خالص يها نانولوله قطر و )نانولوله طول ( (C) يمحور يراستا در شبکه ثابت پارامتر ):4-4( جدول

 نوار نهیشیب و رسانش نوار نهیکم به نسبت ها آن یفرم تراز تیموقع و یصندل دسته خالص يها نانولوله ينوار گاف ):5-4( جدول

 59 ...................................................................................................................................... تیظرف

 نوار نهیشیب و رسانش نوار نهیکم به نسبت ها آن یفرم تراز تیقعمو و SiC گزاگیز خالص يها نانولوله ينوار گاف ):6-4( جدول

 59 ...................................................................................................................................... تیظرف

 64....................................................................................... محاسبات جهت يورود يپارامترها ):7-4( جدول

 0، 7( .................................................. 66( SiC شده کپسوله ي نانولوله ي شده نهیبه ساختار يمترهاپارا ):8-4(جدول

 0، 7( ........................................................ 66( SiCخالص ي نانولوله ي شده نهیبه ساختار يپارامترها ):9-4( جدول

 69........ )7 ،0(شده کپسوله ي نانولوله در یفرم تراز تیموقع و نییپا نیاسپ بالا، نیاسپ ينوار گاف نوع و اندازه ):10-4( جدول

 دو رهیزنج ( )0،7( شده کپسوله نانولوله در یفرم تراز تیموقع نییپا و نیاسپ بالا، نیاسپ ينوار گاف نوع و اندازه ):11-4( جدول

 74 ................................................................................................................. )سیفرومغناط فاز در یاتم

 یاتم دو رهیزنج( )7 ،0( شده کپسوله نانولوله در یفرم تراز تیموقع و نیاسپ بالا، نیاسپ ينوار گاف نوع و اندازه ):12-4( جدول

 75 .....................................................................................................................)سیفرومغناط یآنت فاز

 80 ............ واسطه فلز اتم تک با شده قیتزر )7،0( دیکاربا کونیلیس ي نانولوله در )eV(سیفرومغناط فاز يانرژ ):13-4( جدول

 در داریپا فاز ییشناسا و فاز دو نیب يانرژ اختلاف و سیفرومغناط یآنت فاز يانرژ و سیفرومغناط فاز يانرژ ):14-4( جدول

 80 .......................................................... واسطه فلزات يها اتم ي رهیزنج با شده قیتزر دیکاربا کونیلیس ي نانولوله

 کونیلیس ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یجزئ يگشتاورها سهم و شده جادیا کل یسیمغناط گشتاور ):15-4( جدول

 82 ...................................................................................... واسطه فلزات اتم تک با شده قیتزر )7 ،0( دیکاربا

 کونیلیس ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یجزئ يگشتاورها سهم و دهش جادیا کل یسیمغناط گشتاور ):16-4( جدول

 82 ............................................... سیفرومغناط یآنت فاز در واسطه فلزات يها اتم ي رهیزنج با شده قیتزر )7 ،0(دیکاربا

 کونیلیس ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یجزئ يگشتاورها سهم و شده جادیا کل یسیمغناط گشتاور ): 17-4(جدول

 83 ................................................. سیفرومغناط فاز در واسطه فلزات  يها اتم ي رهیزنج با شده قیتزر )7 ،0(دیکاربا

 86................................................خالص )4،4( SiCي نانولوله لسلو ي شده نهیبه يساختار يپارامترها ):18-4( جدول



 س 
 

 86 ............... واسطه عناصر از اتم تک با افتهی شیآلا )4،4( SiC ي نانولوله ي شده نهیبه يساختار يپارامترها ):19-4( جدول

 86 ........ واسطه عناصر از اتم تک با شده کپسوله )4،4( SiC ي نانولوله سلول ي شده نهیبه يساختار يپارامترها ):20-4( جدول

 86 ........ واسطه عناصر از  اتم دو با شده کپسوله )4،4( SiC ي نانولوله سلول ي شده نهیبه يساختار يپارامترها ):21-4( جدول

 100 .............. واسطه عناصر از اتم تک با شده کپسوله دیکاربا کونیلیس ي نانولوله در سیفرومغناط فاز يانرژ : )22-4( جدول

 100 ............... واسطه عناصر از اتم کی با شده کپسوله دیکاربا کونیلیس ي نانولوله در سیفرومغناط فاز يانرژ : )23-4( جدول

 ي نانولوله در داریپا فاز ییشناسا و فاز ود نیب يانرژ اختلاف و سیفرومغناط یآنت فاز و  سیفرومغناط فاز يانرژ : )24-4( جدول

 100 ................................................................................ واسطه فلزات رهیزنج با شده کپسوله دیکاربا کونیلیس

 کپسوله )4،4( SiC  ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یموضع يگشتاورها سهم و شده جادیا کل گشتاور ):25-4( جدول

 101 ............................................................................................................ واسطه عناصر اتم تک با شده

 شیآلا )4،4( SiC  ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یموضع يگشتاورها سهم و شده جادیا کل گشتاور ):26-4( جدول

 102 ............................................................................................................واسطه عناصر اتم تک با افتهی

 کپسوله )4،4(Sic  ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یموضع يگشتاورها سهم و شده جادیا کل گشتاور ):27-4( جدول

 102 ................................................................................. سیفرومغناط فاز در واسطه عناصر  ي رهیزنج با شده

 کپسوله )4،4(Sic  ي نانولوله در C و Si يها اتم و ها TM یموضع يگشتاورها سهم و شده جادیا کل گشتاور ):28-4( جدول

 102 ............................................................................. سیفرومغناط یآنت فاز در واسطه عناصر  ي رهیزنج با شده

 105 ......................................................................... )4،4( و )7 ،0( خالص ي نانولوله کل يانرژ ):29-4( جدول

 105 ................................... ها نانولوله ي دهنده لیتشک يها اتم و واسطه فلزات يها اتم تک لیتشک يانرژ ):30-4( جدول

 106................................ واسطه فلزات اتم تک با شده کپسوله )7 ،0( ي نانولوله کل يانرژ و لیتشک يانرژ ):31-4( جدول

 106................................ واسطه فلزات اتم تک با شده کپسوله )4 ،4( ي نانولوله کل يانرژ و لیتشک يانرژ ):32-4( جدول

 106.............................. واسطه فلزات ي رهیزنج با شده کپسوله )0،7( ي نانولوله کل يانرژ و لیتشک يانرژ ):33-4( جدول

 107 ................................واسطه فلزات اتم تک با افتهی شیآلا )4 ،4( ي نانولوله لک يانرژ و لیتشک يانرژ ):34-4( جدول

 107 ........................... واسطه فلزات ي رهیزنج با شده کپسوله )4 ،4( ي نانولوله کل يانرژ و لیتشک يانرژ ):35-4( جدول

 

 





١ 
 

  

 

 

  

  
  
  

  فصل اول :

  

مروري بر سیلیکون کارباید و فلزات واسطه ،خواص و 

  هاي سیلیکون کارباید خالص کاربرد

  

 

 

 

 

  

  

  

  

 

 



٢ 
 

 مقدمه  1-1

تشکیل شده است .  Cوکربن Si  رسانا است که از سیلیکون  یک ترکیب نیم 1سیلیکون کارباید

یکی از مواد دیرگداز است که به صورت خام در طبیعت SiC یمیایی سیلیکون کارباید با فرمول ش

سیلیکون کارباید به عنوان یک ماده صنعتی .  ]1 [شود شود و به صورت مصنوعی تولید می یافت نمی

 2توسط کلوس 1885شود، روش هاي سنتز آن در سال  معرفی شده است و از قرن گذشته استفاده می

  . ]2[و  ]3[معرفی شد 3توسط اکسون 1892و در سال 

 مقاومت شیمیاییاست این ماده داراي  مکعبییا  هگزاگونال ساختار کریستالیداراي سیلیکون کارباید 

بی رنگ است اما بسته به میزان ناخالصی در حالت خالص  SiC .پایینی است مقاومت الکتریکیبالا و 

بودن آن  کون کارباید پلی تاپیستویژگی قابل توجه  سیلی   .]4[دهد آهن از زرد تا سیاه تغییر رنگ می

است ، یعنی شکل گیري تعداد زیادي از تغییرات ساختاري مختلف بدون هیچ گونه تغییر در ترکیب 

 است ، که این ویژگی از سیلیکون کارباید به طور گسترده مورد مطالعه قرار گرفت . 

د ، مانند مقاومت در برابر سیلیکون کاربید به عنوان یک ماده سرامیکی خواص منحصر به فردي دار

اکسیداسیون  ، مقاومت به سایش بالا، هدایت حرارتی بالا و مقاومت در برابر شوك حرارتی شناخته 

) بین اتم سیلیکون و اتم کربن تعیین می ٪88چنین خواصی از پیوند کووالانسی (تا  .شده است

 SiC4 اولیه با پیوند کووالانسی ساختار اساسی واحد سیلیکون کارباید یک چهار ضلعی هماهنگ.شود

چهار پیوندي که بین کربن و سیلیکون برقرار است صرفا کووالانسی است  و از تفاوت .است  CSi4 یا

است که می توان از  ٪12در الکترونگاتیوي بین اتم سیلیکون و کربن، سهم یونی در پیوند حدود 

 در. ]5[ظاهر می شود  5یا تریگونال 4ونالبه صورت هگزاگ  SiCبلورفرمول پائولینگ محاسبه کرد . 

 بوده اکسیدها دیگر و آلومینا شامل شود می گرفته کار به صنایع در که هاییسرامیک اغلب گذشته

                                                
1 Silicon carbide  
2  Cowless 
3 Acheson 
4 Hegzagonal  
5 Trigonal  
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 و فلزات جاي به ساختاري مواد عنوان به هاسرامیک از استفاده براي زیادي تقاضاي امروزه اما است.

 مثل موادي به گسترده توجه باعث موضوع همین و اردد وجود سخت و خشن هايمحیط در آلیاژها

  است. شده فرد به منحصر خواص دلیل به کووالانت پیوند با مواد دیگر و کاربیدها نیتریدها،

   

  برخی خواص و کاربردهاي سیلیکون کارباید 1-2

ه ، کاربردهاي سیلیکون کارباید یکی از مواد نانومتري است که علاقه و توجه زیادي به خود جلب کرد

ي سیلیکون کاربید  هاي سنسور دارند. نانولوله بالقوه  در الکترونیک، الکترونیک نوري، و دستگاه

)SiCNT( اثري بالا شیمیایی، استحکام شکست در میدان  موادي با گاف نواري عریض هستند که بی

انایی حرارتی بالایی دارد و ]. این ماده رس6الکتریکی، سختی مکانیکی،  و تحرك الکترونیکی را دارند[

سازد به  ها مناسب می این ماده را براي تحمل حرارت در کوره  SiCسازي  همچنین دماي بالاي تصفیه

شود و این ماده از نظر شیمیایی هم  اي ذوب نمی طوریکه سیلیکون کارباید در هیچ فشار مشخص شده

رسانا در صنایع  ز آن به عنوان یک نیمبی اثر است . در حال حاضر بیشترین  توجه به استفاده ا

الکترونیک معطوف شده است زیرا هدایت گرمایی بالا و استحکام شکست در میدان الکتریکی آن را به 

. مقاومت در برابر خوردگی اکثر اسیدها  و نیز ]7[کند  گزینه مطمئن نسبت به سیلیکون تبدیل می

) : بلورهاي سیلیکون کارباید1-1شکل (  
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نیز ضریب انبساطی حرارتی پایین ، آن را جزء مواد هاي بالا و  افزایش استحکام آن در درجه حرارت

اولین کاربرد الکتریکی سیلیکون کارباید در  . ]8[سازد  هاي گازي مطرح می مورد استفاده در توربین

  SiCرا با اعمال ولتاژ به بلور  LED. هنري راند اولین   ]9[هاي برقی بود  دیودهاي نوري درون سیستم

هاي ترمز سرامیکی با  کربن تصفیه شده با سیلیکون براي دیسک-وزیت کربن. از کامپ]10[تولید کرد

تواند دماهاي زیادي را تحمل کند . سیلیکون در کامپوزیت  شود زیرا می عملکرد بالا استفاده می

دهد تا به سیلیکون کارباید تقویت شده با فیبر کربن تبدیل شود که  کربن با گرافیت واکنش می-کربن

رساناست که  شود . سیلیکون کارباید یک نیم ها استفاده می ماشین ت در برخی از ابراز این صفحا

ي آلومینیم ، بور ، گالیوم یا برلیوم  به وسیله pي نیتروژن و فسفر و از نوع  به وسیله nتواند از نوع  می

و خاصیت شود  تقویت شود ، رسانش فلزي از طریق آلایش با بورن و آلومینیم یا نیتروژن حاصل می

درجه کلوین حاصل  105در دماي  Bتوسط  SiC-6و در ALو  Bتوسط  3c-SiCدر  SiCرسانایی  ابر

تر از کربن براي خاصیت ابررسانایی در سیلیکون کارباید هستند ،  شده است، نواحی سیلیکون مهم

  . ]11[شود  شود،آلومینیوم نیز جایگزین سیلیکون می جایگزین کربن می درحالیکه بور

  ساختارهاي سیلیکون کارباید 1-3

رسانا براي  ساخت و خواص کریستال سیلیکون کارباید بسیار گسترده است و به عنوان یک نیم

کنند، مناسب است. سیلیکون  هاي کاربردي الکترونیکی که در دماي بالا و فرکانس بالا کار می برنامه

ها  و نوع قرارگرفتن آن Si-Cهاي  ه به لایههادي کووالانسی است. با توج کارباید مشابه سیلیکون نیمه

رخ  ، سه نوع ساختار بلوري با نام ساختار مکعبی، شش ضلعی و لوزيCروي یکدیگر در راستاي محور 

است. این ساختارها با  Si-Cهاي دو اتمی  ي جهت طبیعی لایه نشان دهنده Cشود. محور  ایجاد می

در سلول واحد و یک علامت براي  Cو  Siهاي  تایی از اتمهاي دو ي تعداد لایه علامتی که نشان دهنده

ي مکعبی،  ي شبکه به ترتیب نشان دهنده C ،H ،Rهاي  باشد. علامت ي براوه می نشان دادن نوع شبکه

تایپ نام دارد.  رخ است. سیلیکون کارباید ساختارهاي بلوري متنوعی دارد که پلی ضلعی و لوزي شش
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ها در  بندي آن ي بسته هستند که آرایش شیمیایی مشابهی دارند اما دنباله ها گروهی از مواد تایپ پلی

تایپ را با استفاده از روش پیشنهادي  بندي هر پلی . دنباله دسته]12[کند تغییر می Cراستاي محور 

هر کدام به یک صفحه از  Cو Bو Aشود که  شناخته می ABCجاگود زینسکی و با استفاده از علامت 

تایپ وجود دارد که  . لازم به ذکر است که تنها یک فرم مکعبی پلی] 13[اختصاص دارد SiCي  لایه

3C-SiC  نام دارد. براي تشخیص آن از چند نوع دیگر، آن را گاهی اوقاتβ-SiC نامند، و سایر  می

  .]14[نامند می α-SiCها را با   تایپ پلی

SiC  و گرافیت به سانتیگراد درجه 2830 مايد در بار 1 حدود فشار در و ندارد متجانس ذوب نقطه 

 تشکیل آن در کارباید سیلیکون که است دمایی بالاترین این شود. می تجزیه سیلیکون از غنی مایع

 ها آن از اندکی تعداد فقط اما است شده شناخته  SiC تاپپ پلی نوع 200 حدود کنون تا شود. می

 هاياتم از کدام هر اند.شده تشکیل اصلی واحد سلول یک از ساختارها این يهمه دارد. کاربرد

 بین هاي.تفاوت]16[عکس بر و اندمتصل هم به وجهی چهار صورت به کربن اتم چهار با سیلیکون

 مشخص براي معمولاً شود. می ناشی تتراهدرال هاي لایه قرارگیري ينحوه از موجود هايتایپ پلی انواع

 ساختار دادن نشان (براي   C  پیشوندهاي از   SiC ايه تایپ پلی انواع گذارينام و کردن

 استفاده هگزاگونال) ساختار دادن نشان (براي  H و رمبوهدرال) ساختار دادن نشان (براي R مکعبی)،

β- یا 3C کھ 9T و  3C، 4H، 6H، 15R : از اند عبارت  SiC استفاده مورد هاي تایپ پلی اغلب شود.می

SiC  17[دارد را ر)زی (شکل بلند زینک ساختار[.  

 (زینک بلند) 3c) : ساختار 2- 1شکل (
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 دارد. را  6H ساختار  SiC-α اساساً اما کنند. می مطرح SiC-α نام به را SiC تایپ پلی دیگر

  است. ورتزایت ساختار شبیه نیز  6H ساختار

 فیبر، ي،پودر صورت به اغلب  SiC گیرد. می صورت بالا دماهاي در  SiC-α به  SiC-β فازي ياستحاله

 و نوع به بسته  SiC تولید براي موجود مختلف هاي روش است. موجود کریستال تک و پوشش ویسکرز،

 انتخاب در نیز محصول براي نظر مورد خلوص همچنین است. متفاوت محصول از انتظار مورد کاربرد

  است. موثر تولید روش

  

  هاي سیلیکون کارباید ساختار الکترونی نانولوله  1-4

هاي سیلیکون  تایپ یکون کارباید یک نیم رسانا با گاف نواري گسترده است. پرکاربردترین  پلیسیل

هاي  توسط گروه 3C. در دماي اتاق گاف نواري براي نوع 6Hو 2H و   4Hو 3Cازکارباید عبارت است 

رش محاسبه شده است. مقادیر گاف نواري گزا eV  86/2یا eV 2/2است و مقدار مختلف محاسبه شده

تر از مقادیر گزارش شده است. در شکل زیر  به طور قابل توجهی کم  6Hو   4Hهاي  شده براي گونه

  .]19[کنید اي از ساختار نواري سیلیکون کارباید را مشاهده می نمونه

  

 
  ]19[سیلیکون کارباید 3C) : محاسبه ساختار نواري الکترونی از گروه 3- 1شکل (
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  ]٢٠[و مقادیر محاسبه شده گاف نواري SiCهاي  تایپ ) : پلی1- 1جدول (

 تایپ پلی تایپ ساختار پلی هگزاگونالیتی تئوري تجربی

390/2 40/2 0 ABC 3C 

 66/2 20 ABCABCBACB 10H 

80/2 76/2 25 ABCABACB 8H 

023/3 05/3 3/33 ABCACB 6H 

986/2 03/3 40 ABCACBCABACABCB 15R 

263/3 28/3 50 ABCB 4H 

330/3 04/4 100 AB 2H 

  

گیري ساختار و همچنین هاي مختلف سیلیکون کارباید مدل شکل ) ضمن معرفی گونه1- 1جدول (

. ساختار نواري الکترونی ]20[دهدمقادیر محاسبه شده تئوري و تجربی گاف نواري را نیز نشان می

  در شکل زیر آورده شده است.  SiCهاي مختلف  براي گونه

  

  ]21[بدست آمده از نظریه تابعی چگالی 6Hو  2Hو  4Hو 3Cاري الکترونی ) : ساختار نو4- 1شکل (
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  SiC هاي مطالعه ساختار نواري نانولوله 1-5

هاي زیادي انجام شده توسط گروه SiCهاي  اي روي نانوساختارها بالاخص نانولوله مطالعات گسترده

-6مورد بررسی قرار گرفته و شکل ( )9،0) و همچنین (5،5هاي ( است. ساختار نواري الکترونی نانولوله

هاي  صندلی داراي گاف نواري غیر مستقیم بوده و نانولوله هاي دسته دهد که نانولوله ) نشان می2

ها انرژي  شود که با افزایش قطر نانولوله اند و البته به وضوح دیده می زیگزاگ داراي گاف نواري مستیم

و این  صندلی اتفاق افتاده است دسته زیگزاگ و دسته یابد و این امر در هر دو الاستیک کاهش می

هاي کربنی،  در مقایسه با نانولوله. ]22[تر از نانولوله کربنی با همان قطر است  انرژي کوچک

وجود دارد.  SiCهاي  هاي سیلیکون کارباید تنوع بیشتري دارند، زیرا دو نوع عناصر در نانولوله نانولوله

و روش  6با استفاده از روش دینامیک مولکولی SiCهاي  هاي مختلف نانولولهساختار و پایداري ساختار

دهد دو هندسه بسیار متمایز و  ]. محاسبات نشان می23مورد بررسی قرار گرفته است [ 7ابتدا به ساکن

) 5-1وجود دارد، همانطور که در شکل ( SiCصندلی  هاي زیگزاگ و دسته بسیار پایدار براي نانولوله

دهد. در  ) را نشان می9،0) و (5،5( SiCهاي  ) هندسه اتمی نانولوله5-1شکل ( ده شده است.نشان دا

 Siهاي  متشکل از اتم 1یک به یک است. شبکه شش ضلعی نوع  Cبه  Siهر دو نوع از نانولوله نسبت 

با  Siز اتم هر یک ا 2پیوند دارد و بالعکس. در ساختار نوع  Cتنها با اتم  Siمتناوب است و هر اتم  Cو 

پیوند دارد و برعکس. محاسبه انرژي کل با استفاده از روش ابتدا به ساکن نشان  Siو یک اتم  Cدو اتم 

  پایدارتر است. 2از ساختار نوع  1دهد که ساختار نوع  می

  
  ]22[، الف) ساختار نوع دوم، ب) ساختار نوع اولSiCهاي  ) : هندسه اتمی نانولوله5- 1شکل (

                                                
6 Tight-binding molecular dynamics scheme 
7 Ab initio 

 (الف) (ب)
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هاي زیگزاگ و دسته صندلی) ب) ساختار نواري  ) : الف) نمودار انرژي کشسانی بر حسب قطر نانولوله6- 1شکل (

  ]23[ )9،0) و (5،5هاي ( ها ج) شکل نانولولهنانولوله

هاي آرمچیر، زیگزاگ و  همچنین نمودارهاي انرژي کرنش و گاف نواري هر دو بر حسب قطر نانولوله

  .]24[ده است) رسم ش9-1کایرال در شکل (

  

  

  

صندلی بیشتر از کایرال و همینطور  هاي دسته لوله شود گاف نواري نانو طور که در شکل دیده میهمان

ها گاف  ها براي همه نانولوله بیشتر از زیگزاگ است و البته کاملا مشهود است که با افزایش قطر نانولوله

  نش روند کاهشی را در پی داشته است.نواري افزایش یافته این در حالی است که انرژي کر

 (الف) (ب) (ج)

 (الف) (ب)

 ]24[ش بر حسب افزایش قطر) : نمودار الف) گاف نواري بر حسب افزایش قطر ب) انرژي کرن7-1شکل ( 
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) را 9،3) و کایرال (16،0)، (8،0)، زیگزاگ (5،5صندلی ( هاي دسته ) ساختار نواري نانولوله8-1شکل (

  .]24[دهد که توسط ژائو و همکارانش محاسبه شده است را نشان می

  کارباید سیلیکون نانوساختارهاي 1-6

 مواد این الکترونیکی خواص است. مواد این توسعه و قیقتح اصلی علت SiC استثنایی خصوصیات

 عنوان به SiC به خاص طور به الکترونیک نانو و میکرو دامنه چگونه که دهد می توضیح توسعه

 بالا انرژي همچنین و است، یونی هم و کووالانسی هم که C و Si بین پیوند است. مند علاقه هادي نیمه

 است. مقاوم خوردگی عوامل به خوبی به و است خوب کانیکیم و حرارتی خواص داراي eV 5آن

 آل ایده  اي ماده را آن SiC سختی و بالا یانگ مدول و است مس از بیشتر کمی SiC حرارتی هدایت

 راحتی به ماده این که کند می اسید برابر در مقاوم یونیزاسیون، اشعه برابر در مقاوم سایش، براي

 : کند می مقایسه ها هادي نیمه سایر با را SiC خواص )1-1( لجدو .]25[شود نمی هم اکسید

 نشان مقایسه این .)GaN( گالیم نیترید و )AlN( آلومینیوم نیترید کربن، الماس فرم ،)Si( سیلیکون

 الماس. اندازه به نه اما است، سیلیکون از بهتر و GaN و AlN به نزدیک خواص داراي SiC که دهد می

 کاربردي هاي برنامه براي واقع در الماس که حالی در همه، از اول : دارد هایی مزیت حال، این با

 (د)                                         (الف)                                                       (ب)                                                (ج)           

 ]24[ )8،0) د) (5،5) ج) (16،0) ب) (9،3هاي سیلیکون کارباید  الف) () :ساختار نواري نانولوله8-1شکل (
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 مصنوعی SiC نتیجه در است، تر قیمت گران اما است تر مناسب غیره)، و مواد، برش (سایش، مکانیکی

 همه از را آن SiC سازگاري هم با همراه زیستی سازگاري شود. می استفاده الماس عنوان به اغلب

 شکل که رسد می نظر به کند. می باز را آینده براي را اي زمینه و سازد می متفاوت ها ديها نیمه

 خواص این، بر علاوه است. ترمومکانیکی کاربردي هاي برنامه براي خوب خواص داراي SiC سرامیکی

 نیز و الکترونیک نانو و میکرو براي مناسب نامزد را آن الکترونیک خواص با سازگاري و خوب حرارتی

نانومواد سیلیکون کارباید خواصشان به طور شگفت انگیزي با افزایش . ]26[کند می بیوتکنولوژي

ها،  شامل نانولوله SiC. نانوساختارهاي ]27[شود اي می سطح به حجم، متفاوت از خواص حالت کپه

ف باند پهن پتانسیل باشند که به دلیل انرژي پیوندي بزرگ و شکا ها و نانوفنرها می ها، نانومیله نانوسیم

 ]. 28،29،30،31[کاربرد در سنسورها، علوم زیستی، اپتیک و الکترونیک را دارند

 
  ]٢۶[هادي نیمه چند  با کارباید سیلیکون تایپ پلی یک ي مقایسه : )2- 1( جدول

Biocompatibility 
 در مقاومت

 اسید برابر

 چگالی

(g.cm−3) 

 مدول

 یانگ

(GPa) 

 رسانندگی

 گرمایی

 1.K−1)(W.cm− 

 دوب نقطه

(°C) 
 ماده

Yes. Bio- and 

hemocompatible 
 SiC-3C 22000 5/4 450 21/3 خوب خیلی

No 1414 5/1 150 33/2 متوسط Si 

Yes 3800 20 1000 51/3 عالی> C(diamond) 

No 2500 5/2 310 20/3 خوب خیلی> AlN 

Yes 2200 8/0-3/1 150-180 15/6 خوب خیلی GaN 

 29تا  21اي فلزات واسطه با اعداد اتمی ویژگی ه 7 -1

 ،Sc , Ti , V , Crایم، که شامل  استفاده کرده 29تا  21در این پژوهش از عناصر واسطه با اعداد اتمی 

Mn ,Fe Co ,Ni ,Cu  هاي اند که زیرلایه باشند. عناصر واسطه، فلزاتی می d ها در حال پر شدن  آن
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  4sتر است اما انرژي بالاتر از  به هسته اتم نزدیک  3d. زیرلایهاست و آرایش الکترونی مشابهی دارند

هایی  بنابراین فلزات واسطه آن... . و3d شود و سپس  پر می  4s  دارد؛ به این معنا که ابتدا زیرلایه

این . ناکامل داشته باشند، چه در حالت اتمی و چه در حالت یونی خود  d زیرلایههستند که یک 

در حال پرشدن  ها آن dشوند که زیر لایه  از عناصر واسطه خارجی محسوب می دسته از فلزات

باشد. این عناصر نسبت به فلزات گروه اول و دوم سختی، چگالی و دماي ذوب و جوش بالاتري  می

دارند. فلزهاي واسطه خارجی عموما انعطاف پذیرند، قابلیت تغییر شکل دارند، خاصیت چکش خواري، 

رق و مفتول شدن آنها خیلی زیاد است. در مقابل ضربه، فشار و کشش، مقاومت دارند صیقل پذیري، تو

اند). این فلزها عموما (غیر از روي و کادمیم) در حالت  (غیر از جیوه که مایع، روي و کروم که شکننده

ک هاي ت ها، داراي اوربیتال هاي اکسایش خود در ترکیب آزاد و خنثی یا دست کم در یکی از حالت

اند. بدیهی است برخی از  رو، غالبا در حالت گازي خود، داراي خاصیت پارامغناطیسی از این اند. الکترونی

اند  ، حتی در حالت آزاد (گازي) داراي خاصیت دیامغناطیسیاند نشده  جفت الکترونها که فاقد  آن

نشده در بلور،  هاي جفت (مانند روي و کادمیم) یا ممکن است برخی از آنها با داشتن الکترون

کنند، رسانایی  . فلزات واسطه، عموما جریان برق را به خوبی هدایت می فرومغناطیس باشند آنتی

تري  این فلزات واکنش پذیري کمیابد.  گرمایی این فلزات به موازات رسانایی الکتریکی آنها افزایش می

دهند؛ بنابراین  نسبت به فلزات قلیایی دارند. آن ها با سرعت کمی با آب یا اکسیژن واکنش نشان می

. این فلزات بیش تر از عناصر دیگر علاقه دارند هم در حالت جامد و هم ]33، 32[زنند نگ میدیر ز

هاي برخی  هاي نمک هایی از رنگ محلول در حلالی مانند آب، ترکیبات رنگی تشکیل دهند. مثال

  اند : هاي آبی در زیر نشان داده شده فلزات واسطه در محلول

Sc  - ید اسکاندیومنمک هاي اسکاندیوم مثل کلرا  ( ScCl3) بی رنگ هستند.Ti -  کلراید تیتانیوم 

(TiCl3). بنفش است-V  کلرید وانادیوم)VCl3(سبز روشن است.Fe - کلرید آهن  (FeCl3 )  به رنگ ،

 اي هستند. هاي زرد، نارنجی، قهوه
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Cu - سولفات مس )CuSO4( آبی پر رنگ است.Ni - نیکل کلراید )NiCl3( سبز روشن است.  

Co -  سولفات کبالت)(CoSO4 هاي فلزات واسطه در آب رنگی  چرا یوناما  .متمایل به صورتی است

ها به  شود که الکترون کند. این کار باعث می اتم هر فلز، نور را در طول موج خاصی جذب می، هستند

تراز انرژي خاصی جهش کنند. جهش انرژي در این جا با انرژي نوري که از اتم ساطع می شود، 

هاي انرژي ممکن براي نور مرئی آن قدر بزرگ هستند  متناسب است. در یک اتم فلزي معمولی، جهش

با این حال، عناصر واسطه  .آید رنگ به نظر می شود؛ به همین دلیل، محلول بی که چیزي دیده نمی

بیتال که به دو تراز انرژي با دو اور  3dشوند ، تراز متفاوت هستند. وقتی این عناصر در آب حل می

شود. زمانی که الکترونی بین دو تراز با انرژي  تر از این تراز هستند، شکافته می اندکی بالاتر و پایین

افتد. این همان دلیل رنگی دیده شدن  کند، جهش انرژي اتفاق می متناسب با نور مرئی، انتقال پیدا می

 .]34[هاست این یون

  

  

 نیکل

  

 منگنز

   

 کروم

  

 اسکاندیوم

 

  

 آهن

  

 روي

 

 Sc ,Cr, Mn, Ni, Zn ,Fe) بلورهاي 9-1شکل(  



١٤ 
 

  

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti SC  

 عدد اتمی 21 22 23 24 25 26 27 28 29

57/1 62/1 67/1 72/1 79/1 85/1 92/1 00/2 09/2 
 شعاع اتمی

)Å( 

000/1 000/3 000/3 000/4 000/5 000/6 000/5 068/2 000/1 

گشتاور 

مغناطیسی 

 )bµ( آزاد اتم

 ناطیسیدسته بندي مواد از نظر مغ 1-8 

موتورهاي  .هاي مختلف ایجاد شده است با پیشرفت علم مغناطیس تحولات گوناگونی در حوزه

هاي مغناطیسی و کاربردهاي پزشکی (تشخیص و  تر، سنسورها، حافظه تر و کوچک الکتریکی قوي

طیس اند. علم مغنا درمان) از جمله کاربردهایی هستند که با پیشرفت مغناطیس تحت تاثیر قرار گرفته

سازي خواص مغناطیسی  که بهینه نیاز از نانوفناوري نبوده و نیست به طوري نیز مانند علوم دیگر بی

براي کاربردهاي بیان شده بدون استفاده از نانوفناوري عملا ناممکن است (به طور مثال افزایش 

زم است که تا هاي مغناطیسی). براي فهم تاثیرات نانوفناوري بر خواص مغناطیسی لا ظرفیت حافظه

کنند مشخص شود، سپس با  ابتدا علت خواص مغناطیسی مواد و پارامترهایی که خواص را توصیف می

  کمک آن تاثیر نانوفناوري بر این علل مشخص شود. 

گیرد. در  هاي سازنده آن سرچشمه می خواص مغناطیسی مواد از دو حرکت اسپینی و مداري الکترون

کنند. حرکت اسپینی  چرخند و میدان مغناطیسی تولید می دور هسته میها به  حرکت مداري، الکترون

ها به دور  توان آن را به شکل چرخش الکترون یک پدیده کوانتوم مکانیکی است که به طور ساده می

کنند. با توجه به این  خود در نظر گرفت. این دو نوع حرکت الکترون، میدان مغناطیسی تولید می

  در نظر گرفت. S و  Nاي با دو قطب  کترون را به صورت یک آهنرباي میلهتوان هر ال موضوع می

 ]٣۵[هاي عمومی فلزات واسطه)ویژگی3-1جدول (
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ها ابتدا آن اوربیتال را با یک جهت اسپینی  در هر اتم یا یون، در یک نوع اوربیتال خاص، الکترون

پر  پر، هر اوربیتال نیمه ها به صورت نیمه کنند. بعد از پرشدن تمام اوربیتال خاص به صورت نیمه، پر می

گونه  شود تا کل اوربیتال پر شود. اگر هر اسپین را همان یک الکترون با جهت اسپینی مخالف پر می با

اي در نظر بگیریم، دو جهت اسپینی مختلف، متناظر با دو آهنربا با دو  که بیان شد یک آهنرباي میله

هاي پر خاصیت  کنند؛ بنابراین اوربیتال جهت مختلف هستند که اثر مغناطیسی یکدیگر را خنثی می

پر، اساس خاصیت مغناطیسی مواد هستند. در فلزات با  هاي نیمه مغناطیسی ندارند. اما اوربیتال

، مانند آهن، کبالت و نیکل و ... به دلیل اینکه جامدي فلزي هستند، خاصیت d پر هاي نیمه اوربیتال

شوند  لفی تقسیم بندي میهاي مخت مغناطیسی وجود دارد. مواد بر اساس خاصیت مغناطیسی به گروه

  دهیم. طور مختصر شرح می که در ذیل به

  8مواد دیامغناطیس 1-8-1

دهند معمولا داراي راستاهاي گشتاور  هایی که یک پوسته بسته را در یک اتم تشکیل می الکترون

ادر اي هستند که در حالت کلی هیچ گشتاور خالصی ندارد؛ بنابراین گازهاي ن اسپینی و مداري از گونه

باشند.  و غیره که ساختار الکترونی پوسته بسته دارند همگی دیامغناطیس می He,Ne,Arتک اتمی 

اند ، زیرا روند تشکیل مولکول  و غیره این گونه  H2 , N2همچنین اغلب گازهاي چند اتمی از قبیل 

زاي مولکول شود و هیچ گشتاور مغناطیسی خالصی به ا هاي الکترونی پر می معمولا منجر به پوسته

  .]36[وجود ندارد

دهد. روند پیوند در این  را توضیح می NaClبحثی مشابه، دیامغناطیسی بودن جامدات یونی شبیه 

 +Naهاي باقیمانده  است؛ بنابراین، یون  Clبه هر اتم   Naماده به صورت انتقال یک الکترون از هر اتم 

هستند. پیوند کوالانسی از راه به اشتراك گذاشتن هاي بسته دارند و هر دو دیامغناطیس  پوسته -Clو 

                                                
8 Diamagnetice  
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دیامغناطیس  Geو  Si(الماس)،  Cشود و عناصري شبیه  هاي بسته می ها نیزمنجر به پوسته الکترون

  می باشند.

 

 

  

  9مواد پارامغناطیس 1-8-2

مغناطیسی است، در یک میدان   Mاي از ماده را که گشتاور دو قطبی مغناطیسی هراتم آن اگر نمونه

کوشند با میدان مغناطیسی همسو شوند. این تمایل به همسو  هاي اولیه اتم می قرار دهیم، دو قطبی

که دستگاهی خواص پارا مغناطیسی از خود بروز  گویند. براي آن می خاصیت پارامغناطیسیشدن را 

باشند و این گشتاورها هاي آن دستگاه باید گشتاورهاي مغناطیسی دائمی داشته  ها یا مولکول دهد، اتم

تمایل داشته باشند که با میدان اعمال شده همسو شوند. مواد پارامغناطیس گروهی از مواد هستند که 

اي از جنس  شوند، یعنی اگر در داخل سیم پیچی، ماده موجب تقویت جزئی میدان مغناطیسی می

د، هر چند این تقویت به شو پارامغناطیسی قرار دهیم، در این صورت میدان مغناطیسی تقویت می

اندازه مواد فرومغناطیس نیست، اما قابل توجه است. به بیان دیگر، در مباحث مغناطیسی کمیتی به 

 .است مغناطیسی شود که نمادي از تقویت یا تضعیف میدان تعریف می پذیرفتاري مغناطیسینام 

پذیرفتاري مغناطیسی، کمیتی منفی است و میدان مغناطیسی در اثر  مواد دیامغناطیسیعنی در 

، مقداري تراوایی مغناطیسیشود، اما در مورد مواد پارامغناطیس،  اي تضعیف می حضور چنین ماده

شود، هر چند این تقویت به اندازه مواد  ر حضور این ماده، میدان تقویت میمثبت است. بنابراین د

                                                
9 Paramegnetice  

 اعمال میدان مغناطیسی حذف میدان مغناطیسی حالت نرمال

) ماده دیامغناطیس در حضور میدان مغناطیسی10-1شکل(  
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یک (M) بطور تجربی کشف کرد که مغناطش  10پیر کوري 1895فرومغناطیسی نخواهد بود. در سال 

یعنی میدان مغناطیسی موثر که نمونه در آن قرار گرفته  ،(B)ی ماده پارامغناطیس با میدان مغناطیس

کوري  نسبت معکوس دارد. این بیان به عنوان قانون(T) یم و با دماي کلوین است، نسبت مستق

میدان باعث همسو  معروف است. این قانون از لحاظ فیزیکی از این جهت قابل قبول است که افزایش

دهد، در حالی که  را افزایش می )مغناطش (M) (شود که  هاي اولیه در نمونه می شدن دو قطبی

 دهد. قانون کوري در صورتی که نسبت را کاهش می (M)زند و  مسویی را به هم میاین ه (T)افزایش 

 .]37[ خیلی بزرگ نباشد، از نظر تجربی تائید شده است �/�

 

 

) ماده پارامغناطیس در حضور میدان مغناطیسی11- 1شکل (  

 12و آنتی فرومغناطیس  11مواد فرومغناطیس 1-8-3

هاي مغناطیسی همسو شده  واد مغناطیسی هستند که داراي دوقطبیاي از م مواد فرومغناطیس دسته

شوند. در برخی از مواد  باشند. این مواد در مجاورت میدان مغناطیسی خارجی تبدیل به آهنربا می می

خط  هاي مجاور هم خود با دو قطبی به   طور خود  هاي مغناطیسی کوچک به مغناطیسی دو قطبی

هاي مغناطیسی در یک ماده  شوند. همه بخش نامیده می مغناطیسفروشوند، اینگونه مواد،  می

تر از  هاي بسیار کوچکی با ابعاد کوچک در یک راستا قرار ندارند، بلکه این مواد از بخش فرومغناطیس

گیري  خط هستند، ولی سمت هاي مغناطیس هر بخش هم که دو قطبی اند، طوري میلیمتر تشکیل شده

هاي کوچک حوزه  هاي مغناطیسی هر بخش با بخش مجاور متفاوت است. این بخش دو قطبی

                                                
10 Pir curi 
11 Ferromagnetic  
12 Antiferromagnetic  

یدان ماده پارامغناطیس در غیاب م

 مغناطیسی
 

ماده پارامغناطیس در حضور 

 میدان مغناطیسی
 

 ماده پارامغناطیس در حالت نرمال
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شوند. هنگامی که مواد فرو مغناطیس را در یک میدان مغناطیسی قرار  ه میمغناطیسی نامید

گذارد و سبب  ثر میهاي مغناطیسی ا شوند. چون میدان مغناطیسی بر حوزه می  آهنربادهیم،  می

علاوه بر این  شود که دو قطبی مغناطیسی هر حوزه تحت تاثیر میدان مغناطیسی قرار گیرد. می

کنند و حجم  هایی که نسبت به میدان در وضعیت مناسبی قرار دارند، با وجود میدان رشد می حوزه

تر  تند، حجمشان کوچکگیري مناسب نداش هایی که سمت کند و در نتیجه حوزه آنها افزایش پیدا می

در مواد  کند. شود و ماده خاصیت آهنربایی پیدا می ها جابجا می شود و مرز بین حوزه می

ها در یک جهت و نیمی در جهت دیگر  سو نیستند (نیمی از حوزه ها با هم هم فرومغناطیس حوزه آنتی

ي  رارتی را که در آن مادهیابد. درجه ح ي حرارت خصلت مغناطیسی افزایش می  است). با افزایش درجه

 TNبالا دماي نیل ، که نامند ي حرارت نیل می شود درجه فرومغناطیس به پارامغناطیس تبدیل می آنتی

  . ]37[فرومغناطیس دارد تر از آن ماده خاصیت آنتی ماده خاصیت پارامغناطیس و پایین

 

  

  

  

  

  13مغناطیس  مواد فري 1-8-4

باشند که از نظر آرایش گشتاورها، مشابه مواد  گري از مواد میمغناطیس، گروه دی مواد فري

باشد. از این  فرومغناطیس بوده، ولی در این مواد، اندازه گشتاورهاي دو زیر شبکه با هم برابر نمی آنتی

  مغناطیس، مشابه مواد فرومغناطیس داراي گشتاور مغناطیسی غیر صفر هستند. رو مواد فري

                                                
13 Ferrimagnetic  
 

اعمال میدان مغناطیسی در 

 ��دما بالا 

حذف میدان مغناطیسی 

 ��در دما بالا 
 

حذف میدان 

مغناطیسی در دما زیر 

�� 
 

 نرمال

میدان مغناطیسی) ماده فرومغناطیس در حضور 12-1شکل (  
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  فصل دوم

  

هاي تک  بر نانو ، ساختار و سنتز نانولوله اي مقدمه
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 مقدمه 2-1

رفت و  است. تکنولوژي نانو با پیش نانو به معنی  بسیار کوچک است که از زبان یونانی برگرفته شده

. علوم نانو، دهد هاي علمی را تحت تاثیر قرار می ها داشته به زودي تمام زمینه اي که در این سال توسعه

هاي اتمی، مولکولی و ماکرومولکولی است، جایی که  ها و دستکاري مواد در مقیاس مطالعه پدیده

هایی که در مقیاس بزرگتر هستند، متفاوت است. موادي با  اي از آن خواص آنها به طور قابل ملاحظه

ته ) داراي خواص فیزیکی پیوسقطعات بزرگ از مواد در اطراف ما(14ساختار بالک

(ماکروسکوپی)هستند. اما وقتی که ذرات به ابعاد نانو برسند، اصول فیزیک کلاسیک دیگر قادر به 

شود. علم  توصیف رفتار (حرکت، انرژي و ...) نیست. در این ابعاد، اصول مکانیک کوانتومی استفاده می

گذارند که  نمایش می هاي فیزیکی جدیدي را به نانو، علمی است که در آن مواد با ابعاد کوچک، پدیده

شوند که وابسته به اندازه و به طرز چشمگیري متفاوت از خواص  مجموعا اثرات کوانتومی نامیده می

در نتیجه  یک ماده (به عنوان مثال یک فلز) زمانی که در ابعاد نانو است  .مواد مقیاس بزرگ است

به عنوان مثال، نقره  ته باشد.تواند خواص بسیار متفاوتی را نسبت به ساختار بالک خود داش می

ها هستند.  باساختار بالک غیر سمی است، در حالی که نانوذرات نقره سمی و قادر به کشتن ویروس

 .کند الکتریکی، رنگ، قدرت و وزن وقتی که مواد به مقیاس نانو برسند تغییر می خواصی مانند هدایت 

هاست که در  آوري یک مقیاس جدید در فن آوري جدید نیست، بلکه آوري یک فن در حقیقت نانو فن

باشد و این توانایی را به  شناسی، برق، شیمی و... می ها اعم از مهندسی، پزشکی، زیست تمام رشته

  دهد که در ساختار مواد دخالت کند  و در ابعاد بسیار ریز به ساخت و طراحی اقدام نماید. انسان می

در شیمی، پیشنهاد  1925، برنده جایزه نوبل سال 15گمونديابتدا توسط ریچارد زی "نانومتري"مفهوم 

ي ذراتی مانند کلوئیدها  شد. او نانومتر را براي اندازه گیري ذرات به کار برد و اولین کسی بود که اندازه

  را با استفاده از میکروسکوپ اندازه گیري کرد.

                                                
14 Bulk  
15  Richard Zsigmondy  
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در فیزیک بود، مطرح  1965ل سال ، که  برنده جایزه نوب16نانو تکنولوژي مدرن، توسط ریچارد فاینمن

سال پس از  15شد. به همین علت است که او به عنوان پدر فناوري نانو شناخته می شود. تقریبا 

، اولین کسی بود که از فناوري نانو براي توصیف 17سخنرانی فاینمن، دانشمند ژاپنی، نورویو تانگیوچی

داد استفاده کرد. او از این که فناوري نانو شامل  فرآیندهاي نیمه هادي که به ترتیب یک نانومتر رخ می

پردازش، جداسازي، تثبیت و تغییر شکل مواد توسط یک اتم یا یک مولکول است، حمایت کرد. دوران 

از موسسه فناوري ماساچوست  18آغاز شد، زمانی که اریک درکسلر 1980طلایی فناوري نانو در دهه 

)MIT( کتابی با  1986انو نورویو تانگیوچی استفاده کرد و در سال هاي فاینمن و فناوري ن از ایده

ي  خود مونتاژ کننده"ي  عنوان موتورهاي خلقت، دوره عصر فناوري نانو نوشت. درکسلر پیشنهاد ایده

را پیشنهاد کرد که قادر به ساخت یک کپی از خود و سایر موارد بود. چشم انداز درکسلر از  "نانو

، 19تر شد، زمانی که ایجیما است. علم فناوري نانو پیشرفته "ناوري نانو مولکولیف"فناوري نانو، به نام 

ي چند جداره را کشف کرد و  هاي کربنی را تولید کرد و سپس نانولوله دانشمند دیگر ژاپنی، نانولوله

  .]38[آوري نانو شد آغازگر انقلاب فن

  کارباید سیلیکون هاي نانولوله 2-2

 ها، نانومیله که دارند آزاد بعد یک و نانو مقیاس در بعد دو در که هستند نانوموادي ها، نانولوله

 به منحصر و برجسته هاي ویژگی به توجه با ها نانولوله هستند. مواد از دسته این جز هم ها نانوسیم

 به را صنعتی و علمی علایق که دارند بسیاري اپتیکی و الکترونیکی مکانیکی، خواص و دارند که فردي

 هاي نانولوله کشف هستند. فعلی مطالعه مورد نانوساختارهاي از یکی ها نانولوله اند. کرده جلب خود

 در بعدي یک نانوساختارها از نوع این کاربردهاي و خواص و ]،39[ 1991 سال در چندجداره کربنی

 فردي به منحصر هاي ویژگی داراي جداره تک کربنی هاي نانولوله است. زیاد بسیار الکترونیک صنعت

 است. وابسته آن تراکم و نانولوله قطر به که کنند، رفتار فلز نیمه یا فلز صورت به توانند می که هستند

                                                
16 Richard Feynman 
17 Norio Taniguchi  
18 Eric Drexler  
19 Iijima  
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 ذخیره هاي دستگاه رسانا، هاي کامپوزیت جمله از کربنی، هاي نانولوله براي بالقوه کاربردهاي از بسیاري

 است ... و هیدروژن سازي ذخیره تابش، عمناب انتشار، نمایش صفحه سنسورها، انرژي، تبدیل و انرژي

 پذیري واکنش داراي ها آن دارند. بیشتري مزایاي کربنی هاي نانولوله به نسبت SiC هاي نانولوله .]40[

 و زیست محیط در سخت نانوفیبري بالا، دماي در جانبی دیوارهاي در پایداري بیرونی، سطح بالاي

 که اند داده نشان ]42[ گذشته هاي بررسی در .]41[باشند می دیگر هاي نانولوله با شده تقویت سرامیک

 که کنند می ادعا مطالعات این است. یک به یک C به Si نسبت داراي SiC نانولوله پایدارترین

 همکاران و 20منون کنند. می تبدیل خوشه یا نانوسیم یک به را نانولوله نهایت در دیگر هاي نسبت

 وجود SiC هاي نانولوله پایدارترین براي )2 نوع و 1 (نوع مختلف ختارسا دو که اند داده نشان ]43[

 اتم هر و C با Si اتم هر 1 نوع در اند. کرده مطالعه را زایگاگ و صندلی دسته هاي نانولوله ها آن دارد.

C با Si اتم هر 2 نوع در است داده پیوند Si همسایه دو داراي C همسایه یک و Si است. بالعکس و 

 C-Si و Si-Si و C-C پیوندهاي حاوي )1 (نوع  SiC هاي نانولوله که داد نشان ها آن باتمحاس

 پایدارتر دوم نوع هاي نانولوله به نسبت اول نوع هاي نانولوله دارند. بیشتري انرژي )2 (نوع به نسبت

   هستند.

  هاي سیلیکون کارباید سنتز نانولوله 2-3

اند. بر خلاف  ها ساخته شده ون کارباید با کمک برخی از قالبهاي سیلیک در بیشتر موارد، نانولوله

هاي سیلیکون کارباید حاوي دو نوع عناصر، سیلیکون و کربن است؛  هاي کربنی، نانولوله نانولوله

هاي سیلیکون کارباید اساسا متفاوت از نانولوله کربنی است. در واقع، اکثر  بنابراین، ساختار نانولوله

هاي سیلیکون کارباید داراي  هاي نانولوله اند، دیواره که در حال حاضر گزارش شده SiCهاي  نانولوله

هستند. برخی از آنها فقط نانوساختارهاي نوردي  Sp3-bonded-SiCساختارهاي کریستال مانند مثل 

اند. عوامل متعددي در سنتز  پلی کریستالی تشکیل شده SiCفله هستند و برخی دیگر از ذرات  SiCاز 

به راحتی حتی  SiCهاي  روي سطح نانولوله Siهاي  شوند. اولا، اتم مطرح می SiCهاي واقعی  انولولهن

                                                
20 Menon 
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برد. در مرحله دوم اینکه بر  در دماي اتاق اکسید می شوند و این امر ساختار نانولوله را از بین می

 SiCیستال شود، هیچ گونه کر خلاف گرافن که به صورت مستقیم از تراشکاري گرافیت تهیه می

را استخراج  SiCهاي واقعی  ساختاري مانند گرافیت در طبیعت وجود ندارد که از آن بتوان نانولوله

  کرد.

  دهیم :   هاي سنتز سیلیکون کارباید را شرح می در این بخش تعدادي از روش

  ها هاي سیلیکون کارباید با استفاده از قالب سنتز نانولوله 2-3-1

شوند، به ویژه با  ها ساخته می هاي سیلیکون کارباید با استفاده از برخی قالب به طور کلی، نانولوله

دهند تا  هاي کربن واکنش می ي سیلیکون با نانولوله هاي کربنی، که در آن منبع ماده نانولوله

کنند. نانولوله سیلیکون  ي مادر را حفظ می را تولید کنند که مورفولوژي نانولوله SiCهاي  نانولوله

اي سنتز شود و با حذف هسته با استفاده از  تواند به عنوان پوسته بعضی از مواد هسته رباید نیز میکا

  شود. می SiCهاي  استیک اسید باعث افزایش نسبتا خالص نانولوله

  هاي سیلیکون کارباید با استفاده از نانولوله هاي کربنی / نانوفیبري سنتز نانولوله 2-3-2

شود  استفاده می SiCها  هایی است که براي سنتز نانولوله از اولین روشیکی  21سنتز حافظه شکل

به عنوان ماده منبع سیلیکونی عمل  Si / SiO2بوسیله حرارت دادن یک مخلوط  SiO]. بخار 44[

را به شکل کربن  β-SiCو قالب کربن جامد در دماي پایین ماده SiO کند، سپس واکنش بین گاز می

ي سیلیکون  و نانولوله هاي کربنی، نانولوله SiOکنش گاز و جامد بین بخار دهد. وا اولیه شکل می

با نانوفیبرهاي  SiOکند در حالی که واکنش بخار  می   نانومتر تولید 100-30کارباید را با قطر داخلی 

ي ها . نانولوله]45[کند نانومتر را تولید می 80-10ي سیلیکون کارباید با قطر داخلی  کربنی نانولوله

SiC توانند به عنوان کاتالیست مطلوب در واکنش اکسیداسیون با درجه حرارت پایین عمل کنند،  می

هر دو عملکرد سولفوریزاسیون کاتالیزور و ظرفیت ذخیره سازي گوگرد را بهبود  SiCهاي  نانولوله

هاي  و نانولوله SiOهاي سیلیکون کارباید و بوسیله واکنش حرارتی بین  ها و نانولوله بخشد. نانوسیم می

                                                
21 shape memory 



٢٤ 
 

هاي کربنی با  با واکنش نانولوله SiCي  هاي تک جداره ]. نانولوله46اند [ کربنی چند جداره تهیه شده

]. میکروسکوپ الکترونی نشان دهنده وجود 47درجه سانتی گراد ساخته شده اند [ 1200در  Siپودر 

هاي کربنی پوشیده شده توسط  نانولوله است که C-SiCهاي  تک جداره و نانولوله SiCي  هر دو نانولوله

 20هایی با اندازه حدود  پلی کریستال هستند و حاوي دانه SiCهاي تک فاز  است. نانولوله SiCلایه 

ي کربنی و پودر  هاي چند جداره با واکنش با دماي بالا بین نانولوله SiCهاي  نانومتر هستند. نانولوله

  ].48درجه سانتی گراد ساخته شده اند [ 1350سیلیکون در سیال آمونیاك در دماي 

  ها ي نانوسیم در هسته SiCسنتز  2-3-3

، ZnSهاي  و دیگر ساختارها با استفاده از نانوسیم SiCهاي  و نانولوله SiC / ZnSهاي  نانوسیم

 ]. در طول49اند[ اي حرارتی سنتز شده هایی در واکنش دو مرحله ها به عنوان قالب ها و ورق نانوربان

درجه سانتیگراد در سیال آرگون حرارت  1150ابتدا در دماي  ZnSو  SiOاین سنتز، مخلوطی از پودر 

هاي  شود و نتیجه نانوسیم گرم می CH4درجه سانتیگراد در گاز  1400شود و سپس در دماي  داده می

SiC / ZnS  است که شامل هستهZnS  نانومتر و پوسته  130تا  50با قطرSiC لی با کریستا پلی

هاي  ها با هیدروکلریک اسید، نانولوله از نانوکابل ZnSنانومتر است. با حذف هسته  50- 15ضخامت 

SiC هاي سیلیکون کارباید با استفاده از اسپري شدن مگنترون در دماي  . نانولوله]50[شود حاصل می

ولیدون به عنوان قالب ساخته به عنوان ماده اولیه و  نانو فیبر پلی وینیل پریر SiCاتاق با استفاده از  

به عنوان قالب  Siیا  Geهاي  توانند با استفاده از نانوسیم همچنین می SiCهاي  . نانولوله]51[اند شده

  ] تولید شوند.52، 53[

  هاي دیگر سنتز به روش 2-3-4

ي سنتز با قطر بسیار کوچک تحت شرایط هیدروترمال بدون استفاده از کاتالیزور فلز SiCهاي  نانولوله

شوند که در آب  تولید می SiO2 و پودر   SiCها با واکنش هیدروترمال پودر  ]. این نانولوله54اند [ شده

تک کریستال با  β-SiCشوند. نانوساختارهاي  درجه سانتیگراد وارد واکنش می 470مقطر در دماي 
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ه از کاتالیزور و ... آماده بدون استفاد Si روي یک زیر لایه از   C60اي که تبخیر حرارتی  روش ساده

  ].55شوند[ می

  

  

  هاي سیلیکون کارباید مطالعات انجام شده روي نانولوله 2-4

، خواص مغناطیسی و )DFT(و همکارانش با استفاده از  نظریه تابعی چگالی  22جینگ شیانگ زائو

را جذب  )F و H ،Li ،Be ،B ،C ،N، O(هاي  که اتم  )SiC(هاي سیلیکون کاربید  الکترونی نانولوله

تواند به نانولوله  می F و H ،Li ،B ،Nهاي  اند، بررسی کردند و نتیجه گرفتند که جذب اتم کرده

شوند. این  جذب نمی SiCبر روي نانولوله  O و Be ،Cهاي  خاصیت مغناطیسی دهد، در حالی که اتم

دهد که براي  ارائه میبوسیله جذب اتم انتخابی  SiCکار براي تنظیم خواص مغناطیسی نانولوله 

توان مواد  هاي دستگاه اسپینترونیک مفید است و می طراحی نیمه هادي مغناطیسی یا ساخت بلوك

مانند شیر اسپین یا سوئیچ اسپین پلاریزاسیون را ساخت.  SiCهاي  مغناطیسی مبتنی بر نانولوله

]56[ .  

 
 

                                                
22 Jing-xiang Zhao 

 . ]56[) : نانولوله سیلیکون کارباید که با جذب اتم لیتیوم خاصیت مغناطیسی پیدا کرده است1-2شکل (
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روي  O2کارباید کار کرده و با جذب  هاي سیلیکون روي نانولوله O2و همکارانش روي جذب  23کائو

سطح نانولوله سیلیکون کارباید، نانولوله خاصیت مغناطیسی پیدا کرده است که کاملا در شکل زیر 

هاي  در دستگاه O2یک سنسور گاز عالی براي تشخیص  SiCNTsقابل مشاهده است و بنابراین 

 .  ]57[باشد  الکترونیکی نانومقیاس می

 
 

) 8،8صندلی ( ي دسته در داخل نانولوله Fe, Co, Niهاي  نش روي تزریق نانوسیمو همکار 24ژانگ

سیلیکون کارباید تحقیق و بررسی کردند و مشخص شده است که پایداري نانولوله سیلیکون کارباید با 

 رساناي پایدار ها، نیم SiCNTسازي  یابد و با کپسوله افزایش می Fe, Co, Niهاي  سازي نانوسیم کپسوله

هاي  هاي فلزي براي مدت زمان طولانی استفاده کرد. با تزریق نانوسیم توان براي محافظت سیم را می

(Fe, Co, Ni) منجر به افزایش  قطبش اسپینی می شود،  8،8ي سیلیکون کارباید ( نانولوله در داخل (

  .]58[توان از آن براي ساخت وسایل اسپینترونیک استفاده کرد.  در نتیجه می

صندلی و زیگاگ خالص آن کار کرده و  هاي سیلیکون کارباید دسته و همکارنش روي نانولوله 25یئربوم

هاي  صندلی گاف نواري غیر مستقیم و نانولوله هاي دسته شود که نانولوله در نتایجشان دیده می

در  Γ-Xهاي گرافیتی روي خط  زیگزاگ گاف نواري مستقیم دارند که علت آن را کشیده شدن برگ

) نمودار گاف نواري بر حسب قطر نانولوله را نشان 4-2اند. شکل ( ي اول بریلئون اعلام کرده منطقه

                                                
23 Cao, Fenglei 
24 J.-M. Zhang 
25 Bj ̈orn Baumeier 

 . ]57[خاصیت مغناطیسی پیدا کرده است O2) : نانولوله سیلیکون کارباید که با جذب 2-2شکل (
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هاي  دهد. روند تغییرات این نمودار کاملا مشابه روند تغییرات نموداري است که براي نانولوله می

لی و زیگزاگ صند هاي دسته گاف نواري نانولوله سیلیکون کارباید در فصل چهارم آورده شده است.

SiC یابد. تغییرات  گیري با کاهش قطر تقریبا نزدیک به گاف نواري فروپاشی کاهش می به طور چشم

صندلی و زیگزاگ به تغییرات مختلف در توپولوژي چگالی پیوند و بار در  هاي دسته گاف نواري نانولوله

ها است در حالی که ساختار  لیتی آنها مستقل از کایرا ها بستگی دارد. خواص ساختاري نانولوله نانولوله

صادق نیست.   BeOهاي  به آن بستگی دارد. این مورد براي نانولوله BNو SiCهاي  الکترونیکی نانولوله

]59[.  

  

 

 
 . ] 59[) 10،0) ب)زیگزاگ (8،8صندلی ( ) : ساختار نواري نانولوله سیلیکون کارباید خالص الف) دسته3- 2شکل (

 (ب)     (الف)                                                     
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 . ]59 [بورونیترید خالص زیگزاگب)زیگزاگ سیلیکون کارباید خالص نانولوله الف)  رات گاف نواريتغیی) : 4- 2شکل (

در این شکل سختار نواري نانولوله سیلیکون کارباید خالص زیگزاگ و نانولوله بورونیترید خالص 

  زیگزاگ مقایسه شده است.
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  فصل سوم :
  
  
  

  (DFT)ی تابعی چگالی  نظریھ
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  مقدمه 3-1

ي اصلی مورد استفاده براي توصیف اکثر قریب به  هاي مکانیک کلاسیک و کوانتومی دو نظریه نظریه

اي و دو  شان این است که تنها مسائل تک ذره هاي فیزیکی هستند اما محدودیت اصلی اتفاق سیستم

هایی با بیش از دو  بررسی سیستم ها داراي حل تحلیلی دقیق هستند و براي اي در این چارچوب ذره

هاي محاسباتی شد.  هاي توسعه یافته و روش ها و تقریب ذره در حالت کلی باید دست به دامان نظریه

توسعه پیدا کرده است  26اي هاي بس ذره راهکارهاي متعدد و مختلفی براي توصیف محاسباتی سیستم

هاي نظري مختلفی استفاده  ها و مدل بکه هریک به اهداف مسائل و خواص مورد مطالعه از تقری

ها و  اي نظیر مولکول هاي بس ذره هاي مهم براي بسیاري از محاسبات سیستم کنند. یکی از نظریه می

منجر به  27شم –ي تابعی چگالی است. استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن  بلورها، نظریه

سازي محاسبات  شود که تاثیر بسزایی در ساده میاي  هاي بس ذره اي از سیستم یک توصیف تک ذره

ها دارد و به همین دلیل امروزه مبناي اکثر محاسبات کوانتومی بلورها که جزء مسائل اساسی  آن

ي نظریه  رود. در این فصل ابتدا مروري کوتاه بر مفاهیم اولیه فیزیک ماده چگال هستند به شمار می

اي مربوطه استخراج  شم هامیلتونی تک ذره –هیافت کوهن تابعی چگالی داریم و سپس با معرفی ر

 کنیم. می

  نظریه ي تابعی چگالی 3-2

  مسئله ي بس ذره اي  3-2-1

ها که جامدات، گازها، مایعات و غیره را  ها و مولکول اي از اتم اي به بررسی مجموعه مسائل بس ذره

پردازند. توسط مکانیک کوانتومی  د، میباشن ها می ها و هسته دهند و تشکیل شده از الکترون شکل می

  ي شرودینگر توصیف کرد : ها را توسط معادله ها و هسته کنشی از الکترون توان یک سیستم برهم می

�� � ��                                                                                                         

                                                
26 - Many Body 
27 -Kohn- Sham 

)3-1( 
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  باشد : اي به صورت زیر می ذره باشد و عملگر هامیلتونی بس انرژي میویژه مقدار  Eکه 
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ها و سه بخش بعدي به  ها و هسته هاي جنبشی الکترون بخش اول و دوم انرژي )2- 3(در معادله 

ثابت  hباشند.  هسته می –هسته و هسته  –الکترون، الکترون  -هاي بین الکترون کنش ترتیب برهم

،  ��و  ��بار الکترون،  eامین اتم،  Iعدد اتمی  ��هاي الکترون و هسته،  رمبه ترتیب ج Mو  m،پلانک

اي بسیار پیچیده  ذره ي شرودینگر بس باشند. حل معادله امین هسته می Iامین الکترون و  iموقعیت 

ها  ند هستهک استفاده شده است که بیان می 28سازي مسئله از تقریب بورن اوپنهایمر است. براي ساده

توان  . در نتیجه میکنند ها حرکت می ها هستند و بسیار کندتر از الکترون تر از الکترون بسیار سنگین

اند در حالی که  ها ثابت شده ها را جدا کرد. فرض بر این است که موقعیت اتم ها و الکترون حرکت هسته

تواند به دو قسمت تابع  بع موج کلی میکنند. تا ها حرکت می ي میدان باري هسته ها در زمینه الکترون

موج الکترونی و یونی جداسازي شود. در نتیجه معادله شرودینگر براي قسمت الکترونی به صورت زیر 

  نوشته می شود:

�����, ���� � ������, ��																																																																																					 

  شود: که عملگر هامیلتونی الکترونی، توسط معادله زیر بیان می

��� � ∑ �� ��

��
� ���

��
��� � �

�
∑ ��

�������
	
��� � 	�	���� 																																															 

کنش بین  که برهم  کند. توجه شود ها عمل می ها روي الکترون توسط هسته پتانسیلی است که ����	�	

 –بورن شود. اگرچه تعداد درجات آزادي سیستم توسط تقریب  ها به عنوان یک پارامتر وارد می هسته

الکترون همچنان مشکل است.  –کنشی الکترون تواند کاهش یابد اما حل مسئله برهم اوپنهایمر می

  ها است.  ج الکترونی وابسته به مختصات تمام الکترونبعلاوه تابع مو

                                                
28 - Bom - Oppeneimer 

)3-2( 

)3-3( 

)3-4( 



٣٢ 
 

 29کوهن –نظریه هوهنبرگ  3-2-2

کنشی براساس چگالی الکترونی به جاي  ي تابعی چگالی، توصیف یک سیستم برهم هدف اصلی نظریه

ي بنیادي، توسط هوهنبرگ و  ي تابعی چگالی براساس دو نظریه باشد. نظریه اي می ذره توابع موج بس

کنشی از  هم کند که انرژي حالت پایه یک سیستم بر ي اول بیان می . نظریه]60[ریزي شد پایه کوهن

کوهن فقط اثباتی است  –از چگالی بار الکترونی است. نظریه اول هوهنبرگ  30ها، تابعی یکتا الکترون

م هوهنبرگ ي دو بر وجود تابعی از چگالی الکترونی، اگرچه شکل درست تابع ناشناخته است. از نظریه

الکترونی نسبت به چگالی حالت  شود که انرژي کل هر سیستم بس کوهن این مطلب اثبات می –

کند. بر طبق این نظریه مقدار چشم داشتی هامیلتونی در  تبعیت می 31ي آن، از یک اصل وردشی پایه

  می تواند به صورت زیر بیان شود: 4-3معادله ي 

  

� �|��|� �� ������� 

چگالی الکترونی است. اگر شکل تابعی انرژي مشخص   ����تابع انرژي کل است و  	�������که 

  توان چگالی الکترونی را تا جایی که تابع انرژي توسط اصل وردشی کمینه شود تغییر داد:  باشد، می

��������
��

�
����

� 0																																																																																												 

 ����rشود، چگالی حالت پایه  چگالی الکترونی که به کمینه انرژي مربوط می 6- 3ي  از معادله

  تواند به صورت زیر بیان شود: ي اول، انرژي حالت پایه می باشد. بر طبق نظریه می

�� �� �|��|� �� ��������																																																																									

                                                
29 - Hohenberg - Kohn 
30 - Unique functional 
31 - Variational principle  

)3-5( 

)3-6( 

)3-7( 



٣٣ 
 

  32شم  –معادلات کوهن  3-2-3

ي تک الکترونی، توسط کوهن و شم  اي حقیقی، به یک مسئله ذره ي بس براي کاهش مسئله راه حلی

یک کنشی شد، که تحت  هاي غیربرهم کنشی، جایگزین الکترون هاي برهم الکترون .��61مطرح شد

	می تواند به صورت زیر نوشته شود:  5-3کنند. انرژي تابعی کل در معادله  حرکت می 33پتانسیل موثر

������� � �������� �
�
���

���������
����

����� � �������������� � ���������									 

کنشی، بخش دوم انرژي  تابعی انرژي جنبشی سیستم الکترونی غیر برهم ��������، 8-3در معادله 

باشند و بخش آخر  ها می و بخش سوم انرژي خارجی ناشی از هسته 34الکترواستاتیکی یا انرژي هارتري

شود.  نامیده می 35مانده آنچه که تصحیح کننده انرژي است، که انرژي تبادلی و همبستگی ي باقی همه

  اي کوهن شم برابر است با:  نسبت به چگالی، معادلات تک ذره 8-3ي  ردن معادلهبا کمینه ک

�� ��
�

�
� ������������� � �������																																		

 

������� � ���� � � �����
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ها فقط  دهند. آن ، هیچ معنی فیزیکی مستقیمی را نمی �����شم  –توجه شود که توابع موج کوهن

 تواند به صورت زیر باشد: براي محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگالی الکترونی می 36توابع کمکی

  

���� � 	�|�����|�
�

���

																																																																 

شم به صورت خود سازگار توسط  –به منظور یافتن چگالی الکترونی حالت پایه، باید معادلات کوهن

  حل شوند. 37روش تکرار

                                                
32 - Kohn- Sham 
33 - Effective potential 
34 - Hartree energy 
35 - Exchange and Correlation energy 
36 - Auxiliary functions 
37 - Iterative method 

)3-8( 

)3-9( 

)3-10( 

)3-11( 
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 ، تعریف شود. ����ي چگالی الکترونی یک حدس اولیه -1

  شود. چگالی الکترونی حدس زده شده ، محاسبه می، توسط  �������پتانسیل موثر،  -2

  شود. ، حل می�����شم  –شم به منظور به دست آوردن تابع موج کوهن  –معادلات کوهن -3

  شود. شم محاسبه می –چگالی الکترونی با استفاده از تابع موج کوهن  -4

  گیرد. بعد مورد استفاده قرار می چگالی الکترونی محاسبه شده، به عنوان چگالی اولیه براي مرحله -5

تا جایی که چگالی الکترونی همگرا شود، سپس چگالی الکترونی حالت پایه را به دست آورده و براي 

  ها و غیره مورد استفاده قرار می گیرد. ي انرژي، نیروها، تنش محاسبه

  ٣٨همبستگی –تابعی هاي تبادلی  3-2-4

اي را به یک مسئله تک الکترونی موثر تبدیل  ذره اله بسشم نشان داد که چطور مس – رویکرد کوهن

مشخص و تعیین شود. متاسفانه، شکل  ���������کنیم. البته نیاز است که تابعی تبادلی همبستگی، 

تبادلی به سادگی شناخته شده نیست؛ بنابراین باید از تقریب استفاده نمود.  –دقیق تابعی همبستگی 

شود. تقریب چگالی موضعی براي  نامیده می LDA(39تقریب چگالی موضعی (ترین تقریب،  ساده

 –ارائه شد. که از انرژي تبادلی  1965شم در سال  –همبستگی توسط کوهن  –پتانسیل تبادلی 

 به صورت زیر است: LDAهمبستگی  –آید. تابعی تبادلی  همبستگی گاز الکترونی همگن به دست می

  

�	��
��������� � 	������	��

������������																																																		 

��	�که 
باشد.  می ����تبادلی چگالی گاز الکترونی همگن، با چگالی الکترونی  –، انرژي همبستگی ��

ي  همبستگی گاز الکترونی است که محاسبه –بادلیباشد، انرژي ت بنابراین تنها اطلاعاتی که نیاز می

دقیق آن امکان پذیر است. به دلیل آن که تابعی، از چگالی الکترونی یکنواخت موضعی به دست 

. اگرچه ]62[کند ها به سرعت تغییر می هاي آن رود که چگالی آید انتظار خطا براي مسائلی می می

                                                
38 - Exchange – Correlation Functionals 
39 - Local Density Approximation 

)3-12( 
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کند. اما در صورت تغییر سریع چگالی  کار میاي بسیار خوب  براي جامدات کپه LDAتقریب  

ي  الکترونی، همانند داخل اتم و مولکول، بهتر است از تابعی دیگري استفاده شود. تقریب پر استفاده

باشد که  می GGA 40شود تقریب  محسوب می LDAي  ي تعمیم یافته و بهبود یافته دیگري که نسخه

هاي زیادي براي پیدا کردن تابعی خوب  کرده است. تلاش هاي متفاوتی از آن توسعه پیدا فرمول بندي

 -هاي این تقریب، تابعی پردو ترین تابع و مناسب از این تقریب انجام گرفته است. دو تا از پر استفاده

  . ]64و  63[باشد می )PBE(ارنزرهوف  –برگ  –و پردو  )PW91(ونگ 

 –، انرژي تبادلیGGAفته شده است. در تقریب در این پایان نامه از دومین تابعی این تقریب بهره گر

همبستگی علاوه بر چگالی الکترونی در هر نقطه، به تغییرات چگالی در آن نقطه نیز وابسته است و 

  برابر است با:

  

�	��
��� � 	������	��

	 �	����, |�����|	� �� � ������	��
���������, |��|	� ��																											 

  یک تابعی بدون بعد است که به صورت زیر نوشته می شود: ���که در این رابطه عبارت 

�����, |��|	� � 	����, |��|	� � ����, |��|	�																																																			 

تر است، سهم انرژي همبستگی  باشد اگر چه نقش آن در عبارت بالا کم می ��تر از  مشکل ��محاسبه 

��در مقایسه با انرژي تبادلی بسیار ناچیز است. براي محاسبه  هاي مختلفی پیشنهاد شده است.  تابعی 	

هاي این تقریب ذکر  رین تابعیت شود که در بالا دو تا از مهم ذکر می �� هاي مربوط به تنها هم تابعی

ي اسپینی، چگالی  هاي قطبیده باشد. براي سیستم می ��نسبت به  ��شد و این به دلیل اهمیت بیشتر 

  همبستگی در این تقریب به صورت زیر می باشد:  –انرژي تبادلی

�	��
� ��� � 	�	��

� �	�����, �����, |������|, |������|	�																																		 

                                                
40 - Generalized Gradient Approximation  

)3-13( 

)3-14( 

)3-15( 
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  )SDFT(41نظریه ي تابعی چگالی اسپینی 3-2-5

ي تابعی چگالی اسپینی خطی، چگالی الکترونی و چگالی مغناطیسی  متغیرهاي اساسی در نظریه

 شوند. چگالی الکترونی کل : باشند که به صورت زیر تعریف می می

  

���� � ����� �	�����																																																																																			 

  و چگالی مغناطیسی برابر با تفاوت دو چگالی اسپینی است :

  

���� � ����� �	�����																																																																																			 

  با: ]66 و 65[برابرند �����و اقلیت  �����هاي الکترونی اکثریت  هاي مجزاي حامل چگالی

  

����� � ∑ ��
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������
��� 																																																																										 

 –هاي بالاست و  هاي اکثریت یا اسپین مربوط به حامل �کند،  میجهت اسپین را مشخص  �که 

�هاي اقلیت یا اسپین پایین است.  مربوط به حامل هاي با اسپین بالا و پایین را  تعداد الکترون �

��ها  ها برابر با تعداد کل الکترون کند که مجموع آن مشخص می �	�� � ��است و  ��
توابع  ����

شم زیر به  –باشند که از حل معادلات کوهن  هاي اکثریت و اقلیت می اي مربوط به حامل وج تک ذرهم

  آیند: دست می

  

�� ��
�

�
� ����

� ������
���� � ��

�	��
����																																																				 

  شود: تعریف میکه پتانسیل موثر به صورت زیر 

  

����
� ��� � ����

� ��� � ��	 ��� � �������																																										 

                                                
41 - Spin density functional theory 
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	��در اینجا  ��� � � ���′�
|���′|

����بستگی دارد. پتانسیل خارجی  ����به چگالی کل  ��
� که ناشی  ���

یون و میدان خارجی است، در حالت کلی براي اسپین بالا و پایین متفاوت  –لکترون از پتانسیل ا

����، پتانسیل خارجی Hاست. زیرا در حضور میدان مغناطیسی خارجی 
� شامل جمله  ���

 –باشد که مقادیر متفاوتی براي اسپین اکثریت و اقلیت  دارد. پتانسیل تبادلی  می ����	���

  شود:  ي زیر تعریف می همبستگی مطابق رابطه –، به صورت مشتق انرژي تبادلی �������ی همبستگ

���� � ���������,������
������

																																																											 

  مغناطیسی خارجی مقادیر متفاوتی دارد.  که براي دو جهت اسپینی متفاوت، حتی در غیاب میدان

 شم –روش هاي حل معادلات تک ذره اي کوهن  3-3

براي محاسبه ساختار الکترونی  DFTتنوع زیادي در کدهاي ابتدا به ساکن وجود دارد که از روش  

هاي مختلف، عموماً مربوط به  . تفاوت اساسی بین کدها و روش]67- 69[کنند مواد استفاده می

شوند، همچنین  شم براساس آن بسط داده می –اي است که توابع موج کوهن  ي پایه همجموع

هاي به کار گرفته شده در آن ها که معمولاً یک موازنه بین دقت و سرعت در این کدها وجود  تقریب

��شم  –هایی که براي بسط تابع موج کوهن  ي پایه دارد. مجموعه
ه گروه روند، داراي س به کار می ���	

  باشند :  عمده می

و  Quantum Espressoو  VASP: کدهایی نظیر ) PW(هاي غیرجایگزیده امواج تخت  روش پایه -1

  باشند. غیره بر این مبنا می

هاي اتمی  و اوربیتال  Gaussian، مانند کد Gaussianهاي جایگزیده : از جمله توابع  روش پایه -2

  و ... .  SIESTAنظیر کد 

که در آن  LMTO(42(تین خطی  –هاي اتمی، نظیر اوربیتال مافین  یبریدي و ترکیبی کرهروش ه -3

تین و انتخاب  –تین) ، هم چنین شعاع مافین  -هاي اتمی فرضی ( کره مافین  با در نظر گرفتن کره

این پردازد.  ها به حل مسئله می ها و امواج تخت در خارج کره اوربیتال اتمی به عنوان پایه درون کره

                                                
42 - Linearized Muffin – Tin Orbitals 

)3-21( 



٣٨ 
 

بر این  WIEN2Kکند. کد محاسباتی  روش تلفیقی از دو روش بالا است که از دو نوع پایه استفاده می

  باشد.  روش استوار می

ي مناسب ضروري است. همان طور که در بالا ذکر  براي به دست آوردن نتایج دقیق، انتخاب یک پایه

اي،  هاي دوره باشد. براي سیستم یي انتخابی ممکن، امواج تخت م هاي پایه شد یکی از مجموعه

رسد. اما انتخاب هر پایه، معایب و مزایاي  ي امواج تخت انتخابی طبیعی به نظر می هاي پایه مجموعه

   .]70[خاص خود را دارد

  مزایاي استفاده از پایه هاي امواج تخت: 

  BSSE(43(ي پایه  نهی مجموعهعدم حضور خطاي برهم -1

  با افزایش تعداد امواج توانایی کنترل دقت آن -2

شود و قضیه بلاخ براي  به کارگیري ساده آن و از آنجا که بلور یک سیستم تناوبی در نظر گرفته می -3

ي بالایی براي  گردد. لذا موج تخت کاملاً با شرایط مسئله سازگار است و داراي بهره آن استفاده می

  باشد. می 44استفاده از الگوریتم تبدیل فوریه ي سریع

شود، اگر موج تخت به  ها استفاده می ي نیرو بر یون براي محاسبه 45فاینمن –وقتی از قضیه هلمن  -4

  .]71[ظاهر نخواهد شد 46کار برده باشیم نیروي پولاي

شم، معایبی هم دارد که از  –استفاده از امواج تخت به عنوان پایه براي بسط تابع موج کوهن 

و   هاي مقید م زیاد محاسبات، براي توصیف و بسط تابع موج الکترونحج -1توان به  ها می ترین آن مهم

ها جایگزیده است، به تعداد بسیار زیادي موج تخت براي  نزدیک به هسته. ( چون توابع موج آن

به دلیل این که امواج تخت در مرکز هسته قرار ندارند، گستردگی و  -2ها نیاز است) و ساختن آن

  و در کل یاخته، حتی اگر چگالی باري وجود نداشته باشد، اشاره کرد.انتشار آن در تمام فضا 

                                                
43 - Basis Set Superposition Error 
44 - Fast Fourier Transform 
45 - Hellmann – Feynman theorem 
46 - Pulay Force 
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  SIESTA 47کد  -3-3-1

شم بر مبناي ترکیب خطی از  –کد سیستا بر مبناي روش دوم، یعنی بسط تابع موج کوهن 

به عنوان پایه، و تقریب شبه پتانسیل براي توصیف  )LCAO(ي اتمی  هاي جایگزیده اوربیتال

شود و  ارائه می SIESTAباشد. در این قسمت توصیف مختصري از  ي و هسته میهاي مغز الکترون

  .]72-74[توان در مراجع یافت تر را می توصیفی دقیق

  مجموعه ي پایه ي جایگزیده ي اوربیتال اتمی 3-3-1-1

هاي اتمی عددي  شم، از ترکیب خطی اوربیتال –ي کوهن  ، براي حل معادلهSIESTAدر کد 

توانند  هاي اتمی می شود. این اوربیتال ي پایه به منظور بسط، استفاده می عنوان مجموعهجایگزیده به 

  به صورت حاصل ضربی از یک تابع شعاعی در یک هماهنگ کروي نوشته شوند :

������, �, �� � ��,������,���, ��																																																								 

اي  یک هماهنگ کروي حقیقی براي تکانه زاویه �,�n ،Yیک تابع شعاعی براي اوربیتال  �,�Rکه 

صفر  ��باشد. تابع شعاعی فراتر از یک شعاع خاص  می mو عدد کوانتومی مغناطیسی  lاوربیتالی 

�����,��شود یعنی  می � سیستم داده شده بر مبناي . برخلاف امواج تخت، دقت نتایج براي یک  0

 )ζ(ها بر مبناي زتاي  ي تعداد پایه هاست. اندازه هاي اتمی، وابسته به اندازه و شکل پایه اوربیتال

، تعداد اختیاري از توابع شعاعی بدون گره استفاده کرد lو  mتوان براي هر  باشد که می چندگانه می

هاي  ، مربوط به هماهنگ 	ζ. هر اوربیتال زتا ]90[دشو مرتبه بالاتر گفته می ζهاي زتاي  که اوربیتال

ي  ي اندازه باشد. در اینجا به معرفی مجموعه کروي مشابه و مشترك با توابع شعاعی متفاوت می

  شود : باشد پرداخته می موجود می SIESTAهاي متفاوت که در  پایه

 )،SZ( 48هاي زتاي یگانه اوربیتال  -1

دهد که محتوي  ي ظرفیت را پوشش می هاي لایه ، آرایش الکترون)SZ(ي زتاي یگانه  مجموعه پایه

باشد. این توابع پایه توسط حل  هاي بسته یا انرژي بالا می هاي باز و در بعضی مواقع پوسته همه پوسته

                                                
47 - Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms 
48 - Single Zeta 

)3-22( 
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آید. پتانسیل  به دست می 49ي شعاعی شرودینگر براي اتم، با پتانسیل محدودکننده معادله

 50میزان نرمی  ��شود. در اینجا  تعریف می �rو  ���r، ��رهایی نظیر محدودکننده توسط پارامت

هاي تعیین کننده شعاع محدودیت براي اوربیتال �rکند. پارامتر  پتانسیل محدودکننده را تعیین می

ژي ي تابع موج با انر ، به عنوان موقعیت اولین گره��ي  باشد. شعاع محدود کننده عددي می

��� � ، انرژي ���∆و  51، انرژي مربوط به ویژه حالت شبه اتمی���است که  در نظر گرفته شده ���∆

باشد. مضاف بر آن،  ي محدود می برانگیختگی اوربیتال شبه اتمی به دلیل محدودیت آن در یک بازه

  شود. آغاز میشعاع داخلی است که پتانسیل محدود کننده نرم  ����

  (DZ)هاي زتاي دوگانه  اوربیتال -2

 ��������ي  ي پایه ي روند شکافت مجموعه با توجه به ادامه (DZ)هاي زتاي دوگانه  اوربیتال 

که به آرامی در شعاع  52ي اوربیتالی تحلیلی شود. اوربیتال شکافت، توسط ساختن یک پایه ساخته می

آید. شکل تابع استفاده شده براي اوربیتال  تاي اولیه را منطبق کند، بدست می، اوربیتال ز������

  شکافت : 

  

��
�� � �

����� � �����																			��		
��
�����																																	��		

   

  

�� ها در پیوستگی توابع موج و مشتقات آنبا استفاده از  ��و  ��هاي  ثابت
شوند. تابع  تعیین می �����

��شعاعی دومین زتا، یعنی
�در �� � ��

��اي مشابه اولین زتا دارد. شعاع شکافت دنباله  �����
�����  ،

یک اوربیتال تحلیلی که  ����اقشود. این پارامتر، شعاع انطب تعیین می 53توسط پارامتر نرم شکافت

، با مشخص ����کند. شعاع انطباق  شکافد، پیدا می ي زتاي دوگانه می اوربیتال زتاي اولی را به پایه

                                                
49 - Confinement 
50 - Softness 
51 Peseudo-atomic eigenstate 
52 Analytical orbital 
53 Split norm parameter 

� � ��
����� 
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�����شدن اینکه روند شکافت اوربیتال نسبت به روند اوربیتال زتاي اولی باید داراي مقدار  � ���� 

�����معتبر  شود. مقدار باشد، تعیین می � (به غیر از شامل شدن خود  1تا  0ي بین  در بازه ����

ي اوربیتال  ، شعاع محدود کننده��ي اوربیتال زتاي اولی و  ، شعاع محدود کننده��) قرار دارد. 1و  0

�����رامتر ، توسط پا��، توسط انرژي برانگیختگی و مقدار ��باشد. مقدار  زتاي دومی می � ���� 

  شود. کنترل و تعیین می

  54هاي قطبیده اوربیتال -3

باشند. این  هاي ظرفیت می تري نسبت به اوربیتال اي بیش ي زاویه هاي قطبیده داراي تکانه اوربیتال

lشوند و  هاي زتاي یگانه توسط میدان الکتریکی تولید می ها با اختلال اوربیتال دسته از اوربیتال � l 

 pهاي  هاي قطبیده به این صورت که اوربیتال شود. اوربیتال ي اوربیتال اختلالی از آن حاصل می مولفه

،  pهاي  براي قطبیده کردن اوربیتال dهاي  اوربیتال ، وsهاي  توانند براي قطبیده کردن اوربیتال می

 مورد استفاده قرار بگیرند. 

  55شبه پتانسیل 3-3-1-2

ها، باعث تغییراتی بسیار سریع در  به شدت مقید در اتم 56هاي مغزي و الکترونپتانسیل کولنی قوي 

شوند. در نتیجه به تعداد زیادي توابع پایه، براي توصیف و ساخت  توابع موج با تعداد زیادي گره می

ل هاي مغزي) نیاز داریم. رهیافتی براي کاهش تعداد توابع پایه، شبه پتانسی ها (توابع موج الکترون آن

هاي  هاي یک اتم را به الکترون توان الکترون ها در محاسبات، می باشد. براي کاهش تعداد حالت می

هاي خارجی اتم را  هایی هستند که پوسته هاي ظرفیت، الکترون مغزي و ظرفیت تقسیم نمود. الکترون

ها به میزان  حالت باشند. بنابراین خواص الکترونی این کنند و مسئول پیوندهاي شیمیایی می اشغال می

هایی هستند  هاي مغزي الکترون ها بستگی دارد. از طرف دیگر الکترون زیادي به محیط شیمیایی آن

ها در پیوندهاي شیمیایی  کنند. این الکترون هاي داخلی اتم و نزدیک به هسته را اشغال می که پوسته

                                                
54 Polarized orbitals 
55 Pseudopotential 
56 Core electrons 
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پذیرد.  شیمیایی اطراف تاثیر میها به میزان جزئی از محیط  مشارکت ندارند و خواص الکترونی آن

توان  ها مغزي مستقل از محیط است. در نتیجه می شود پتانسیل حاصل از الکترون بنابراین فرض می

هاي ظرفیت را در نظر گرفت. تنها اثري  هاي مغزي را از محاسبات حذف نمود و تنها الکترون الکترون

توان پتانسیل ناشی از  باشد. پس می میهاي مغزي دارند، استتار پتانسیل هسته  که الکترون

هاي مغزي و هسته را با یک پتانسیل موثر جایگزین کرد. این پتانسیل موثر در محل هسته،  الکترون

ها و جامدات توسط چگالی بار در ناحیه پیوند  تکینه است اما از آنجا که خواص الکترونی مولکول

توان  در نزدیکی هسته وجود ندارد. بنابراین میشود، نیاز به توصیف دقیق چگالی بار  تعیین می

، جایگزین کرد تا از تکینگی در هسته جلوگیري شود و در فواصل ���پتانسیل موثر را با شبه پتانسیل 

دورتر از هسته، پتانسیل صحیح را ایجاد کند. در نتیجه توابع شبه موج با توابع موج اتمی در نزدیک 

باشند. به اتمی که اثرات  ناحیه پیوندي، در فواصل دور از هسته یکسان می اند اما در هسته متفاوت

شود. در  هاي مغزي آن توسط شبه پتانسیل جایگزین شود، شبه اتم گفته می هسته و الکترون

SIESTA اي موثر  . پتانسیل اتمی تک ذره]75[شود  استفاده می 57مارتین-هاي ترولیر شبه پتانسیل

هاي مغزي  کند، با جمع پتانسیل موثر حاصل از هسته و الکترون ظرفیت اثر میهاي  که روي الکترون

هاي ظرفیت (پتانسیل هارتري و پتانسیل  ها حاصل از الکترون ي پتانسیل (شبه پتانسیل) به اضافه

�,���Vتبادلی) دیگر برابر است. به دلیل اینکه - همبستگی
�� �r�  شبه پتانسیل مربوط به هسته و)

نیز بستگی  �به عدد کوانتمی  �باشد، یعنی این پتانسیل غیر از  هاي مغزي)، شبه موضعی می الکترون

 (r)���������، �توان شبه پتانسیل شبه موضعی را به دو قسمت بلندبرد مسقل از  دارد، در نتیجه می

  : ، تقسیم کرد�برد وابسته به  وکوتاه

  

 ����,�
�� ��� � ������������ � ������������� 

  شود : مارتین به صورت زیر نوشته می-بندي ترولیر عملگر شبه پتانسیل یونی با فرمول

                                                
57 Troullier-Martins pesuudopotentials 

)3-24( 
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)3-25(                                               ���
����� � ������������ � ∑ � ��������������̂�  

، به شکل کاملا غیر  �تابع موج است. قسمت وابسته به  �ي  ، یک تصویر کننده روي مولفه�̂�که 

شود که برد  . نتیجه می]76[ارائه شده، تقریب زده شود 58لندر باي-که توسط کلینکن ����موضعی 

  شبه پتانسیل محدود است و به شکل زیر است : 

)3-26(                                                             �����
����� � ������������ � �������  

  

)ویژه مقادیر توابع موج تمام الکترونی براي آرایش 1هاي زیر باشند : ها باید داراي ویژگی شبه پتانسیل

) تابع موج تمام الکترونی و شبه تابع 2وابع موج شبه اتمی باشد. مرجع اتمی انتخابی در تطابق با ت

�ي مغزي و شعاع مغزي،  موج و نیز پتانسیل تمام الکترونی و شبه پتانسیل در خارج از ناحیه � �� 

�ي مغزي  ) مقدار بار درون ناحیه3برهم منطبق باشند.  � ، که با تابع موج تمام الکترونی و شبه ��

  شود، یکسان باشد (شرایط پایستگی بار).  موج محاسبه میتابع 

� ��|��
�����|���

� �� � � ��|��
��|�����

�  

)پراش امواج در اثر وجود ناحیه مغزي براي پتانسیل کامل و شبه پتانسیل یکسان باشد. براي این 4

اشی از پتانسیل کامل و شبه پتانسیل یکسان باشد. چون تغییر فاز به منظور باید تغییر فاز امواج ن

دلیل وجود سد پتانسیل به مشتق لگاریتمی تابع موج وابسته است، در نتیجه  مشتق لگاریتمی تابع 

  باشد.  شعاع ناحیه مغزي می ��باید برابر باشند، که  ��موج تمام الکترونی و شبه تابع موج در 

�
��
ln��

�����|���� �
�
��
ln��

����� |����  

  هاي اتمی نمایش هامیلتونی و ماتریس چگالی در تقریب شبه پتانسیل، در نمایش اوربیتال 3-3-1-3

به شم در حضور تقریب شبه پتانسیل -اي کوهن ي شبه اتم، عملگر هامیلتونی تک ذره براي مجموعه

  آید :  صورت زیر در می

�� � �� � ∑ ���
��

� ��� � ����� � ������  
                                                
58 Kleinmn-Bylander 

)3-27( 

)3-28( 

)3-29( 
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∑عملگر انرژي جنبشی، بخش دوم  ��ي بالا بخش اول  در معادله ���
��

� عملگر شبه پتانسیل  ���

هاي  هسته و الکترون ي ظرفیت با بار یونی ناشی از هاي لایه ي برهم کنش الکترون (توصیف کننده

) شده است.  ها و هسته (بیانگر برهم کنش الکترون ���باشد که جایگزین پتانسیل خارجی  مغزي) می

��بخش سوم پتانسیل هارتري  � � ���́�
|���́|

ي  هاي لایه کنش با الکترون (توصیف کننده برهم  ́��

باشد. با توجه به اینکه شبه پتانسیل  تبادلی می-انسیل همبستگی، پت������ظرفیت) و بخش آخر 

ي بالا،  ها در رابطه شبه موضعی به دو قسمت موضعی و غیر موضعی تقسیم شده بود با جایگذاري آن

  رسیم :  ي کلی زیر می به رابطه

�� � �� �� �������
�

��� �� ��������
�

� ����� � ������ 

شبه پتانسیل اتم  (KB)به ترتیب قسمت موضعی و غیرموضعی  ��������و ����������که در آن 

. حال که هامیلتونی کلی، با در نظر گرفتن شبه پتانسیل به دست آمد، نمایش ماتریسی ]93[باشد می

، در ��شم -با توجه به بسط تابع موج کوهن ي اتمی نشان داده شده است. هاي جایگزیده آن را در پایه

  داریم :  ��هاي اتمی  هاي اوربیتال پایه

����� � ∑ ��	∗
�
��� ���	���������� � ∑ ��	������

�
��� � ∑ ��,����	�����

�
���  

 jهاي اتمی در اندیس  اوربیتال }����{هاي  باشد. مجموعه اندیس ي ضرایب بسط می ، مجموعه���که 

 Jباشد. لذا  شم، یک فضایی با بعد نامحدود می –اند. به دلیل اینکه فضاي تابع موج کوهن  خلاصه شده

با دقت  ����شود بنابراین  ي محدود استفاده می ي پایه باید نامحدود باشد. اگرچه همیشه از مجموعه

  شود. با توصیف نمیبالا 

   

�H�ψ��rدر  )31-3( ي جایگذاري معادله � E�ψ��r� : داریم  

∑ ���������� � 	∑ ����������
�
���

�
���  

  گیري روي کل فضاي حقیقی داریم : ي همیوغ و انتگرال در تابع پایه 32-3ي  از ضریب معادله

∑ ��� ���
∗����

��� ��������� � ∑ ����� ���
∗���	�������

�
���  

)3-30( 

)3-31( 

)3-32( 

)3-33( 
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  شود : به صورت زیر تعریف می ��Hشم  –و ماتریس هامیلتونی کوهن  ��Sکه در آن همپوشانی 

S�� �	�φ�
∗�r�	φ��r�dr  

  

H�� �	�φ�
∗�r�H�	φ��r�dr  

مجموعه ویژه تابع خواهیم  J	ویژه مقدار و  Jشم به فرم ماتریسی،  –کوهن  33-3ي  با حل معادله

�n�rي  ، با توجه به معادله�n�rداشت. براي به دست آوردن نمایش ماتریسی چگالی بار  �

∑ n�|ψ��r�|�		
��������
ي  هاي پایه برحسب اوربیتال ����ψشم –اي کوهن  و بسط تابع موج تک ذره ���

  اتمی داریم : 

ψ��r� � ∑ C��φ��r�
�
��� � ∑ ψ�,�φ��r�

�
���  

  

ψ�
∗�r� � ∑ C��∗φ�

∗�r� � ∑ ψ�
∗φ�

∗�r��
���

�
���  

  

n�r� � ∑ n�	ψ�
∗�r�	ψ��r��  

  

  ي بالا داریم : با قرار دادن سه معادله

n�r� � ∑ n� 	∑ ψ�,�
∗ �r�φ�

∗�r�∑ ψ�,��r�φ��r� � ∑ n�,�φ�
∗�r�φ��r��,�

�
���

�
����  

  

  شود :  ، به صورت زیر تعریف می �,�nکه ماتریس چگالی

n�,� � ∑ n�	ψ�,�
∗ �r�ψ�,��r��  

  59ي بریلوئن گیري نقاط در منطقه نمونه 3-3-1-4

شم یک مسئله که باید مشخص گردد، شرایط مرزي  –ي دیفرانسیلی کوهن  معادله به منظور حل

60

به منظور شبیه سازي یک ابر سلول، با تکرار  SIESTAباشد. کد  سیستم مورد بررسی می �����

                                                
59 Brillouin zone 
60 Boundary conditions 

)3-34( 

)3-35( 

)3-36( 

)3-37( 

)3-38( 

)3-39( 

)3-40( 
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گیرد. این سیستم براي  اي بهره می یک سلول واحد در سه راستا و سه بعد، از شرایط مرزي دوره

توان براي توصیف  اي مناسب است اما می اي و نامحدود مانند بلورهاي کپه دورههاي  سیستم

ها که  سیم ها، سطوح و ساختارهاي یک بعدي مانند نانو هاي داراي محدودیت از قبیل ملکول سیستم

اند و خلاء مناسب در راستاهاي محدودیت به  ي کافی بزرگ قرار داده شده در یک سلول واحد به اندازه

ر جلوگیري از بر هم کنش در آن راستاها در نظر گرفته شده است. بنابراین باید شرایط مرزي منظو

اي به منظور ساخت ابر سلول تکرار  ها را در راستاهاي آزادي به صورت دوره مناسب را اعمال کرد و آن

رت حاصل ضرب بایست از قضیه بلاخ، که به صو اي دارد، می کرد. به دلیل اینکه ابرسلول ساختار دوره

آید، به منظور توصیف تابع موج  اي سلول بدست می یک قسمت موجی شکل در یک قسمت دوره

  : ]77[شم بهره برد –کوهن 

��
���� � ���������.�  

ي  شاخص گسسته �ي اول بریلوئن و  بردار موج در منطقه �در هر ابرسلول مشابه است. ������ که

شم به فضاي  –ي کوهن  دهد که امکان تصویر کردن معادله باشد. این قضیه نشان می نواري می

در فضاي ����به صورت مستقل وجود دارد. تابع انتگرالی  �	معکوس و حل معادله به ازاي مقادیر

  تواند به صورت زیر نوشته شود :  ي اول بریلوئن، می منطقه

���� � ���
����� ������� � ∑ ��������  

در فضاي حقیقی، که  61حجم سلول بسیط ����Vشاخص وزنی و  �f�r� ،w	تبدیل فوریه  F(k)که 

براي  63پک –از روش منخارست  SIESTAباشند. در کد  شود، می نامیده می 62سایتز –ساختار ویگنر 

با شاخص  �شود و انتگرال با جمع روي تعداد کمی از نقاط  ن استفاده میگیري در فضاي بریلوئ نمونه

. هر چند ابر سلول در فضاي حقیقی بزرگتر باشد، فضاي معکوس ]78[شود تقریب زده می ��وزنی 

شوند. در نتیجه  تر می ي معکوسی که با هم دارند کوچک (منطقه بریلوئن) متناسب با آن، طبق رابطه

  اکتفا کرد. rي  توان تنها به بررسی توابع موج در نقطه تري نیاز داریم و می قاط کمبه تعداد ن

                                                
61 Primitive cell 
62 Wigner-Seitz 
63 Monkhorst-Pack 

)3-41( 

)3-42( 
BZ 
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  ي نیروهاي بین اتمی سازي ساختار و محاسبه بهینه 3-3-1-5

ي خواص آن انجام  بهینه سازي ساختار به منظور تعیین پایدارترین حالت ساختار، قبل از محاسبه

ها را که در موقعیت  ها و یون توان نیروي وترد به هسته میفاینمن  –ي هلمن  پذیرد. توسط قضیه می

  اند، محاسبه کرد : قرار گرفته ��

�� � � ��
���

  

  ، را به صورت زیر نوشت :ε توان انرژي کل سیستم می

ε � ��|��|��
��|��

  

ψ  که  شود بهنجار است، بدین صورت شم که فرض می –بیانگر تابع موج کوهن� ψ|ψ �� . از 1

ها از یک موقعیت به موقعیت دیگر، آن قدر جا به جا  شود، آن ها وارد می ي نیرویی که به یون محاسبه

شم به دلیل مختصات و موقعیت جدید  –شوند که انرژي کل را کمینه کنند. توابع موج کوهن  می

ي  در معادله 44- 3 ا قرار دادن معادلهکنند. ب شود، تغییر می ها وارد می یونی، ناشی از نیرویی که بر یون

  ) داریم :43- 3ي  نیرو (رابطه

F� � �� � ���
�

���
� ψ � �� ��

���
�H��ψ � �� ��H�� ��

���
�	�  

�� �|
���
���

|� � �� �
∂ � ψ|ψ �

���
� � �� �|

���
���

|� � 

هاي وابسته به موقعیت اتمی باشند، معتبر نخواهد بود. خطاي  ي پایه اگر مجموعه 45-3ي  معادله

ي پولاي باشد که نیرو ها نسبت به موقعیت و مکان یونی می ي پایه ایجاد شده ناشی از مشتق مجموعه

ها  باشد چون توابع موج آن هاي امواج تخت صفر می ي پایه شود. نیروي پولاي براي مجموعه نامیده می

هاي جایگزیده،  ي پایه باشند، بنابراین به دلیل اینکه توابع موج مجموعه وابسته به موقعیت یونی نمی

  لذا تصحیح پولاي نیاز است.باشد،  هاي اتمی وابسته به موقعیت اتمی و یونی می مانند اوربیتال

  

  

  

)3-43( 

)3-44( 

)3-45( 
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  فصل چهارم

 

نتایج؛ بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله 

هاي سیلیکون کار باید خالص و کپسوله شده با اتم 

  هاي فلزات واسطه
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 مقدمه 4-1

تري روي  در مقایسه با مطالعات گسترده روي نیمرساناهاي مغناطیسی رقیق شده، مطالعات بسیار کم

ي سیلیکون کارباید یکی از ساختار  شده است. در این بخش دو نانولوله SiCها بر پایه  DMSتار رف

ها یکسان است را براي بررسی  دسته صندلی و دیگري از ساختار زیگزاگ را که تقریباً قطرهاي آن

) و SiC )7،0ي ها ایم. ابتدا پارامترهاي استفاده شده را بهینه سازي کردیم. سپس نانولوله انتخاب کرده

ایم. در این فصل به بررسی خواص الکترونی،  ) را توسط فلزات واسطه آلایش و کپسوله کرده4،4(

هاي آلایش یافته  ها هم در حالت خاص و هم در حالت مغناطیسی و ساختار نواري این نانولوله

لیت آلایش خوب، در پردازیم. سیلیکون کارباید به دلیل گاف نواري عریض، خواص گذار عالی و قاب می

قلمرو میکروالکترونیک و اپتوالکترونیک در ایزومرهاي توان بالا، فرکانس بالا و دماي بالا بسیار مورد 

استفاده قرار گرفته است. این ماده به طور قابل قبولی قابلیت آلایش با عناصر  مغناطیسی را داشته و 

تواند در  ناطیسی رقیق را دارد، بنابراین میدر نتیجه قابلیت استفاده به عنوان یک نیمرساناي مغ

  صنعت اسپینترونیک نیز مورد استفاده قرار گیرد.

  بهینه سازي پارامترها 4-2

به منظور بررسی کردن نتایج حاصل از پژوهش انجام شده، ابتدا دو پارامتر که در محاسبات از آن 

نرژي قطع و بردار شبکه بندي ( تعداد نقاط کنیم. این دو پارامتر شامل ا ایم را معرفی می استفاده کرده

دهد و دقت محاسبات را  در فضاي وارون) است. استفاده از این پارامترها، زمان محاسبات را کاهش می

ها را بهینه  بایست که آن برد، به همین علت انتخاب صحیح این پارامترها بسیار مهم است و می بالا می

  کرد. 

  انرژي قطع 1- 4-2

هاي چگالی  هاي فیزیکی از فضاي وارون به حقیقی، و به دست آوردن کمیت ل فوریه کمیتبراي تبدی

بندي  باشند را محاسبه کنیم. با شبکه هایی که در این فضا موجود می بار، پتانسیل و انرژي باید انتگرال
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بندي شده  کهي بین نقاط را در این فضاي شب توان محاسبه کرد. فاصله ها را می کردن فضا این انتگرال

ي بین نقاط به صورت زیر  دهیم. رابطه بین انرژي قطع و فاصله نشان می �∆در فضاي حقیقی با 

  است: 

�� �
�
∆�	
					→ ���� �

��
�

���	
					→ 	��	�, � � 1		 → ∆� � �

����	
																													  

��)، 1-4ي ( در رابطه  )، 1- 4باشد. با  توجه به رابطه ( انرژي قطع می ����بردار موج تخت قطع و  	

تر  ي بین نقاط کم وجود دارد، یعنی با زیاد شدن انرژي قطع فاصله ����و  �∆نسبت عکس بین 

 رود. شود و به همین دلیل دقت کار بالا می می

  ر فضاي واروند Kبردار شبکه بندي و تعداد نقاط  2- 4-2

اي در کل  ها در یک جامد، و گسترده بودن توابع موج تک ذره ها و الکترون به دلیل زیاد بودن تعداد اتم

هایی مثل چگالی بار، تعداد زیادي توابع موج که به صورت  فضاي جامد براي به دست آوردن کمیت

ي  توانیم مساله قضیه بلاخ می اند، باید محاسبه شوند. با استفاده از محدود در فضا گسترده شده

ي اول  در منطقه ��Ψ���rي  را به مساله ��Ψ��rاي  تعداد تابع موج تک ذره ��10~��ي  محاسبه

  بریلئون و به ازاي تعداد محدودي نوار کاهش دهیم.

Ψ��k��, r� � R���� � Ψ��k��, r��e�	�	
����.		����														                                        

  

گیري روي این نقاط و با فرض داشتن توابع موج در تعداد محدودي از این نقاط بایستی  براي انتگرال

براي ایجاد شبکه نقاط ارائه شده روش  SIESTAبندي کنیم. روشی که در کد  فضاي وارون را شبکه

�بندي به صورت  در حالت کلی شبکهاي  باشد. در راستاهاي آزادي و دوره منخارست پک می �� �

ها و  ها، نانوسیم باشد، که براي ساختارهاي یک بعدي و شبه یک بعدي همانند نانولوله می �

�1به صورت  ��ها با درجه آزادي در راستاي  نانوریبون � 1 �  پذیرد. انجام می ��

  

)4-1( 

)4-2( 
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  هخالص و آلایش یافت SiCتعیین پارامترهاي ورودي نانولوله  4-2-3

  انرژي قطع 3-1- 4-2

,�nاز بین نانولوله هاي زیگزاگ  ,�nو دسته صندلی  	�0 n�  خالصSiC  و  )0,7(، نانولوله ي زیگزاگ

ها  اند که براي محاسبات دیگر نانولوله جهت بهینه سازي انتخاب شده )4،4ي دسته صندلی ( نانولوله

ایم. انتخاب صحیح پارامتر  استفاده کردهنیز از این مقادیر بهینه شده در حضور و عدم حضور ناخالصی 

شود. به منظور یافتن  انرژي قطع، باعث افزایش سرعت همگرایی و کاهش خطا در امر محاسبات می

انرژي قطع بهینه شده، به ازاي تعداد نقاط معین و همچنین دیگر پارامترها به غیر از انرژي قطع در 

دقیق و بالا در نظر گرفتیم تا خطایی در محاسبات صورت فایل ورودي، پارامترهاي ورودي دیگر را نیز 

هاي متفاوت  نگیرد، و با تغییر دادن انرژي قطع در هر مرحله، به بررسی انرژي کل به ازاي انرژي قطع

) گزارش شده 1-4ي خالص، در جدول و شکل ( پرداختیم. نتایج حاصل شده براي  دو نوع نانولوله

    است.
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 )7،0ي خالص( ) ، ب) نانولوله4،4): نمودار انرژي قطع بر حسب انرژي کل، الف) نانولوله ي خالص(1- 4شکل (

  

  

  

)ب( (الف)  
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  )7،0) و (4،4): انرژي قطع برحسب انرژي کل، براي دو نانوله ي  خالص(1-4جدول (

 (Ry)انرژي قطع 200 300 400 500 600 700

532/15519 - 532/15519 - 532/15519 - 532/15519 - 513/15519 - 394/15519 - 
ي  انرژي کل نانولوله

)4،4 ((eV) 

5027/3470 - 5027/3470 - 5027/3470 - 5027/3470 - 5012/3470 - 4975/3470 - 
ي  انرژي کل نانولوله

)7،0 ((eV) 

  

غییرات انرژي کل برحسب انرژي قطع برابر هر دو )، ت1-4با توجه به جدول بالا و نمودار شکل (

به بعد مقادیر یکسانی  Ry(400(صندلی سیلیکون کارباید خالص، تقریباً از  ي زیگزاگ و دسته نانولوله

را براي انرژي قطع در تمام روند محاسبات به عنوان پارامتر بهینه براي هر  Ry(500(داشته اما مقدار 

  دو نانولوله انتخاب کردیم.

  در فضاي وارون Kبردار شبکه بندي و تعداد نقاط  3-2- 4-2

در هر راستا در فضاي وارون به  Kبعد از بهینه سازي انرژي قطع، گام آخر بهینه کردن تعداد نقاط 

توسط روش  SIESTAي بریلئون در کد محاسباتی  بندي ناحیه بندي این ناحیه است. مش منظور مش

باشد و یک بعدي است،  آن جا که ساختار مورد نظر ما نانولوله میشود. از  منخارست پک انجام می

به  b،aفقط در دو راستاي  c ،b ،aشرایط مرزي به این صورت اعمال شده است که از سه راستاي 

کنش در این راستاها جلوگیري شود. در این مرحله نیز  ي کافی خلاء منظور شده است تا از برهم اندازه

ر انرژي قطع ابتدا تمامی پارامترها و هم چنین پارامتر انرژي قطع را که مقدار مشابه بهینه کردن د

و تغییر دادن در هر  cي آن را پیدا کردیم در فایل ورودي وارد کرده و با در نظر گرفتن راستاي  بهینه

�1در  Nمرحله از جایگذاري مقدار  � 1 � N�  صورت گرفت. لازم به ذکر است که به دلیل زیاد بودن

بندي در فضاي  ختارهاي مورد بررسی، امکان بهینه کردن هر دو پارامتر انرژي قطع و بردار مشسا

وارون براي هر ساختار وجود نداشت و براي محاسبات دیگر در حضور و عدم حضور ناخالصی از آن 
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ه ) گزارش شد2-4ي خالص، در جدول و شکل ( بهره برده شد. نتایج حاصل شده براي دو نوع نانولوله

  است.

Number of K point

0 5 10 15 20 25 30 35
-2312.7

-2312.6
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-2312.4

-2312.3

-2312.2

 
Number of K point
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-3467.73

-3467.72
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-3467.69

-3467.68

-3467.67

  

 )7، 0) ب) نانولوله ي خالص(4،4در هر راستا در فضاي وارون، الف) نانولوله ي خالص( K): بهینه تعداد نقاط 2-4شکل(

  )7،0) و (4،4، براي دو نانولوله ي خالص( K) انرژي کل برحسب تعداد نقاط 2-4جدول (

 Kتعداد نقاط  3 5 9 19 29

637/2312 - 637/2312 - 637/2312 - 479/2312- 236/2312 - 

انرژي کل 

  ي نانولوله

)eV()4،4( 

668/3467- 668/3467- 668/3467- 690/3467- 720/3467 - 

انرژي کل 

  ي نانولوله

)eV)(0،7( 

  

ي  براي هر دو نانولوله Kسب تعداد نقاط )، تغییرات انرژي کل برح2- 4با توجه به جدول بالا و شکل (

در تمام روند  Nرا براي  9به بعد تقریبا ثابت می شود بنابراین مقدار  9سیلیکون کارباید، از مقدار 

  محاسبات به عنوان  پارامتر بهینه  انتخاب کردیم.

)ب( (الف)  
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  مجموعه ي پایه ها 3-3- 4-2

هاي  برحسب ترکیب خطی از پایه شم را –اي  کوهن  توابع موج تک ذره SIESTAکد محاسباتی 

توان به صورت حاصل ضرب تابع شعاعی  دهد. که اوربیتال هاي اتمی را می هاي اتمی بسط می اوربیتال

) که DZPهاي کروي در نظر گرفت. در انجام محاسبات از حالت زتاي دو گانه قطبیده( در هماهنگ

  کند، استفاده شده است. ن) فراهم میعموماً جوابی با کیفیت بالا با هزینه محاسباتی کم (زما

بررسی خواص الکترونی نانولوله هاي خالص زیگزاگ و دسته  -4-3

  )SiCصندلی(

  بهینه سازي ساختار 4-3-1

صندلی، زیگزاگ) در فایل ورودي  هاي خالص( دسته ترین پارامترهایی که براي محاسبات نانولوله مهم

  رده شده است.) آو3-4بایستی در نظر گرفته شود در جدول (

  

  ): پارامترهاي ورودي محاسبات، براي نانولوله هاي (زیگزاگ و دسته صندلی) سیلیکون کارباید خالص3-4جدول (

 تقریب کد شبھ پتانسیل Si آرایش لایه ظرفیت اتم ��3	��3

 C GGAآرایش لایه ظرفیت اتم  ��2��2
 -تابعی ھمبستگی 

 تبادلی

 ١×١×٩ روش دینامیک مولکولی (MD) (CG)شیب همیوغ 
بردار شبکھ بندي 

  Kفضاي

�	0 005
��
�°�  انرژي قطع Ry 500 همگرایی نیرو 

 ھمگرایی چگالی بار 10 5- ها مجموعه پایه (DZP)دوگانه قطبیده 
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  ثابت شبکه 4-3-1-1

) Cاي در راستاي محوري ( دورهداراي ساختار یک بعدي  SiCصندلی  هاي زیگزاگ و دسته نانولوله

آنگستروم خلاء داده شده است. از آنجا که  10) حدود b) و (aباشند و در دو راستاي غیر دوره اي ( می

باشد، پارامتر محوري شبکه  در دو راستا خلاء در نظر گرفته شد، تنها پارامتر شبکه که قابل بررسی می

)Cهاي  اند، شامل نانولوله ین پایان نامه مورد بررسی قرار گرفتههایی که در ا باشد. مجموعه نانولوله ) می

) 6،6)، (4،4هاي دسته صندلی ( ) و نانولوله0،20)، (0،18)، (0،16)، (0،14)، (0،9) ، (0،7زیگزاگ (

شود با  ) همانطور که مشاهده می3-4باشد. در شکل ( ) می20،20)، (18،18)، (16،16)،  (14،14(

تري را به خود گرفته و تغییرات زیادي را شاهد نیستیم، و از  ها نمودار روند ثابت افزایش قطر نانولوله

صندلی  هاي دسته شود. از آنجا که قطر نانولوله ) ثابت میcیک قطر خاصی به بعد ثابت شبکه محوري (

ود تر بوده، در نمونه دسته صندلی تغییرات پارامتر شبکه تقریباً ثابت و حد نسبت به زیگزاگ بزرگ

تر، و بعد از یک قطر معین، ثابت  باشد. در حالی که در نوع زیگزاگ تغییرات بیش آنگستروم می 16/3

ي  ي پارامتر شبکه ) نیز براي مقایسه4-4شود، در جدول ( آنگستروم همگرا می 47/5شده و به حدود 

(C) ه است.نانولوله براي مقایسه آورده شد 12صندلی و زیگزاگ،  ي دسته ، از هر نمونه  

  SiC( طول نانولوله) و قطر نانولوله هاي خالص  (C)): پارامتر ثابت شبکه در راستاي محوري 4-4جدول (

 )C )Åپارامتر 
 قطر تقریبی

)Å( 

نانولوله 

 زیگزاگ

تعداد اتم 

در سلول 

 واحد

 )C )Åپارامتر 
قطر تقریبی 

)Å( 

  نانولوله

 صندلی دسته

تعداد اتم 

در سلول 

 واحد

417123/5 951/5 )7،0( 28 153061/3 837/6 )4،4( 16 

445458/5 212/8 )9،0( 36 156798/3 255/10 )6،6( 24 

464551/5 816/13 )14،0( 56 160083/3 963/23 )14،14( 54 

464984/5 790/15 )16،0( 64 160169/3 349/27 )16،16( 64 

466188/5 737/17 )18،0( 72 160193/3 793/30 )18،18( 72 

467272/5 763/19 )20،0( 80 160212/3 186/34 )20،20( 80 
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Diameter (Å)
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Diameter (Å)
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): نمودار تغییرات ثابت شبکه در راستاي محوري در نانولوله هاي، الف) دسته صندلی خالص برحسب قطر، 3-4شکل(

  ب) زیگزاگ خالص برحسب قطر

  

 SiCصندلی) خالص  هاي ( زیگزاگ و دسته خواص الکترونی نانولوله 4-3-2

) و DOSهاي کلی ( ي خواص الکترونی نظیر ساختار نواري و چگالی حالت در این بخش به مطالعه

  پردازیم. هاي زیگزاگ و دسته صندلی خالص می ) نانولولهPDOSجزئی (

  ساختار نواري 4-3-2-1

مستقیم و یا غیر مستقیم و روند تغییرات آن، نیاز است که ساختار براي یافتن مقدار گاف نواري و 

) 4-4صندلی، در شکل ( هاي دسته نواري را بررسی کنیم. ساختارهاي نواري بررسی شده براي نانولوله

  اند.  ) رسم شده5- 4هاي زیگزاگ در شکل ( و براي نانولوله

)ب(  
)الف(  
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)، ج) نانولوله 6،6)، ب) نانولوله (4،4: الف) نانولوله ( SiCهاي خالص دسته صندلی  انولوله): ساختار نواري ن4- 4شکل (

  )20،20و نانولوله (  )18،18)، ه) نانولوله (16،16)، د) نانولوله (14،14(

 

)،  ج) نانولوله  9، 0)، ب) نانولوله (7، 0: الف) نانولوله ( SiC): ساختار نواري نانولوله هاي خالص زیگزاگ 5- 4شکل (

  )20، 0) ،  و) نانولوله  (18، 0) ،  ه) نانولوله (16، 0) ،  د) نانولوله  (14، 0(

باشند و  زیگزاگ داراي گاف نواري مستقیم می SiCهاي  هاي ساختار نواري، نانولوله با توجه به منحنی

دو نوع نانولوله، روندي افزایشی دارد و در قطرهاي  ها در هر مقدار گاف نواري با افزایش قطر نانولوله

گردد که این در فصل اول اشاره شد و با کارهاي سابق تطابق  بالاتر روند آن کندتر و تقریبا ثابت می

هایی که براي ساختار نواري رسم شده  ) نیز قابل مشاهده است. در تمامی منحنی6- 4دارد و در شکل (

هاي ساختار نواري رسم شده است بیانگر موقعیت تراز فرمی  در منحنیاست، خط افقی مستقیمی که 

نارسانا   SiCصندلی و زیگزاگ  هاي خالص دسته ) نانولوله5- 4) و (4-4باشد. مطابق شکل ( می

است همگی داراي گاف  SiCهاي زیگزاگ خالص  ) که مربوط به نانولوله5-4باشند و در شکل ( می

 (الف) (د) (ه) (ب) (ج) (و)

 (الف) (ب) (ج) (د) (ه) (و)
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ي نوار رسانش  با پیدا کردن اختلاف سطح انرژي کمینه SiCهاي  ولولهنواري مستقیم هستند. در نان

��نسبت به تراز فرمی   ( � ��ي نوار ظرفیت نسبت به تراز فرمی ( ) و بیشینه�� � ي  )، اندازه��

در  هاي دسته صندلی و زیگزاگ محاسبه و گاف نواري و نوع آن ( مستقیم، غیرمستقیم)، براي نانولوله

اند. در دو جدول اشاره شده شاهد تغییرات سطح انرژي تراز  ) گزارش شده6-4) و (5-4هاي ( جدول

باشیم. در این پژوهش تقریب به کار رفته،  می SiCهاي دسته صندلی و زیگزاگ  فرمی در نانولوله

GGA ده است. ) رسم ش6- 4باشد و روند تغییرات گاف نواري با افزایش قطر نانولوله در شکل ( می  

ها نسبت به کمینه نوار رسانش و بیشینه نوار  و موقعیت تراز فرمی آن هاي خالص دسته صندلی ): گاف نواري نانولوله5-4جدول (

 ظرفیت

 (eV)انرژي کل 
نوع گاف 

 نواري

گاف نواري 

(eV) 

Ec –Ev 

(eV)  
Ec –Ef 

(eV)  

موقعیت تراز 

 (eV)فرمی 

نانولوله 

 صندلی دسته

 )4،4( -0721/4 050/1 590/0 64044/1 .مغ -666120/2319
 )6،6( -5915/3 839/0 130/1 96954/1 غ.م - 380498/3481
 )14،14( - 0631/4 594/1 603/0 197805/2 غ.م -025151/8126
 )16،16( - 0346/4 583/1 634/0 217428/2 غ.م -071632/9287
 )18،18( -0108/4 615/1 622/0 237015/2 غ.م -078935/10448
 )20،20( -9889/3 597/1 640/0 237445/2 غ.م -129841/11609

 
ها نسبت به کمینه نوار رسانش و بیشینه نوار  و موقعیت تراز فرمی آن SiCهاي خالص زیگزاگ  ): گاف نواري نانولوله6-4جدول (

  ظرفیت

 (eV)انرژي کل 
نوع گاف 

 نواري

گاف نواري 

(eV) 

Ec –Ev 

(eV)  
Ec –Ef 

(eV)  

از موقعیت تر

 (eV)فرمی 
نانولوله 

 زیگزاگ

 )7،0( -6896/4 547/0 412/0 929213/0 م -269457/4059
 )9،0( -4290/4 616/0 600/0 216641/1 م - 197820/5221
 )14،0( -2910/4 120/1 665/0 785718/1 م -742617/8124
 )16،0( -2315/4 202/1 701/0 9034458/1 م - 970471/9285
 )18،0( -1254/4 261/1 720/0 981948/1 م -139529/10447
 )20،0( -1089/4 311/1 710/0 021198/2 م -222453/11608
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ھای  ولھالف) نانول GGAبرحسب قطر در تقریب  SiCهاي خالص  ): نمودار تغییرات گاف نوار در نانولوله6-4شکل(

  ھای زیگزاگ صندلی ب) نانولولھ دستھ

را نشان  SiCهاي  ) که تغییرات گاف نواري برحسب افزایش قطر نانولوله6-4با توجه به شکل (

با افزایش قطر نانولوله روندي افزایشی دارد. در  SiCهاي  دهد، تغییرات گاف نواري در نانولوله می

تر است.  تر، در حالی که این تغییرات در قطرهاي بالاتر کم تر تغییرات گاف نواري بیش قطرهاي پایین

  تري را دارند. هاي زیگزاگ نسبت به نوع دسته صندلی تغییرات گاف نواري بیش نانولوله

  )DOSهاي کلی ( محاسبه ي چگالی حالت 4-3-2-2

هاي جزئی و کلی براي دو  هاي محاسبه شده در این تحقیق چگالی حالت یکی دیگر از کمیت

باشد. منظور از چگالی  یمرساناي مورد نظر در حالت خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه مین

هاي الکترونی در دسترس در واحد حجم در واحد انرژي است که  هاي یک سیستم تعداد حالت حالت

نوار در اطراف یک انرژي می تواند وجود داشته باشد. در فلزات چگالی حالت ها براي ترازهاي مجاز در 

فلزات به طور جزئی خالی است و همچنین با چگالی حالت   رسانش به طور جزئی پر است ولی در نیم

هاي مجاز نوار ظرفیت و رسانش  ها و نیمرساناها، چگالی حالت پوشانی دارد. در عایق ترازهاي بالاتر هم

ترتیب کاملاً خالی و پر با گاف انرژي از هم جدا شده و در دماي صفر کلوین نوار رسانش و ظرفیت به 

است. به این دلیل، نیمرساناها در دماي صفر کلوین کاملاً عایق هستند. تفاوت عمده بین عایق و 

تر از نیمرساناست. متقارن بودن چگالی  ها بزرگ هاست. گاف انرژي در عایق نیمرسانا در گاف انرژي آن

باشد که  ها به این معنی می م انرژيحالت هاي کلی یک سیستم براي اسپین بالا و پایین در تما

 (الف)
)ب(  
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)ج(  

)و(  

دهد.  باشد و سیستم هیچ خصلت مغناطیسی از خود نشان نمی سیستم داراي هیچ قطبش اسپینی نمی

توان فهمید  ي آن با چگالی حالت کلی ترکیب می ها و مقایسه هاي جزئی اتم از روي آنالیز چگالی حالت

اند. با  انرژي ( نوار ظرفیت و نوار رسانش ) داشته ها نقش بیشتري در شکل گیري نوارهاي که کدام اتم

ها در شکل گیري نوارهاي انرژي  توان سهم اوربیتالی آن ها حتی می هاي جزئی اتم بررسی چگالی حالت

   را مشخص نمود.

  

  

    
  

    
  

)، ب) نانولوله  4،4) نانولوله  (: الفSiCهاي کل در نانولوله هاي خالص دسته صندلی ): نمودار چگالی حالت7- 4شکل (

  )20،20)، و) نانولوله  (14،18)، ه) نانولوله (16،16)، د) نانولوله  (14،14)، ج) نانولوله  (6،6(

 

هاي دسته صندلی و  هاي کلی نانولوله ) به ترتیب نمودار چگالی حالت8-4) و شکل (7-4شکل (

ي نمودارها داراي سطح انرژي صفر می باشد که  دهد. موقعیت تراز فرمی در همه زیگزاك را نشان می

هاي  )،  در همه نانولوله8-4) و (7-4با توجه به دو شکل ( با خط  چین عمودي نشان داده شده است.

هاي اسپین بالا و اسپین پایین کاملاً متقارن بوده و  دسته صندلی و زیگزاگ، نمودار چگالی حالت

شود این است که هیچ قطبش اسپینی مشاهده  گرفته مینتیجه اي که از رفتار چگالی حالت ها 

 دهند. هاي مذکور هیچ خصلت مغناطیسی از خود نشان نمی شود و نانولوله نمی

  

Spin up    
Spin down       

 (ب) (الف)

)د( )ه(   
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)ج(  

)و(  

  

    
  

    
  

)، ب) نانولوله  7،0: الف) نانولوله  (SiCهاي خالص  زیگزاگ  هاي کل در نانولوله ): نمودار چگالی حالت8- 4شکل (

  )20،0)، و) نانولوله  (18،0)، ه) نانولوله  (16،0)، د) نانولوله  (14،0نانولوله  ()، ج) 9،0(

ها  اند در نتیجه این نانولوله ها تراز فرمی را قطع نکرده ها ، هیچ کدام از منحنی در نمودار چگالی حالت

به ترتیب در )، چگالی حالت اسپین بالا و اسپین پایین 8-4) و (7-4باشند. در دو شکل ( فلزي نمی

  هاي مثبت و منفی نمودار نمایش داده شده است. قسمت

  )PDOSمحاسبه ي چگالی حالت هاي جزئی( 4-3-2-3

) 4،4صندلی ( ي دسته براي نانولوله Cو  Siها براي دو اتم  )، سهم اوربیتالی تک تک اتم9-4در شکل (

براي هر دو نانولوله دسته صندلی )، 9-4) رسم شده است. با توجه به شکل(7،0ي زیگزاگ ( و نانولوله

ترین سهم در  بیش Cاتم  2pو  Siاتم  3pشود که اوربیتال هاي  ) مشاهده می7، 0) و زیگزاگ (4،4(

هاي اطراف تراز فرمی در هر دو نوار  ها در نوار ظرفیت را دارند. در حالت کلی حالت چگالی حالت

  باشند. می C-2pو  Si-3p رسانش و ظرفیت ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین

  

  

  

  

 

Spin up    
Spin down       

)ب( (الف)  

)د( )ه(   
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) ب) دسته صندلی 0،7هاي خالص الف) زیگزاگ ( در نانولوله Cو  Siها  هاي جزئی اتم ): نمودار چگالی حالت9-4شکل(

)4،4  (SiC. 

فقط چگالی  SiCهاي خالص  هاي اسپین بالا و اسپین پایین در نانولوله به دلیل تقارن در چگالی حالت

اند. با بررسی نمودارها براي هر دو نوع نانولوله، مشخص  ی به ازاي اسپین بالا رسم شدههاي جزئ حالت

هاي ایجاد  در چگالی حالت Siهاي  و در نوار رسانش سهم اتم Cهاي  شد که در نوار ظرفیت سهم اتم

  تر است. شده بیش

 

کپسوله شده با  SiCهاي  بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله 4-4

  اصر واسطهعن

صورت گرفته است، با توجه به ویژگی ساختاري  SiCآلایش عناصر واسطه بیشتر بر روي نانوسیم هاي 

ها قصد داریم به بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی آن در حضور آلایش  و خواص جالب نانولوله

Total Si & Total C  
C-2p & Si-3p       - - - - - 
C-2s & Si-3s 
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) 0،7هاي زیگزاگ ( نولولههاي مورد بررسی در این بخش از پایان نامه نا عناصر واسطه بپردازیم. نانولوله

هاي آلایش یافته نیز، جهت  ) براي نمونه7-4باشند. در جدول ( ) می4،4هاي دسته صندلی ( و نانولوله

  دقت کافی در محاسبات، پارامترهاي ورودي مناسب را تعیین کرده ایم.

  ): پارامترهاي ورودي جهت محاسبات7-4جدول (

3d14s2  آرایش لایه ظرفیتSc تقریب کد یلشبه پتانس 

3d24s2  آرایش لایه ظرفیتTi GGA تابع همبستگی تبادلی 

3d34s2  آرایش لایه ظرفیتV 9� 1  Kبندي فضاي  بردار شبکه �1

3d54s1  آرایش لایه ظرفیتCr 500 Ry انرژي قطع 

3d54s2  آرایش لایه ظرفیتMn � 0.005	
��
Å

 همگرایی نیرو 

3d64s2  آرایش لایه ظرفیتFe یوغ شیب هم(CG) روش دینامیک مولکولی 

3d74s2  آرایش لایه ظرفیتCo  دوگانه قطبیده(DZP) ها مجموعه پایه 

3d84s2  آرایش لایه ظرفیتNi 5-10 همگرایی چگالی بار 

3d104s1  آرایش لایه ظرفیتCu 3s23p2  آرایش لایه ظرفیتSi 

 2s22p2  آرایش لایه ظرفیتC 

  

  ) کپسوله شده با عناصر واسطه7،0لیکون کارباید (ي سی محاسبات نانولوله 4-4-1

 14و  Siاتم  14اتم،  28)، از یک سلول واحد شامل 7،0ي سیلیکون کارباید ( جهت تزریق در نانولوله

داخل آن کپسوله  Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cuاستفاده شده که عناصر واسطه  Cاتم 

اسطه یک بار به صورت تک اتم مجزا و بار دیگر به صورت هاي عناصر و اند. در این پژوهش اتم شده

اند. تزریق تک اتم در فاز فرومغناطیس بررسی شد اما  ي مورد نظر تزریق شده زنجیره اتمی در نانولوله

  تزریق به صورت زنجیره در دو فاز آنتی فرومغناطیس و فرومغناطیس بررسی شده اند.
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): الف) خالص، ب) کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه،  ج) کپسوله شده با 0،7): سلول واحد نانولوله ي (10-4شکل(

  ي اتمی عناصر واسطه ي اتمی عناصر واسطه، د) سوپر سل نانولوله با زنجیره زنجیره

) است که در حالت خالص و کپسوله شده با تک اتم و 0،7ي ( )، مربوط به نانولوله10-4شکل (

طه است. در این نانولوله، به دلیل اینکه طول نانولوله مناسب بود، فلزات هاي فلزات واس ي اتم زنجیره

ي  اند. اما ساختار نانولوله واسطه به صورت تک اتم و زنجیره اتمی در سلول واحد نانولوله کپسوله شده

املاً ها ک ي آن ها و فاصله ي فلزات واسطه را چهار برابر کردیم تا پیوند بین اتم کپسوله شده با زنجیره

  قابل مشاهده باشد.

  SiC) 7،0ي کپسوله شده ي ( بررسی پارامترهاي ساختاري نانولوله 1- 4-4-1

پس از تعیین پارامترهاي ورودي مناسب جهت انجام محاسبات، ابتدا باید ساختار مورد نظر را بهینه 

دها را به دست هاي شبکه و طول پیون ي پارامترهاي ساختاري از جمله ثابت کرد و مقدار بهینه شده

براي ساختار کپسوله شده و در  Cي محوري  ي ثابت شبکه ) مقادیر بهینه شده8-4آورد. در جدول (

هاي اطرافش در سلول Cو  Siو طول پیوند  Cي محوري  ي شبکه ) نیز مقادیر بهینه شده9-4جدول (
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هاي کپسوله شده،  لولهنانو Cهاي محوري  ي ثابت شبکه ي خالص گزارش شده است. با مقایسه نانولوله

 باشیم. ي خالص می شاهد افزایش این پارامتر نسبت به نمونه

  )0 ،7( SiCي نانولوله ي کپسوله شده  ): پارامترهاي ساختار بهینه شده8-4جدول(

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc نمونه آلایش 

پارامتر شبکه  472/5 462/5 452/5 447/5 454/5 440/5 441/5 436/5 370/5

براي تزریق تک 

 اتم

پارامتر شبکه  518/5 531/5 543/5 478/5 485/5 459/5 474/5 461/5 408/5

براي تزریق 

 ها ي اتم زنجیره

  

  )0 ،7( SiC): پارامترهاي ساختار بهینه شده ي نانولوله ي خالص9-4جدول (

Å)(������ Å)(������ Å)(������  پارامتر شبکهC )Å( 
 )7،0ل خالص (سلو

7909/1 7778/1 7787/1 3700/5 

  

  )SiC )7،0ي کپسوله شده  بررسی خواص الکترونی نانولوله 2- 4-4-1

) 0،7ي ( هاي نانولوله در این قسمت به بررسی خواص الکترونی شامل ساختار نواري و  چگالی حالت

ه به ساختار نواري، اندازه ) با توج11-4کپسوله شده با عناصر واسطه پرداخته شده است. در شکل (

) به صورت مستقیم eV 9582/0گاف انرژي براي نمونه خالص به ازاي هر دو اسپین بالا و پایین برابر (

) به دست آمد. -eV 6896/4به دست آمد، موقعیت تراز فرمی براي نمونه خالص این نانولوله در انرژي(

توان  شتاور مغناطیسی (صفر) به دست آمده میها و گ همچنین با توجه به متقارن بودن چگالی حالت

   باشد. ) داراي خاصیت مغناطیسی نمی7، 0ي خالص ( نتیجه گرفت نانولوله
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  )0،7ي سیلیکون کارباید( ي خالص و  ب) ساختار نواري نانولوله ) : نمودار الف) چگالی حالت نانولوله11- 4شکل (

 ) کپسوله شده با عناصر واسطهSiC )0،7ي ساختار نواري نانولوله 2-1- 4-4-1

  
) کپسوله شده با یک تک اتم از عناصر واسطه 0،7( SiC) ساختار نواري نانولوله ي 12-4در شکل (

نشان داده شده است. به دلیل اینکه تعداد اتم ناخالصی وارد شده در نانولوله فرد است، محاسبات در 

)، ساختار نواري نانولوله بعد از تزریق در 12-4فاز فرومغناطیس انجام شده است. با توجه به شکل (

اش به صفر رسیده است و در نتیجه نانولوله تبدیل به فلز شده است و به  تر موارد گاف نواري بیش

توان نتیجه گرفت که نانولوله خاصیت  دلیل اینکه در اسپین بالا و اسپین پایین تقارنی وجود ندارد می

در اسپین بالا نوارها تراز فرمی را قطع نکرده اما  Niو  Fe  تزریق اتممغناطیسی پیدا کرده است اما در 

 Niو   Feاند در نتیجه نانولوله پس از تزریق شدن با  در اسپین پایین نوارها تراز فرمی را قطع کرده

گاف نواري صفر نشده و نانولوله به فلز تبدیل نشده  Coدر تزریق اتم  .تبدیل به نیم فلز شده است

به فلز غیر مغناطیسی تبدیل شده است به دلیل اینکه کاملا  Cuي کپسوله شده با اتم  نانولولهاست. 

    نوارها در اسپین بالا و پایین متقارن هستند.

  

  

Spin up    
Spin down       
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 ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) کپسوله شده با یک اتم از فلزات واسطه  SiC) 7، 0ي ( ): ساختار نواري نانولوله12- 4شکل (

Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

ي خالص شاهد تغییراتی در  ) کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه نسبت به نانولوله0،7ي ( در نانولوله

باشیم، تغییر شکل در ساختار نواري و اندازه گاف انرژي آن به ازاي هر دو اسپین بالا  ساختار نواري می

ه این تغییرات هستند. مقدار و گاف نواري اسپین بالا، اسپین پایین، موقعیت تراز فرمی و پایین از عمد

اند. در جدول مربوطه  ) گزارش شده10-4هاي کپسوله شده در جدول ( و رفتار  الکترونیکی در نانولوله

، DMS(م= گاف نواري مستقیم، غ م: گاف نواري غیرمستقیم) و ( نیمرساناي مغناطیسی رقیق شده= 

اشاره  NMS، نیمرساناي غیرمغناطیسی= NMM، فلز غیرمغناطیسی= MM، فلزمغناطیسی=HMنیم فلز= 

  دارند.)

  

  

  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 

          (ج)                                                                (ب)                                  (الف)                                     

          )و(                                                                )    ه(                                                      )             د(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(
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  )7، 0): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین پایین و موقعیت تراز فرمی در نانولوله ي کپسوله شده(10-4جدول (

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 88483/0 056086/1 084629/1 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 
گاف اسپین 

 (eV)بالا 

00/0 00/0 513772/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 

گاف اسپین 

پایین 

(eV) 

350/4 - 217/4 - 9784/3- 8162/3 - 3309/3- 8195/3- 6763/3- 5757/3- 4722/3- 
موقعیت 

 تراز فرمی

NMM HM DMS HM MM MM MM MM MM 
رفتار 

 الکترونیکی

 گاف نواري غ.م غ.م غ.م غ.م غ.م غ.م غ.م غ.م غ.م

 

ي گاف انرژي بین نوار اسپین بالا و اسپین پایین ناشی از شکافتگی اسپینی تبادلی  تفاوت در اندازه

باشد. اختلاف گاف نواري بین دو حالت اسپین بالا و اسپین پایین اطراف تراز فرمی، همچنین  می

ي سهم متفاوت  گردد که نشان دهنده طیسی غیرصفر باعث ایجاد یک قطبش اسپینی میگشتاور مغنا

  ها با اسپین بالا و اسپین پایین در خواص ترابردي است. الکترون

) کپسوله شده با تک 0،7ي سیلیکون کارباید( هاي نانولوله بررسی چگالی حالت 2-2- 4-4-1

  اتم

هاي کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه  ولولههاي نان در این قسمت به بررسی چگالی حالت

) کپسوله شده در 0،7ي ( هاي جزئی و کلی نانولوله تر، چگالی حالت پردازیم. براي بررسی دقیق می

هاي  هاي جزئی رسم شده شامل حالت ) نشان داده شده است. چگالی حالت14-4) و (13-4شکل (

هاي اطراف  که بیشترین سهم را در چگالی حالت باشند ها می Si-3pو   C-2pو  TM-3dاوربیتالی 

   اند. تراز فرمی ایجاد کرده
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)ج(  

)و(  

)ط(  

  

  

    
  

    
  

    
  

، V، ج) Ti ، ب)Scالف) کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه  SiC) 0،7هاي کلی نانولوله ( ): چگالی حالت13- 4شکل (

  .Cu، ط)  Ni، ح) Co، ز) Feو)  Mn، ه) Cr د)

هاي اسپین بالا  هاي کپسوله شده در حالت فرومغناطیسی چگالی حالت بررسی نمودار چگالی نانولولهبا 

به صورت نامتقارن  Cu) کپسوله شده با عناصر واسطه به جز اتم 0،7ي ( و اسپین پایین در نانولوله

هاي فلزات واسطه  تم) کپسوله شده با ا7،0ي ( باشد که با نتایجی که از ساختار نواري براي نانولوله می

باشد. قطبش اسپینی  به دست آمد مطابقت دارد. این عدم تقارن بیانگر خاصیت مغناطیسی نانولوله می

کپسوله شده است به ازاي هر دو نوار ظرفیت و  Sc ،Ti ،V، Mn ،Crزمانی که نانولوله با اتم هاي 

ي هر دو نوار ظرفیت و رسانش در نیز به ازا Ni ،Feرسانش در حالت هاي اسپینی بالا و در آلایش 

  است.  هاي اسپینی پایین ایجاد شده حالت

  

 

Spin up    
Spin down       

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   
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ي  کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه الف) نانولوله SiC) 7، 0ي ( ): چگالی حالت هاي جزئی نانولوله14-4شکل(

  Coي کپسوله شده با اتم  ولهج) نانول  Vي کپسوله شده با اتم  ، ب) نانولولهScکپسوله شده با اتم 

گیري چگالی  هاي فلزات واسطه در شکل شود که اتم ) دیده می14- 4ها در شکل ( مطابق چگالی حالت

ها در نوارها ناشی از هیبریداسیون  دهد که چگالی حالت ها سهم ناچیزي دارند و این نشان می حالت

هیبریداسیون در آلایش هاي عناصر هاي سیلیکون و کربن است که سهم این  اوربیتالی بین اتم

هاي فلزات واسطه باعث تغییر شکل نوارها نزدیک تراز فرمی شده است و  مختلف، متفاوت است و اتم

  علت تغغیر نانولوله از نیمرسانا به رسانا شده است.

Total 
TM-3d 

Total 
C-2p 
C-2s 

Total   
Si-3p 
Si-3s 
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 (و)                                                                  (ه)                                                                          (د)    

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

) کپسوله شده با زنجیره اتمی از عناصر SiC )0،7ساختار نواري نانولوله اي  2-3- 4-4-1

  واسطه

هاي فلزات  اي از اتم هاي کپسوله شده با زنجیره ) ساختار نواري نانولوله16-4) و (15-4هاي ( شکل در

  .واسطه در دو فاز فرو و آنتی فرومغناطیس رسم شده است

  

      

      

      
 

، ج) Ti ، ب)Scالف) ناطیس تزریق شده با زنجیره اتمی در فاز فرومغ SiC) 0،7): ساختار نواري نانولوله  (15- 4شکل (

V(د ، Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

 ,Sc,Ti, V, Cr هاي رفت، نانولوله با کپسوله شدن توسط اتم طور که انتظار می ) همان15-4در شکل (

Mn, Fe, Co, Ni اي که با اتم خاصیت مغناطیسی پیدا کرده است و فقط نانولوله  Cu  کپسوله شده

اوربیتال خالی ندارد و در  Cuت مغناطیسی پیدا نکرده و علت آن هم این است که اتم است خاصی

نتیجه خاصیت مغناطیسی ندارد به همین دلیل نانولوله نیز خاصیت مغناطیسی پیدا نکرده و فقط 

   .تبدیل به فلز شده است

 

 

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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          )و(                                                                )    ه(                                              )                     د(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

  

      

      

      

 ، ب)Scالف) تزریق شده با زنجیره اتمی در فاز آنتی فرومغناطیس  Sic) 0،7): ساختار نواري نانولوله ي (16- 4شکل (

Ti (ج ،V(د ، Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

ي دو اتمی) کپسوله شده است، که  هاي فلزات واسطه (زنجیره ي  اتم ) که با زنجیره0،7ي ( نانولوله

باشیم، تغییر شکل در ساختار نواري  اري آن مینسبت به  نانولوله خالص شاهد تغییراتی در ساختار نو

و اندازه گاف انرژي آن به ازاي هر دو اسپین بالا و پایین از عمده این تغییرات هستند. مقدار و نوع 

) گزارش 12-4) و (11-4ي کپسوله در جدول هاي ( گاف نواري اسپین بالا، اسپین پایین در نانولوله

اري مستقیم، غ م= گاف نواري غیرمستقیم) و ( نیمرساناي رقیق ها (م= گاف نو اند. در جدول شده

، نیمرساناي NMM، فلز غیرمغناطیسی=MM، فلز مغناطیسی=  HM، نیم فلز=  DMSشده= 

  اشاره دارند.) NMSغیرمغناطیسی= 

  

  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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) ( زنجیره دو 0،7پسوله شده (): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین و پایین موقعیت تراز فرمی در نانولوله ک11-4جدول (

  اتمی در فاز فرومغناطیس)

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 00/0 00/0 91337/0 99900/0 00/0 00/0 00/0 00/0 

گاف 

اسپین 

 بالا

00/0 00/0 00/0 00/0 25688/0 00/0 00/0 00/0 00/0 

گاف 

اسپین 

 پایین

5130/3- 8350/3- 9784/3- 8162/3- 3309/3- 8195/3- 6763/3- 5757/3- 4722/3- 
موقعیت 

 تراز فرمی

NMM MM MM HM DMS MM MM MM MM 
رفتار 

 الکترونیکی

 گاف نواري غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م

  

هاي  ) سیلیکون کارباید کپسوله شده با اتم0،7ي ( ) که مربوط به نانولوله11-4با توجه به جدول (

، Ni ،Co هاي شود که با کپسوله شدن نانولوله توسط اتم رومغناطیس است، مشاهده میواسطه در فاز ف

Cr ،V ،Ti ،Sc وقتی که با اتم 0،7ي ( نانولوله تبدیل به فلز مغناطیسی شده است، نانولوله (Mn  وFe 

) که 12-4کپسوله شد به ترتیب به نیمرساناي مغناطیسی رقیق و نیم فلز تبدیل شد. در جدول (

، Cu ،Niاسبات در فاز آنتی فرومغناطیس انجام شده است، نانولوله با کپسوله شدن توسط اتم هاي مح

Fe ،Cr ،V ،Ti ،Sc .تبدیل به فلز غیرمغناطیسی شده است  
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اتمی  ) (زنجیره دو7، 0): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین و موقعیت تراز فرمی در نانولوله کپسوله شده (12-4جدول (

  فاز آنتی فرومغناطیس)

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 00/0 37105/0 00/0 65644/0 00/0 00/0 00/0 00/0 
گاف 

 اسپین بالا

00/0 00/0 22834/0 00/0 62794/0 00/0 00/0 00/0 00/0 
گاف 

اسپین 

 پایین

5130/3- 8350/3- 9784/3- 8162/3- 3309/3- 8195/3- 6763/3- 5757/3- 4722/3- 
موقعیت 

 تراز فرمی

NMM NMM NMS NMM NMS NMM NMM NMM NMM 
رفتار 

 الکترونیکی

 گاف نواري غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م غ م

  

) سیلیکون کارباید، کپسوله شده با 0،7ي ( هاي نانولوله بررسی چگالی حالت 2-4- 4-4-1

  ي دو اتمی فلزات واسطه زنجیره

ي فلزات  ) سیلیکون کارباید کپسوله شده با زنجیره0،7ي ( هاي نانولوله چگالی حالتدر این بخش 

) در فاز 7،0ي ( هاي کلی نانولوله ) چگالی حالت17-4) و (18-4در شکل (کنیم.  واسطه را بررسی می

ها  دانیم در رساناها چگالی حالت فرومغناطیس رسم شده است. همانطور که می فرومغناطیس و آنتی

اي ترازهاي مجاز در نوار رسانش به طور جزئی پر است اما در نیم رساناها این نوارها به طور جزئی بر

  هاي ترازهاي بالاتر هم پوشانی دارد. باشد و با چگالی حالت خالی می
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)ج(  

)و(  

)ط(  

  

    
  

    
  

    
  

  

  

در نوارهاي  TM ،C ،Siهاي  هاي جزئی براي هر یک از اتم ) چگالی حالت20-4) و (19-4در شکل (

ي کپسوله شده به ترتیب در فاز آنتی فرومغناطیس و فرومغناطیس  ظرفیت و رسانش براي نانولوله

  رسم شده است.

  

  

  

  

  

  

  

  

 ، ب)Scالف) ي دو اتمی فلزات واسط در فاز فرومغناطیس: ) آلایش یافته با زنجیره0،7ي (هاي کلی نانولوله) : چگالی حالت17-4شکل(

Ti (ج ،V(د ، Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Coح ، (Ni  (ط ،Cu. 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   

Spin up 
Spin down 
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کپسوله شده با زنجیره ي عناصر واسطه در فاز  SiC) 7، 0): چگالی حالت هاي جزئی نانولوله ي (18- 4شکل (

، ج) نانولوله ي کپسوله شده V، ب) نانولوله ي کپسوله شده با اتم  Scلف) نانولوله ي کپسوله شده با اتم فرومغناطیس ا

  Coبا اتم 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 
Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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)ج(  

)و(  

)ط(  

  

    
  

    
  

    
  

)  کپسوله شده با زنجیره ي عناصر واسطه در فاز آنتی 7، 0ي ( ): چگالی حالت هاي کلی نانولوله19- 4شکل (

  .Cu، ط)  Ni، ح) Co، ز) Feو)  Mn، ه) Cr ، د)V  ، ج)Ti ، ب)Scالف) طیس: فرومغنا

شود که تمام نوارها تراز فرمی را  ) که مربوط به فاز فرومغناطیس است مشاهده می17-4در شکل (

فرومغناطیس است، دیده  ) که مربوط به چگالی حالت ها در فاز آنتی19- 4اند. در شکل ( قطع کرده

اند به جز  هاي اسپین بالا و پایین متقارن هستند و تراز فرمی را قطع کرده الی حالتشود که چگ می

Mn  وCo دهد که نانولوله به دلیل تقارن در نوارها خاصیت مغناطیسی ندارد و فلز  که این نشان می

و  Mnهاي اسپین بالا و پایین در تمام موارد نامتقارن است به جز  غیرمغناطیسی است. چگالی حالت

Cu دهد که نانولوله به فلز مغناطیسی تبدیل شده  ، که با ساختار نواري هماهنگ است و نشان می

  است.

  

  

  

  

Spin up 
Spin down 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   
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کپسوله شده با زنجیره ي عناصر واسطه در فاز  SiC) 0،7) : چگالی حالت هاي جزئی نانولوله ي (20- 4شکل (

، ج) نانولوله ي کپسوله V، ب) نانولوله ي کپسوله شده با اتم  Scم فرومغناطیس الف) نانولوله ي کپسوله شده با ات آنتی

  Coشده با اتم 

  

) در دو فاز 0،7ي ( هاي جزئی نانولوله ) مربوط به چگالی حالت20-4) و (18-4شکل هاي (

هاي فلزات واسطه که در نانولوله  فرومغناطیس است که براي سه مورد از اتم فرومغناطیس و آنتی

هاي جزئی هم در فاز فرومغناطیس و هم در فاز آنتی  ند رسم شده است. در چگالی حالتا تزریق شده

تر  اتم هاي کربن بیش هاي سیلیکون و در نوار ظرفیت سهم فرومغناطیس در نوار رسانش سهم اتم

  است. 

  )0،7ي کپسوله شده( بررسی خواص مغناطیسی نانولوله 3- 4-4-1

مورد نظر که شامل شناسایی فاز پایدار مغناطیسی و در این قسمت خواص مغناطیسی ساختار 

  شود. باشد، بررسی می ها می ي گشتاورهاي مغناطیسی در حضور ناخالصی محاسبه

Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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) کپسوله شده 0،7ي سیلیکون کارباید( شناسایی فاز پایدار مغناطیسی نانولوله 3-1- 4-4-1

  با اتم واسطه

ر شناسایی فاز پایدار مغناطیسی، محاسبه و مقادیر انرژي کل حالت هاي آلایش شده را به منظو

هایی که تزریق تک اتم فلز  ها شامل نانولوله )، مقادیر انرژي14-4) و (13- 4مقایسه کردیم. جدول (

هاي آلایش یافته با  ي انرژي حالت باشد. مقایسه ي فلزات واسطه را دارند، می واسطه و تزریق زنجیره

ت که در حضور آلایش، انرژي کل کاهش و در نتیجه میزان ي خالص بیانگر این اس انرژي نمونه

) اختلاف انرژي فازهاي 14-4یابد. اختلاف انرژي محاسبه شده در جدول ( پایداري آن افزایش می

�∆باشد که به صورت  فرومغناطیسی و آنتی فرومغناطیس می � آنتی	فرو� � تعریف شده است.   فرو�

ز پایدار فرومغناطیسی و در غیر این صورت آنتی فرو مغناطیسی اختلاف انرژي مثبت بیانگر فا

  باشد. می

  ) تزریق شده با تک اتم فلز واسطه7،0ي سیلیکون کارباید ( ) در نانولولهeV): انرژي فاز فرومغناطیس(13-4جدول (

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 

ماده 

آلایند

 ه

017/5244

- 

180/4994

- 

870/4768

- 

801/4585

- 

994/4433

- 

905/4309

- 

008/4213

- 

499/4143

- 

006/4096

- 

انرژي 

فرو 

(eV) 

): انرژي فاز فرومغناطیس و انرژي فاز آنتی فرومغناطیس و اختلاف انرژي بین دو فاز و شناسایی فاز پایدار در 14-4جدول (

  نانولوله ي سیلیکون کارباید تزریق شده با زنجیره ي اتم هاي فلزات واسطه 

�∆ فاز پایدار � آنتی	فرو�  ماده آلاینده (eV)انرژي فرو  (eV)فرو  انرژي آنتی فرو��
 Sc -984/4144 -983/4144 001/0 فررومغناطیس

 Ti -759/4238 -428/4239 - 669/0 فرومغناطیس آنتی

 V - 678/4379 -589/4379 089/0 فررومغناطیس

 Cr - 261/4573 - 065/4573 196/0 فررومغناطیس

 Mn - 068/4822 -357/4822 -289/0 اطیسفرومغن آنتی

 Fe -622/5126 -674/5126 -052/0 فرومغناطیس آنتی

 Co - 319/5496 - 302/5496 017/0 فررومغناطیس

 Ni -2728/5960 -0052/5960 270/0 فررومغناطیس

 Cu 182/6443 210/6443 -028/0 فرومغناطیس آنتی
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شاهد کاهش انرژي کل  Cuبه  Scعدد اتمی از سمت  )، با افزایش14- 4) و (13-4با توجه به جدول (

هاي به دست آمده، حالت پایدار مغناطیسی در ساختار مورد نظر  باشیم و باتوجه به اختلاف انرژي می

،  Cu ،Mn ،Feبه صورت فرومغناطیسی و در آلایش  Coو  Sc ،Cr ،V ،Niبه لحاظ  انرژي در آلایش 

Ti ت آمد. نظم مغناطیسی توسط جفت شدگی گشتاورهاي فرومغناطیسی به دس به صورت آنتی

شود. در فلزات مغناطیسی ( عناصر واسطه)،  هاي مغناطیسی تعیین می مغناطیسی مربوط به یون

ها رخ  آن dهاي  پوشانی مستقیم بین اوربیتال هاي تبادلی به صورت هم آرایش مغناطیسی و برهم کنش

وجه به کوتاه برد بودن و گستردگی فضایی کوچک دهد. اما در جامدات ترکیبی یونی، با ت می

دهد، بلکه  کنش رخ نمی پوشانی اوربیتالی به صورت مستقیم این نوع برهم کنش تبادلی و  هم برهم

کنش  شود. در برهم کنش ابرتبادلی نامیده می دهد که برهم کنش تبادلی رخ می نوعی دیگر از برهم

هاي رسانی آزاد یا  یسی، توسط یک محیط واسط( حاملکنش بین دو عنصر مغناط ابرتبادلی، برهم

کنش ابرتبادلی مستقیم و غیرمستقیم به ترتیب  گیرد. برهم هاي غیرمغناطیسی) صورت می یون

باشد. در نتیجه رفتار فرومغناطیسی در  فرومغناطیسی و فرومغناطیسی در مواد می مسئول رفتار آنتی

کنش ابرتبادلی غیرمستقیم، و رفتار  توسط برهم تواند می Co ،Sc ،Cr ،V ،Niحضور آلایش 

کنش ابرتبادلی مستقیم توجیه  توسط برهم Cu ،Mn ،Fe ،Tiفرومغناطیسی در حضور آلایش  آنتی

  شود.

) کپسوله 0،7( ي سیلیکون کارباید  بررسی گشتاورهاي مغناطیسی در نانولوله  3-2- 4-4-1

  شده با عناصر واسطه

غناطیسی در ساختارهاي تزریق شده، گشتاورهاي کلی ایجاد شده در به منظور توصیف دقیق نظم م

ها و فازهاي بررسی شده نشان داده شده است. با توجه به  در تزریقها TMساختار و سهم گشتاور 

باشیم. در  نتایج آلایش فلزات واسطه در فاز فرومغناطیسی، شاهد افزایش گشتاور کل در ساختار می

ترین  باشد. در فاز فرومغناطیسی بیش می Mnگشتاور موضعی مربوط به اتم ها بیشترین  تمام نمونه

باشد. گشتاورهاي  میها TMسهم در گشتاور کلی ایجاد شده در ساختار، ناشی از گشتاورهاي موضعی 
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هاي  و همچنین سهم گشتاورهاي ایجاد شده از اتمها TMمغناطیسی کل و سهم گشتاورهاي موضعی 

Si  وC نیز بررسی شده است. مجموع گشتاورهاي عناصر واسطه و 0،7ي ( پسوله شدهدر نانولوله ک (

) در 0،7ي ( برابر با گشتاورهاي مغناطیسی کل خواهد بود. نتایج حاصله براي نانولوله Cو  Siهاي  اتم

فرومغناطیسی گزارش شده است. روند تغییرات گشتاورهاي کلی و  دو حالت فرومغناطیسی و آنتی

ایجاد شده با تزریق تک اتم و تزریق زنجیره در دو حالت فرومغناطیسی و ي هاTMموضعی 

) نشان داده شده 22-4) تا (20-4فرومغناطیسی نسبت به افزایش عدد اتمی در شکل هاي ( آنتی

  است.

  

  

سیلیکون ي  در نانولوله Cو  Siو اتم هاي  هاTM ): گشتاور مغناطیسی کل ایجاد شده و سهم گشتاورهاي جزئی 15-4جدول (

  ) تزریق شده با تک اتم فلزات واسطه7، 0کارباید (

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

001/0- 105/0- 188/0- 283/0- 107/0- 073/0- 181/0 228/0 154/0 ��� ���� 

00/0 175/0 04/0 123/0 212/0 237/0 166/0 145/0 073/0 �� ���� 

001/0 932/1 101/3 160/4 807/5 393/5 204/4 050/3 894/1 ������� 

00/0 002/2 00/3 00/4 913/5 555/5 552/4 421/3 126/2 �������� 
  

  

  

ي سیلیکون  در نانولوله Cو  Siها و اتم هاي  TM): گشتاور مغناطیسی کل ایجاد شده و سهم گشتاورهاي جزئی 16-4جدول (

 فرومغناطیس هاي فلزات واسطه در فاز آنتی ي اتم ) تزریق شده با زنجیره7، 0(کارباید

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 ��� ���� 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 �� ���� 

172/0 85/0 944/1 189/4 507/5 189/4 507/5 713/2 559/1 ���1���� 

172/0- 85/0 - 944/1- 189/4- 507/5- 189/4- 507/5- 713/2- 559/1- ���2���� 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 �������� 
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در نانولوله ي سیلیکون  Cو  Siها و اتم هاي  TMهم گشتاورهاي جزئی ): گشتاور مغناطیسی کل ایجاد شده و س 17-4جدول(

 ) تزریق شده با زنجیره ي اتم هاي  فلزات واسطه در فاز فرومغناطیس7، 0کارباید(

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

008/0- 191/0 263/0- 294/0- 378/0- 004/0 470/0 236/0 448/0- ��� ���� 

014/0- 135/0 303/0- 208/0 190/0 546/0 196/0 322/0 224/0 �� ���� 

011/0 012/0 918/1 038/4 092/5 500/5 366/4 930/2 557/1 ���1���� 

011/0 994/0 981/1 038/4 092/5 500/5 366/4 926/2 557/1 ���2���� 

00/0 332/1 333/3 990/7 996/9 550/11 398/9 414/6 890/2 �������� 

  

Transition metals

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu
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): گشتاور کل ایجاد شده (خطوط توپر) و سهم گشتاورهاي موضعی فلزات واسطه( خطوط خط چین) در 21-4شکل(

  کپسوله شده با تک اتم فلز واسطه. SiC) 0،7نانولوله ي (

  

Transition metals

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu
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Transition metals

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu
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واسطه( خطوط خط چین) در ): گشتاور کل ایجاد شده (خطوط توپر) و سهم گشتاورهاي موضعی فلزات 22-4شکل(

تزریق شده با زنجیره ي اتمهاي فلز واسطه، الف) در فاز فرومغناطیس، (ب) در فاز  SiC) 7، 0ي ( نانولوله

  مغناطیسفرو آنتی

 (الف)
)ب(  

���   - - - - -  
������  _____ 

����    - - - - - 
����    - - - - -  
������   ______ 

����    - - - - - 
����    - - - - -  
������   ______ 
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)  که مربوط به گشتاور کل و گشتاورهاي موضعی فلزات واسطه است، بیشترین 21-4در شکل(

هاي سیلیکون و  رسیم که اتم است. با توجه به نمودارها به این نتیجه می Mnگشتاور مربوط به فلز 

. در فاز باشد هاي فلزات واسطه می کربن نقشی در گشتاورها نداشته و بیشترین سهم مربوط به اتم

باشد. در مدل  می Crفرومغناطیس بیشترین گشتاور کل ایجاد شده براي  فرومغناطیس و آنتی

فرو(فرو) طبق  ها به صورت آنتی TMکنش ابرتبادلی نیز جفت شدگی گشتاور محیط واسط با  برهم

  گردد. ها می TMاصل طرد پائولی باعث تمایل جفت شدگی فرو(آنتی فرو) بین 

  )SiC )4،4ي آلایش یافته و تزریق شده  نانولولهمحاسبات  4-4-2

) 4،4ي ( هاي نانولوله در این قسمت به بررسی خواص الکترونی شامل ساختار نواري و چگالی حالت

) با توجه به ساختار نواري، گاف انرژي 23-4آلایش یافته و تزریق شده پرداخته شده است. در شکل (

ن بالا و پایین به صورت غیرمستقیم به دست آمد، با توجه به براي نمونه خالص به ازاي هر دو اسپی

ي  توان نتیجه گرفت نانولوله ها و گشتاور مغناطیسی (صفر) بدست آمده می متقارن بودن چگالی حالت

  باشد.  ) داراي خاصیت مغناطیسی نمی4،4خالص (

  

  )4، 4الص(): نمودار الف) چگالی حالت و ب) ساختار نواري نانولوله ي خ23- 4شکل (
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)، سلول خالص شامل SiC )4،4ي آلایش یافته و تزریق شده  جهت بررسی خواص مغناطیسی نانولوله

، مورد استفاده قرار گرفته است. با جانشین سازي یک اتم  از عناصر واسطه در Cاتم  8و  Siاتم  8

ییر داده نشده است. سلول خالص منجر به آلایش نانولوله گردید، که دراین آلایش طول نانولوله تغ

نانولوله را با اتمی از عناصر واسطه کپسوله کردیم که در این حالت نیز از سلول خالص استفاده شد و 

طول نانولوله نیز تغییر نکرد. اما به دلیل اینکه بتوان محاسبات را در دو فاز فرومغناطیس و آنتی 

ایم که از سلول  اصر واسطه نیز  کپسوله کردهفرومغناطیس انجام داد، نانولوله را با دو تک اتم از عن

شود  ایم. همانطور که مشاهده می تر کرده خالص نانولوله استفاده کردیم و طول آن را  دو برابر بزرگ

  نانولوله را در حالت خالص و در حالت تزریق و آلایش یافته رسم شده است.

  

 

  

ج) کپسوله شده با تک اتم از عناصر  ک اتم از عناصر واسطه،): الف) سلول خالص، ب)  آلایش یافته با ت24-4شکل(

  واسطه، د) کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه

ي آلایش یافته و کپسوله شده با عناصر  بررسی پارامترهاي ساختاري نانولوله 4-4-2-1

  )SiC )4،4واسطه 

هاي  Si و Cاست و طول پیوند  که بیانگر طول نانولوله Cي محوري  ي ثابت شبکه مقادیر بهینه شده

) و مقادیر 21- 4) تا (19- 4هاي ( ي آلایش یافته و کپسوله شده در جدول اطرافش در سلول نانولوله

ي خالص  هاي اطرافش در سلول نانولوله Siو  Cو طول پیوند  C ي محوري ي ثابت شبکه بهینه شده

  ) گزارش شده است. 18-4در جدول (
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  ) خالص4،4( SiCي ي سلول نانولوله اي ساختاري بهینه شده): پارامتره18-4جدول (

�������Å� �������Å� �������Å� 
 Cي  پارامتر شبکه

)Å( ) 4،4سلول خالص( 

769/1 788/1 788-1 100/3 

 

  از عناصر واسطه) آلایش یافته با تک اتم 4،4( SiCي  ): پارامترهاي ساختاري بهینه شده ي نانولوله19-4جدول (

�������Å� �������Å� �������Å� 
 Cي  پارامتر شبکه

)Å( 

 نمونه آلایش

821/1 831/1 831/1 147/3 Ni 

823/1 838/1 838/1 184/3 V 

823/1 831/1 831/1 151/3 Fe 

  

  سوله شده با تک اتم از عناصر واسطه) کپ4،4( SiCي  ي سلول نانولوله ): پارامترهاي ساختاري بهینه شده20-4جدول (

�������Å� �������Å� �������Å� 
 Cي  پارامتر شبکه

)Å( 

 نمونه آلایش

832/1 863/1 863/1 141/3 Ni 

926/1 974/1 974/1 168/3 V 

944/1 974/1 974/1 163/3 Fe 

  

  ) کپسوله شده با دو اتم  از عناصر واسطه4،4( SiCي  لولهي سلول نانو ): پارامترهاي ساختاري بهینه شده21-4جدول (

�������Å� �������Å� �������Å� 
 Cي  پارامتر شبکه

)Å( 

 نمونه آلایش

819/1 829/1 829/1 295/6 Ni 

821/1 833/1 833/1 304/6 V 

827/1 831/1 831/1 310/6 Fe 
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اي که  شود در نانولوله هاي آلایش و کپسوله شده مشاهده می لولهبا مقایسه پارامترهاي ساختاري نانو

ي خالص افزایش  هاي فلزات واسطه ناخالص شده است، ثابت شبکه محوري نسبت به نانولوله توسط اتم

  پیدا کرده است.

  )SiC )4 ،4بررسی خواص الکترونی نانولوله ي آلایش یافته  4-4-2-2

) آلایش یافته و کپسوله شده با عناصر SiC )4 ،4ي  اي نانولولهها بر ساختار نواري و چگالی حالت

) در شکل SiC )4،4ي خالص  واسطه مورد بررسی قرار گرفته است. ساختار نواري ابر سلول نانولوله

  ) نشان داده شده است.4-23(

  ) آلایش یافته با عناصر واسطهSiC )4،4ي  نانولوله 4-4-2-2-1

 Cو بار دیگر جایگزین اتم  Siاي فلزات واسطه را یک بار جایگزین اتم ه ) اتم4،4ي ( در نانولوله

، 4ي سیلیکون کارباید ( . در نانولولهCمناسب است یا  Siکنیم تا مشخص شود جایگزینی به جاي  می

 eVاند انرژي کل نانولوله برابر است با  هاي فلزات واسطه جایگزین اتم کربن شده ) که اتم4

اند انرژي کل  هاي فلزات واسطه جایگزین اتم سیلیکون شده اي که اتم نولولهو در نا -511/2005

هاي عناصر واسطه جایگزین اتم سیلیکون  با توجه به این، اتم . -eV 893/2238نانولوله برابر است با 

  شوند زیرا نانولوله در این حالت پایدارتر است. می

  )SiC )4،4و کپسوله شده  ساختار نواري نانولوله ي آلایش یافته 4-4-2-2-2

) و 25-4) با تک اتم از عناصر واسطه در شکل (SiC )4،4ي آلایش یافته  ساختار نواري نانولوله

) رسم شده است. براي نانولوله کپسوله شده 26- 4کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه در شکل (

غناطیس  محاسبات انجام شده است که با دو اتم از عناصر واسطه در دو فاز فرومغناطیس و آنتی فروم

  ) رسم شده است.28-4) و (27-4هاي ( ها به ترتیب در شکل ساختار نواري آن

هاي آلایش یافته و کپسوله شده، شاهد تغییرات ساختار نواري  با بررسی ساختار نواري نانولوله

ي خالص و  ري نمونهي ساختار نوا باشیم. با مقایسه همچنین گاف انرژي نسبت به نمونه خالص می
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          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

          )و(                                                                )    ه(                                                   )                د(

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

شود که نوارهایی درمیان  ) سیلیکون کارباید مشاهده می4،4ي ( آلایش یافته و کپسوله شده نانولوله

دهد و در نهایت باعث  گاف نواري اسپین بالا و پایین ایچاد شده است که ساختار نواري را تغییر می

ي آلایش بافته با تک اتم از عناصر  وله) که مربوط به نانول25-4گردد. شکل ( تغییر فاز نانولوله می

رساناي  تبدیل به نیم Sc, Ti, V, Cr ,Mn, Niهاي  شود که نانولوله با آلایش اتم واسطه است، دیده می

خاصیت مغناطیسی به  Cuنانولوله را تبدیل به فلز مغناطیسی کرده و اتم  Coو  Feهاي  شده است، اتم مغناطیسی

   است.  اصیت فلزي نانولوله شدهنانولوله نداده اما باعث خ

    

      

      

      

 ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) آلایش یافته با تک اتم از عناصر واسطه:   SiC) 4،4ي ( ) : ساختار نواري نانولوله25- 4شکل (

Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

  

  

  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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          )و(                                                                )    ه(                              )                                     د(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

) آلایش 4،4( الا، اسپین پایین موقعیت تراز فرمی در نانولوله سیلیکون کارباید ): اندازه و نوع گاف نواري اسپین ب22-4جدول (

 یافته با تک اتم از عناصر واسطه

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 228429/0 00/0 00/0 00/0 342515/0 50121/0 04043/1 58111/1 
گاف 

اسپین 

 (eV)بالا 

00/0 142714/0 00/0 00/0 806176/1 837091/1 66547/1 43645/1 2409896/0 

گاف 

اسپین 

پایین 
(eV) 

587/4 - 590/4 - 610/4- 667/4 - 733/4 - 767/4- 854/4 - 874/4 - 904/4 - 
موقعیت 

تراز 

 فرمی

NMM DMS MM MM DMS DMS DMS DMS DMS 
رفتار 

 الکترونیکی

  

      

      

      

 ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه:  SiC) 4،4ي ( ه) : ساختار نواري نانولول26- 4شکل (

Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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          )و(                                                                )    ه(                              )                                     د(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

) کپسوله 4،4): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین پایین موقعیت تراز فرمی در نانولوله سیلیکون کارباید (23-4جدول (

 واسطهشده با تک اتم از عناصر 

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 00/0 00/0 10986/1 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 
گاف 

اسپین بالا 
(eV) 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 

گاف 

اسپین 

پایین 
(eV) 

188/4 - 998/3 - 840/3 - 726/3- 649/3- 533/3 - 412/3 - 313/3 - 292/3 - 
موقعیت 

 فرمیتراز 

NMM MM MM HM MM MM MM MM MM 
رفتار 

 الکترونیکی

  

      

      

      

الف) کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز فرومغناطیس :  SiC) 4،4ي ( ) : ساختار نواري نانولوله27- 4شکل (

Sc(ب ، Ti (ج ،V(د ، Cr (ه ،Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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          )و(                                                                )    ه(                              )                                     د(

          )ط(                                                                )    ح(                              )                                     ز(

          )ج(                                                                )    ب(                              )                                     الف(

) کپسوله 4،4): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین و پایین موقعیت تراز فرمی در نانولوله سیلیکون کارباید (24-4جدول (

 شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز فرومغناطیس

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 
گاف اسپین 

 (eV) بالا

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 433722/2 00/0 
گاف اسپین 

 (eV)پایین 

320/4 - 945/3 - 812/3 - 721/3 - 677/3- 571/3 - 534/3 - 431/3 - 364/3- 
موقعیت 

 تراز فرمی

NMM MM MM MM MM MM MM HM MM 
رفتار 

 الکترونیکی

  

  

    

      

    

کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز آنتی فرومغناطیس :  SiC) 4،4ي ( واري نانولوله) : ساختار ن28- 4شکل (

  .Cu، ط)  Ni، ح) Co، ز) Feو)  Mn، ه) Cr ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) 

  

Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down Spin up                 Spin down 
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) کپسوله 4،4( ید): اندازه و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین و پایین موقعیت تراز فرمی در نانولوله سیلیکون کاربا25-4جدول (

  شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز آنتی فرومغناطیس

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
نمونه 

 آلایش

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 916517/0 636483/0 656020/0 00/0 
گاف اسپین 

 (eV)بالا 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 916517/0 636483/0 656020/0 00/0 
گاف اسپین 

 (eV)ن پایی

320/4 - 970/3 - 966/3 - 852/3 - 892/3 - 710/3 - 612/3- 534/3 - 507/3 - 
موقعیت 

 تراز فرمی

NMM NMM NMM NMM NMM NMS NMS NMS NMM 
رفتار 

 الکترونیکی

  

هاي آلایش یافته و  مقدار و نوع گاف نواري اسپین بالا، اسپین پایین و موقعیت تراز فرمی نانولوله

  اند. ) گزارش شده25-4) تا (22-4) در جدول هاي (4،4ارباید (کپسوله شده سیلیکون ک

گاف  Cuتبدیل به فلز مغناطیسی شده است. در آلایش  Coو  Feي آلایش یافته با تک اتم  نانولوله

نواري به صفر کاهش پیدا کرده اما ترازها در اسپین بالا و پایین متقارن هستند و نانولوله خاصیت 

بقیه موارد آلایش باعث صفر شدن گاف نواري نشده است و نانولوله تبدیل به مغناطیسی ندارد و در 

  نیمرساناي مغناطیسی رقیق شده است.

ي کپسوله شده با تک اتم هاي  شود نانولوله ) دیده می23-4) و جدول (26-4همان طور که در شکل (

V ،Ti ،Sc ،Ni ،Co ،Mn  ،Cr نواري اسپین بالا و پایین اند یعنی گاف  تبدیل به فلز مغناطیسی شده

شان تقارن هم وجود ندارد در نتیجه قطبش اسپینی به وجود آمده  ها صفر شده و در ساختار نواري آن

تبدیل به نیم فلز شده است. زیرا  Feي کپسوله شده با اتم  و نانولوله خاصیت مغناطیسی دارد. نانولوله

   غیرصفر است.گاف نواري در اسپین پایین آن صفر و در اسپین بالا

در فاز فرومغناطیس، گاف  Ni ،Co ،Fe ،Mn ،Cr ،V، Scي فلزات  نانولوله با کپسوله شدن با زنجیره

اي داشته که گاف نواري اسپین بالا و اسپین پایین به مقدار صفر کاهش پیدا کرده و  نواري تغییر عمده

غناطیسی نیز پیدا کرده زیرا تقارنی باشد، که خاصیت م ي تبدیل نیمرسانا به فلز می این نشان دهنده

شود. در فاز آنتی فرومغناطیس نانولوله با کپسوله شدن توسط  ها مشاهده نمی در ساختار نواري آن
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)ج(  

)و(  

)ط(  

ها که در  فلزات واسطه خاصیت مغناطیسی پیدا نکرده است که تمامی این نتایج در چگالی حالت

  .شود قابل مشاهده است بخش هاي بعدي به آن پرداخته می

بررسی چگالی حالت هاي نانولوله ي آلایش یافته و کپسوله شده با عناصر  4-4-2-2-3

  )SiC )4،4واسطه 

) آلایش یافته و کپسوله شده با عناصر 4،4ي سیلیکون کارباید ( هاي نانولوله نمودار چگالی حالت

عناصر واسطه در شکل ي آلایش یافته با تک اتم از  هاي نانولوله واسطه بررسی شده است. چگالی حالت

ي کپسوله شده با تک اتم از عناصر  ) و نانولوله30-4هاي جزئی آن در شکل ( ) و چگالی حالت4-29(

ي  هاي نانولوله )، چگالی حالت32-4هاي جزئی آن در شکل ( ) و چگالی حالت31-4واسطه در شکل (

ومغناطیس به ترتیب در ي فلزات واسطه در فاز فرومغناطیس و آنتی فر کپسوله شده با زنجیره

) نشان 36-4)  و (35-4هاي ( هاي جزئی آن در شکل )  و چگالی حالت34-4) و (33-4هاي ( شکل

    داده شده است.

   

    
  

    
  

      

، ه) Cr ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) ي آلایش یافته با تک اتم از عناصر واسطه :  هاي نانولوله ): چگالی حالت29-4شکل(

Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

Spin up 
Spin down 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   
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ي آلایش یافته با عناصر واسطه در آن نشان داده شده  هاي نانولوله ) که چگالی حالت29- 4در شکل (

گاف نواري به مقدار صفر کاهش پیدا کرده است اما  Cu  ،Co ،Feهاي  است. در این نانولوله با آلایش

ی و خاصیت فلز مغناطیسی را به نانولوله داده است و در باعث قطبش اسپین Coو  Feفقط دو آلایش 

  است. بقیه موارد نانولوله نیم رساناي مغناطیسی

ي آلایش یافته با تک اتم از عناصر واسطه را نشان  هاي جزیی نانولوله ) چگالی حالت30- 4شکل ( 

رسم  شده   Coو  Vو  Sc هاي هاي آلایش یافته با اتم هاي جزیی را براي نانولوله دهد. چگالی حالت می

  است.

  

  

  

  
ي آلایش یافته با  ي آلایش یافته با تک اتم عناصر واسطه: الف) نانولوله ): چگالی حالت هاي جزئی نانولوله30-4شکل(

  Coي آلایش یافته با اتم  ، ج) نانولوله Vي آلایش یافته با اتم  ، ب) نانولوله  Scاتم 

) نشان داده 31-4ي کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه که در شکل ( لههاي نانولو چگالی حالت

، Ni ،Co هاي اسپین بالا و اسپین پایین  در اطراف تراز فرمی براي عناصر  شده است، چگالی حالت

Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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)ج(  

)و(  

)ط(  

Mn ،Cr ،Ti، Sc  را به صورت نامتقارن مشاهده کردیم. این عدم تقارن با توجه به گشتاورهاي کل

باشد و این عدم تقارن و قطع  گر یک قطبش اسپینی اطراف تراز فرمی می اد شده بیانمغناطیسی ایج

دهد که نانولوله به فلز مغناطیسی تبدیل شده است.  شدن تراز فرمی توسط نوارها نشان می

دهد که گاف نواري  نشان می Cuي کپسوله شده با اتم  هاي نانولوله ساختارنواري و چگالی حالت

رسانا به فلز تبدیل شده اما خاصیت مغناطیسی  فر کاهش پید کرده است و نانولوله از نیمنانولوله به ص

  اوربیتال خالی ندارد. Cuپیدا نکرده زیرا اتم 

 

  

    
  

    
  

    
  

، ه) Cr د) ،V، ج) Ti ، ب)Scالف) ي کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه:  هاي نانولوله ): چگالی حالت31-4شکل(

Mn  (وFe (ز ،Co (ح ،Ni  (ط ،Cu.  

  

ي آلایش یافته با تک اتم از عناصر واسطه را نشان  هاي جزیی نانولوله ) چگالی حالت32-4شکل (

رسم  شده   Coو  Vو  Scهاي  هاي آلایش یافته با اتم هاي جزیی را براي نانولوله دهد. چگالی حالت می

  است.

Spin up 
Spin down 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   
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هاي عناصر واسطه در چگالی  کنید اتم هاي جزیی مشاهده می لی حالتهاي چگا طور که در شکل همان

هاي نزدیک تراز فرمی اثر گذاشته و باعث قطع شدن تراز فرمی شده و گاف نواري را به صفر  حالت

  کاهش داده است. 

  

 

  

ي  صر واسطه: الف) نانولولهکپسوله شده  با تک اتم عنا SiC) 4،4ي ( هاي جزئی نانولوله ): چگالی حالت32-4شکل(

  Coي کپسوله شده با اتم  ، ج) نانولوله Vي کپسوله شده با اتم  ، ب) نانولوله  Scکپسوله شده با اتم 

ي کپسوله شده با دو اتم از فلزات واسطه  هاي نانولوله )، با بررسی نمودار چگالی حالت33-4در شکل (

ها  در فاز فرومغناطیس باعث افزایش حالت TMیش شود که با آلا در فاز  فرومغناطیس مشاهده می

گردد، نانولوله در فاز فزومغناطیس با کپسوله  میان گاف نواري و کاهش گاف نواري تا مقدار صفر می

گاف نواري اش به مقدار صفر کاهش پیدا  Mn ،Cr ،V ،Ti ،Sc ،Cu ،Ni ،Co ،Feهاي  شدن با اتم

  .کرده است 

Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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)ج(  

)و(  

)ط(  

)ج(  

)و(  

)ط(  

  

    
  

    
  

    
  

و)  Mn، ه) Cr ، د)V، ج) Ti ، ب)Scالف) ي کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز فرومغناطیس:  هاي نانولوله ): چگالی حالت33-4شکل(

Fe (ز ،Co(ح ،  Ni  (ط ،Cu. 

    
  

    
  

    
  

  

 

 

، Ti ، ب)Scالف) فرومغناطیس: الف) ) کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز آنتی4،4(SiCي هاي نانولوله): چگالی حالت34-4شکل(

 .Cu، ط)  Ni، ح) Co، ز) Feو)  Mn، ه) Cr ، د)Vج) 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   

Spin up  
Spin down 

)ب( (الف)  

)د( )ه(   

)ز( )ح(   



٩٨ 
 

  

 

 

  

  
) کپسوله شده با دو اتم از 4،4(  ی و جزئی نانولولههاي کل ) چگالی حالت36-4) و (35-4در شکل (

دهد که نانولوله  ها نشان می دهد. چگالی حالت فرومغناطیس نشان می عناصر واسطه را در فاز آنتی

خاصیت مغناطیسی پیدا نکرده و با انتظار ما کاملا مطابقت دارد. نانولوله با کپسوله شدن توسط 

تبدیل به فلز غیر مغناطیسی شده و با کپسوله شدن توسط  Sc, Mn, Fe, Co, Ni, Cuهاي  اتم

ها نانولوله خاصیت  رساناي غیر مغناطیسی است. در تمام این حالت نانولوله نیم Ti, V, Crهاي  اتم

 ) قابل مشاهده است.38-4و جدول ( )39-4مغناطیسی پیدا نکرده و این امر در شکل (

 

 

 

 

کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز  SiC) 4،4ي (هاي جزئی نانولوله): چگالی حالت35-4شکل(

ي کپسوله ، ج) نانولوله Vي کپسوله شده با اتم ، ب) نانولوله  Scي کپسوله شده با اتم فرومغناطیس: الف) نانولوله

Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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کپسوله شده با دو اتم از عناصر واسطه در فاز  SiC) 4،4ي ( هاي جزئی نانولوله ): چگالی حالت36-4شکل(

، ج) نانولوله ي  V، ب) نانولوله ي کپسوله شده با اتم   Scفرومغناطیس: الف) نانولوله ي کپسوله شده با اتم  آنتی

  Coکپسوله شده با اتم 

یافته و کپسوله شده با ) آلایش SiC )4،4بررسی خواص مغناطیسی نانولوله ي  4-4-2-3

  عناصر واسطه

) به مطالعه و بررسی شناسایی فاز پایدار مغناطیسی و 0،7ي ( در این بخش نیز مانند نانولوله

) کپسوله شده و آلایش یافته با عناصر واسطه 4،4ي ( ي گشتاورهاي مغناطیسی در نانولوله محاسبه

  پردازیم. می

) آلایش یافته و کپسوله SiC )4،4ي  ی نانولولهشناسایی فاز پایدار مغناطیس 1- 4-4-2-3

  شده با عناصر واسطه

هاي آلایش و کپسوله شده را به منظور شناسایی فاز پایدار مغناطیسی،  مقادیر انرژي کل حالت

) 4،4( SiCي  ها شامل نانولوله )، مقادیر انرژي34-4) تا (32- 4هاي ( محاسبه و مقایسه کردیم. جدول

Total 
C-2p 
C-2s 

Total 
Si-3p 
Si-3s 

Total 
TM-3d 
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) کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه SiC )4،4ي  اتم از عناصر واسطه، نانولولهآلایش شده با تک 

فرومغناطیس می باشد.  و کپسوله شده با زنجیره ي فلزات واسطه در دو فاز فرومغناطیس و آنتی

) اختلاف انرژي فازهاي فرومغناطیسی و 34- 4اختلاف انرژي محاسبه شده در جدول (

�∆اشد که به صورت فرومغناطیسی می ب آنتی � آنتی	فرو� � تعریف شده است. اختلاف انرژي  فرو�

  فرومغناطیسی می باشد.  مثبت بیانگر فاز پایدار فرومغناطیسی و در غیر این صورت آنتی

  ) : انرژي فاز فرومغناطیس در نانولوله ي سیلیکون کارباید کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه26-4جدول (

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
ماده 

 آلاینده

130/3518 - 426/3267- 426/3042 - 381/2859 - 996/2706- 898/2582 - 180/2486 - 834/2415 - 200/2368 - 

انرژي 

فرو 

(eV) 

  ي سیلیکون کارباید کپسوله شده با یک اتم از عناصر واسطه ) : انرژي فاز فرومغناطیس در نانولوله27-4جدول (

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc 
ماده 

 آلاینده

961/3387 - 370/3139 - 717/2913 - 136/2730 - 759/2576 - 197/2452 - 986/2356- 249/2287 - 893/2238 - 
انرژي فرو 

(eV) 

فرومغناطیس و اختلاف انرژي بین دو فاز و شناسایی فاز پایدار در نانولوله ي  ) : انرژي فاز فرومغناطیس  و فاز آنتی28-4جدول (

  ون کارباید کپسوله شده با زنجیره فلزات واسطهسیلیک

�∆ فاز پایدار � آنتی	فرو�  ماده آلاینده (eV)انرژي فرو  (eV)فرو  انرژي آنتی فرو��
 Sc - 411/4736 -404/4735 007/1 فررومغناطیس

 Ti -874/4832 -507/4832 367/0 فررومغناطیس

 V - 976/4971 - 603/4972 -627/0 فرومغناطیس آنتی

 Cr - 774/5165 -038/5166 -264/0 فرومغناطیس آنتی

 Mn -037/5414 -224/5414 -187/0 فرومغناطیس آنتی

 Fe - 569/5718 - 426/5718 143/0 فرومغناطیس 

 Co -396/6085 - 434/6085 -038/0 فرومغناطیس آنتی

 Ni -623/6535 - 823/6535 -2/0 فرومغناطیس آنتی

 Cu - 304/7036 - 305/7036 001/0 فرومغناطیس 
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ي کپسوله شده نسبت به  ي آلایش یافته و نانولوله شود که نانولوله هاي بالا مشاهده می در جدول

ي  تري دارد و مقایسه ) انرژي پایین-eV 666/2319ي خالص ي خالص( انرژي کل نانولوله نانولوله

نرژي کل کاهش و در نتیجه میزان گر این است که در حضور آلایش و کپسوله شدن، ا ها بیان انرژي آن

  یابد. پایداري نانولوله افزایش می

باعث کاهش بیشتر انرژي  Feو  Mnنسبت به  Cu) در این ساختار آلایش 34-4با توجه به جدول (

تر نانولوله شود. فاز پایدار مغناطیسی با توجه به اختلاف  تواند منجر به پایداري بیش گردد که می می

  فرومغناطیسی به دست آمد.  به صورت آنتی V ،Cr ،Co ،Ni ،Mnور آلایش عنصرهاي انرژي ها در حض

  )SiC  )4،4بررسی گشتاورهاي مغناطیسی در نانولوله ي آلایش یافته  2- 4-4-2-3

گشتاور مغناطیسی نمونه ي آلایش یافته و کپسوله شده با تک اتم عناصر واسطه براي نانولوله ي 

) گزارش شده است. گشتاورهاي گزارش شده شامل 36-4تا ( )35-4) در جدول هاي (4،4(

ها می باشد. نتایج حاصله براي نانولوله  TMگشتاورهاي کلی ایجاد شده در ساختار و گشتاور موضعی 

فرومغناطیس در  ) کپسوله شده با زنجیره ي فلزات واسطه در دو حالت فرومغناطیس و آنتی4،4(

  شده است. ) گزارش 38-4) و (37-4جدول هاي (

) کپسوله 4،4(  SiCدر نانولوله ي  Cو  Siها و اتم هاي  TM): گشتاور کل ایجاد شده و سهم گشتاورهاي موضعی 29-4جدول (

  شده با تک اتم عناصر واسطه

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

003/0 068/0- 136/0- 132/0- 212/0- 008/0- 376/0 172/0 176/0 ��� ���� 

006/0- 048/0 008/0 084/0 096/0 280/0 264/0 084/0 152/0 �� ���� 

003/0 799/1 498/2 163/4 124/5 557/5 240/4 294/3 785/1 ������� 

00/0 799/1 370/2 115/4 008/5 830/5 880/4 550/3 118/2 �������� 
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) آلایش 4،4(  SiCدر نانولوله ي  Cو  Siها و اتم هاي  TMل ایجاد شده و سهم گشتاورهاي موضعی ): گشتاور ک30-4جدول (

  یافته با تک اتم عناصر واسطه

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

007/0- 009/0- 159/0 146/0 072/0- 192/0- 177/0- 242/0 051/0- ��� ���� 

006/0 616/0 54/0 - 727/0- 632/1- 681/1- 114/1- 344/0 786/0 �� ���� 

001/0 027/0 491/2 821/3 715/4 847/3 290/2 412/0 262/0 ������� 

00/0 634/0 086/5 228/8 011/3 974/1 999/0 998/0 997/0 �������� 

 
 

) کپسوله 4،4( Sicدر نانولوله ي  Cو  Siها و اتم هاي  TMي موضعی ): گشتاور کل ایجاد شده و سهم گشتاورها31-4جدول (

  شده با زنجیره ي  عناصر واسطه در فاز فرومغناطیس

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

008/0- 15/0 - 206/0- 236/0- 378/0- 004/0 470/0 236/0 448/0- ��� ���� 

002/0- 022/0 05/0 146/0 190/0 546/0 196/0 322/0 224/0 �� ���� 

005/0 633/1 621/2 159/4 092/5 500/5 336/4 929/2 599/2 ���1���� 

005/0 631/1 621/2 159/4 092/5 500/5 336/4 926/2 599/2 ���2���� 

00/0 136/3 086/5 228/8 996/9 550/11 398/9 416/6 222/4 �������� 
 

) کپسوله 4،4( Sicدر نانولوله ي  Cو  Siها و اتم هاي  TM): گشتاور کل ایجاد شده و سهم گشتاورهاي موضعی 32-4جدول (

  فرومغناطیس ي  عناصر واسطه در فاز آنتی شده با زنجیره

Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 ��� ���� 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 �� ���� 

00/0 759/1 168/3 349/4 525/5 349/5 918/3 818/2 00/0 ���1���� 

00/0 759/1- 168/3- 349/4- 525/5- 349/5- 918/3- 818/2- 00/0  ���2���� 

00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 00/0 �������� 

  

ي فلزات واسطه در فاز  ) کپسوله شده با زنجیره4،4ي ( ) که مربوط به نانولوله39-4با توجه به شکل (

فرومغناطیس است، گشتاور کل ابتدا روند افزایشی و سپس روند کاهشی دارد. بیشترین سهم در ایجاد 

باشد. کاهش گشتاور کل نسبت به جمع کلی  می �TMو  ���ز گشتاور موضعی گشتاور کل، ناشی ا

 Siناشی از گشتاورهاي منفی  Cu ،Ni ،Co ،Fe ،Mn ،Sc هاي ها در آلایشTMگشتاورهاي موضعی 
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فرومغناطیسی است.  ها به صورت آنتی TMبه  هاSiباشد که بیانگر جفت شدگی  ها می هاي اطراف آن

  در فاز فرومغناطیس است. Crر مغناطیسی موضعی و کل به ترتیب به ازاي بیشترین گشتاو

) کپسوله شده با تک اتم از فلزات واسطه است، دیده 4،4ي ( ) که مربوط به نانولوله37-4در شکل (

است.  Crشود که باز هم بیشترین گشتاور مغناطیسی موضعی و کل به ترتیب به ازاي اتم  می

 Siهاي  اند و اتم هاي فلزات واسطه ایجاد شده ه به دلیل کپسوله شدن با  اتمگشتاورهاي کل ایجاد شد

) آشکار است. 35-4اند نقشی در این گشتاور کل ندارند که در جدول ( که نانولوله را تشکیل داده Cو 

) با تک اتم فلزات واسطه است، 4،4ي ( ) که مربوط به آلایش نانولوله38-4) و شکل (36-4در جدول (

شود  ) دیده می30- 4است. همان طور که در شکل ( Feشترین گشتاور کل و موضعی مربوط به اتم بی

 Siگشتاور کل و گشتاور موضعی فلزات واسطه با هم متفاوت هستند که به دلیل گشتاورهاي ناشی از 

  باشد. ها می هاي اطراف آن Cو 

Transition metals

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu
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کل ایجاد شده(خطوط توپر) و سهم گشتاورهاي موضعی فلزات واسطه (خطوط خط چین) در  ): گشتاور37-4شکل(

  با تک اتم فلزات واسطه SiCي   ي آلایش یافته نانولوله

���    - - - - - 
������   ______ 
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): گشتاور کل ایجاد شده (خطوط توپر) و سهم گشتاورهاي موضعی فلزات واسطه (خطوط خط چین) در 39-4شکل(

  فرومغناطیس ) کپسوله شده با دو اتم فلزات واسطه الف) فاز فرومغناطیس ب) فاز آنتیSiC )4،4ي نانولوله

آلایش  ) کپسوله شده و0،7) و (4،4بررسی پایداري نانولوله هاي سیلیکون کارباید( 5-4

  یافته با عناصر واسطه

اند  ) که با اتم هاي فلزات واسطه کپسوله و آلایش یافته0،7) و (4، 4براي بررسی پایدار نانولوله هاي (

ها را محاسبه کنیم. انرژي تشکیل براي حالت آلایش یافته و  ابتدا باید انرژي تشکیل هر یک از نانولوله

) مربوط به 3-4ي ( شود که معادله هاي زیر محاسبه می رمولکپسوله شده با هم متفاوت است و طبق ف

): گشتاور کل ایجاد شده(خطوط توپر) و سهم گشتاورهاي موضعی فلزات واسطه (خطوط خط چین) در 38-4شکل(

 ک اتم فلزات واسطه) کپسوله شده با تSiC )4،4ينانولوله

)ب(  (الف)   

����    - - - - - 
����    - - - - -  
������   ______ 

����    - - - - - 
����    - - - - -  
������   ______ 

���    - - - - - 
������   ______ 
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ي کپسوله شده  ) مربوط به انرژي تشکیل نانولوله4- 4ي ( ي آلایش یافته و معادله انرژي تشکیل نانولوله

  با فلزات واسطه است.

���������� � 	����� � � ���� � ��� � ����	��	�                                           

���������� � 	���� � � ���� � ����                                         

�����انرژي تشکیل نانولوله،  ����������هاي بالا،  که در رابطه آلایش ي  انرژي کل نانولوله �

، 0) و (4،4ي خالص سیلیکون کارباید( انرژي کل نانولوله ����یافته  یا کپسوله شده با فلزات واسطه، 

انرژي اتم سیلیکون یا  �	��	���انرژي تک اتمی که در نانولوله تزریق و یا کپسوله شده،  ���)، 7

هاي  ه است. در جدول زیر انرژي تشکیل نانولولهکربنی که فلز واسطه جایگزین آن در نانولوله شد

 ) کپسوله شده و آلایش یافته با فلزات واسطه محاسبه شده است.0،7) و (4،4(

 

 

  )4،4) و (7، 0): انرژي کل نانولوله ي خالص (33-4جدول (

) با طول 4،4نانولوله (  )7،0(

  دوبرابر

  نانولوله خالص  )4،4(

 (eV)رژي کل ان  -666/2319  -380/4639  -260/4059

 

 

  

  ها ي نانولوله هاي تشکیل دهنده هاي فلزات واسطه و اتم ): انرژي تشکیل تک اتم34-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

794/1194-  224/944 -  481/719 -  176/536 -  100/385 -  219/261-  864/162 -  705/91-  930/43-  

انرژي 

تشکیل 

(eV) 

    

  

)٣-٤( 

)٤-٤( 
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  ) کپسوله شده با تک اتم فلزات واسطه7، 0ي ( و انرژي کل نانولوله ): انرژي تشکیل35-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

027/5257

-  

570/5006

-  

004/4782

-  

218/4598

-  

370/4446

-  

299/4322

-  

543/4225

-  

758/4155

-  

193/4108

-  

انرژي 

کل 

(eV) 

963/2-  075/3-  254/3-  771/2-  00/2 -  811/1-  410/3-  783/4-  992/4-  

انرژي 

تشکی

 ل

(eV)  

  

  ) کپسوله شده با تک اتم فلزات واسطه4، 4ي ( ): انرژي تشکیل و انرژي کل نانولوله36-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

130/3518

-  

877/3267

-  

426/3042

-  

381/2895

-  

996/2706

-  

898/2582

-  

180/2468

-  

834/2415

-  

200/2368

-  

انرژي 

کل 

(eV) 

670/3-  987/3-  279/3-  539/3-  229/2-  013/2-  650/3-  463/4-  604/4-  

انرژي 

تشکی

  (eV) ل

  ي فلزات واسطه ) کپسوله شده با زنجیره0،7): انرژي تشکیل و انرژي کل نانولوله ي (37-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

802/6459 -  272/5960 -  615/5508 -  093/5139 -  917/4834 -  924/4585 -  071/4392 -  227/4251 -  988/4156 -  
انرژي کل فاز 

 (eV) فرومغناطیس

954/7 -  564/12-  393/10-  472/7 -  455/5 -  223/4 -  083/7 -  557/8 -  868/9 -  
انرژي تشکیل فاز 

  (eV)  فرومغناطیس

304/7036 -  823/6535 -  434/6058 -  426/5718 -  224/5414 -  038/5166-  603/4972 -  507/4832 -  404/4735 -  
 انرژي کل فاز

  (eV)فرومغناطیس آنتی

973/13- 297/12-  282/10-  059/7 -  710/5 -  337/4 -  560/7 -  789/9 -  108/10-  
  انرژي تشکیل فاز آنتی

  (eV)فرومغناطیس
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  ) آلایش یافته با تک اتم فلزات واسطه4، 4ي ( ): انرژي تشکیل و انرژي کل نانولوله38-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

961/3391

-  

370/3141

-  

717/2917

-  

136/2734

-  

759/2582

-  

197/2458

-  

986/2356

-  

249/2290

-  

893/2240

-  

انرژي 

کل 

(eV) 

863/0-  842/0-  932/1-  565/1-  355/1-  647/0-  818/1-  240/2-  659/0-  

انرژي 

تشکی

 ل

(eV)  

  

  فلزات واسطه ) کپسوله شده با زنجیره ي4، 4): انرژي تشکیل و انرژي کل نانولوله ي (39-4جدول (

Cu  Ni  Co  Fe  Mn  Cr  V  Ti  Sc  اتم  

304/7036

-  

877/3267

-  

426/3042

-  

569/5718

-  

037/5414

-  

774/5165

-  

976/4971

-  

874/4832

-  

411/4736

-  

انرژي کل فاز 

 (eV) فرومغناطیس

334/7-  795/7-  054/7-  837/6-  455/4-  956/3-  868/6-  084/10-  171/9-  
انرژي تشکیل فاز 

  (eV)  فرومغناطیس

304/7036

-  

823/6535

-  

434/6058

-  

426/5718

-  

224/5414

-  

038/5166

-  

603/4972

-  

507/4832

-  

404/4735

-  

انرژي کل فاز 

فرومغناطیس آنتی

(eV)  

336/7-  995/7-  092/7-  694/4-  642/4-  220/4-  495/7-  717/9-  284/8-  

انرژي تشکیل فاز 

  آنتی

  (eV)فرومغناطیس

) 0،7اگر در روند اعداد دقت کنیم متوجه می شویم که هم در نانولوله ي ( با توجه به جدول هاي بالا،

کند و در  ) با کپسوله شدن و آلایش یافتن انرژي کل نانولوله کاهش پیدا می4،4ي ( و هم در نانولوله

ش هاي ناخالصی در هر دو نانولوله، کاه یابد. با زیاد شدن تعداد اتم نتیجه پایداري نانولوله افزایش می

کپسوله  Crاي که با اتم  ها نانولوله یابد. در تمامی حالت شود و پایداري افزایش می انرژي بیشتر می

تري نسبت به بقیه دارد. با رسم نمودار  ترین مقدار انرژي را دارد و در نتیجه پایداري کم شده است کم

  کنیم. اسطه پیدا میهاي فلزات و تغییرات انرژي تشکیل درك بهتري از رفتار آن نسبت به اتم
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هاي کپسوله شده با تک اتم از عناصر  ) : تغییرات انرژي تشکیل بر حسب افزایش عدد اتمی در نانولوله40-4شکل(

 واسطه.
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ها از عناصر  هاي کپسوله شده با زنجیره اتم ) : تغییرات انرژي تشکیل بر حسب افزایش عدد اتمی در نانولوله41-4شکل(

 واسطه.

  

) روند تغییرات انرژي 4،4ي ( ي پایداري دو حالت کپسوله و تزریق تک اتم در نانولوله براي مقایسه

  کنیم تا بفهیم از این دو، کدام یک پایدارتر است. ودار رسم میتشکیل هر دو را در یک نم

)7،0(  )4،4(  

)4،4(  )0،7(  
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هاي کپسوله شده (خط قرمز) و آلایش  ) : تغییرات انرژي تشکیل بر حسب افزایش عدد اتمی در نانولوله42-4شکل(

 یافته (خط مشکی) با تک اتم عناصر واسطه.

تري نسبت به  شود که نانولوله با کپسوله شدن پایداري بیش مشخص می )42-4با توجه به شکل (

فلز در  هاي سیلیکون کارباید به عنوان فلز  یا نیم هاي فلزات واسطه را دارد.  نانولوله حالت تزریق اتم

هایی که خاصیت مغناطیسی دارند  توان از روش کپسوله کردن نانولوله با اتم صنعت و الکترونیک می

     تر است. تر است و استفاده از آن بهینه ه کرد، زیرا در این روش پایداري نانولوله بیشاستفاد
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  نتیجه گیري

در این پژوهش خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله هاي سیلیکون کارباید خالص و کپسوله شده و 

محاسباتی  توسط کد DFTآلایش یافته با عناصر واسطه بر مبناي رهیافت نظریه ي تابع چگالی 

SIESTA  براساس تقریب شبه پتانسیل بررسی شده است. براي تابعی همبستگی تبادلی از تقریب

تعریف نموده ایم و  DZPاستفاده شده است. مجموعه پایه را به صورت  GGAشیب تعمیم یافته ي 

له هاي بعد از بهینه سازي پارامترها از انرژي قطع براي جهت مش بندي فضاي حقیقی براي نانولو

را جهت مش بندي منطقه ي اول بریلون براي  Kو بردار نقاط  Ry 500زیگزاگدسته صندلی و 

1نانولوله هاي آرمیچر و زیگزاگ  � 1 �   به دست آورده ایم. 9

,��	هاي دسته صندلی براي نمونه �که  �� � � � ,��	و نمونه هاي زیگزاگ  4,6,14,16,18,20 0� 

�که  � ، 0) و زیگزاگ (4،4صندلی( هاي دسته رار گرفت. سپس نانولولهمورد بررسی ق 14,16,18,20

ي مغناطیسی مورد آلایش و کپسوله شدن قرار گرفتند. خواص ساختاري و  ) با عناصر واسطه7

هاي سیلیکون کارباید مورد بررسی قرار گرفت و مشخص شد که با افزایش قطر در  الکترونی نانولوله

زیگزاگ سیلیکون کارباید مقدار گاف نواري روندي افزایشی دارد و  هاي خالص دسته صندلی و نانولوله

هاي دسته صندلی و  گردد. خواص الکترونی نانولوله در قطرهاي بالاتر آن کندتر و تقریباً ثابت می

زیگزاگ سیلیکون کارباید خالص بررسی شد که با توجه به روند تغییرات در ساختار نواري، 

ي گاف نواري مستقیم و نانولوله هاي دسته صندلی داراي گاف نواري هاي زیگزاگ دارا نانولوله

صندلی با  هاي سیلیکون کارباید خالص زیگزاگ و دسته غیرمستقیم شدند. پایداري هر دو گروه نانولوله

هاي زیگزاگ پایدارتر هستند و  یابد که به ازاي کایرالیتی یکسان نانولوله افزایش می nافزایش کیرالیتی 

  داراي خاصیت مغناطیسی نیستند. SiCهاي خالص  لهنانولو

هاي اسپینی بالا و پایین  هاي جزئی براي هر دو نانولوله و متقارن بودن حالت با رسم چگالی حالت

هاي رسانش و ظرفیت نزدیک به تراز فرمی، به  رساناي غیرمغناطیسی بودیم که سهم حالت شاهد نیم

  بوده است.  C-2pو  Si-3pطور عمده به ترتیب متشکل از حالت 
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) آلایش یافته و کپسوله شده با 0،7) و (4،4هاي ( در ادامه، خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله

) سیلیکون کارباید، با تک اتم و 0،7ي ( هاي فلزات واسطه مورد بررسی قرار گرفت. نانولوله اتم

، Ni ،Co ،Fe ،Mnهاي  شده با تک اتم) کپسوله 0،7ي ( ي فلزات واسطه کپسوله شد. نانولوله زنجیره

Cr ،V ،  Ti ،Sc 0،7ي ( اند و خواص مغناطیسی دارند. نانولوله از نیمرسانا به فلز و نیم فلز تبدیل شده (

در فاز فرومغناطیس تبدیل به فلز  Cr ،V ،  Ti ،Sc، Ni ،Co ،Fe ،Mnهاي  ي اتم کپسوله شده با زنجیره

فرومغناطیس گشتاور کل  انولوله ایجاد شده است اما در فاز آنتیمغناطیسی شده و گشتاور کل در ن

هاي فلزات واسطه گشتاورهایشان  صفر است و نانولوله خاصیت مغناطیسی ندارد به دلیل اینکه اتم

  ي یکدیگر است و در نتیجه گشتاور کل صفر شده است. قرینه

نیز تبدیل به فلز و نیم  Ni ،Co ،Fe ،Mn، Cr ،V ،  Ti ،Scهاي  ) کپسوله شده با تک اتم4،4ي ( نانولوله

ترین گشتاور کل و موضعی مربوط به کپسوله  شدن با  فلز شده و خاصیت مغناطیسی دارد که بیش

  است.  Crتک اتم 

در فاز  Ni ،Co ،Fe ،Mn ،Cr ،V ،  Ti ،Sc) کپسوله شده با دو اتم از اتم هاي 4،4ي ( نانولوله

اند اما در فاز  م فلز شده و گشتاور کل در نانولوله ایجاد کردهفرومغناطیس تبدیل به فلز و نی

) گشتاور کل صفر و خاصیت فلزي و مغناطیسی به وجود 0،7ي ( فرومغناطیس مانند نانولوله آنتی

  نیامده است.

اي از  هاي مجزاي فلزات واسطه و زنجیره ) کپسوله شده با اتم4،4) و (0،7هاي ( پایداري نانولوله

یابد و در تمامی موارد تغییرات انرژي تشکیل نانولوله با  لزات واسطه افزایش قابل توجهی میهاي ف اتم

ي کپسوله  هاي واسطه افزایش عدد اتمی فلزات واسطه کپسول شده تقریبا یکسان است. اگر تعداد اتم

کپسوله شده ي  هاي واسطه یابد اما با افزایش اتم شده در نانولوله کاهش یابد پایداري نیز کاهش می

) کپسوله شده با تک اتم از عناصر واسطه در مقایسه 4،4ي ( کند. نانولوله پایداري نیز افزایش پیدا می

  ) آلایش یافته با تک اتم از عناصر واسطه پایدارتر است.4،4ي ( با نانولوله
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Abstract 
In this research, we studied the electronic and magnetic properties of silicon carbide 
pure and encapsulated with transition metals. 
Silicon carbide nanotubes are very interesting due to its interesting features, especially 
the nanotubes encapsulated with intermediates.  It has high electrical and thermal 
properties and high electrical resistance, and is widely used in nano-electric 
applications, and has been used for wide bandgap and stability. 
In this study, using the density functional theory of DFT with the generalized gradient 
approximation GGA using the computational code of SIESTA, the base set is defined as 
a DZP. 
Initially, the electrical and magnetic properties and stability of the silicon carbide 
nanotubes were made of pure armchairs (4,4) (6,6) (14,14) (16,16) (18,18) (20,20) and 
zigzag (7,0) (9.0) (14.0) (16.0) (18.0) (20.0) were studied. Stability in both groups of 
nanotubes increases with chirality increase. Subsequently, nanotubes (4.4) and (7.0) 
encapsulated by Transition metal atoms have been investigated and the results show that 
the stability of the nanotubes after encapsulation with metal atoms increases 
significantly. 
The structures  density of states shows that pure nanotubes are non-magnetic. If the anti-
ferromagnetic intermediate metals are encapsulated in the nanotube, changes in total 
magnetic moment will be negligible, but if they are encapsulated in the ferromagnetic 
phase, changes in total magnetic moment will be significant and the nanotube will be 
magnetic. 
 
 
Key words : Code SIESTA, density functional theory, Transition metals, Silicon carbide 
nanotubes, Magnetic moment 
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