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 چکیده

های خاص، نظیر پایداری شیمیایی و حرارتی دلیل دارا بودن ویژگیبه  GaNگالیوم نیتراید  هاینانولوله

ای در صنایع گوناگون دارند. در این پژوهش بالا و مقاومت در برابر اکسید شدن کاربردهای گسترده

، با Alیافته با اتم خالص و آلایش GaNهای دوجداره خواص ساختاری، الکترونی و پایداری نانولوله

توسط کد  GGAرتقریب شیب تعمیم یافته ( دDFTاستفاده از نظریه تابعی چگالی )

صندلی های دوجداره خالص دستهبررسی شده است. محاسبات روی نانولوله  SIESTAمحاسباتی

(n،n)@(4،4( با )7-15=n( و )n،n)@(5،5( با )8-15=)n ( 0و زیگزاگ،n)@(5،0( با )11-18=)n 

های دوجداره مطالعه پایداری نانولولهنتایج حاصل از ( صورت گرفته است. n=12-18( با )6،0)@(n،0و )

، 7 صندلی با اختلاف کایرالیتهخالص دسته GaNهای دوجداره دهد نانولولهخالص نشان می

(7+n،7+n)@(n،nو فاصله درون )جداریÅ 4/6 0، )8های زیگزاگ با اختلاف کایرالیته و نانولوله ،

8+n)@(0،nو فاصله درون )جداریÅ 2/4 محاسبات  ترین ساختارها هستند.مناسب از لحاظ پایداری

 افباشند. گرسانا میصندلی و زیگزاگ نیمههای خالص دستهدهد، تمام نانولولهساختار نواری نشان می

ها روندی افزایشی دارد و در قطرهای بالاتر، ، با افزایش قطر نانولولهGaNجداره های تکنواری نانولوله

کمتر از گاف نواری تک  GaNهای دوجداره مچنین گاف نواری نانولولهشود. هروند تغییرات کندتر می

(، 4،4)@(9،9های دوجداره )باشد. نانولولهجداره تشکیل دهنده آن میهای تکتک نانولوله

(، 5،0)@(13،0از نوع آرمچیر و )(،4،4)@(12،12)و  (4،4)@(11،11)(، 4،4)@(10،10)

، که پایدارترین نانو لوله بعد آلایش شدند Alیگزاگ با اتم از نوع ز (5،0)@(15،0)و  (5،0)@(14،0)

با انرژی تشکیل در حدود  (4،4)@(11،11)در دسته دسته صندلی ساختار  آلومینیوماز آلایش با اتم 

eV28/5-  تشکیل پایدارترین ساختار می باشد با انرژی  (5،0)@(13،0)و در حالت زیگزاگ  نانو لوله

 می باشد. -43/5درحدود 

گاف  ،SIESTA( ،کد DFT، نظریه تابعی چگالی ) GaNهای دوجداره :  نانولولهکلمات کلیدی

 انرژی تشکیل. ، نواری، پایداری
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 (،نانوساختارها،GaNنیتراید) موگالیبرایمقدمه

 کاربردها و خواص آن
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 مقدمه

، GaNجدول تناوبی، با فرمول  Vوگروه  IIIیک ترکیب دوتایی شناخته شده گروه  1م نیترایدوگالی

روژن باشد که از تعداد مساوی اتم نیتانگیز میدارای خواص نوری، الکتریکی، گرمایی و مکانیکی شگفت

 . ]2-1[بوجود آمده است موگالیو 

 و کاربردهای آن ها III-Nعام گروه  یژگی های بررسی و

( و GaNم نیتراید)و(،گالیInN( از قبیل ایندیوم نیتراید )III-Nترکیبات  دوتایی گروه سه با نیتراید )

تاق از در  دمای ا eV 2/6و  4/3، 9/1 ( به ترتیب،گاف نواری بزرگی با مقادیر AlNآلومینیوم نیتراید )

 (1-1خود نشان می دهد.)شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 GaN، InN ، AlN [1]: تغییرات گاف نواری با ثابت شبکه برای ساختارهای ورتسایت و زینک بلند 1-1شکل 

                                                           
1 Galium nitrid  
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م نیتراید و، همچون آلومینیوم گالیN-IIIگروه  1تایی سه گاف نواری آلیاژها و ترکیبات دوتایی و

(AlGaNو ایندیوم گالی )و(م نیترایدInGaNبا تغییر میزان ترکیب ،)         ، عناصر و غلظت آلایش آن ها

طیف وسیع و گسترده ای  III-Nبه عبارت دیگر گروه  .[2-3تغییر کند] eV 2/6تا  9/1می تواند از 

شامل VU2 ئی تا طول موج های ماوراء بنفشاز انرژی گاف های نواری مستقیم را،در ناحیه طیف مر

 ها،LED در قطعات اپتوالکتریکی از قبیل ساخت بنابراین ترکیبات این گروه برای بکارگیری می شود.

یا طول موج های ماورای بنفش فعال هستند بسیار  آبی که در ناحیه سبز، 3لیزرها و آشکارسازهایی

، 5سیستم های میکروموج ،4همچنین کاربردهایی در حوزه الکترونیک توان بالا .[4مورد توجه اند]

د. دیگر مساله کاربردی این گروه از ترکیبات شامل سیستم و ماهواره ها نیز دارن 6ارتباطات بی سیم

و حوزه جدیدی از علم الکترونیک به نام اسپین ترونیک می  7های آشکار ساز و سنسور های بیولوژیکی

می توان به پایداری حرارتی و مکانیکی بالا ،  III-Nاز دیگر مزیت های ترکیبات گروه  [.1باشد]

 [9بزرگ آنها نیز اشاره کرد] 8همچنین ثابت پیزوالکتریکی

 

 م نیترایدوگالی 1-2

می باشد که در این گروه نیم  III-Nم نیتراید یکی از مهم ترین ترکیبات گروه سه با نیتروژن وگالی     

ماده به لحاظ مکانیکی بسیار سخت است و دارای ظرفیت رسانایی با گاف نواری پهن قرار می گیرد. این 

ش ساختاری متفاوت بلوری ش شکلم نیتراید حداقل در دو ولایی می باشد.گالیو رسانندگی حرارتی با

بلند متبلور می شود. در حالت تعادلی به لحاظ  ترمودینامیکی  –و مکعبی زینک  10ورتسایت 9گوشی

                                                           
Binary and ternary compound 1 

Ultraviolet 2 

 Detector 3 

 High power electronics 4 

Microwave systems 5 
Wireless communication 6 

Biological detection and sensors 7 

 Piezoelectric 8 

 Hexagonal 9 

 Wurtzite 10 
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( و تحت شرایط βاست )فاز 1ن دارای پایداری کمتریآو فاز دیگر  ( ورتسایتα)فاز GaNفاز پایدار 

ه تحت فشارهای این ماد[. 5]زینک بلند می باشد پایدار می گردد، 3بر روی زیر لایه 2اصیبرآرایی رشد خ

[. 6دهد]( معروف است، تغییر شکل می4سالت-که به فاز سنگ نمک طعام)راک زیاد به حالت سومی

 GaNنشان داده شده است در هر دو فاز ساختاری  2-1دو نوع شبکه ورتسایت و زینک بلند در شکل 

به این صورت که  می باشیم 5ورتسایت و زینک بلند شاهد یک هماهنگی تتراگونال و چهارتایییعنی 

 6طبیعت پیوند ها اغلب کوالانسی ر اطرافش، پیوند برقرار کرده است.هر اتم با چهار اتم متفاوت دیگر د

د دارد، پیوند دو عنصر سازنده ترکیب وجو 7می باشد اما به دلیل اختلاف زیادی که بین الکترون خواهی

در فاز  GaNبرخی ویژگی ها و مشخصه های ساختاری  نیز می شود. 8دو عنصر شامل پیوند یونی

 گردآوری شده است. 1-1ورتسایت در جدول 
 

 

 

 

 

 

 

 بلند گالیم نیتراید-:ساختار الف(ورتسایت ب(زینک2-1شکل 

 

                                                           
 Metastable 1 

 epitaxial growth-Hetero 2 
 Substrates 3 

Rock salt 4 
Tetragonal 5 

 Covalent 6 
Electronegativity 7 

Ionic bond 8 
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 K300[1]در دمای GaN:پارامترهای پایه ای ساختار ورتسایت1-1جدول 

 a 1-K   6-10 ×59/5ظریب انبساط حرارتی  eV43/3 گاف نواری

mc 3P6– 𝐶6𝑉 گروه تقارنی
 c 1-K  6-10 ×17/3ظریب انبساط حرارتی  4

 a Ǻ 189/3ثابت شبکه  g cm  15/6-3 چگالی

 c Ǻ185/5ثابت شبکه  cm1 2210×9/8-3تعداد اتم ها در 

 

، فقدان زیر لایه های مناسب، به لحاظ تطابق GaNاتی یکی از مشکلات مهم و اساسی در حوزه تحقیق

م نیتراید روآراسته و وت شده است که ساختار بلوری گالیبمی باشد. ثا 1شبکه ای و سازگاری حرارتی

، 2رشد داده شده اغلب تحت تاثیر ماده زیر لایه و جهت گیری آن قرار می گیرد. می توان از یاقوت کبود

( به عنوان بیشترین زیر لایه های Si( و سیلیکون)SiCسیلیکون کارباید) (،3O2Alاکسید آلومینیوم)

. این ترکیبات به لحاظ تقارن ساختاری نسبت به دیگر [1،7نام برد] GaNمورد استفاده در رشد 

نزدیک ترند، همچنین این ترکیبات به لحاظ پایداری حرارتی و  III-Nترکیبات، به ساختارهای گروه 

-III [. فرآیند رشد ترکیبات گروه7مناسب می باشند] GaNی بالا، به منظور رشد شیمیایی در دماها

N  از جملهGaN  با توجه به نقطه ذوب بالاتر آنها در مقایسه با دیگر نیم رساناها در دماهای بالاتری

انجام می پذیرد. از رایج ترین روش های رشد این ترکیبات می توان به روش های تبخیر حرارتی از 

(، برآرایی PEV4(، برآرایی فاز تبخیر )OCVDM3له رسوب گذاری تبخیر شیمیایی آلی فلزی )جم

م و( اشاره کرد.گالیSSM6تحت فشار زیاد و روش فشردگی تصعیدی )(، رشدBEM5باریکه مولکولی )

گالیک "سنتز و در مقاله ای تحت عنوان 1928نیتراید اولین بار توسط جانسون و همکارانش در سال 

[. این ترکیب به دلیل ویژگی هایی از قبیل پایداری 8منتشر شد] "7رید یک ترکیب بسیار پایدار استنیت

، 8مکانیکی، حرارتی و شیمیایی، گاف نواری، استفاده در دماهای بالا و سختی آن به عنوان روکش محافظ

                                                           
 Lattice matched and thermally compatible 1 

Sapphire 2 

Metalorganic chemical vapor deposition 3 

Vapor phase epitaxy 4  

Molecular beam epitaxy 5 

Sublimation sandwich method 6 

"Gallic nitride is an exceedingly stable compound " 7 

Protective coating 8  
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با  1سط بلومبه روش نظری تو GaNمورد توجه محققان قرار گرفت. اولین ساختار نواری ورتسایت 

را پیش بینی کرد. بعد ها بلوم و  eV 5/3محاسبه، و گاف نواری مستقیم حدود  2روش شبه پتانسیل

همکارانش از رهیافت شبه پتانسیل تجربی که با داده های تجربی منطبق شده بود، به منظور اصلاح و 

بلند را محاسبه و گاف -کزین[. آن ها همچنین ساختار نواری 9ارتقای ساختار نواری بهره برده اند]

[. بعد از آن مطالعاتی به صورت تجربی و نظری بر روی دیگر 10را پیش بینی کردند] eV5/3نواری 

گرفت  انجامخواص این ترکیب از جمله خواص اپتیکی، الکتریکی، مغناطیسی، مکانیکی، حرارتی و ... 

  .[ یافت11-12که می توان در مراجع]

سهولت نسبی  نسبت به نیمرسانا های دیگر گروه ها، III-Nایای ترکیبات یکی دیگر از مهم ترین مز

در اتصال این ترکیبات به یکدیگر به منظور ساخت قطعات الکترونیکی همچون دیودها و ترانزیستورها 

درلایه ی  nلایش و کنترل آن در این ترکیبات اهمیت بسیاری دارد. آلایش نوع لذا آ می باشد.

، با دستیابی به تمرکز حامل O[ و 14، سولفور]Si، Ge[13 ،]Seبه ازای عناصر بیشتر    GaNنازک

ایجاد  Mgبا آلایش  GaNدر لایه نازک   p مشاهده شده است. آلایش نوع cm2010-3هایی تا بیش از 

بسیار آسان تر است،چرا که  pنسبت به آلایش نوع  III-Nدر ترکیبات  nشده است. آلایش نوع 

را در هنگام رشد بروز می دهند. اخیرا بررسی  nتمایل بیشتری به رسانندگی نوع  ،III-Nترکیبات 

 Ni،Co  ،Fe ،Mn،Cr ،Vنیمه پر دارند، همچون  dبا عناصر واسطه فلزی که لایه  GaNآلایش 

،Ti ،Sc   و عناصر نادر با دماهای کوری بالا که لایهf  نیمه پر دارند، همچونEr ،Cd  وEu  به منظور

. بیشترین کارهای تجربی [15ه در قطعات اسپین ترونیک نیمرسانا مورد توجه قرار گرفته اند]استفاد

به  GaN[. 16صورت گرفته است] pبه صورت آلایش نوع  Crو  Mnانجام گرفته بر روی  آلایش 

 4و سرعت اشباع3دلیل گاف نواری پهن و پایداری حرارتی، شیمیایی و مکانیکی بالا، همچنین تحرک

                                                           
Bloom 1 
Pseudopotential 2 
Mobility 3 

Saturation velocity 4 
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، کاربردهای زیادی در انتشار دهنده های آبی و ماوراء بنفش، 1حامل ها و ولتاژ شکست بسیار بالا زیاد

آشکار سازها، دیودهای لیزری، ترانزیستورهای اثر میدانی با سرعت بالا، ژنراتورهای قدرت 

موج های ومیکر سلول های خورشیدی، ، قطعات الکترونیکی توان بالا، بدنه ماهواره ها،2ترموالکتریکی

[. از آنجا که این ماده در صورت آلایش با عناصر واسطه، در دمای اتاق 17-18حرارت بالا و ... دارد]

 [.16غناطیسی نشان می دهد، کاربردهای فراوانی در قطعات اسپین ترونیکی دارد]خاصیت فروم

 

 (GaNم نیتراید)ونانو ساختارهای گالی   1-2-1

ات الکترونیکی و با ورود به عرصه فناوری نانو در دهه های اخیر، با توجه به روند کوچک سازی قطع

صنایع تولیدی و تحقیقات علمی و دانشگاهی به سمت نانو ساختارهای مواد سوق پیدا کرده است. 

هم از این قاعده مستثنی نبوده و برای بررسی نانو ساختارهای این ترکیبات، به  III-Nترکیبات گروه 

است  nm100کارهای زیادی انجام شده است. حوزه مقیاسی نانو مواد، نوعا زیر صورت نظری و تجربی 

[. خواص نانو مواد بطور قابل ملاحظه ای 19-20که ابعاد تعداد کمی از اتم ها یا مولکول ها می باشد]

[، در آن ها شاهد خواص منحصر به فردی هستیم 12بوده] 3متفاوت از خواص آن ها در حالت کپه ای

می باشد. نانو مواد پتانسیل بسیار بالایی را برای بکار  4از محدودیت کوانتومی و اثرات سطحی که ناشی

و سنسورهای با بهره بالا دارند. در طی  5گیری در الکترونیک جدید، قطعات اپتیکی و الکترومکانیکی

این ماده  به سمت نانو ساختارهای GaNدو دهه اخیر  نیز علاقه و توجهات زیادی از شکل کپه ای 

با تحرک حاملی قابل  nنوع  GaN. هوانگ و همکارانش نانو سیم های تک بلوری سوق پیدا کرده است

از قبیل نانو لوله ها  GaN[. دیگر انواع نانو مواد 22مقایسه یا بیشتر از شکل کپه ای را سنتز کرده اند]

                                                           
High breakdown voltage 1 

Thermoelectric power generation 2 

Bulk 3  

d surface effectQuantum confinement an4 
Electromechanics5 
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-29[ سنتز شده اند]26-27]3نو ریبون ها [، نانو نوارها و نا25]2[، نانو کمربندها24]1[، نانو میله ها23]

به منظور بررسی  GaN[. علاوه بر کارهای نظری و تجربی متنوع بر روی نانو ساختارهای خالص 28-23

خواص آن، بر روی حالت های آلایش یافته این نانو ساختار ها نیز کارهای متنوعی صورت گرفته 

 [.30-31است]

 

 GaNنانو لوله های  1-2-2

نانو لوله های این ماده می باشد. یکی از دلایل توجه به این فرم  GaNکل های نانو ساختاری یکی از ش

ساختاری از نانو مواد به دلیل ویژگی های ناشی از فضای خالی آن ها، از قبیل انعطاف بیشتر در حضور 

،  و کاربرد 5پاد، دستیابی به سیستم های پی4الایش، امکان استفاده از آن فضا به منظور تزریق مولکول

آن ها در بیوسنسورها است. همچنین طبیعت یک بعدی آن باعث مد ترابردی بالستیک در قطعات 

[ در این ساختارها ایجاد 32الکترونیکی می شود. علاوه بر آن اثراتی که به واسطه محدودیت کوانتومی ]

، چرخش، ضخامت و 6یرالیتیمی شود و تاثیر پارامترهای ساختاری این نوع نانو ساختار از قبیل کا

[ مورد توجه 35] 7[ به منظور کاربردهای حسگری و فتوکاتالیستی33-34نسبت سطح به حجم زیاد ]

-نکرب-نیتراید و بورون-قرار گرفته است. بعد از سنتز و تولید موفقیت آمیز نانولوله های بورون

، بتواند به فرم نانو لوله سنتز شوند، GaN[ پیشنهاد این که دیگر ترکیبات نیتراید از جمله 36نیتراید]

به صورت  1999آن در سال [ و بعد از 37]1997داده شد. بدین جهت اولین کارهای تجربی در سال 

زم شکل گیری نانولوله ـ( بر روی پایداری و مکانی DFT) 8نظری توسط رهیافت نظریه تابعی چگالی

                                                           
Nanorods 1 

Nanobelts2 

Nanoribbones 3  

Molecule injection 4 
Peapod systems 5 
Chirality 6 
photocatalyst 7 
Density functional theory 8  
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که نیاز است تا بتوان  1یزان انرژی کرنشیات نشان دادند مـ[. محاسب36ردید]ـانجام گ GaNهای 

را به فرم نانولوله در آورد، قابل مقایسه با نانولوله های کربنی است و این باعث  GaN 2صفحات گرافیتی

 GaNشد، تا این که اولین نانو لوله تک بلوری  GaNتقویت بیشتر احتمال شکل گیری نانولوله های 

که بر  ZnOنانو سیم های  3بواسطه قالب nm 5-50اره و ضخامت دیو nm30-200با قطر داخلی 

( رشد داده شده بودند، به روش لایه نشانی تبخیر 110و زیر لایه ای از یاقوت کبود در صفحه) 4روی بافر

 [. نتایج آن ها به صورت زیر بود:23سنتز شد] 2003شیمیایی توسط یانگ و همکارانش در سال 

هستند، اما تعدادی از نانو لوله ها نیز مشاهده 5از یک طرف باز اکثر نانولوله های سنتز شده فقط .1

 شدند که از دوطرف باز بودند.

سنتز شده به صورت شش گوشه باساختار ورتسایت بودند  GaNساختار لوله ای مانند نانولوله های  .2

ه بود ک 1999که بطور قابل ملاحظه ای ساختار لوله ای آن متفاوت از پیش بینی نظری در سال 

را بصورت ساختار گرافیت مانند پیچانده شده استوانه ای  GaNپیشنهاد شکل گیری نانولوله های 

 شکل  همچون نانو لوله های کربنی را داده بود.

 2005وهمکارانش در سال  6باساختاری ورتسایت مانند، زو 2003درسال  GaN بعدا ازسنتز نانولوله 

به برسی خواص مکانیکی و ساختاری نانولوله   (MD7ولی )مولک -[ با استفاده از روش دینامیک38]

 این گروه توسط نظریه تابع چگالی باتقریب شیب تعمیم 2006پرداختند. همچنین در سال  GaNهای 

تک جداره  GaNبرروی خواص اپتیکی و الکترونی نانولوله های 9SIESTA توسط کد GGA8یافته 

از  GaNخواص دیگر نانولوله های [.39مانند مطالعه کردند]با ساختار لوله ای ورتسایت  10وچند جداره

                                                           
Strain energy 1 
Graphite sheet 2 

Template 3 
Buffer 4 
One end open 5 
Xu 6 

 amicsdyn-Molecular 7 

Generalized gradient approximation 8 

 Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms 9  
wall-wall and multi-Single 10 
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-43[، خواص مکانیکی و ساختاری تحت کرنش ]40-41جمله خواص حرارتی و رسانندگی حرارتی ]

[، خواص 28-49-50[، خواص الکترونی و ساختار نواری ]44-45[، خواص ترابردی الکترونی ]43

[ به صورت نظری و محاسباتی مورد 39-48یکی ][ و خواص اپت47-48الکترونی در حضور آلایش ]

به روش های متنوع تجربی دیگری نیز  GaNمطالعه قرار گرفته اند. در سال های اخیر نانولوله های 

-49-50سنتز شده اند که تقریبا در اکثر آن ها ساختار نانولوله ها به صورت ورتسایت می باشد]

ر روی نانولوله های گالیم نیتراید، هم در شکل ساختاری [.مطالعات نظری و محاسباتی صورت گرفته ب28

، و هم در شکل ساختاری شش (،آرمچیرلوله ای مانند همچون نانولوله های کربنی )زیگزاگ،کایرال

بررسی شده در این پایان نامه به  GaNگوش ورتسایت، صورت گرفته است. مدل ساختاری نانولوله 

می باشد. ابتدا توضیحی درباره این مدل  ساختار زیگزاگ و آرمچیرشکل اول یعنی به صورت لوله ای، با 

ساختاری ارائه خواهد شد و سپس از آن جا که هدف بررسی خواص الکترونی و ساختاری نانو لوله های 

GaN (خالص و آلایش یافته توسط عنصر آلومینیومAl است، مورد مطالعه نظری صورت گرفته )است 
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 (DFT)    نظریه تابعی چگالی
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 مقدمه  2-1

ه ها که بها و یونای از الکترونبه سیستمی که از تعداد زیادی ذره تشکیل شده باشد، مانند مجموعه

در  .گویند 1ایذرههای مختلف همانند اتم، مولکول و بلور کنار هم جمع شده باشند، سیستم بسشکل

و  ییکه هر کدام با سه مختصه فضا ذره 2310تا  2 آن یست در هر جاکه ممکن ا ییهایستمس ینچن

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

 یاه آک یرندناپذ یزذرات تم ی،کوانتوم یکباشد. علاوه بر آن از آنجا که در مکان یر ممکنغ یاکننده 

ابه است. مش یهودهذره منفرد، کاملاً ب یکو درک  نمکا یینتع ین، پس تلاش ما برابوزو یااند یونفرم

 یعادلت یگاز، پارامترها یکاتم منفرد در  یاهر مولکول  یرخط س یینتع یکه بجا ینامیکآن در ترمود

 و ای هذر تک مسائل تنها طرفی از .کنیمیم یرا بررس یو آنتروپ یمثل دما، حجم، چگال یماکروسکوپ

 لذا .هستند دقیق تحلیلی حل دارای کوانتومی، و کلاسیک مکانیک هاینظریه چهارچوب در ایذره دو

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

 ریشه ی،الچگ تابعی نظریه. گرفت کمک است، اساسی متغیر یک ذرات چگالی آن در که چگالی تابعی

 تابعی معرفی با که است شده بنا  3کوهن -هوهنبرگ یقضیه دو پایه بر و دارد2  فرمی -توماس مدل در

 توصیف ای ذره تک صورت به را ای ذره بس سیستم یک آن، از گیری وردش و انرژی شمول جهان

 .شودمی محاسبات سرعت افزایش و سازی ساده به منجر که کرده

 چگالی. نظریه تابعی 2-2

 ایذره بس هایسیستم. 2-2-1

 

                                                           
1 Many body system 

Fermi -Thomas 2 

Kohn -Hohenberg 3 
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دهند که تشکیل ها، جامدات، گازها، مایعات و غیره را شکل می، مولکولهاای از اتممجموعه بررسی

شی از کنتوان یک سیستم بر همباشند. توسط مکانیک کوانتومی میها میها و هستهشده از الکترون

 ینگر توصیف کرد:ها را توسط معادله شرودها و هستهالکترون

(2-1) �̂�𝛹 = 𝐸𝛹  

 باشد: ای به صورت زیر میباشد و عملگر هامیلتونی بس ذرهویژه مقدار انرژی می 𝐸که 

(2-2) �̂� = ∑ (−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒
𝑖=1 𝛻𝑖

2 + ∑ (−
ℏ2

2𝑀

𝑁𝑛𝑢𝑐
𝐼=1 𝛻𝐼

2) +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
−𝑖≠𝑗 ∑

𝑍𝐼𝑒2

|𝐫𝑖−𝐑𝐼|
+

1

2
∑

𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

|𝐑𝐼−𝐑𝐽|𝐼≠𝐽𝑖,𝐼   

      

ها و سه بخش آخر به ترتیب ها و هستههای جنبشی الکترون( بخش اول و دوم انرژی2-3در معادله )

و 𝑚 ، ثابت پلانک  ħشند. باهای بین الکترون الکترون، الکترون هسته، و هسته هسته میکنشبر هم

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

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

ها بسیار کند هستهاستفاده شده است، که بیان می 1ن اوپنهایمرساده سازی مسئله از تقریب بور

حرکت  توانکنند. در نتیجه میها حرکت میها هستند و بسیار کندتر از الکترونتراز الکترونسنگین

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

تواند به دو قسمت تابع کنند. تابع موج کلی میها حرکت میزمینه میدان باری هسته ها درالکترون

موج الکترونی و یونی جدا سازی شود. در نتیجه معادله شرودینگر برای قسمت الکترونی به صورت زیر 

 نوشته می شود:

(2-3) �̂�𝑒(𝑟, 𝑅)𝛹
𝑒

= 𝐸𝑒𝛹
𝑒

(𝑟, 𝑅)         

  

 شود:     می بیانامیلتونی الکترونی، توسط معادله زیر که عملگر ه

(2-4) �̂�𝑒 = ∑ −
ℏ2

2𝑚
𝛻𝑖

2 +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
+𝑖≠𝑗

𝑁𝑒
𝑖=1 �̂�𝑒𝑥𝑡  

 

                                                           
1 Born-Oppenheimer 
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      �̂�𝑒𝑥𝑡 ش کنکند. توجه شود که برهمها عمل میها روی الکترونپتانسیلی است که توسط هسته

 -شود. اگر چه تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنعنوان یک پارامتر وارد میها بهبین هسته

ه الکترون همچنان مشکل است. بعلاو-کنشی الکترونتواند کاهش یابد اما حل مسئله بر هماوپنهایمر می

 ها است. تمام الکترون تابع موج الکترونی وابسته به مختصات

 اوپنهایمر-بورن تقریب 2-2-2

ای به طور همزمان به بررسی دینامیک معادله شرودینگر برای سیستم های بس ذره از انجایی که حل

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

 . این تقریب هرچند دارای اثباتکنیماپنهایمر استفاده می –بورون محاسبه اینگونه مسائل از تقریب 

طور چشم گیری از حجم محاسبات کاهیده است. اپهایمر در این تقریب باشد اما بهدقیق و مطمعنی نمی

برابر سنگین تر هستند  2000می گوید که از آنجایی که جرم هسته نسبت به الکترون چیزی در حدود 

توان حرکت الکترون را از هسته تمیز میند، پس ها در حرکت هستو در نتیجه خیلی کندتر از الکترون

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

به این نداشته و در صورتی که الکترون ها در میدان باری هسته ها در حرکت هستند. 

ایمر بر اوپنه-ستیم. با اعمال تقریب بورنالکترونی مواجه هترتیب تنها با یک مسئله بس

ود. شها، انرژی جنبشی آنها صفر و جمله دوم حذف میدلیل ثابت بودن هسته(، بهبالا  روی هامیلتونی )

رت صویابد و لذا عملگر هامیلتونی، با اعمال این تقریب بهمقدار ثابت کاهش میجمله آخر نیز به یک 

 :شودزیر نوشته می

�̂� = ∑(−
ℏ2

2𝑚
)

𝑁𝑒

𝑖=1

𝛻𝑖
2 +

1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖 − 𝐫𝑗|
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡 = 𝑇 + 𝑊 + 𝑉𝑒𝑥𝑡

𝑖≠𝑗

 

نش کدوم انرژی پتانسیل ناشی از برهم جمله اول انرژی جنبشی گاز الکترونی و هدر رابطه بالا جمل

شود. ها اعمال میروی الکترون هاهم پتانسیلی است که توسط هسته extVباشد. الکترون می-الکترون

(2-5) 
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اینکه  دلیلتواند کاهش یابد، اما بهاوپنهایمر می-تعداد درجات آزادی سیستم توسط تقریب بورنهرچند 

سته باشد و همچنین تابع موج الکترونی وابها بسیا ر بیشتر میها در مقایسه با تعداد هستهتعداد الکترون

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

ها در یک شود که هرکدام از الکترونسازی مسئله، فرض میبرای ساده درنتیجه کار دشواری است. 

ک الکترونی به یکنند که با این فرض معادله بسها حرکت میمیدان متوسط ناشی از سایر الکترون

ی تر شده و حل آن با سهولت بیشترشود و در نتیجه سیستم سادهای تبدیل میذرهدسته از معادلات تک

 شود.امکان پذیر می

 

 1تقریب الکترون مستقل3-2-2

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

 فرض راهکار دراین . است خارجی پتانسیل یک اب الکترون برهمکنش نوع از هایی جمله با آن جایگزینی

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

 الکترون –الکترون کنشهم بر آن در که داد ارائه 192 سال در 2هارتری را موثر پتانسیل روش چارچوب

 :بود شده جایگزین ( نامیده میشود،Hv) هارتری پتانسیل که لاسیکک الکترومغناطیس در آن معادل با

Ĥe = ∑ −
ℏ2

2m
∇i

2 + ∑ Vext(ri) +ii ∑ VH(ri)i  

VH(ri) = ∫ d3r 
e n(ŕ)

r−ŕ
  

 کت بخشهای به و بوده جداپذیر آمده بدست هامیلتونی وضوح به. است الکترونی چگالی n(r)که 

( موثر انسیلپت روش بر مبتنی تقریبهای همه و) تقریب این به دلیل همین به میشود تقسیم الکترونی

                                                           
1 Independent electron approximation 

Hartree 2  

(2-6) 

 
(2-7) 
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 برهمکنش حذف خاطر به نامگذاری این دلیل. میشود گفته( برهمکنشی غیر یا) مستقل الکترون تقریب

 نشهمک رب حذف به توجه با هارتری هامیلتونی. است بسالکترونی دستگاه در الکترون –الکترون

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

 انرژی هک داشت انتظار توان می شود می شامل را الکترون –الکترون برهمکنش پتانسیل اعظم قسمت

 .ندباش داشته واقعی رمقادی با کمی فاصلهی هارتری تقریب در آمده بدست الکترونی چگالی و کل

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

 ابعیت نظریه پایه بر هامیلتونی این. است شم -کوهن هامیلتونی باشد می محاسباتی و نظری کارهای

 است ده کر اپید توسعه بسالکترونی دستگاههای پایه حالت توصیف برای و چگالی

 

   1کوهن–نظریه هوهنبرگ  2-2-4

 بجای ترونیالک چگالی براساس کنشیبرهم سیستم یک توصیف چگالی، تابعی نظریه اصلی هدف        

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

 .شد ریزی پایه کوهن

 چگالی وسطت یکتایی صورتبه الکترونی،بس سیستم یک هامیلتونی که دکنمی بیان نظریه اول  (1

 پایه، حالت چگالی از استفاده با توانمی قضیه این طبق بنابراین. شودمی تعیین آن پایه حالت

 و پایه تحالا تمامی برای موج توابع آن دنبالبه و تعیین را الکترونیبس سیستم یک هامیلتونی

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

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

 جای به ای ذرهبس های سیستم حل هنگام در که دهدمی را امکان این ما به نظریه این لذا است،

                                                           
1 Hohenberg-Kohn 
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 کمتری ریاضی پیچیدگی دارای که باشیم، سیستم پایه حالت چگالی دنبال به موج توابع یافتن

 .باشد می ای ذره بس موج توابع به نسبت

 

الکترونی، نسبت به چگالی حالت پایه آن از یک اصل مطابق با قضیه دوم، انرژی کل هر سیستم بس     

ر حسب عی انرژی جهان شمول بالکترونی یک تابکند. به عبارتی برای هر سیستم بسوردشی تبعیت می

توان بیان کرد که انرژی حالت پایه سیستم، کمینه این تابعی است و چگالی چگالی الکترونی می

رژی به این تابعی ان .کند، چگالی حالت پایه سیستم استمی الکترونی که این تابعی انرژی را کمینه

 صورت زیر است:

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

 

کوهن را در مورد انرژی حالت پایهه به کار ببریم، انرژی حالت پایه یک تابعی _اگر نظریه هوهنبرگ

 یکتا از چگالی الکترونی خواهد بود

 

 آخر جمله و خارجی ومیدان الکترون کنشبرهم دوم جمله و جنبشی انرژی اول جمله بالا بطوار در که

 خواص هاتن تابعی، این که کرد توجه نکته این به باید بالا رابطه در. باشدمی الکترون-الکترون کنشبرهم

 .دکننمی تعیین را برانگیخته حالت در سیستم خواص و کندمی مشخص را سیستم پایه حالت

 1شم-رهیافت کوهن 2-2-5

 ینا سوییو از  گذارندیما نم یاررا در اخت یهوهنبرگ وکوهن، تابع موج یهانظریه از آنجایی که      

 یگالچ تواندینم ی،انرژ یساختن تابع ینهبا کم ی،دلخواه یالکترون یمشکل وجود داشت که هر چگال

                                                           
1  Kohn-Sham 

(2-8) 

 

(2-9) 
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و شم به منظور  کوهن 1965 ه دهد لذا، در سالارائ یرا به صورت واقع یهحالت پا یزیکیف یالکترون

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

 یانرژ و 𝑇0 یبر هم کنش یرغ یگاز الکترون یجنبش یانرژ یبر اساس آن با استفاده از تابع که [م ط 65]

 یابس ذره یستمس یککل که از  یانرژ یبرا یجهان یتابع یک ، Ec الکترون ینب یکیکلاس یکولن

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

E[n(𝐫)] = T0[n(𝐫)] +
1

2
∬

n(𝐫)n(𝐫ˊ )

𝐫−𝐫ˊ 
d𝐫d𝐫ˊ + ∫ Vext(𝐫)n(𝐫)d𝐫 + Exc[n(𝐫)]    

 

م کنشی، بخش دوتابعی انرژی جنبشی سیستم الکترونی غیر بر هم  𝑇0[𝑛(𝒓)](،معادله )بالا در        

ها می باشند و و بخش سـوم انرژی خارجی ناشـی از هســته   1انرژی الکترواسـتاتیکی یا انرژی هارتری 

ــتگی بخش آخر همه ــت، که انرژی تبادلی و همبس ــحیح کننده انرژی اس  2ی باقی مانده آنچه که تص

ای کوهن شــم برابر ( نســبت به چگالی، معادلات تک ذرهبالا) نامیده می شـود. با کمینه کردن معادله 

 است با:

(2-11) 

 

[−
∇𝑖

2

2
+ V𝑒𝑓𝑓(𝐫)] 𝛹𝑖(𝐫) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝐫)  

(2-12) 

 

V𝑒𝑓𝑓(𝐫) = V𝑒𝑥𝑡 + ∫
𝑛(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
𝑑𝒓′ +

𝛿E𝑥𝑐[𝑛(𝐫)]

𝛿𝑛(𝐫)
  

ــود که توابع موج کوهن      ــم -توجه ش ها دهند. آن، هیچ معنی فیزیکی مســتقیمی را نمیѰi(𝐫)ش

ــتند. چگالی الکترونی می  3فقط توابع کمکی ــبه چگالی الکترونی هس ــورت زیر برای محاس تواند به ص

 باشد: 

                                                           
1 Hartree energy  

2 Exchange and correlation energy  
3 Auxiliary functions  

(2-10) 
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 شوندیم حل 2تکرار  روش توسط 1د سازگارصورت خو به  (بالا اولی)رودینگر ، معادله شاینکه به فرض

 :یکهبه طور

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

 .شودیبه کمک مورد الف، محاسبه م ، V𝑒𝑓𝑓(𝐫)مؤثر  ب( پتانسیل

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

 :شودیاز تابع موج محاسبه م ،[𝑛(𝐫)] یرونالکت د( چگالی

 

𝑛(𝒓) = ∑ |𝛹𝑖(𝒓)|2𝑁
𝑖=1   

تا  شــودیمراحل اســتفاده م ینتکرار ا یبرا یهاول یمحاســبه شــده، به عنوان چگال یالکترون ه( چگالی

 همگرا شود. یالکترون یکه چگال ییجا

 ریو سا یمحاسبه انرژ یاسـت که برا  یهاحالت پ یالکترون یحالت همگرا شـده، همان چگال  و( چگالی

  .شودیاستفاده م یو ساختار یخواص الکترون

 3همبستگی -های تبادلیتابعی 2-2-6

-ای کوهنذرهتوان معادلات تکطور دقیق مشخص شود، میبه xcEهمبستگی -اگر انرژی تبادلی      

ای، اعم از انرژی ذرهیستم اصلی بسطور دقیق حل نمود و متعاقبا جواب دقیق حالت پایه سشم را به

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

شم شکل دقیق و یکنواختی از انرژی تبادلی موجود نیست. پس بنابراین باید از یک نوع تقریب _کوهن

                                                           
1 Self- consistance 

2 Zterative method 
3 Exchange-Correlation Functionals 

(2-13) 

 

(2-14) 
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رای ( بGGA)2یب گرادیان تعمیم یافته( و تقرLDA)1تقریب چگالی موضعیاستفاده کرد همانند 

ی موضعی تقریب چگالترین تقریب، ترین و معمولآسان .تعیین انرژی تبادلی همبستگی ایجاد شده است

-ندر ای کاهدها میصورت موضعی است و از همبستگی بین الکترونمعیار آن تغییر چگالی بهاست، 

تقریب  n(r)ابه گاز الکترونی همگن با چگالی کنشی غیرهمگن را مشصورت می توان کل سیستم برهم

  هد:دبه ما می رایک گاز الکترونی همگن  معینهمبستگی را با حل -این تقریب تابعی تبادلی زد.

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑛(r)] ≈ ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))𝑑3𝒓  

𝜀𝑥𝑐 بالاکه در رابطه 
ℎ𝑜𝑚𝑜 یک الکترون و  برایاز الکترونی همگن همبستگی گ-یلانرژی تبادn(r)  چگالی

 رابطه پایین ( به صورت بالارابطه ) (LDA)چگالی موضعی با استفاده از تقریب که باشد.الکترونی می

 شود:نوشته می

𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) + 𝜀𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟))] 𝐸𝑥𝑐 = ∫ 𝑑3𝑟 𝑛(𝑟)[ 

𝜀𝑥تبادلی  ترم 
ℎ𝑜𝑚𝑜 شود:صورت زیر محاسبه میبه 

𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝑟)) = −

3

4
(

6

𝜋
n(r))−

1

3  

 

𝜀𝑐همبستگی  ترممحاسبه 
ℎ𝑜𝑚𝑜  تر است و محاسبه دقیق آن با سخت نسبتاتبادلی ترم نسبت به

-نجام میای است، اذرههای بسسیستممحاسبه برای  که، 3کارلوی کوانتومیاستفاده از روش مونت

اما در صورت تغییر سریع کند، ای بسیار خوب کار میبرای جامدات کپه LDAاگرچه تقریب . شود

 .، بهتر است از تابعی دیگری استفاده شودچگالی الکترونی، همانند داخل اتم و مولکول

                                                           
1  Local Density Approximation 
2  Generalized Gradient Approximation 
3 Quantum monte carlo 

(2-15) 

 

(2-16) 
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 GGA قریبشود تمحسوب می LDAتعمیم یافته و بهبود یافته  تقریبتقریب پر استفاده دیگری که       

پیچیده تر  LDAاین تقریب از تقریب وسعه پیدا کرده است. متفاوتی از آن ت معادلاتباشد که می1

 GGA( بیشترین کاربرد را دارد. دو تابع پراستفاده در تقریب DFT)باشد و در نظریه تابعی چگالیمی

 -انرژی تبادلی که معادله باشد.می  3(PBEانزرهوف)-بورگ-و پردو  PW91) 2ونگ-پردوتابع 

آید که علاوه بر چگالی الکترون در هر نقطه تغییرات چگالی در آن از رابطه زیر بدست می همبستگی

 نقطه نیز در نظر گرفته شده است.

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

homoFxc(n, ∣ 𝛁n ∣)𝑑3𝐫  

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

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

مشکل تر است در  xFنسبت به انرژی تبادلی   c Fکه در این معادلات بدست آوردن انرژی همبستگی 

 سهم انرژی همبستگی خیلی کمتر از انرژی تبادلی است.صورتی که 

 

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

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

و انتخاب روشی  محاسبه این روابط، شناخت روش های مهم استدست آمدند. حال آنچه برای ما به

ه از روش تنوع زیادی در کدهای ابتدا به ساکن وجود دارد ک باشد.یم های مسألهمطابق با خواسته

DFT ای سه روش ذرهبرای حل معادلات تک کنند.برای محاسبات ساختار الکترونی مواد استفاده می

 به شرح زیر: داروجود د

 .4(، نظیر کد محاسباتی کوانتوم اسپرسوpwهای غیرجایگزیده امواج تخت)روش پایه (1

                                                           
Generalized Gradient Approximation  2 

2 Perdew & Wang (pw91) 
3 Perdew, Burke, Enzerhof (PBE) 
4 QUANTUM ESPRESSO 

(2-17) 

 

(2-18) 

 



22 
 

روش ترکیب  Gaussian، مانند کد Gaussianاز جمله توابع های جایگزیده، روش پایه (2

 و... SIESTAهای اتمی نظیر کد خطی اوربیتال

 روش این.  1(LMTO)خطی تین  موفین اوربیتال مانند اتمی، هایکرههیبریدی و روش (3

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

 اهکره خارج در تخت امواج و هاکره روند پایه عنوان به اتمی اوربیتال انتخاب و( تین-موفین

 باشد.بر این روش استوار می WIEN2kکد محاسباتی ، پردازندمی مساله حل به

     SIESTA 2کد  2-2-8

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

. باشد یم نیز جامدات و ها مولکول ساکن به ابتدا ولیمولک دینامیک سازی شبیه و الکتریکی ساختار

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

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

 در هاآن مهم تمایز. کندیم عمل سایرین از بهتر مواد و مسائل از خاصی انواع برای هاکد از بعضی

 شم -هنکو امواج بسط جهت پایه توابع نوع انتخاب در نیز و پتانسیل شبه و   الکترونی تمام هایروش

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

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

 . باشندمی پتانسیل شبه های روش جزء ها

 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی

باشد. هرچه شم مهم ترین مرحله انتخاب تابع موج می_معادله غیر برهمکنشی کوهن برای محاسبه 

د. در تر خواهد ش رفتار الکترون ها با تابع موج پایه مطابقت بیشتری داشته باشد حا آنها دقیق

                                                           
Tin Orbitals-Linearized Muffin 1 

2 Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms  

(2-19) 
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شم از روش ترکیب خطی اربیتال اتمی استفاده می  _برای حل معادله تک  ذره کوهن ،SIESTAکد 

کنند، این اربیتال اتمی را به صورت زیر نمایش میدهند در مختصات کروی که دارای المان های شعاعی، 

 و زاویه ای می باشد:

𝜙𝑙𝑚𝑛(𝑟, 𝜃, 𝜑) = 𝑅𝑛,𝑙(𝑟)𝑌𝑙,𝑚(𝜃, 𝜑)  

عدد کوانتومی  و 𝑙ای اوربیتالی یک هماهنگ کروی حقیقی برای تکانه زاویه 𝑌𝑙,𝑚در رابطه اخیر 

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

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

چند گانه بسط داد که می توان برای هر  (𝜉)زتای  حسبتوان بر تعداد پایه ها را می شود.لحاظ می

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

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

 دوگانه زتای و SZ یا یگانه زتای ترتیب به  3 و 2 و 1 شعاعی توابع ازای به یعنی دارند، مختلفی شعاعی

 . هستند TZ یا گانه سه زتای و DZ یا

 (:sz) 1های زتای یگانه اوربیتال (1

 یهاکه شامل پوسته دهدمی پوشش را ظرفیت یلایه هایالکترون رایش، آ(sz) یگانه زتای هایوربیتالا

این توابع با حل ترم شعاعی معادله  .شوندیعناصر واسطه م در  dیه بسته مانند لا یهاگاه پوسته و 2باز

.پتانسیل محدود کننده توسط پارامترهایی 3کنندهآید البته با پتانسیل محدود شرودینگر بدست می

شعاع داخلی  rinnپتانسیل محدود کننده و  4میزان نرمی 𝑉0که  شود.تعریف می 𝑟𝑐 و 𝑉0 ،𝑟𝑖𝑛𝑛نظیر 

 باشد.های عددی میی شعاع محدودیت برای اوربیتالتعیین کننده 𝑟𝑐پارامتر و است 

                                                           
1 Single zeta  
2 Open shells 
3 Confinement potential  
4 Softness  
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    :(DZ) 1های زتای دوگانهاوربیتال (2

 علاوه . شود.می ساخته Gaussianی یل شکافت مجموعه پایهدل( بهDZ)های زتای دوگانه اوربیتال

 را 2زاسیون یبلورها، توابع پولار یاها در مولکول یوندپ یلاز تشک یشکل ناش ییرتغ یبرا توانیم ینبر ا

که به آرامی در شعاع  3ی اوربیتالی تحلیلییک پایه ایجاداوربیتال شکافت، توسط  در نظر گرفت. یزن

 تبه صورت زیر استابع این آید. شکل دست می، اوربیتال زتای اولیه را منطبق کند، به𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡شکافت 

𝑅𝑙
2𝜉(𝑟) = {

 𝑟𝑙(𝑎𝑙 − 𝑏𝑙𝑟2)                                       𝑖𝑓   𝑟 < 𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡

  

𝑅𝑙
1𝜉(𝑟)                                                   𝑖𝑓  𝑟 ≥  𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
 

  

𝑟𝑙در ها اعدادی ثابت هستند و از پیوستگی توابع موج و مشتقات آنثابت  𝑏𝑙و  𝑎𝑙که در آن 
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 

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

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 شابه اولین زتا ای مدنباله

ξ  دارد. شعاع شکافت𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 تعیین می شود. 4، توسط پارامتر نرم شکافت 

 

 

 5شبه پتانسیل 2-2-8-1

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

 موثر پتانسیل یک با مغزی الکترونهای قوی ستگیب تأثیرات و هسته کولنی قوی پتانسیل جایگزینی

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

 جامدات یا ها مولکول در ظرفیت های الکترون های ویژگی محاسبه برای آن از توان می سپس و

 تانسیلپ شبه که حقیقت این بعلاوه. ماند می باقی تغییر بدون معمولاً مغزی حالت که چرا کرد، استفاده

                                                           
1 Double zeta 
2 Polarization function 
3 Analytical orbital 
4 Split norm parameter  
5 Pseudopotential  

(2-20) 
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 و دکن آسانتر را محاسبات که شود انتخاب پتانسیل شبه از شکلی تا دهد می اجازه ، نیستند یکتا ها

 .شود ترراحت نهایی الکترونی ساختار توجیه

 انجام دقیقی محاسبات تا دهند می اجازه« هموار فوق »و  « پایسته اندازه با» های پتانسیل شبه اختراع

 رد جدید های روش ی توسعه و تکمیل باعث و هستند تحقیقات ی پایه دقیق محاسبات این.  شود

 .شوند می الکترونی ساختارهای

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

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

 PAW روش در.  است آمده دست به PAW امواج از استفاده با کل انرژی محاسبه پیشرفته روش از

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

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

 و هسته به مربوط هایپتانسیل شبه .شودمی استفاده 1مارتین -ترولیر هایپتانسیل شبه از معمولاً

 بنابراین دارند وابستگی نیز l کوانتومی عدد به r  از غیر به یعنی باشندمی موضعی مغزی، هایالکترون

 بای -کلینمن توسط و است موضعی غیر صورت به موج تابع L یفهمؤل روی هاپتانسیل شبه تصویر

 :می باشد زیر هایویژگی دارای  هموار و دقیق های پتانسیل شبه .است شده ارائه  2لندر

 باشند یدر تطابق با توابع موج شبه اتم یتوابع موج تمام الکترون یانرژ یرمقاد ویژه -1

𝑟 در یلو شبه پتانس یلپتانس یزموج و شبه تابع موج و ن تابع  -2 ≥ 𝑟𝑐  (وخارج از آن  ی)شعاع مغز 

 بر هم منطبق باشند

𝑟  یمغز یهبار در ناح یستگیپا شرط  -3 < 𝑟𝑐  ، و شبه توابع موج  یتوابع موج تمام الکترون یبه ازا

 برقرار باشد

                                                           
Martins -Troullier 1  

Bylander -Kleinman 2 
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 ∫ r2rc

0
|ψl

ae(𝐫)|2d𝐫 = ∫ r2rc

0
|ψl

ps
(𝐫)|

2
d𝐫    

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

ربوط به خواص م یلشبه پتانس یعنیباشد،  یکسان یلو شبه پتانس یقیحق یلاز پتانس ناشی

 یدنما ینیب یشرا درست پ یپراکندگ

 d

dr
ln ψl

ps(𝐫)|r=rc
=

d

dr
ln ψl

ae(r)|r=rc
   

 

 

 

 

 

 .]ب φ(𝑟) ]49و تابع موج 𝜑𝑝𝑠(𝑟)نمایی از شبه تابع موج:   شکل

 1 گیری در منطقه بریلوئنانتگرال 2-8-2-2

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

 به SIESTAکد سیستم مورد بررسی قرار دهیم.  2رای حل این معادلات ما معمولا باید شرایط مرزیب

کرار ت یادوره یمرز یطابرسلول، سلول واحد آن را در سه بعد و با استفاده از شرا یک یساز یهجهت شب

ب خلا مناسها، ها و نانوسیمنانولولهر برای سیستم هایی که دارای یک محدودیت هستند نظی .دهدیم

ها در نظر گرفته و فقط در کنش در آن راستاجهت جلوگیری از برهم رایدر راستاهای محدودیت ب

از آنجایی  شود.ای با اعمال شرایط مرزی مناسب، ابر سلول ساخته میراستای آزادی، به صورت دوره

                                                           
1 Brillouin zone mentum 

Boundary conditions 2 

(2-21) 

 

(2-22) 
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شود معادلات کوهن شم را طبق ته تشکیل می شود میکه ابر سلول ها دوره ای و از تکرار سلول یاخ

 :قظیه بلاخ به این شکل نوشت

Ψk
n(r) =  uk

n(r)eik.r       

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

ت آن را قبول کند تابع انتگرال ما در فضای مجاز اس�⃗⃗� دهد. به ازای مقادیری که پر را نشان می

 :شودمی نوشته زیر صورت به بریلوئنای منطقه

f(r) =
Vcell

(2π)3 ∫ F(K)dK = ∑ wjj F(kj)  

 –در فضای حقیقی)ساختار ویگنر  1حجم سلول بسیط 𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 و f(r)تبدیل فوریه  𝐹(𝐾) در آن که

گیری در برای نمونه 3پک-از روش منخارست SIESTA. در کد هستندی شاخص وزن wjو  2سایتز(

 .تقریب زده  jWبا شاخص وزنی  Kشود و انتگرال با جمع روی تعداد نقاط فضای بریلوئن استفاده می

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1 Primitive cell 
2 Wigner-Seitz 
3 Monkhorst-Pack 

(2-23) 

 

(2-24) 
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 فصل سوم

 نتایج:

 یهانانولوله یالکترون خواص و یداریپا یبررس    

 GaN دوجداره
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 :مقدمه 3-1

ی با گاف نواری هایباشد که در گروه نیمرسانامی III-Nگالیوم نیتراید یکی از مهمترین  ترکیبات گروه 

، وبخ هایی از قبیل پایداری مکانیکی، حرارتی و شیمیاییاین ترکیب به دلیل ویژگیگیرد. پهن قرار می

مورد توجه محققان قرار  ...به عنوان روکش محافظ و  بالاسختی  ,دمای کوری بالا، بالا نواری  گاف

 گرفته است.

 ساختارهای سمت به توجهات نیمرساناها، در صنعت الکترونیکی قطعات  سازی کوچک روند به توجه با

 و بعدی یک ساختارهای .است کرده پیدا سوق قطعات الکترونیکی سازنده اجزای عنوان به پایین ابعاد

 کاندیدای توانند می بالستیک ترابردی مد دلیل به ها،نانو لوله  و ها نانوسیم همچون بعدی یک شبه

توان در از جمله کاربردهای این نانو ساختار می .قرار بگیرند سرعت پر الکترونیک صنعت در خوبی

ای های کوچک ، دستگاههحسگرطراحی قطعات نانو متری در زمینه فناوری الکترونیک و مکانیک مانند 

پیل های سوختی، انتقال دهنده های دارویی، رایانه های ملکولی،  نوری و الکتریکی ،کاتالیست ها،

 DNAترانزیستورها و ساخت بیو راکتورها و بویژه ساخت نانو انبرکها برای جابجایی نانو موادی از قبیل 

های نوری برای شناسایی اهداف درمانی داخل بافت های بدن زیست حسگربا استفاده از نانو لوله ها و 

در این فصل قصد داریم خواص الکترونی و پایداری  باتوجه به مطالبی که بیان گردید،ما ام برد.و ... را ن

)آرمچیر و زیگزاگ( را بررسی کنیم. محاسبات ما در چارچوب  GaNنانو لوله های دوجداره خالص 

که بر پایه بسط تابع موج بر حسب ترکیب خطی  SIESTA محاسباتی نظریه تابع چگالی، با کد

تبادلی  -بیتال های اتمی و تقریب شبه پتانسیل استوار است، انجام گرفته است. برای تابع همبستگی اور

 شده است.( استفاده PBE(  پردو، برک، انزرهوف )GGAاز تقریب شیب تعمیم یافته )
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 :پارامترها سازی بهینه 3-2

برخی  ،افزایش سرعت و به منظور افزایش دقت و صحت در نتایج به همراه کاهش زمان محاسبات

باشد که از پارامترها باید بهینه شوند. اولین گام انتخاب شبه پتانسیل مناسب برای انجام محاسبات می

ای یک ههای به کار رفته برای اتمترین مراحل انجام کار است و باید توجه داشت که شبه پتانسیلمهم

ی باشند تا ساختار نواری محاسبه شده با مبان همبستگی -ساختار دارای تأثیر یکسانی در جمله تبادلی 

گرایی انرژی قطع و بردار تجربی همخوانی خوبی داشته باشند. گام دوم در انجام محاسبات مطالعه هم

، تغییرات انرژی کل نسبت  DFTباشد زیرا در محاسبات شبکه بندی )تعداد نقاط در فضای وارون( می

فزایش انرژی قطع و تعداد نقاط مورد استفاده، افزایش زمان اجرا و ا .شودبه این دو پارامتر بررسی می

ها( ها )مطالعه همگرایی دادهسازی دادهحافظه مورد نیاز را درپی خواهد داشت، به همین دلیل با بهینه

لیل گیریم و به دکمترین مقدار را برای داشتن یک نتیجة صحیح توأم با سرعت بالای اجرا در نظر می

زمانی، تمام محاسبات مراحل بعد را با همین مقدار انرژی قطع و تعداد نقاط در فضای وارون  محدودیت

 دهیم.ادامه می

 انرژی قطع ورودی پارامتر تعیین و سازیبهینه 3-2-1

 SIESTAبهینه کردن انرژی قطع برای محدود کردن ضرایب بسط امواج تخت می باشد و در کد   

باشد . برای محاسبه انرژی درساختارهای های اتمی میخطی اوربیتال بسط تابع موج بر حسب ترکیب

های  فیزیکی از فضای حقیقی به وارون و بالعکس نیاز ها و نیز تبدیل فوریه کمیتای نظیر نانولولهدوره

گیری، فضاها را شبکه بندی هایی در این فضاها هستیم.  به منظور دقت انتگرالبه محاسبه انتگرال

 فرض شود داریم :  ∆xبندی شده در فضای حقیقی م اگر فاصلة نقاط شبکهکنیمی

Kc =  
𝜋

∆𝑥
→  𝐸𝑐𝑢𝑡 =

ℎ2𝑘2

2𝑚𝑒
→   𝑖𝑓   𝑚, ℎ = 1 → 𝐾𝑐 =

𝜋

√2𝐸𝑐𝑢𝑡
                                          1)  (3-       
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بیشتر باشد در  Ecutهر چه مقدار .باشدانرژی قطع می Ecutقطع و   تخت بردار موج  cKکه در آن 

 شبکه حقیقی بزرگتر بوده و بلعکس در شبکه وارون کمتر است.که این سبب افزایش دقت و کاهش

بررسی تمام ساختارها امکان  ،با توجه به ازدیاد نانو ساختارهای مورد مطالعه زمان محاسبات میگردد.

حقیق های انجام گرفته روی دو گروه از نانو لوله های دو جداره دسته صندلی پذیر نبوده لذا با توجه به ت

( 4،4)صندلی خالص تک جداره ی دستهپارامترانرژی قطع مناسب را به ازای یک نانولولهو زیگزاگ 

و دو جداره زیگزاک  (6،0)نانولوله زیگزاک خالص تک جداره  و نیز یک (4،4) @(8،8)ودوجداره 

تعیین نموده و برای محاسبات دیگر ساختارها اعم از خالص و ناخالص از آن ها استفاده  (6،0)@(12،0)

به بعد تغییرات نامحسوسی داشته و تغییرات زیاد  Ry500م نیتراید تقریباً از مقدار وگالی شده است.

ی ر مبنابات بژی قطع انتخاب و محاسانرژی اتفاق نیفتاده است، لذا این مقدار به عنوان پارامتر بهینه انر

 آن صورت گرفته است. 

 

 (6،0( وزیگزاگ )4،4خالص تک جداره آرمچیر ) لوله نانو قطع برای انرژی حسب کل بر : انرژی1-3دول ج

 

 

 

 

 (Ryانرژی قطع) 100 200 300 400 500 600 700 800 900

 eV (4،4)انرژی کل   -26333565 -26333644 -26333664 -26333668 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671

 eV (6،0)انرژی کل  -39493574 -39493681 -39493709 -39493718 -39493722 -39493722 -39493722 -39493722 -39493722
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 (4،4)آرمچیر لوله نانو ب:(  6،0)زیگزاگ لوله نانو :الف کل انرژی برحسب قطع انرژی نمودار:  1 -3 شکل

نانولوله ی تک  دو هر ازای به قطع انرژی حسب بر کل انرژی ( تغییرات1-3با توجه به جدول و نمودار)

یکنواختی داشته است. لذا  ابه بعد روند نسبت Ry500از مقدار  GaNو زیگزاگ  دسته صندلیجداره 

به عنوان پارامتر بهینه برای انرژی قطع نانو لوله های تک جداره به منظور انجام محاسبات این مقدار را 

GaN .در تمام روند محاسبات انتخاب گردید  

 (6،0)@(12،0) وزیگزاگ( 4،4)@(8،8ندلی)دسته ص دوجداره خالص لولهنانو برای قطع انرژی حسب بر کل انرژی:  2- 3 جدول 

 

 

 

 (Ryانرژی قظع) 100 200 300 400 500 600 700 800 900

انرژی  -790537092 -790537156 -790537260 -790537474 -790537474 -790537475 790537476 -790537479 -790537479

 (4،4)@(ev()8،8کل)

انرؤی کل  -1185932054 -1185931987 -1185931851 1185931657 -1185931533 -1185931533 -1185931535 -1185931538 -1185931540

(ev()12،0)@(6،0) 
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 لوله نانو: ب(  4،4)@ (8،8) دسته صندلی نانولوله دوجداره: الف کل انرژی برحسب قطع انرژی نمودار:  2 - 3 شکل

 (6،0)@(12،0دوجداره زیگزاگ)

 

 در فضای وارون  Kتعیین تعداد نقاطبهینه سازی و  3-2-2

 محاسبات بهینه در خطا کاهش و گراییهم افزایش سرعت جهت به که ورودی پارامترهای دیگر از

 SIESTAمحاسباتی  کد در که باشدمی K فضای وارون و بردارمش بندی در نقاط تعداد شود،می

 که گیرد و از آنجامی صورت هاای ساختاردوره آزادی و در راستای[56]پک روش منخارست توسط

 که است ایگونه به شده اعمال مرزی شرایط باشند،می بعدی تک هاینانولوله بررسی مورد ساختارهای

صورت  به Cراستای  بندی در مش شود ومی گرفته نظر ای دردوره رفتار هالوله محور راستای در فقط

1×1×N  راستای  در دو و شودمی انتخابa و bکافی  اندازه به ها کنش برهم از جلوگیری هتج به

 .است شده منظور خلاء

ع پارامتر انرژی قط جمله از پارامترها مقدارتمامی قطع، ابتدا انرژی سازیبهینه مشابه نیز مرحله این در

ازای  به کل انرژی و ثبت هر مرحله در Nمقدار  تغییر با نموده و ورودی وارد فایل در را شده بهینه
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N گزارش شده  4-3و 3-3های شکل جداول و در آنچه که مطابق محاسبات، انجام از پس متفاوتهای

و  (4-4صندلی )دسته جدارهتک لوله نانو برای دو نمونه عنوان پارامتر به ی اینبهینه شده است، مقدار

 که (6،0)@(12،0)و زیگزاگ  (4،4)@(8،8) صندلیو نیز دو نانولوله دوجداره خالص دسته (0-6)

 .آمده است دست بود، به گرفته صورت هاآن روی قطع نیز انرژی سازیبهینه محاسبات

 (6،0) و زیگزاگ( 4،4) دسته صندلی جداره تک خالص لوله نانو برای  kتعداد نقاط حسب بر کل انرژی:  3- 3 جدول

 

 

 

 ( ب: نانو لوله تک جداره6،0نانو لوله تک جداره زیگزاگ ) :الف  Kدار انرژی قطع برحسب تعداد نقاط: نمو 3 - 3شکل 

 (  4،4) دسته صندلی

 و زیگزاگ( 4،4)@(8،8) دسته صندلی خالص دوجداره لوله نانو برای   kنقاط تعداد حسب بر کل انرژی:  4- 3 دولج

(12،0)@(6،0) 

 

 

 kتعداد نقاط  6 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

 (evانرژی کل ) -2633360 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671 -26333671

(4،4) 

 (evانرژی کل ) -39533894 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895 -39533895

(6،0) 

 kتعداد نقاط  10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

 (evانرژی کل ) -79053749 -79053749 -79053747 -79053747 -79053747 -79053747 -79053747 -79053747 -79053747 -79053747

(8،8)@(4،4) 

118593153

2- 

1185931532- 1185931532- 1185931532- 1185931532- 1185931532- 1185931532- 118593154

9- 

 (evانرژی کل ) -1185931492 -1185931532

(12،0)@(6،0) 
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 زیگزاگ نانولوله دوجداره: ب( 4،4)@(8،8) دسته صندلی دوجداره نانولوله :الفK نقاط  تعداد برحسب کل انرژی نمودار:  4 - 3 شکل

(12،0)@(6،0) 

 

انولوله برای نK(K-point   ) ،تغییرات انرژی کل بر حسب تعداد نقاط  3-3با توجه به نمودار و جدول 

 ییرو بدون تغ یکنواختبه بعد  40 ( از حدود6،0) یگزاگ( و  ز4،4) صندلی دسته خالص یجدارهتک

 هنانولول برای kکل بر حسب  یانرژ ییرات، تغ4-4با توجه به جدول و نمودار شکل  یناست و همچن

به بعد  40 حدود ( از6،0)@(12،0) یگزاگ( و نانو لوله دوجداره ز4،4)@(8،8)یدوجداره دسته صندل

به  50ی محاسبات مقدار یکنواخت وبدون تغییر است. لذا برای انجام محاسبات دقیق و حداقل خطا

 جداره و دوجداره در نظر گرفته می شود و بهبرای هر دونانولوله تک kعنوان مقدار بهینه تعداد نقاط 

 سایر ساختارها در محاسبات برای شده بهینه این مقادیر ساختارها، ازدیاد و زمانی محدودیت دلیل

 است. شده استفاده

 ها پایه مجموعه  3-2-3

 نتایج در صحت در محاسبات و دقت افزایش موجب آن انتخاب مناسب هایی کهکمیت از دیگر یکی

 یبررس مورد ی ساختاردهندهتشکیل  هایاتم هایاوربیتال ازای مناسب به پایه یک انتخاب شود می

 هایپایه از خطی ترکیب حسب بر شم را –کوهن  ایذره تک موج توابع SIESTAکد  .باشدمی
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 تابع شعاعی در ضربحاصل صورت به اتمی هایدهد. اوربیتالبسط می اتمی هایاوربیتال

 شودمی محدود crپارامتر  شعاعی آنها توسط قسمت شوند کهمی گرفته نظر کروی در هایهماهنگ

از  تعدادی توسط اتمی هایهمچنین پایه. [57است] صفر شعاع نای از مقدار آن خارج یعنی

حالت زتای دوگانه  از نامهپایان این محاسبات نیز در شود. برای انجامهای زتا بسط داده میاوربیتال

(DZP)1 است شده برده بهره اتمی هایاوربیتال. 

 بهینه سازی پارامترهای ساختاری شبکه 3-3

گام قبل از پرداختن به خواص  ینانجام محاسبات، اول یبرا یورود یمترهاپارا سازیینهبعد از به

 یولکولم ینامیکد یافتقسمت توسط ره ین. در اباشدیها ماتم یتساختار و موقع سازیینهبه ی،الکترون

(MDبه روش ) یوغهم یبش (CG)2 ایهیتتا در وضع کنندیم ییردائماً تغ یاتم هاییگاهو جا یتموقع 

 یتموقع یکل ساختار به ازا یکه انرژ یتا زمان فاینمن –آنها توسط روش هلمن  ینب یروین متفاوت،

ان پارامتر آن، به عنو ییراتتغ ییشینهو ب یاتم ینب یرویکند. دقت ن ییرشود، تغ ینهکم ها،یونها و اتم

و  ادلیتع یشبکهثابتهای  ی،اههای اتمیگتوان به جا یکردن ساختار م ینه. با بهشودیم یفورودی تعر

 صورت به  ین. در ایافتدست  یخواص الکترون یبه منظور بررس ی،اتم یوندهایطول پ ینهمچن

واص خ یمناسب به منظور بررس یاتم یوندهایطول پ یزو ن یشبکه تعادل یهاثابت ی،اتم هاییگاهجا

 باشدیم bو a یاستاهادر ر یابعاد محدودیت یدارا یمورد بررس یستم. از آنجا که سرسیمیم یالکترون

( 5-3در نظر گرفته شده است. در جدول ) یادوره ی(، راستاcها )نانولوله یلذا تنها پارامتر محور

خالص دوجداره )دسته  یهامحاسبات نانو لوله یدر نظر گرفته شده برا یورود یپارامترها ینترمهم

 ( آورده شده است. یگزاگو ز یصندل

 

                                                           
1 Double zeta polarize 

Conjugate Gradients 2 
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 های دوجدارهنانولوله برای الکترونی و ساختاری محاسبات ورودی : پارامترهای5-3جدول 

 شبکه ثابت 3-3-1

 

یک سیستم تناوبی توسط تخصیص یک سلول واحد با سه بردار شبکه و  sisesta در کد محاسباتی 

وان تمکان اتم ها در داخل این سلول تعیین می شود. اگر سیستم مورد نظر دارای محدودیت، می تعیین

ش اتم ها در راستاها صرف نظر کرد. سیستم مورد شرایط مرزی مناسب را اعمال کرد، و از برهم کن

 برای دارای ساختار یک بعدی می باشند، لذا GaNدسته صندلی  و زیگزاگ های بررسی ما نانولوله

 و شده داده خلاء آنگستروم 10 حدود a ،bای دوره غیر راستای دو شده، در بررسی هاینانولوله تمام

 در نظر خلاء راستا دو در که آنجا ه ای در نظر گرفته شد. ازراستای دور cمحوری نانولوله  راستای

باشد. در نهایت برای می cشبکه  محوری پارامتر باشد،می بررسی قابل که شبکه پارامتر تنها شد، گرفته

 از  کمتر فاینمن-اتمی هلمن بین نیروهای که جایی تا همیوغ شیب روش از ساختارها واهلش

ev/Ang  005/0 ده برده شد.شوند، بهر 

 زیگزاگ و صندلیدسته هاینانولوله خارجی و داخلی هایلوله قطر میانگین نیز وC  شبکه پارامترهای

 قطر حسب بر محوری راستای در شبکه ثابت تغییرات نمودار و است شده گزارش 6-3جدول  در

 که طور مانه. است آمده 5-3شکل در زیگزاگ و صندلیدسته  نوع دو هر برای خارجی هایلوله

 تغییرات و می گیرد به خود تریثابت روند  Cپارامتر شبکه   هانانولوله قطر افزایش با شودمی مشاهده

 

 Ga                                                     14p 24s103d آرایش لایه ظرفیت اتم

 

 N                                        32p22sآرایش لایه ظرفبت اتم  

 

 (CG(                                            شیب همیوغ )MDروش دینامیک مولکولی )

 

 RY 500                                    انرژی قطع                       

 

 شبه پتانسیل                                                                              تقریب کد

 

  <ev/A05/0همگرایی نیرو                                                   

 

 GGA (PBE)                                                    تبادلی   -تابعی همبستگی

 

 (DZPمجموعه پایه ها                                       دوگانه قطبیده )
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 بزرگتر هب توجه شود. باثابت می تقریبا بعد به مشخص قطر یک از که صورتی به شود می کم بسیار آن

ستروم شبکه تقریبا ثابت و حدود...آنگ ترپارام تغییرات زیگزاگ، به نسبت آرمچیر نانولوله های قطر بودن

آنگستروم  71/5قطر معینی، ثابت و به حدود  از بعد و بیشتر، تغییرات زیگزاگ نوع برای باشد. امامی

 با زیگزاگ و آرمچیر ینانولوله دو هر شود که درمی مشاهده 6-3 جدول به توجه همگرا می شود. با

 اما دهمان ثابت تقریباً داخلی هایلوله قطر ابعادی، لحاظ به ارهاساخت شدن بزرگ و هااتم تعداد افزایش

 قطر میانگین توانمی آرمچیر برای که طوری به اند،داشته را مشهودی قطر افزایش خارجی هایلوله

 قطر اما گرفت نظر در آنگسترم 2/6 تقریباً زیگزاگ هاینانولوله برای و آنگسترم 1/9 را داخلی لوله

 هب دارند افزایشی روند صندلی، دسته و زیگزاگ نوع دو هر در هااتم تعداد افزایش با ارجیخ هایلوله

 دودح صندلی دسته هاینانولوله برای خارجی هایلوله قطر ترینبزرگ و ترینکوچک اختلاف که طوری

 هایولولهنان در دهدمی نشان که باشدمی آنگسترم 5 حدود زیگزاگ هاینانولوله برای و آنگسترم 10

 باشد.می دسته صندلی هاینانولوله از کمتر خارجی هایلوله قطر تغییرات زیگزاگ

 

 خالص دوجداره هایلوله نانو در خارجی لوله قطر حسب بر محوری راستای در شبکه ثابت تغییرات نمودار: 5-3شکل

 زیگزاگ( ب دسته صندلی ( الف گالیم نیترید
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 طول پیوند 3-3-2

است که در این قسمت ما بر آنیم که طول پیوند تعادلی GaN نانو لوله های مورد بحث ما نانو لوله های 

  ارائه دهیم.GaN ( را برای نانو لوله های )آرمچیر و زیگزاگN(Ga-N) و Ga  بین 

 سلول ساختار ب 6-4ودر شکل  صندلیدسته نانولوله یک از( 9،9) واحد ساختارسلول( الف) در شکل 

( Gaگالیم) هراتم زیگزاگ نوع در آن، با مطابق که شودمی مشاهده زیگزاگ، نانولوله یک از( 12،0) واحد

 خود اطراف ( درNنیتروژن) اتم دو با (Gaگالیم ) هراتم صندلی دسته نوع در و (Nنیتروژن ) اتم سه با

 اطراف (Nنیتروژن) اتم دو با (Gaهر اتم گالیم) زیگزاگ، ینمونه در [.58،59] است کرده برقرار پیوند

 داده است. پیوند طول خود
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 خالص هاینانولوله اتمهای تعداد ، خارجی و داخلی لوله قطر )طول نانولوله(، میانگین cمحوری  راستای در شبکه ثابت پارامتر: 6-3 جدول

 و زیگزاگ صندلی دسته دوجداره

 

 Cپارامتر

Å) ) 

صله درون فا

 ( Å جداری

میانگین قطر لوله 

 ی

 (Å خارجی)

 میانگین قطر لوله 

 (Å داخلی)

 تعداد اتم در 

 سلول واحد

 نانو لوله ی دوجداره

 دسته صندلی

335/3 
 
319/3 
 
317/3 
 
317/3 
 
317/3 
 
316/3 
 
316/3 

- 
 
85/4 

 
78/5 

 
48/6 

 
58/7 

 
45/8 

 
37/9 

 

84/16 
 

43/18 
 

14/21 
 

91/21 
 

81/21 
 

59/25 
 

48/27 

86/9 
 
24/9 

 
16/9 

 
15/9 

 
15/9 

 
15/9 

 
15/9 

56 
 
61 
 
64 
 
68 
 
72 
 
76 
 
81 

(9،9(@)5،5) 
 

(11،11(@)5،5) 
 

(11،11(@)5،5) 
 

(12،12(@)5،5) 
 

(13،13(@)5،5) 
 

(14،14(@)5،5) 
 

(15،15(@)5،5) 

 Cپارامتر

( Å) 

فاصله درون 

 (Åجداری)

میانگین قطر لوله 

 ی

 (Å خارجی)

 میانگین قطر لوله 

 (Å داخلی)

 تعداد اتم در 

 سلول واحد

 نانو لوله ی دوجداره

 زیگزاگ

539/5 
 
447/5 
 
711/5 
 
715/5 
 
718/5 
 
718/5 
 
718/5 

- 
 
- 

 
211/4 
 
755/4 
 
289/5 
 
831/5 
 
376/6 
 

176/13 
 
971/13 

 
751/14 

 
651/15 

 
869/16 

 
142/18 

 
114/19 

383/3 
 
456/7 
 
329/6 
 
318/6 
 
291/6 
 
261/6 
 
251/6 

72 
 

76 
 
81 
 
84 
 
88 
 
92 
 
96 

(12،1(@)6،1) 
 

(13،1(@)6،1) 
 

(14،1(@)6،1) 
 

(15،1(@)6،1) 
 

(16،1(@)6،1) 
 

(17،1(@)6،1) 
 

(18،1(@)6،1) 
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 (12،0) زیگزاگ لوله نانو:  (، ب9،9دسته صندلی) لوله نانو( الف واحد سلول: 6-3شکل

خالص دسته صندلی  هایلولهنانو ( برایGa-Nگالیم و نیتروژن ) بین تعادلی پیوند طول 7-3 جدول در

   محاسبه و گزارش شده است. و زیگزاگ

 

 

 (Å) برحسب GaNخالص  هاینانولوله در N و Ga بین پیوند طول: 7-3جدول

 نانو لوله خالص ارمچیر (Åطول پیوند) نانو لوله خالص زیگزاگ (Åطول پیوند)

Ga-𝑁1          Ga-𝑁2 Ga-𝑁1           Ga-𝑁2 

9200/1          9198/1 (12،0) 9190/1             920/1 (9،9) 

9198/1         9195/1 (13،0) 9170/1             918/1 (10،10) 

9195/1         9191/1 (14،0) 9160/1              917/1 (11،11) 

9193/1         9188/1 (15،0) 9160/1            916/1 (12،12) 

9193/1         9188/1 (16،0) 9160/1            9165/1 (13،13) 

9193/1         9188/1 (17،0) 9160/1            19165/1 (14،14) 

9193/1         9188/1 (18،0) 9160/1            9165/1 (15،15) 

 

 شده رسم آنها قطر تغییر ازای به هانانولوله در N و Ga بین پیوند طول تغییرات نمودار 7-3 درشکل

 کاهش شاهد زیگزاگ و دسته صندلی نمونه دو هر در هانانولوله قطر افزایش با آن، مطابق که است

برای  خصوص به قطر، افزایش با کاهش روند کوچکتر قطرهای باشیم. درمی  Ga-N    پیوند طول

 تواند میافت می اتفاق کوچک بسیار کاهشاین روند  بزرگتر، قطرهای در و بیشتر، زیگزاگ نانولوله های
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نظرگرفت.که در تطابق خوبی  در Å 91/1حدود میانگین طور به نانولوله هردو برای را تعادلی پیوند طول

 .]58،59  [باشدسایر مقالات می با

ب:  لیدسته صند الف: خالص های تک جدارهنانولوله افزایش قطر برحسب Nو   Gaپیوند طول تغییرات:  7-3شکل

 زیگزاگ

 GaNهای دوجداره خالص بررسی پایداری نانولوله  3-4

 GaNدسته صندلی  دوجداره هاینانولوله پایداری  3-4-1

( 5،5)@(n,nو ) =n 7-14( با 4،4)@(n,nصندلی )دسته  ی خالصدوجداره هاینانولوله دراین قسمت

 شده است. بررسی (دوجداره ساختار16) =8n-15با 

های نانو لوله داخلی با نانو لوله خارجی های دوجداره به دلیل متفاوت بودن تعداد اتمانولولهدر ساختار ن

که باعث ایجاد یک سطح غیر مسطح)موجدار( در   Nو   Ga هایو نیز اختلاف در الکترونگاتیوی اتم

ه در قطرهای ها می شوند و نیز اثر پیوندی بین اتمهای نانو لوله خارجی و داخلی کمحیط نانو لوله

های دو جداره نیز دارای اختلاف می باشند، پایداری کوچک و بزرگ و در فواصل درون جداری نانولوله

باشد. برای انتخاب یک نانو لوله ایده آل دوجداره از حیث پایداری تمام ساختارهای دو جداره یکسان نمی

انرژی پیوندی بیشتر و نیز انرژی  ساختار، باید ضمن حفظ شکل نانو لوله )داخلی و خارجی(، دارای
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ها با توجه به رابطه زیر محاسبه نسبت به دیگر ساختارها باشد. انرژی پیوندی اتم کمتر (E∆)تشکیل 

 شود.می

 

Eb =[aE(Ga) +bE(N) – E (GaN)]  ∕ (a+b)                                          )2-3( 

انرژی کل نانولوله دوجداره   E(GaN)و   Nو  Gaهای اد اتمبه ترتیب تعدb و  aکه در این رابطه    

 آید:باشد و نیز انرژی تشکیل هر ساختار از رابطه زیر به دست میسازی میپس از بهینه

)∆E) = E[(m,m) @ ( n,n) ]- E(m,m) - E (n,n)                                    (3-3)     

های تک جداره داخلی و خارجی و ه ترتیب انرژی کل نانولولهکه جملات اول و دوم از سمت راست ب

می باشدکه بعد از واهلش  (DWNT)1انرژی کل مزدوج آنها یعنی  E[(m,m) @( n,n)]جمله 

 ساختارها  بدست می آیند.

تر باشد و انرژی تشکیل منفی و کمترباشد تا یک  طبق تعریف ما انرژی پیوندی باید مثبت و بزرگ

DWNTلوله دوجداره محسوب شود. نانولوله های مورد بررسی دراین بخش، نانولولهرترین نانو، پایدا-

می باشند.  =n 8-15( با 5،5)@(n-nو ) =n 7-14( که 4،4)@(n-nهای دوجداره خالص آرمچیر )

نشان داده شده   GaNساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله های دوجداره آرمچیرخالص 8-3در شکل 

ای خود ناپایدار و لوله( به دلیل عدم حفظ شکل 5،5)@(9،9( و )4،4)@(8،8ه ساختارهای )ک. است

ر د ای خود و عدم واپاشی پایدار مانده اند.فروپاشیده شده است. و دیگر ساختار ها با حفظ شکل لوله

وپاشیده ( نا پایدارند و فر5،5)@(9،9( و )4،4)@(8،8( و )4،4)@(7،7(و)5،5)@(8،8نانو لوله های )

های شده اند.درحالیکه دیگر ساختارها پایدارمی باشند که در میان آنها نانولوله

                                                           
1 Double Walled Nanotube 
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پایدارترین  Å 4/6 جداری و فاصله درون 7( با اختلاف کایرالیتی 5،5)@(12،12(و)4،4)@(11،11)

 [.60این ساختارها هستند که با نتایج تطابق خوبی دارد ]

 GaNهای دوجداره دسته صندلی یدار نانولولهناپا و پایدار : ساختارهای8-3 جدول

 

ا و تعداد هتغییرات انرژی تشکیل و انرژی پیوندی این ساختارها با توجه به فاصله درون جداری نانولوله

عیاری از پایداری انرژی تشکیل مگزارش شده است. به این دلیل که  8-3اتمهای آنها در جدول 

( کمترین انرژی تشکیل را 5،5)@(12،12( و)4،4)@(11،11ست، و از آنجا که ساختارهای)هانانولوله

گیریم که نانو لوله های باشند، پس نتیجه میدارا می - Å 63955  و  -Å 83701به ترتیب با مقادیر  

 انرژی تشکیل

(ev) 
 انرژی پیوندی

(ev) 
فاصله درون 

 (Aجداری)
 وضعیت

 
 نانو لوله خالص تعداد اتم

(n،n)@(m،m) 

 (4،4)@(7،7) 44 نا پایدار - - -

 (4،4)@(8،8) 48 نا پایدار -  -

 (4،4)@(9،9) 52 پایدار 5466/4 168/6 -464/0

 (4،4)@(10،10) 56 پایدار 6014/5 205/6 -0460/0

 (4،4)@(11،11) 60 پایدارترین 4624/6 243/6 -701/8

 (4،4)@(12،12) 64 پایدار 4593/7 241/6 -782/1

 (4،4)@(13،13) 68 پایدار 3070/8 244/6 -853/1

 (4،4)@(14،14) 72 پایدار 2149/9 242/6 -610/1

 (4،4)@(15،15) 76 پایدار 1464/10 222/6 -009/0

 (5،5)@(8،8) 52 نا پایدار - - -

 (5،5)@(9،9) 56 نا پایدار - - -

 (5،5)@(10،10) 60 پایدار 5823/1 224/6 -471/0

 (5،5)@(11،11) 64 پایدار 5292/5 245/6 -903/3

 (5،5)@(12،12) 68 پایدارترین 3653/6 351/6 -955/6

 (5،5)@(13،13) 72 پایدار 5373/7 24/6 -107/1

 (5،5)@(14،14) 76 پایدار 4653/8 245/5 -001/1

 (5،5)@(15،15) 80 پایدار 2760/9 243/6 -018/0
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-(  از لحاظ پایداری مناسبn،n)@(n،7+n+7، )7با اختلاف کایرالیته  GaNدو جداره خالص آرمچیر 

دارند، که در نهایت نتیجه  Å 5/4جداری در حدود ترین ساختارها هستند،که هر دو ساختار فاصله درون

باشدکه می Å 4/6 تقریباآرمچیر جداری برای ساختارهای دوجدارهترین فاصله درونمطلوبگیریم می

 .د[ نیز تطابق خوبی دار60با نتایج و مطالعات قبلی]

 

 

 

 

 

 GaNهای دوجداره زیگزاگ ناپایدار نانولوله و پایدار : ساختارهای9-3شکل 

 

 ( و4،4)@(n،nهای دوجداره دسته صندلی): تغییرات انرژی تشکیل با تعداد اتمهای نانولوله9-3شکل

(n،n)@(5،5) 

را  GaN ه صندلیهای دوجداره خالص دستتغییرات انرژی پیوندی با تعداد اتمهای نانولوله 10-3شکل 

توان نتیجه گرفت که با افزایش قطرلوله خارجی که همگام با افزایش تعداد دهد که از آن مینشان می

 باشد، انرژی پیوندی ابتدا روند افزایشی و سپس روند کاهشی را دارد.اتمهای هر ساختارمی
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 GaNدار دوجداره دسته صندلی های پای: تغییرات انرژی پیوندی با تعداد اتمهای نانولوله10-3شکل

 GaNهای دوجداره زیگزاگ پایداری نانولوله  3-4-2

و  n=10-18( با 5،0)@(n،0دراین قسمت پایداری دو دسته نانولوله دوجداره خالص زیگزاگ )

(0،n)@(6،0)  12-18با=n .ساختارهای پایدار و ناپایدار را  11-3شکل  مورد بررسی قرار گرفته است

 دهد.ین دو دسته نانولوله دوجداره زیگزاگ نشان میبرای برای ا

ای خارج شده ( از حالت لوله6،0)@(13،0( و )5،0)@(12،0های دوجداره )نانولوله 11-3شکل-مطابق

( ,0m)@(n،0های دوجداره زیگزاگ )و ناپایدار هستند، اما دیگرساختارها پایدار هستند . در نانولوله

با   های دو  جداره زیگزاگ شوند. پایدارترین نانولوله ارها ناپایدار می( ساختn-m) ≤ 7به ازای      

های پیوندی و تشکیل که تنوع انرژی  9-3 باشند. با توجه به جدولمی =8n-mاختلاف کایرالیته    

توان گفت که به ازای فواصل درون جداری کمتر دهد، میجداری ساختارها را نشان میو فاصله درون

 دهدهم چنین محاسبات ما نشان می کنند.ساختارها به سمت ناپایداری و فروپاشی میل می Å 2/4از 
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اند ای همه محور خود را کاملاً حفظ نمودهشکل لوله دوجداره زیگزاگهای (،  نانولولهn-m) ≥ 8به ازای 

 مانند.نانولوله دوجداره پایدار باقی می و

 GaN های دوجداره زیگزاگار و ناپایدار نانولوله: نمای مقطعی ساختارهای پاید11-3شکل 

های پیوندی ساختارها تفاوت چندانی ندارند، و پایدارترین دهد که انرژی، نشان می9-3نتایج جدول   

باشد نانولوله دوجداره ( که دارای کمترین انرژی تشکیل می5،0)@(n،0ساختار در دسته )

  eVوانرژی پیوندی اتمهای آن حدود -eV 13138ود ( است که انرژی تشکیل آن حد5،0)@(13،0)

( است. 5،0ی داخلی )( بهترین مزدوج برای نانولوله13،0است که این یعنی نانولوله خارجی ) 63230

 eV( با انرژی پیوندی حدود6،0)@(14،0( پایدارترین ساختار )6،0)@(n،0همچنین در دسته  )

 Å 2/4. در هر دو ساختار فاصله درون جداری حدود است -eV 13260و انرژی تشکیل حدود   63243

نمودار  12-3. شکل ]60 [باشداست که مطلوب ترین فاصله جهت پایدارترین ساختارهای زیگزاگ می

 دهد. ها را نشان میتغییرات انرژی تشکیل با تعداد اتم
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 GaNهای دوجداره زیگزاگ ناپایدار نانولوله و پایدار : ساختارهای9-3 جدول

 

 

 انرژی تشکیل

(eV) 

فاصله دردن  (eVانرژی پیوندی )

 )Å)  جداری

 دوجداره زیگزاگ نانو لوله خالص تعداد اتم وضعیت

(0،n)@(0،m) 

 (5،0)@(11،0) 64 ناپایدار - - -

 (5،0)@(12،0) 68 ناپایدار - - -

 (5،0)@(13،0) 72 پایدارترین 2071/4 230/6 -1386/1

 (5،0)@(14،0) 76 ارپاید 7671/4 228/6 -7524/0

 (5،0)@(15،0) 80 پایدار 2862/5 226/6 -3809/0

 (5،0)@(16،0) 84 پایدار 8265/5 225/6 -1073/0

 (5،0)@(17،0) 88 پایدار 4152/6 226/6 -2622/0

 (5،0)@(18،0) 92 پایدار 8946/6 227/6 0827/0

 (6،0)@(12،0) 72 ناپایدار - - -

 (6،0)@(13،0) 76 ناپایدار - - -

 (6،0)@(14،0) 80 پایدارترین 2602/4 243/6 -2601/1

 (6،0)@(15،0) 84 پایدار 2893/5 240/6 -8625/0

 (6،0)@(16،0) 88 پایدار 8265/5 237/6 -4359/0

 (6،0)@(17،0) 92 پایدار 8318/5 235/6 -1596/0

 (6،0)@(18،0) 96 پایدار 3763/6 237/6 -0231/0
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 GaNهای دوجداره زیگزاگ خالص : نمودار تغییرات انرژی تشکیل با تعداد اتمهای نانولوله12-3شکل 

( 6،0)@(14،0(و )5،0)@(13،0مشخص است ساختارهای دوجداره زیگزاگ ) 12-3با توجه به شکل 

 Å4326ی مورد بررسی حدود کمترین انرژی تشکیل را دارند که فاصله درون جداری در هر دو دسته

های تشکیل روند افزایشی جداری بزرگتر از این عدد، انرژیشان می دهد و به ازای فواصل درونرا ن

 دهد. ها را نشان مینمودار تغییرات انرژی پیوندی با تعداد اتم 13-3دارند. شکل 

 

  

 

 

 

 

 

 GaN: تغییرات انرژی پیوندی با تعداد اتمهای نانولوله های دوجداره زیگزاگ13-3شکل 

Chairality(n,n) 

Chairality(n,n) 
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( به ازای کایرالیتی 5،0)@(n،0دهد که بیشینه انرژی پیوندی برای دسته )نشان می 13-3شکل 

13=n ( 0و برای دسته،n)@(6،0 به ازای کایرالیتی  با )14=n  اتفاق می افتد که پایدارترین ساختارها

ای ههای صورت گرفته بر روی نانولوله های مورد بررسی هستند. بطور کلی بررسیدر بین نانولوله

دهد که تغییرات انرژی تشکیل و پیوندی دوجداره دسته صندلی و زیگزاگ گالیوم نیتراید نشان می

-ها و همچنین به فواصل درون جداری هر ساختار بستگی دارد. مقایسه نانولولهساختارها، به تعداد اتم

بودن انرژی  دلیل دارادهد که ساختارهای دسته صندلی بههای زیگزاگ و دسته صندلی نشان می

 . [60[باشند  تشکیل کمتر نسبت به نوع زیگزاگ، پایدارتر تشکیل می

 GaNصندلی( خالص های دوجداره ) زیگزاگ و دستهبررسی خواص الکترونی نانولوله 3-5

های ساختاری بهینه شده شامل بعد ازبدست آوردن ساختارهای بهینه و پایدار، با قرار دادن مؤلفه

موقعیت اتمی این ساختارها به بررسی خواص فیزیکی، همچون خاصیت الکترونی  های شبکه وثابت

 .ازیمپردساختارها می پردازیم. در این بخش به مطالعه ساختار نواری و چگالی حالتهای کلی و جزئی می

 بررسی ساختار نواری  3-5-1

م و روند تغییرات آن که توان از مقدار گاف نواری مستقیم یا غیرمستقیبا بررسی ساختار نواری می

دست آورد. در این قسمت به بررسی دهد، اطلاعاتی بهبسیاری از خواص فیزیکی هر ساختار را نشان می

ساختار  14-3شود. در شکل خالص پرداخته می GaNهای تک جداره و دو جداره ساختار نواری نانولوله

ساختار نواری برای  15-3نین در شکل های تک جداره خالص دسته صندلی و همچنواری برای نانوله

 های تک جداره خالص زیگزاگ رسم شده است. نانولوله

رسانا بوده و ساختارهای این همگی نیمه GaNصندلی های تک جداره دستهنانولوله 14-3مطابق شکل 

زایش با افباشند و گاف نواری آنها  های دسته صندلی دارای گاف نواری غیرمستقیم میگروه از نانولوله

 .شودها روندی افزایشی دارد که در قطرهای بالاتر، روند تغییرات کندتر میقطر نانولوله
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 GaN: ساختار نواری نانولوله های خالص تک جداره دسته صندلی 14-3شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 GaN: ساختار نواری نانولوله های خالص تک جداره زیگزاگ 15-3شکل 
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نیمه رسانا بوده  GaNتمامی ساختارهای نانولوله های تک جداره  زیگزاگ خالص  15-3مطابق شکل 

تغییرات گاف نواری و موقعیت تراز فرمی  11-3جدول باشند. م میو دارای گاف نواری مستقی

های تک جداره نواری نانولولهخالص را نشان می دهد که مطابق آن، گاف های تک جدارهنانولوله

 .نواری زیگزاگ استصندلی بزرگتر از گافدسته

و برای نانولوله های  16-3در شکل  GaNهای دوجداره دسته صندلی خالص ساختارنواری برای نانوله

تمامی نانولوله های دوجداره دسته 16-3رسم شده اند. مطابق شکل  17-3دوجداره زیگزاگ در شکل 

 باشند.باشد ینیمه رسانا بوده دارای گاف نواری غیرمستقیم می GaNصندلی 

 اآنه فرمی تراز موقعیت و GaN زیگزاگ خالص تک جداره آرمچیر و های نانولوله نواری گاف: 11-3جدول

 

نوع 

گاف 

 نواری

گاف 

 (evنواری)

موقعیت تراز 

 (evفرمی)

نانولوله تک 

 جداره زیگزاگ

اف نوع گ

 نواری

گاف 

 (evنواری)

موقعیت تراز 

 (evفرمی)

نانولوله تک 

جداره 

 آرمچیر
 مستقیم
 

 غیر مستقیم (5،5) -429/4 704/1
 

852/1 204/4- (4،4) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (6،5) -687/4 815/1

 
838/1 587/4- (5،5) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (7،5) -480/4 860/1

 
882/1 354/4- (7،7) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (12،5) -225/4 860/1

 
860/1 187/4- (9،9) 

 مستقیم

 
 غیر مستقیم (13،5) -189/4 860/1

 
882/1 116/4- (15،15) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (14،5) -158/4 860/1

 
994/1 308/4- (11،11) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (15،5) -119/4 883/1

 
904/1 026/4- (12،12) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (16،5) -095/4 860/1

 
883/1 996/3- (13،13) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (17،5) -064/4 838/1

 
860/1 993/3- (14،14) 

 مستقیم
 

 غیر مستقیم (18،5) -040/4 838/1

 
860/1 971/3- (15،15) 
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 GaN دسته صندلی جداره دو خالص های نانولوله نواری : ساختار16-3شکل 



55 
 

دهد که بر اساس آن تمامی را نشان می GaNساختار نواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ  17-3شکل 

 روندی افزایشی دارد که نواری همباشند که با افزایش قطر گافساختارها دارای گاف نواری مستقیم می

  افتد.این روند تغییرات در قطرهای بالاتر با شیب کمتری اتفاق می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 GaN زیگزاگ جداره دو خالص های نانولوله نواری ساختار: 17-4شکل
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-برای نانولوله های دوجداره دسته صندلی و زیگزاگ محاسبه و به ترتیب در جدول نواری گاف اندازه

-تغییرات گاف نواری برای نانولوله که دهدمی نشان12-3جدول است. گزارش شده 13-3و  12-3های  

و برای  eV  3/1( گاف نواری در حدود4،4)@(n،nی )های دوجداره خالص دسته صندلی دسته

رسانا هستند، همچنین باشد که تمامی ساختارها نیمهمی  eV4/1 ( در حدود 5،5)@(n،nساختارهای )

در این نانولوله ها برای ساختارهایی با قطرهای بزرگ تغییرات گاف نواری تقریبا مستقل از افزایش قطر 

 باشد.می

 و موقعیت تراز فرمی آنها GaN: گاف نواری نانولوله های دوجداره خالص دسته صندلی 12-3جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 گاف نواری نوع گاف نواری

(ev) 

 موقعیت تراز

 (evفرمی)

نانولوله دوجداره 

 دسته صندلی
 (4،4)@(9،9) -6064/4 076/1 مستقیمغیر 

 (4،4)@(10،10) -52/4 322/1 مستقیمغیر

 (4،4)@(11،11) -524/4 345/1 مستقیمغیر
 (4،4)@(12،12) -473/4 39/1 مستقیمغیر

 (4،4)@(13،13) -443/4 39/1 مستقیمغیر

 (4،4)@(14،14) -4062/4 367/1 مستقیمغیر

 (4،4)@(15،15) -385/4 434/1 مستقیمغیر

 گاف نواری نوع گاف نواری

(ev) 

 موقعیت تراز

 (evفرمی)

نانولوله دوجداره دسته 

 صندلی

 (5،5)@(10،10) -572/4 165/1 مستقیمغیر

 (5،5)@(11،11) -426/4 39/1 مستقیمغیر

 (5،5)@(12،12) -436/4 434/1 مستقیمغیر
 (5،5)@(13،13) -407/4 456/1 مستقیمغیر
 (5،5)@(14،14) -365/4 457/1 قیممستغیر
 (5،5)@(15،15) -345/4 457/1 مستقیمغیر
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برای  GaNی زیگزاگ های دوجدارهحاکی از آن است که تغییرات گاف نواری نانولوله 13-3جدول 

 باشد و تمامی ساختارها دارای گافمی eV1( در حدود 6،0)@(n،0( و )5،0)@(n،0 (ساختارهای

های دسته صندلی تغییرات گاف نواری مستقیم می باشند. همچنین در این ساختارها همانند نانولوله

 باشد.نواری در قطرهای بزرگ تقریبا مستقل از افزایش قطر می

 و موقعیت تراز فرمی آنها GaN: گاف نواری نانولوله های دوجداره خالص زیگزاگ 13-3جدول

موقعیت تراز  (eVگاف نواری) نوع گاف نواری

 (eVفرمی)

 نانولوله

 (5،0)@(13،0) -788/4 852/0 مستقیم

 (5،0)@(14،0) -706/4 941/0 مستقیم

 (5،0)@(15،0) -633/4 008/1 مستقیم

 (5،0)@(16،0) -567/4 143/1 مستقیم

 (5،0)@(17،0) -529/4 143/1 مستقیم

موقعیت تراز  (eVگاف نواری) نوع گاف نواری

 (eVفرمی)

 لهنانولو

 (6،0)@(14،0) -713/4 918/0 مستقیم

 (6،0)@(15،0) -619/4 053/1 مستقیم

 (6،0)@(16،0) -551/4 165/1 مستقیم

 (6،0)@(17،0) -46/4 208/1 مستقیم

 (6،0)@(18،0) -443/4 277/1 مستقیم
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رهای تک گاف نواری برای ساختارهای دوجداره کمتر از هر یک از ساختا GaNهای خالص در نانولوله

تغییرات گاف نواری نانولوله ها برای ساختارهای  20-3باشد. شکل جداره تشکیل دهنده آن می

های دوجداره دسته صندلی و ( را به عنوان یک نمونه از نانولوله6،0)@(14،0( و )4،4)@(11،11)

ی محاسبه شده دهد، گاف نواری آنها نشان میجداره سازندههای تکبا تفکیک نانولوله GaNزیگزاگ 

 eV994/1 و  eV852/1 ( به ترتیب برابر11،11( و )4،4جداره  دسته صندلی )برای ساختارهای تک

ها با افزایش قطر آنها است، همچنین گاف نواری محاسبه باشد که حاکی از افزایش گاف نواری نانولولهمی

باشد که نشان می eV 345/1ر ( براب4،4)@(11،11دوجداره ) شده برای مزدوج آنها یعنی نانولوله

-های درونیابد که ناشی از برهمکنشمی جداره کاهشدهد گاف نواری با ترکیب دو ساختار تکمی

های دوجداره ترکیب نوارهای انرژی باشد. در واقع ساختار نواری نانولولههای دوجداره میجداری نانولوله

نتایج بدست آمده از این بخش با نتایج حاصل از باشد. جداره تشکیل دهنده آنها میساختارهای تک

 . ]61،62[مقالات قبلی تطابق خوبی دارد
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 (PDOS( و جزئی )DOSهای کلی )محاسبه چگالی حالت 3-5-2

های کلی یک سیستم، تعداد حالات الکترونی در دسترس در واحد حجم در واحد انرژی چگالی حالت     

، چگونگی توزیع حالات الکترونها در نوار ظرفیت و رسانش مشخص دهد که با استفاده از آنرا می

بالا در یک نوارانرژی به معنی بالا بودن تعداد حالات برای اشغال شدن است و اگر  DOSشود. یک می

صفر مواجه شویم، بدین معناست که هیچ حالتی در نوار انرژی مورد نظر برای اشغال وجود  DOSبا 

ناها( چگالی حالات برای ترازهای مجاز در نوار رسانش به طور جزئی پر است ولی ندارد. در فلزات )رسا

در نیمه فلزات به طور جزئی خالی است و با چگالی حالت ترازهای بالاتر همپوشانی دارند. درعایقها و 

ن یاند و تفاوت بنیمرساناها، چگالی حالتهای مجاز نوار ظرفیت و رسانش با انرژی گاف از هم جدا شده

ها کوچکتر ازعایقهاست. چگالی عایق و نیمرسانا درگاف انرژی آنهاست به طوریکه گاف انرژی نیمرسانا

ای دارد چرا که بسیاری ازخواص ساختار از جمله رسانش حالتها در اطراف تراز فرمی اهمیت ویژه
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باشند یار ظرفیت مالکتریکی به آنها وابسته است. چگالی حالتهای غیرصفر زیرتراز فرمی مربوط به نو

اند و چگالی حالتهای غیرصفر بالای تراز فرمی مربوط به که در دمای صفرمطلق کاملا پر و اشغال شده

باشند. موقعیت ( کاملا خالی و اشغال نشده میT = 0باشند که در دمای صفرمطلق )نوار رسانش می

عمودی نشان داده شده  ا خط چینباشد که بتراز فرمی در همه نمودارها دارای سطح انرژی صفر می

+ درنظر گرفته شده است. با بررسی ev5و  -ev5ها بین ی انرژی برای رسم چگالی حالتاست و بازه

کل ها در شتوان به نقش اتمها و مقایسه آن با چگالی حالت کلی ترکیب میهای کلی اتمچگالی حالت

ها های جزئی اتمهمچنین از روی چگالی حالت گیری نوارهای انرژی )نوارظرفیت و رسانش( پی برد و

ها را مشخص نمود. بسیاری از خواص توان سهم اوربیتالی آنها در شکل گیری نوارهای انرژی اتممی

و   21-3اند. در شکل های اطراف تراز فرمی وابستهساختار از جمله رسانش الکتریکی به چگالی حالت

های دوجداره خالص دسته صندلی و ش ساختار از نانولولههای کلی شبه بررسی چگالی حالت 3-22

پرداخته شده است. همانطور که در نمودارها  GaNشش ساختار از نانولوله های دوجداره خالص زیگزاگ 

 یابد و گاف نواری جداره گاف نواری آنها نیز افزایش میهای تکشود با افزایش قطر نانولولهمشاهده می

 .]61[تک آنها کوچکتر استمرکب از آنها از گاف نواری تک ی دوجدارهنانولوله
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 GaNهای تک جداره و دوجداره دسته صندلی خالص ( نانولولهDOS: چگالی حالت های کلی )21-3شکل
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 GaNهای تک جداره و دوجداره زیگزاگ خالص ( نانولولهDOS: چگالی حالت های کلی )22-3شکل

ها به چه اندازه در توان فهمید که هر یک از اتمبا استفاده از چگالی کلی هر اتم در یک ترکیب می

های تفکیکی برای چگالی حالت 24-3و 23-3شکل گیری نوارهای انرژی سهیم هستند. در دو شکل 
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نشان داده  GaNهای دوجداره در نوارهای ظرفیت و رسانش برای نانولوله Nو Gaهای هر یک از اتم

و Ga های های ایجاد شده در دو نوار ناشی از هیبریداسیون داخلی بین اتمشده است و چگالی حالت

N .است 

ا مطابق با نمودارها، هرچند هر دو نوع اتم در دو نوار، سهمی خاص در ایجاد چگالی حالات دارند ام

-در ایجاد چگالی حالت Gaی دسته صندلی و زیگزاگ در نوار رسانش سهم اتم برای تمامی ساختارها

گیری نوار ظرفیت بیشتر از در شکل Nاست و در نقطه مقابل، سهم اتم  Nهای کلی بیشتر از اتم 

 .باشدمی  Gaاتم
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 GaNی دسته صندلی خالص له های دوجداره( نانولوDOSهای کلی ): نمودارچگالی حالت23-3شکل

 

 

 GaNهای دوجداره زیگزاگ خالص ( نانولولهDOSهای کلی): نمودار چگالی حالت24-3شکل

گیری چگالی حالات ایجاد شده ها در شکلتر شدن سهم اوربیتالی هر یک از اتمبرای مشخص

چگالی حالات جزئی برای دو  25-3های جزئی آنها داریم. در شکل درنوارها نیاز به رسم چگالی حالت

( و 5،0)@(13،0سمت الف مربوط به نانولوله های خالص )است، که ق رسم شده Nو  Gaاتم
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( 4،4)@(11،11ی خالص  )هازیگزاگ و قسمت ب مربوط به نانولوله(  از نوع 6،0)@(13،0)

 باشد.( از نوع دسته صندلی می5،5)@(12،12)و

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

های خالص الف: زیگزاگ، ب: دسته لولهدر نانو Nو   Gaهای جزئی اتم های: نمودار چگالی حالت25-3شکل

 صندلی

 الف

 ب
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ها در نوار ظرفیت مربوط به شود، بیشترین سهم در چگالی حالتطور که در نمودارها مشاهده میهمان

و در  Gaاتم  s4و  Nاتم  s2های و اندکی اوربیتال Gaاتم  p4و سپس اوربیتال  Nاتم  p2اوربیتال 

باشد. به می Nاتم  p2و  Gaاتم  p4ها مربوط به اوربیتال نوار رسانش بیشترین سهم در چگالی حالت

و  p4-Gaهای اطراف تراز فرمی در هر دو نوار ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین طور کلی حالت

p2-N باشند. مطابق با شکل نقش اوربیتالهای میs4  اتمGa  وs2  اتمN  در هر دو نوار، بسیار اندک

 اند.ها در ناحیه مغزی توزیع شدهتوان نتیجه گرفت که این حالتباشد و میمی

آلایش یافته با اتم آلومینیوم  GaNهای بررسی خواص ساختاری و الکترونی نانولوله  6–3
Al 

ها دارای اهمیت بسیاری می باشد . کنترل و تغییر خواص شیمیایی یا فیزیکی درکاربرد نانولوله     

ای آسان و کاربردی در  این موضوع  بدین منظور ناخالص سازی  نانولوله ها با عناصرشیمیایی، شیوه

ات تواند، خصوصیباشد. در این میان ناخالص سازی)آلایش( با عناصر الکترون دهنده یا پذیرنده میمی

تک  SiC های ( روی نانولولهFفیزیکی جالبی برای ما ایجاد کند. همچنین جذب شیمیایی اتم فلوئور )

[. 62بررسی شده است]  GGA( با استفاده از تقریب DFTجداره توسط نظریه تابعی چگالی )

تر کردن هت کاربردیسازی به عنوان راهی برای رفع نقوص ساختاری، شیمیایی یا فیزیکی به جناخالص

ی ههای دوجدارنانوساختارها در نظر گرفته شده است. ما نیز قصد داریم در این بخش با آلایش نانولوله

ها به لحاظ حفظ ( تغییرات شکل ظاهری نانولولهGaNخالص دسته صندلی و زیگزاگ گالیوم نیتراید)

های را مورد بررسی قرارمی دهیم. نانولوله های هم محور خود و پایداری و خواص الکترونی آنهافرم لوله

صندلی و زیگزاگ به جهت مقایسه بهتر، های  دستهمورد بررسی در این قسمت در هر دو نوع نانو لوله

( درجایگاه Alدارای شرایط مشابه درحالت خالص می باشند و درتمام آنها جایگزینی یک اتم آلومینیوم)

تمی یک بار در لوله داخلی و بار دیگر درلوله بیرونی هر یک از ( با شرایط مشابه اGaاتم گالیوم )

های مورد بررسی در افزایش دقت محاسباتی نمونه های دوجداره صورت گرفته است. به جهتنانولوله

 ایم.تعیین نموده 14-3این بخش، پارامترهای ورودی مناسب را مطابق با جدول 
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 اتمحاسب ورودی جهت : پارامترهای14-3جدول 

آلایش یافته با اتم  GaNصندلی های دو جداره دستهپارامترهای ساختاری نانولوله  1–6–3 

 (Alآلومینیوم )

ساختار پنج  ، در این بخشآلومینیومبا اتم GaN ی برای بررسی تغییرات ناشی از آلایش نانولوله

و  (4،4)@(12،12)، (4،4)@(11،11)، (4،4)@(10،10) ،(4،4)@(9،9) دوجداره دسته صندلی

نمایی  26-3 اند. شکلقرار گرفته Al( مورد آلایش با اتم 4،4)@(n،n) گروهاز  ،(4،4)@(13،13)

 دهد.شماتیک از ساختارهای مورد بررسی را نشان می

 

 

 

 

 

 

 

 

 <ev/A04/0      همگرایی نیرو                                                        پتانسیل شبه                                                       کد تقریب

 (DZPقطبیده) مجموعه پایه ها                                                 دوگانه GGA(PBE)                                  تبادلی -همبستگی تابعی

  Ga                                                         1p4 ظرفیت لایه آرایش (CG)همیوغ شیب           (            MD)مولکولی دینامیک روش

2s4 

 N                                                       3p2  2s2اتم ظرفیت لایه آرایش RY 500                                                          قطع انرژی

 Al                                                     3p3  2s3اتم  ظرفیت لایه آرایش K                                      39  ×1×1 فضای بندی شبکه بردار
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احد از برای تعیین  پارامترهای ساختاری انجام شده، محاسبات دراین قسمت روی یک سلول و

 84/3( با غلظت N اتم 26و Gaاتم 26اتم ) 52( شامل 4،4)@(9،9های دوجداره آلایش یافته )نانولوله

و  درصد 57/3( با غلظت N اتم28و  Gaاتم  28اتم ) 56( شامل 4،4)@(10،10) درصد و نانولوله

و نانولوله  درصد 33/3( با غلظت  Nاتم 30و Ga اتم30اتم ) 60( شامل 4،4)@(11،11)نانولوله

درصد و همچنین ساختار  12/3( با غلظت Nاتم  32و Gaاتم  32اتم ) 64( شامل   4،4)@(12،12)

درصد انجام گرفته است.  94/2غلظت ( با Nاتم  34و Gaاتم  34اتم ) 68( شامل   4،4)@(13،13)

 اند.جمع آوری شده15-3نتایج حاصل از محاسبات در جدول 

 GaNیافته  های دوجداره دسته صندلی آلایش: پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله15-3جدول 

 

ها در حالت آلایش یافته هم برای آلایش پارامتر ثابت شبکه نانولولهدهد می نشان 15-3 جدول نتایج

 که طوری به داخلی و هم برای آلایش خارجی روند کاهشی محسوسی نسبت به حالت خالص دارد

 هایلوله در لایشآ اما باشد می Å 004/0  مقدار به و( 4،4) @( 9،9) نانولوله در کاهش بیشینه

فاصله درون جداری  .است شده خالص حالت به نسبت جداریدرون فواصل کاهش به منجر خارجی

 ساختارها با ایجاد آلایش درون لوله داخلی نسبت به حالت خالص نانولوله، افزایش پیدا کرده است و

اصله درون جداری برای ساختار مطابقت دارد . بیشترین میزان افزایش ف ]63[این با نتایج حاصله از مقاله

 باشد.و به هنگام آلایش در لوله داخلی می Å 407/8( در حدود 4،4)@(13،13)

 درصد C   (Å)شبکه    ثابت  (Å)جداری    درون فاصله

 آلایش 

  تعداد

 اتم

 صندلی دسته دوجداره نانولوله

 آلایش

 خارجی

 آلایش خالص داخلی آلایش

 خارجی

 خالص داخلی آلایش

602/4 688/4 684/4 314/3 310/3 318/3 84/3 52     (9،9)@(4،4) 

564/5 616/5 604/5 311/3 312/3 312/3 57/3 56  (10،10)@(4،4) 

514/6 552/6 535/6 311/3 312/3 312/3 33/3 60  (11،11)@(4،4) 

445/7 487/7 459/7 311/3 311/3 312/3 12/3 64  (12،12)@(4،4) 

369/8 407/8 381/8 311/3 312/3 312/3 94/2 68 (13،13)@(4،4) 
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دسته  دوجداره ساختارهای برخی در آن اطراف Ga و Al هایاتم بین تعادلی پیوند طول زیر درشکل

 که زیر شکل هب توجه با و آن با مطابق که است شده داده نشان واهلش، از پس پایدار صندلی

کس، کند و برعصندلی هراتم نیتروژن با دو اتم گالیوم مجاور خود پیوند برقرار می دسته درساختارهای

مجاور خود پیوندهای تقریبا هم  N( جایگزین با اتم گالیوم با دو اتم Alدراین حالت هر اتم الومینیوم )

درساختارهای پایدار  Ga - Nدلی دهد، طول پیوند تعاطولی را صورت داده و محاسبات نشان می

در ساختارهای  Ga-Nباشد که در مقایسه با طول پیوند تعادلی می Å 8/1 آلایش یافته حدود 

باشد. می ]58[بود تغییر محسوسی را نشان نمی دهد که مطابق با نتایج Å 79/1 پایدارخالص که حدود 

کند اما در ساختار آلایش د برقرار میاطراف خود پیون Gaبا دو اتم  Nدر ساختارهای خالص هر اتم 

 Å در حدود  Al-N1 شده است. مطابق با شکل طول پیوند تعادلی  Gaجایگزین اتم  Alیافته اتم 

ساختارها،  هم برای  باشد که این روند در  سایرمی Å 84/1 برابر Al-N2 که این میزان برای  86/1

 رجی نیز تکرار شده است.آلایش در لوله داخلی و هم برای آلایش در لوله خا

 آلایش از پس دسته صندلیGaN   دوجداره هاینانولوله در Al  و Nاتمهای  بین تعادلی پیوند طول: 27-3 شکل

 Alبا اتم  آلایش یافته GaNزیگزاگ  های دوجدارهپارامترهای ساختاری نانولوله  6-2–3

(، 5،0)@(13،0(، )5،0)@(12،0های زیگزاگ چهار ساختار دو جداره )برای نانولوله

 قرار گرفته است.Al ( مورد آلایش با اتم 5،0)@(n،0( از دسته )5،0)@(15،0( و )5،0)@(14،0)

(، که در حالت خالص ناپایدار بود پس از آلایش 5،0)@(12،0ساختار دوجداره ) 27-3مطابق با شکل 
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 ای خود را حفظنانولوله از شکل لولههای داخلی و خارجی با اتم آلومینیوم نیز ناپایدار ماندند و لوله

ای خود، خارجی و حفظ شکل لوله پیوند لوله داخلی ونکرد. دیگر ساختارهای دوجداره بدون ایجاد 

 پایدار ماندند. همچنین بررسی سایرساختارها با قطرهای  بزرگتر نشان از پایداری آنها داشت.

 

آلایش  GaNهای دوجداره زیگزاگ نانولوله برای تعیین پارامترهای ساختاری، محاسبات بر روی

( با غلظت آلایش  Nاتم  34وGa اتم  34اتم ) 68شامل  Al (12،0)@(5،0),یافته با اتم آاومینیوم 

 77/2( با غلظت آلایش  Nاتم  36و Gaاتم  36اتم ) 72شامل  (5،0)@(13،0)درصد و نانولوله   94/2

درصد و  63/2( با غلظت  Nاتم  38و  Gaاتم  38م )ات 76شامل  (5،0)@(14،0)درصد و نانولوله 

انجام شده   5/2( با غلظت  Nاتم  40و  Gaاتم  40اتم ) 80شامل (5،0)@(15،0)همچنین ساختار 

 گردآوری شده است. 16 -3و نتایج در جدول  
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 GaNه های دوجداره دسته صندلی آلایش یافت: پارامترهای ساختاری بهینه شده نانولوله16-3جدول 

 

 آلایش از پس زیگزاگGaN   دوجداره هاینانولوله در N و Al هایاتم بین تعادلی پیوند طول: 29-3 شکل

های دوجداره زیگزاگ نانولولهاطرافش را در  Nو Ga طول پیوند تعادلی بین اتمهای  29-3شکل 

GaN دهد. با توجه به شکل هر اتم پس از آلایش نشان میAl  با سه اتمN  اطراف خود پیوند برقرار

کمتر از آنها  Al – 3Nتقریبا یکسان  و طول پیوند  Al – 2 Nو  Al - 1Nکرده است که طول پیوند 

دهد که طول پیوند تعادلی در خالص نشان میباشد. مقایسه ساختارهای آلایش یافته با ساختارهای می

ساختارهای آلایش یافته، هم در جدار داخلی و هم در جدار خارجی نسبت به حالت خالص اندکی 

 کاهش یافته است.

درصد  C  (Å)ثابت شبکه  (Åفاصله درون جداری )

 آلایش

تعداد 

 اتم

نانولوله دوجداره 

آلایش  زیگزاگ

 خارجی

آلایش 

 داخلی

آلایش  خالص

 خارجی

آلایش 

 داخلی

 خالص

- - - - - - 94/2 68 (12،0)@(5،0) 

212/4 232/4 207/4 690/5 692/5 699/5 77/2 72 (13،0)@(5،0) 

753/4 796/4 746/4 696/5 701/5 703/5 63/2 76 (14،0)@(5،0) 

295/5 309/5 285/5 698/5 703/5 709/5 5/2 80 (15،0)@(5،0) 
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آلایش یافته با اتم  GaNهای دوجداره دسته صندلی بررسی خواص الکترونی نانولوله 3-6-3

Al 

 آلایش یافته GaNی دوجداره دسته صندلی هانانولوله ساختار نواری  3-6-3-1

بررسی  Alآلایش یافته با اتم  GaNهای دوجداره دسته صندلی دراین بخش ساختار نواری نانولوله

(، 4،4)@(10،10(، )4،4)@(9،9ساختار نواری دو نانولوله خالص، ) 30-3در شکل  شده است.

همراه ساختار آلایش یافته در لوله  ( به4،4)@n)،(n( از دسته 4،4)@(12،12(، )4،4)@(11،11)

رسانا هستند داخلی و خارجی آنها رسم شده است. مطابق با شکل ساختارهای خالص که در ابتدا نیمه

 .مانندپس از آلایش نیز نیمه رسانا باقی می
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 GaNهای دوجداره دسته صندلی موقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله 17-3در جدول 

 .گردآوری شده است Alو آلایش یافته با اتم  خالص

 

 های دوجداره دسته صندلی آلایش یافته: گاف نواری و موقیت ترازفرمی نانولوله17-3جدول

  

 آلایش یافته GaN  دسته صندلی های دوجدارهچگالی حالت های نانولوله 3-6-3-2

در نانولوله های دوجداره دسته صندلی Gaو N ,Alچگالی حالت های تفکیکی اتم های  31-3شکل در 

(، 4،4)@(9،9آلایش یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، برای ساختارهای )

 31-3الف شکل قسمت  ( رسم شده است.5،5)@(11،11( و )5،5)@(10،10(، )4،4)@(10،10)

که نشان می دهد در نوار رسانش، سهم اتم های  مربوط به آلایش در لوله خارجی ساختارها می باشد.

Ga های  بیشتر از اتمN  وAlهای ، ودر نوار ظرفیت سهم اتمN های  بیشتر از اتمGa  وAl می 

 نیز تکرار شده و نشان باشد. در قسمت ب که مربوط به آلایش در لوله داخلی ساختارها است این روند

باشد.  در نوار ظرفیت بیشتر از سایر اتم ها می Nهای  در نوار رسانش و اتم Gaدهد سهم اتمهای  می

باشد و  می Nو Gaهای  های کل ساختارها، ناشی از هیبریداسیون اوربیتالی بین اتم چگالی حالت

 .بوده اندک بسیار ها حالت به عنوان یک اتم میهمان در شکل گیری چگالی Alسهم اتم 

 

 

نانولوله دوجداره دسته  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 صندلی
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص آلایش داخلی آلایش خارجی

045/1 115/1 13076 604/4- 557/4- 43606-    (9،9)@(4،4) 

360/1 389/1 13322 419/4- 440/4- 43520- (10،10)@(4،4) 

255/1 230/1 13165 471/4- 453/4- 43572- (11،11)@(4،4) 

325/1 429/1 13390 433/4- 431/4- 43426- (12،12)@(4،4) 
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های دوجداره در نانولوله Alو  Ga ،Nهای های جزئی اوربیتالی اتمچگالی حالت 32-3هایدر شکل

( رسم شده است. قسمت الف مربوط به آلایش خارجی و 4،4)@(11،11دسته صندلی آلایش یافته )

م برای آلایش در لوله داخلی دهد، هباشد که نشان میقسمت ب مربوط به آلایش داخلی ساختارها می

ها در نوار ظرفیت، مربوط به  و هم آلایش در لوله خارجی بیشترین سهم در شکل گیری چگالی حالت

سهم اندکی  Nاتم  2sو  Gaاتم  4sهای  باشد. اوربیتال می Gaاتم  4pو سپس  Nاتم  2pاوربیتال 

 بیشتر می باشد. مطابق  Nاز اتم  Gaم ها در نوار ظرفیت دارند که سهم ات گیری چگالی حالت در شکل
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کنند های نوار ظرفیت نقش بسیار اندکی ایفا می در تشکیل چگالی حالتAlهای اتم  شکل، اوربیتال

اتم  2sباشد و اوربیتال ها می تا حدی قابل محاسبه در چگالی حالتAlاتم  3pبطوریکه فقط اوربیتال 

Al های جزئی در  ل، بیشترین سهم در تشکیل چگالی حالتای ندارد. مطابق با شکنقش قابل محاسبه

 3sو  3pهای  اوربیتال باشد و می Nاتم  2pو سپس  Gaاتم  4pهای  نوار رسانش مربوط به اوربیتال

 های جزئی در نوار رسانش نقشی ندارند . گیری چگالی حالت در شکلAlاتم 

 

 

 Alآلایش یافته با اتم  GaNزاگ های دوجداره زیگبررسی خواص الکترونی نانولوله  4-6-3

 آلایش یافته GaNهای دوجدارهساختار نواری نانولوله  4-6-3-1
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بررسی شده  Alآلایش یافته با اتم  GaNهای دوجداره زیگزاگ در این قسمت خواص الکترونی نانولوله

فته رسم شده های آلایش یاهای خالص به همراه نانولولهساختار نواری نانولوله 33-3در شکل  است.

است. مطابق با شکل ساختارهای خالص که در ابتدا نیمه رسانا هستند پس از آلایش نیز همین خاصیت 

 کنند.را حفظ می

های دوجداره زیگزاگ خالص و آلایش موقعیت تراز فرمی و تغییرات گاف نواری نانولوله 18-3 در جدول

های ما پس از آلایش در جداره داخلی و هنانولولدهد گردآوری شده است که نشان می GaNیافته 

 خارجی تاثیری در رسانایی آن نداشته و فقط گاف نواری را تغییر داده است.

 : ساختارنواری نانولوله های دوجداره زیگزاگ خالص و آلایش یافته33-3شکل
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 یافته زیگزاگ آلایش دوجداره هاینانولوله ترازفرمی موقیت و نواری : گاف18-3جدول 

 

 آلایش یافته GaN  های دوجداره زیگزاگهای نانولولهچگالی حالت  4-6-3-2

 

 

 

نانولوله دوجداره  (eVموقعیت تراز فرمی ) (eVگاف نواری )

 دسته صندلی
 خالص آلایش داخلی آلایش خارجی خالص لایش داخلیآ آلایش خارجی

- - - 605/4- 477/4- 788/4- (12،0)@(5،0) 

834/0 871/0 852/0 788/4- 736/4- 633/4- (13،0)@(5،0) 

975/0 008/1 941/0 704/4- 660/4- 706/4- (14،0)@(5،0) 

075/1 08/1 008/1 626/4- 597/4- 633/4- (15،0)@(5،0) 

071/1 085/1 08/1 571/4- 452/4- 567/4- (16،0)@(5،0) 

083/1 091/1 086/1 532/4- 412/4- 529/4- (17،0)@(5،0) 
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های دوجداره زیگزاگ در نانولوله Alو Ga ،Nهای های تفکیکی اتمچگالی حالت 34-3در شکل 

رسم شده  (5،0)@(13،0)آلایش یافته، هم در لوله داخلی و هم در لوله خارجی، برای ساختارهای 

باشد، در نوار که مربوط به آلایش در لوله خارجی ساختارها می 33-3است. مطابق با قسمت الف شکل 

، ودر نوار ظرفیت Alو  Nهای ها بیشتر از اتمگیری چگالی حالتدر شکل Gaهای سهم اتمرسانش 

باشد. همچنین این روند در قسمت ب که مربوط به می Alو  Gaهای بیشتر از اتم Nهای سهم اتم

ش در نوار رسان Gaهای دهد سهم اتمآلایش در جداره خارجی ساختارها است نیز تکرار شده و نشان می

در شکل گیری چگالی  Nو  Gaهای باشد. اتمها میدر نوار ظرفیت بیشتر از سایر اتم Nهای و اتم

 .استبسیار اندک  Alهای کل ساختارها، بیشترین سهم را دارند و سهم اتم حالت

های دوجداره زیگزاگ در نانولوله Alو  Ga ،Nهای های جزئی اتمچگالی حالت 35-3در شکل 

( هم برای آلایش درلوله داخلی و 35-3( رسم شده است. مطابق با شکل )5،0)@(13،0) آلایش یافته

ی گیربه ترتیب بیشترین سهم را در شکل Nاتم  p2و  Gaاتم  p4های  هم لوله خارجی، مجموع اوربیتال

 بسیار کم است. Nاتم  s2و  Gaاتم  s4های ها در نوار رسانش دارند و سهم اوربیتالچگالی حالت

ها هم در نوار ظرفیت و هم در های اتم آلومینیوم سهم ناچیزی در شکل گیری چگالی حالتاوربیتال

  .کنندنوار رسانش ایفا می
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 Alآلایش یافته با اتم آلومینیوم  GaNبررسی پایداری نانولوله های   5-6-3

 Alبا اتم آلومینیوم پایداری نانولوله های دوجداره دسته صندلی آلایش یافته   1-5-6-3

 

و  =n 9-12( با 4،4)@(n,nصندلی )دسته  ی آلایش یافتهدوجداره هاینانولوله دراین قسمت

(n,n)@(5،5 با )13-17n= (16دوجداره ساختار) شده است. بررسی 

رجی اهای نانو لوله داخلی با نانو لوله خهای دوجداره به دلیل متفاوت بودن تعداد اتمدر ساختار نانولوله

که باعث ایجاد یک سطح غیر مسطح)موجدار(  Alو  Ga   ،N هایو نیز اختلاف در الکترونگاتیوی اتم

 باشد. برای انتخاب یک ها می شوند و پایداری تمام ساختارهای دو جداره یکسان نمیدر محیط نانو لوله
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 نو لوله )داخلی و خارجی(،نانو لوله ایده آل دوجداره از حیث پایداری ساختار، باید ضمن حفظ شکل نا

 نسبت به دیگر ساختارها باشد. کمتر (E∆)انرژی تشکیل 

∆E= E( doped DWNT) -E (pure DWNT) -E (Al) +E(Ga) 

 

لوله دوجداره ، پایدارترین نانو DWNTباشد تا یک طبق تعریف ما انرژی تشکیل باید منفی و کوچکتر

-nهای دوجداره خالص آرمچیر )بخش، نانولوله محسوب شود. نانولوله های مورد بررسی دراین

n)@(4،4که ) 9-12 n= ( وn-n)@(5،5 با )13-17 n=  .می باشند 

 GaNهای دوجداره زیگزاگ : ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله19-3 جدول

فاصله  (eVانرژی تشکیل ) وضعیت

درون 

 جداری

 نانو لوله تعداد اتم

آلایش 

 خارجی

 آلایش داخلی

 (4،4)@(9،9) 52 5/4 -095/1 -043/1 پایدار

 (4،4)@(10،10) 56 6/5 -118/3 -504/4 پایدار

 (4،4)@(11،11) 60 4/6 -321/5 -281/5 پایدارترین

 (4،4)@(12،12) 64 4/7 -078/4 -056/5 پایدار

 

ف کایرالیته با اختلا GaNدسته صندلی  آلایش یافته جداره دو های لوله نانو که میگیریم نتیجه پس

از لحاظ پایداری مناسب ترین ساختارها هستند که تفاوت محسوسی با حالت خالص نداشته و مطلوب  7

 است. Å 4/6ترین فاصله درون جداری همانند حالت خالص 
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 آلایش یافته با  GaN های دوجدارهکایرالیته نانولولهاختلاف نمودار تغییرات انرژی تشکیل بر حسب :  36- 3 شکل

 Alاتم

 پایداری نانولوله های دوجداره زیگزاگ آلایش یافته با اتم آلومینیوم   1-5-6-3

 

 را مورد بررسی قرار می دهیم زیگزاگ آلایش یافته دوجداره هاینانولوله پایداری قسمت دراین

 .می باشند =n-m 8کایرالیته اختلاف با زیگزاگ جداره دو های نانولوله پایدارترین
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 GaNهای دوجداره زیگزاگ : ساختارهای پایدار و ناپایدار نانولوله20-3 جدول

 

با اختلاف  GaNزیگزاگ  آلایش یافته جداره دو های لوله نانو که میگیریم نتیجهبا توجه به جدول بالا 

رها هستند که تفاوت محسوسی با حالت خالص نداشته از لحاظ پایداری مناسب ترین ساختا 8کایرالیته 

 است. Å 2/4و مطلوب ترین فاصله درون جداری همانند حالت خالص 

فاصله درون  (eVانرژی تشکیل ) وضعیت

 (Åجداری)

 نانو لوله تعداد اتم

آلایش 

 خارجی

 آلایش داخلی

 (5،0)@(13،0) 72 2/4 -358/5 -432/5 پایدارترین

 (5،0)@(14،0) 76 7/4 -353/5 -353/5 پایدار

 (5،0)@(15،0) 80 2/5 -375/4 -255/5 پایدار

 (5،0)@(16،0) 84 8/5 -075/4 -801/4 پایدار

 (5،0)@(17،0) 88 4/6 -016/4 -894/4 پایدار
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 نتیجه گیری

مورد   GaNهای دوجداره خالص و آلایش یافته در این پژوهش پایداری و خواص الکترونی نانولوله

درفضای وارون، به منظور افزایش دقت  kی قطع و تعداد نقاط ابتدا پارامترهای انرژ. در بررسی قرارگرفت

و صحت  نتایج و کاهش زمان محاسبات، بهینه سازی شد. پس از بهینه سازی پارامترهای ورودی، برای 

( n،nو ) n= 7-15( با 4،4)@(n،nهای دوجداره )تعیین میزان پایداری و پایدارترین ساختار، نانولوله

-18( با 5،0)@(n،0های دوجداره )ز گروه دسته صندلی و همچنین نانولولها n= 8-15( با 5،5)@

11=n ( 0و،n)@(6،0  با )12-18 =n  از گروه زیگزاگ مورد واهلش قرار گرفتند. با محاسبه انرژی

ه صندلی پایدارترین حالت بهای دستهتشکیل و انرژی پیوندی ساختارها مشاهده شد، که برای نانولوله

-و برای نانولوله eV 24/6و انرژی پیوندی  -eV701/8 و انرژی تشکیل  Å3/6جداری درونازای فاصله 

 eV 2/6و انرژی پیوندی  -eV 13/1و انرژی تشکیل  Å 2/4های زیگزاگ به ازای فاصله درون جداری 

 ایجاد شد و ساختارهایی با فاصله درون جداری کمتر از این مقدار به سمت فروپاشی و ناپایداری میل

کردند. پایدارترین ساختارها که بیشترین انرژی پیوندی و کمترین انرژی تشکیل را داشتند، در گروه 

( و 5،0)@(13،0( و در گروه زیگزاگ )5،5)@(12،12( و )4،4)@(11،11دسته صندلی )

 جداره و تک هایمطالعه خواص الکترونی ساختارها نشان داد که تمامی نانولوله .( بودند6،0)@(14،0)

و تمام نانولوله های تک جداره دسته  بوده نیمه رسانا همگی GaN دسته صندلی و زیگزاگ دوجداره

 هاولهنانول قطر افزایش با  آنها نواری گاف صندلی و دوجداره ان دارای گاف نواری غیر مستقیم می باشد.

 ام ساختارهای مورد بررسیشود.  درتممی کندتر تغییرات روند بالاتر، قطرهای در که دارد افزایشی روند

تک صندلی و هم زیگزاگ ، گاف نواری نانولوله های دوجداره کمتر ازگاف تکهم برای نمونه دسته

های کلی شش ساختار از باشد. با بررسی چگالی حالتهای تک جداره تشکیل دهنده آن مینانولوله

 GaNله های دوجداره خالص زیگزاک های دوجداره خالص دسته صندلی و شش ساختار از نانولونانولوله

در  Ga ی دسته صندلی و زیگزاگ در نوار رسانش سهم اتمنشان داده شد که برای تمامی ساختارها
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گیری نوار در شکل Nاست و در نقطه مقابل، سهم اتم  Nهای کلی بیشتر از اتم ایجاد چگالی حالت

با اتم  GaNی ییرات ناشی از آلایش نانولولهباشد. در ادامه با بررسی تغمی Gaظرفیت بیشتر از اتم 

( 4،4)@(10،10( و )4،4)@(9،9(، )4،4)@(8،8کربآلومینیوم، سه ساختار دوجداره دسته صندلی )

( از دسته 5،5)@(11،11( و )5،5)@(10،10(، )5،5)@(8،8( و سه ساختار )4-4)@(n-nاز دسته )

(n،n)@(5،5  مورد آلایش قرار گرفتند. ساختارهای )( 5،5)@(9،9(  و )4،4)@(8،8ی  )آلایش یافته

که در حالت خالص ناپایدار بودند پس از جایگزین کردن اتم کربن به جای  =4n-mبا اختلاف کایرالیته 

ی خارجی نیز ناپایدار ماندند. دیگر ی داخلی و هم در لولهاتم بورون و ایجاد ناخالصی هم در لوله

ای هم محور خود هم در حالت خالص و هم در حالت آلایش ل لولهساختارهای مورد بررسی با حفظ شک

(، 5،0)@(13،0های زیگزاگ سه ساختار دو جداره )یافته، پایداری خود را حفظ نمودند و برای نانولوله

(، 6،0)@(13،0( و سه ساختار )5،0)@(n،0( از دسته )5،0)@(15،0( و )5،0)@(14،0)

که ساختار  ( مورد آلایش قرار گرفتند6،0)@(n،0سته )( از د6،0)@(15،0( و )6،0)@(14،0)

( که در حالت خالص ناپایدار بودند پس از آلایش با اتم کربن نیز ناپایدار ماندند دیگر 6،0)@(13،0)

ای خود پایدار ماندند. در ادامه با های داخلی و خارجی و حفظ شکل لولهساختارها بدون پیوند لوله

( 4،4)@(9،9های دوجداره آلایش یافته )بر روی یک سلول واحد از نانولوله انجام محاسبات پارامتری

( با 5،5)@(10،10) و نانولوله درصد 57/3( با غلظت 4،4)@(10،10) درصد، نانولوله 84/3باغلظت 

درصد، که در تمامی ساختارها  12/3( با غلظت 5،5)@(11،11درصد و همچنین ساختار ) 33/3غلظت 

جایگزین شده است،  Gaبار در لوله داخلی و بار دیگر در لوله خارجی به جای یک اتم یک  Alیک اتم 

ها در حالت آلایش یافته هم برای آلایش باشد که پارامتر ثابت شبکه نانولولهنتایج حاکی از آن می

داخلی و هم برای آلایش خارجی روند افزایشی محسوسی نسبت به حالت خالص دارد و فاصله درون 

ری ساختارها با ایجاد آلایش درون لوله داخلی نسبت به حالت نانولوله خالص،کاهش پیدا کرده جدا

شود ی خارجی ایجاد میاست که این روند کاهش فاصله درون جداری برای زمانیکه آلایش درون لوله

 نیز اتفاق افتاده است.
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 پیشنهادات برای آینده

با لوله خارجی ثابت و   GaNهای دوجدارهلهمطالعه پایداری و خواص الکترونی نانولو -1

 لوله داخلی با قطر متغیر.

خالص و آلایش یافته با عناصر  GaNهای بررسی خواص اپتیکی و ترابردی نانولوله -2

 واسطه مغناطیسی.

 خالص و آلایش یافته. GaNهای مطالعه پایداری و خواص الکترونی نانوسیم -3

 ال و آلایش این نانو ساختارها با عناصر واسطهمطالعه و پایداری نانو لوله های کایر -4

 GaNمطالعه و بررسی خواص اسپینی و الکترونی نانو کمپوزیت های  -5
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Abstract 

 
Gallium nitride GaN nanotubes have a wide range of applications due to their specific 

properties, such as high chemical and thermal stability and oxidation resistance. In this 

study, the structural, electron and stability properties of pure and doped GaN double-

walled nanotubes with Al atom are investigated using the density functional theory (DFT) 

in the generalized gradient approximation (GGA) by SIESTA computational code. The 

calculations have been done on armchair (4,4)@(n,n) and (5,5)@(n,n) with (n=7-15) and 

zigzag (5,0)@(n,0) and (6,0)@(n,0) with (n=11-18) pure double-walled GaN nanotubes. 

The results of the stability study of pure double-walled nanotubes shows that the armchair 

pure double walled GaN nanotubes with difference chirality 7, (n,n)@(n+7,n+7) and 

inter-wall space 6.4 Å and the zigzag nanotubes with difference chirality 8, (n,0)@(n+8,0) 

and inter-wall space 4.2 Å are the most stable structures. Studying the band structure 

shows that all pure armchair and zigzag nanotubes are semiconductor. Band gap of the 

single-walled GaN nanotubes have increasing trend with increasing the diameter of the 

nanotubes and the process of change is slower in the higher diameters. Also the band gap 

of double-wall GaN nanotubes are less than its constituent single-walled nanotubes. 

 

Keywords: double-walled GaN nanotubes, density functional theory (DFT), SIESTA 

code, bond length, nanotube stability- formation energy 
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