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  چکیده

محاسبات ما بر مبناي استفاده از . به صورت عددي مورد مطالعه قرار گرفته است C60استفاده از تقریب بستگی قوي ساختار الکترونی مولکول در این مقاله با 

ن آنها شود که مابیهاي یک بعدي درون هم انجام میاي از حلقهسازي مولکول به صورت مجموعهمدل.  باشدبندي لودین میتکنیک قسمتروش تابع گرین و

ساختار الکترونی با استفاده .  هاي موجود در هندسه مولکول باشندضلعیها و پنجضلعیاي که نشان دهنده ششها پیوند وجود دارد، به گونهدر مکان برخی اتم

یگر همچون تقریب چگالی موضعی هاي دنتایج به دست آمده به روش حاضر در توافق کامل با نتایج به دست آمده از روش.محاسبه شد MATLABاز برنامه 

(LDA) باشدمی .
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Abstract

Using the tight-binding method, the electronic structure of C60 is studied numerically. Our calculations is 
based on the Green’s Function method and Löwdin’s partitioning technique. The C60 is modeled by a 
system of interconnected rings which is, in fact, a collection of one dimensional chains with some atoms 
being interconnected in such a way to represent the hexagons and pentagons of the C60 molecule. The 
electronic structure is calculated by the use of MATLAB software. The results achieved from this way is 
in complete accordance with those achieved from other techniques such as LDA.

PACS No. 73

  مقدمه

که بسیار شبیه توپ  C60ها مولکول در میان خانواده فولرین

به دلیل ساختار . وافرترین انواع است فوتبال است، یکی از

بخاطر خواص رسانش الکتریکی آن ،بویژه دارا منحصر به فرد و

بودن خاصیت ابررسانایی، وقتی با فلزات قلیایی دهنده الکترون 

تنها فولرینی است که تا بدین حد مورد  C60شود، آلاییده می

حالات از این لحاظ محاسبه . بررسی و مطالعه قرار گرفته است

در این .  الکترونی آن مورد توجه ویژه پژوهشگران بوده است

مقاله ما در چارچوب یک مدل نسبتا ساده به بررسی ساختار 

با استفاده از روش تابع گرین خواهیم   C60الکترونی مولکول 
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هاي متعدد فراوانی براي مطالعه خواص تاکنون روش. پرداخت

و ما نتایج  [7-1]ر گرفته استالکترونی فولرین مورد استفاده قرا

برخی از آنها مقایسه خواهیم نمود، از جمله روش  خود را با

انجام گرفته و یا روش  [1]بستگی قوي که توسط مانوساکیس 

مورد  NEC که به وسیله گروه (LDA)تقریب چگالی موضعی 

  .[6]استفاده قرار گرفته است 

گونه این در یهایی چون ابررسانایبراي درك بیشتر از پدیده

هاي هاي مساله، به مدلها و براي جلوگیري از پیچیدگیسیستم

اي نیاز داریم که خصوصیات مهم ساختار الکترونی مولکول ساده

در این بررسی خصوصیات ساختار . را در بر داشته باشند

الکترونی مولکول در چهارچوب تقریب بستگی قوي با در نظر 

. گیردها مورد مطالعه قرار میهمسایه گرفتن تنها اثر نزدیکترین

نشان خواهیم داد که بسیاري خصوصیات ترازهاي الکترونی 

توان در قالب مدلی ساده به نام هاي آنها را میمولکولی و تبهگنی

این مدل در بخش . مورد بررسی قرار داد "هاترکیب از حلقه"

ا شود، همچنین متدلوژي کار ببعد به طور کامل معرفی می

بندي لودین نیز در بخش تفاده از تابع گرین و تکنیک قسمتاس

  .بعدي مطالعه خواهد شد

  هامیلتونی مدل

اتم  60داراي ساختار بیست وجهی است که در آن  C60مولکول 

sp3کربن از طریق پیوندهاي کووالانسی 
به یکدیگر متصل شده  

شش  20و ساختاري شبیه توپ فوتبال به صورت مجموعه 

پیوندهاي کربنی به طور . پنج ضلعی ایجاد می کند 12 ضلعی و

ها نحوه آرایش پنج ضلعی. باشندیک در میان یگانه و دوگانه می

شش ضلعی احاطه  5به نحوي است که هر پنج ضلعی توسط 

ها داراي پیوندهاي یک در میان دوگانه شده است و شش ضلعی

ه عنوان یک مدل ب. اندها تنها داراي پیوندهاي یگانهو پنج ضلعی

را میتوان مرکب از زنجیرهاي اتمی حلقوي در نظر  C60ساختار 

را در  C60ها ساختار گرفت که پیوندهاي مناسب بین این حلقه

توان یک مدل هامیلتونی با این تصویر می. کندسه بعد مجسم می

ساده به شرح زیر براي آن پیشنهاد کرد که عملا محاسبات 

با . دهده صورت شبه یک بعدي ارایه میپیچیده سه بعدي را ب

-مدل بستگی قوي براي الکترونتوجه به این امر در چهارچوب 

اي از ، هامیلتونی فولرین را به صورت مجموعههاي

هاي زنجیرهاي خطی که از طریق پیوندهاي بین هامیلتونی

  دهیم  اند به شکل زیر تشکیل می زنجیري به هم متصل شده

C60=C10+C18+C18+C12+C2         )1                        (

 2و 12و 18و 10هر کدام داراي  Cnکه در این رابطه زنجیرهاي 

اکنون با در نظر گرفتن اینکه در تقریب . اتم به ترتیب می باشند

بستگی قوي برهمکنش هر اتم با اتم مجاور از طریق انتگرال 

مشخص می شود، ) ی توابع موجهمپوشان( t همپوشانی

  را به صورت زیر می نویسیم C60هامیلتونی مولکول 

)2         (h.c.)n',j'c
j'j, n'n, nj,t(cjn,cjn,c

jn, jn,εH       

انرژي جایگاه  njεعملگرهاي خلق و نابودي، +cو cکه در آن 

n  ام در زنجیرj  ام  وn , n' شماره اتم در هر زنجیروj , j'  

ها فقط  j ها ونیز nهاي روي جمع. باشندها میشماره زنجیره

شایان ذکر است که در این .ها استروي نزدیکترین همسایه

هامیلتونی، ما انتگرال همپوشانی بین دو اتم همسایه ، درون 

. ایماختیار کرده tزنجیر و بین زنجیر، را همه جا یکسان و برابر با 

  

تابع گرین این سیستم بر حسب ماتریس هامیلتونی به شکل زیر 

  شودتعریف می

 )3(       

  

نهایت بعدي است،اما با استفاده این ماتریس اصولا از مرتبه بی

به ماتریسی با ابعاد معین به شکل  [9]بندي لودینازروش قسمت

Mhیابد، که در اینجا زیر تقلیل می
~

باشد می N*N یک ماتریس 

  .و قابل حل است

1H)(zG 
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معمولا در زنجیرهاي یک بعدي با برهمکنش نزدیکترین همسایه 

ماتریس فوق به صورت سه بعدي است که حل آن دشوار نیست، 

Mhاما براي هامیلتونی یک مولکول فولرین، 
~

ین حالت سه از ا 

هاي غیرقطري نیز در هامیلتونی ظاهر قطري خارج شده و آرایه

در این . کندوند که حل عددي آن را دشوارتر میمی ش

N)(i0...,1هامیلتونی
iε انرژي جایگاهی i  ام است که در

iα0شود،هاي ما صفر فرض میبررسی
i
εz  یک عدد

(K=1,N). عددي بسیار کوچک استαمختلط و K نیز

صال مؤثر به دو منبع را تعیین جملات خودانرژي هستند، که ات

 . شوندهاي منبع مربوط میکنند و به چگالی حالتمی

N)1,...,j(i,ijt  مقادیر انتگرال همپوشانی  هستند که در  نیز

.شوداختیار می tان و به صورت محاسبات ما همه جا یکس

هاي الکترونیچگالی حالت

عناصر  [9]و محاسبات ماتریسی ) 4(و )3(با توجه به رابطه 

  آید ماتریس تابع گرین به صورت زیر به دست می

Mh

j)|(iMh

ijG ~

~

       )5    (                                     

              

عامـل   j)|A(iنشان دهنده دترمینان ماتریس مورد نظر و Aکه

در واقـع یـک    A. باشـد مـی   Aدر مـاتریس   (ij)مشترك عنصر 

Mhماتریس نـوعی اسـت کـه در اینجـا همـان      
~

در ایـن   .اسـت  

ام به وسیله رابطـه زیـر    i ها بر روي سایتصورت چگالی حالت

  شوده میداد

  ]iiIm[G
π

1
iρ    )6              (                            

                                   

البتـه  . عناصر قطري مـاتریس تـابع گـرین هسـتند     Giiکه در آن 

هـا وجـود دارد   هاي دیگري نیز براي محاسبه چگالی حالتروش

-ها نیز محاسبه شد و نتایج بهکه چگالی حالات به وسیته آن [10]

  .دست آمده در توافق خوبی با نتایج حاضر قرار دارد

  

،  C60ویژه مقادیر انرژي هامیلتونی بستگی قوي بـراي مولکـول   : 1جدول 

.داده شده است tانرژي برحسب واحد انتگرال همپوشانی 

  (t) انرژي  تبهگنیدرجه   ردیف

1  1  00000/3-  

2  3  75660/2-  

3  5  30278/2-  

4  3  82025/1-  

5  4  56156/1-  

6  9  00000/1-  

7  5  61803/0-  

8  3  13856/0  

9  3  38197/0  

10  5  30278/1  

11  3  43828/1  

12  5  61803/1  

13  4  00000/2  

14  4  56155/2  

15  3  61803/2  

  نتایج

بر اساس مدل پیشنهادي در بالا محاسبات عددي براي تابع 

ی حالت هاي الکترونی انجام گرین سیستم و در نهایت چگال

براي سهولت محاسبات انرژي جایگاهی را همه جا برابر . شد

دربخش اول محاسبات خود نیز با فرض . صفر قرار می دهیم

چگالی . اختیار نمودیم t=1یکسان بودن کلیه پیوندها همه جا 

حالت هاي الکترونی با دو روش مذکور در بالا محاسبه و 
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) 2(شکل . ارایه شده است) 3(و ) 2( نتایج آن در شکل هاي

چگالی حالت هاي الکترونی را با استفاده از روش تابع گرین 

چگالی حالت هاي الکترونی را با استفاده از ویژه ) 3(و شکل 

علاوه بر این میزان  .نشان می دهد[10]مقادیر هامیلتونی

ه شده ئارا) 1(ها نیز محاسبه شد که در جدول تبهگنی حالت

براي  درجه تبهگنی حالات با محاسبه ویژه مقادیر انرژي .است

حاسبه این ویژه با م. اندآمده دستبه  هامیلتونی ارائه شده،

-میشود که برخی مقادیر به دفعات تکرار مقادیر مشاهده می

دهنده درجه تبهگنی حالات شوند، که تعداد این تکرارها نشان

دو نتیجه به طور کیفی شود این مشاهده می همانطور که .است

ر نتایج ما با نتایجی  از طرف دیگ. در توافق کاملا خوبی هستند

 [2-1]تر انجام شده است هاي محاسباتی پیچیدهکه با روش

و جدول  3مقایسه نتایج ما با نمودار ( باشدکاملا در توافق می

  .) [2]از مرجع  2و نمودار  [1]از مرجع  1

به روش تابع   C60الکترونی براي مولکول  چگالی حالت هاي: 1شکل   

                                            گرین 

  

به روش استفاده  C60 چگالی حالت هاي الکترونی براي مولکول: 2شکل 

  [10]شده در مرجع 
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