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  چكيده

با در نظر گرفتن سهم انتقالات )۳و۳(در اين پژوهش ساختار نواري و همچنين تابع دي الكتريك نانو لوله كربني تك جداره

محاسبات با روش پتانسيل .  با استفاده از اصول اوليه و به كمك روش نظريه تابعي چگالي بررسي شده استدرون نواري،

با توجه به ساختار نواري محاسبه شده، مشاهده .صورت گرفته است (FP-LAPW) كامل امواج تخت تقويت شده خطي

 اعمالي موازي در راستاي ميدان تابع دي الكتريك همچنين .داراي خاصيت فلزي است)۳و۳(نانو لوله كربني  مي كنيم كه

در حاليكه ،اي تكينگي استبا در نظر گرفتن سهم انتقالات درون نواري، در انرژي صفر دار)قطبش موازي(بامحور نانولوله

 . بدست آمده است2/65 اندازه تابع دي الكتريك استاتيكدر حالت قطبش عمودي

 
  قدمهم

اعم از الكترونيك، پزشكي، صنايع نظامي  پيدايش فناوري نانو موجب انقلابي عظيم در تمامي ابعاد زندگي بشري     

 الكترونيكي در سالهاي اخير پيامدهاي شگرفي را در قطعاتكوچك تر نمودن اندازه و ابعاد . و فضايي شده است

كشف . زمينه كاهش قيمت و افزايش قدرت كامپيوترها و وسايل الكترونيكي در نقل و انتقال اطلاعات داشته است

 توسط دانشمندي ١٩٩١ در واقع نقطه اي آغازين براي كشف نانولوله هاي كربني بودكه در سال ١٩٨٥فولرين در سال 

از ميان انبوهي از مواد نانو متري كه هر كدام از توان بالايي براي استفاده در  .ايجيما و همكارانش صورت گرفتبه نام 

نانو برخوردارهستند، نانولوله هاي كربني از اهميت و جايگاه ويژه اي برخوردارند، خواص جالب ‐سيستم هاي ميكرو

تحكام مكانيكي، چگالي كم و پايداري بالا سبب شده است كه در توجه نانولوله هاي كربني از قبيل رسانندگي بالا، اس

نانولوله هاي كربني به طبيعت پيوندهاي   بسياري از خواص.سالهاي اخير مورد توجه فراوان پژوهشگران قرار بگيرند

نولوله هاي نا  معروف ترين، مهم ترين و پركاربردترين نانولوله هاي كربني،زيكي ا. مابين اتم هاي كربن مربوط است

 مي باشند كه استوانه هايي توخالي از صفحات گرافيتي هستند كه داراي نسبت طول به (SWCNT)كربني تك جداره

داراي  اين مواد.مي باشند بطوريكه آنها را مي توان به صورت ساختارهاي يك بعدي در نظر گرفت١٠٠٠قطر حدودا 

ه و منحصر به فردي بوده و بدين جهت كاربرد گسترده اي خواص الكتريكي، اپتيكي،مكانيكي و حرارتي جالب توج

 ].٢و١[   يدا كرده اندپ در تمامي ابعاد زندگي بشري

  

  روش محاسبات

به روش پتانسيل كامل امواج   GGA با استفاده از اصول اوليه و با تقريب گراديان تعميم يافتهمقالهمحاسبات اين      

 هوهنبرگ،كوهن شم با نرم DFTوب نظريه تابعي چگاليدر چارچ(FP-LAPW) تخت تقويت شده خطي

در نظر گرفته شده   RMT=1.28 شعاع كره هاي مافين تين براي اتم هاي كربن.صورت گرفته است  wien2kافزار

  .]۳،۴،۵[است
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  بحث و نتايج 

  ساختار نواري) الف

ص متفاوتي از نظر خواص اپتيكي، نانو لوله هاي كربني تك جداره با بردارهاي كايرال مختلف، داراي خوا     

تعريف  Ch=na1+ma2بردار كايرال را مي توان به وسيله بردار . سانايي الكتريكي هستندراستحكام مكانيكي و 

همه اشكال ممكن از نانولوله هاي كربني تك جداره را .    ،بردارهاي شبكه شش ضلعي اند a2 وa1نمود كه بردارهاي

نانو لوله  .ارهاي كايرال به دست آوردمي توان با استفاده از برد

هاي كربني با قطر كوچكتر هم مي توانند فلز باشندو هم 

نيمرسانا كه درجه رسانايي آنها به بردار كايرال آنها بستگي 

تفاوت در خواص رسانندگي مربوط به ساختار مولكولي . دارد

. ساختار نواري و گاف متفاوت مي شودآنهاست كه منجر به 

 n=mهنگامي كه (n,m)شان ميدهد كه يك نانولولهتجربه ن

 يك عدد k است، فلزي مي باشد كه در آن  3k=(n-m)يا

نانو لوله هاي  . نماينده ابعاد نانولوله اندm و nصحيح و 

.  معروف اندArmchair به ساختار دسته صندلي(n,n) كربني

 ۱در شكل (3,3)ساختار نواري نانولوله كربني دسته صندلي 

 شده است، با توجه به اين ساختار نواري مشاهده مي آورده

نوارهاي والانس و رسانش در سطح انرژي فرمي كنيم كه 

(Ef=0)    همديگر را قطع نموده اند و نانولوله دسته صندلي

  .  داراي خاصيت فلزي مي باشد(3,3)

                                                                                           

  )۳‐۳(ساختار نواري نانولوله كربني  :۱شكل

  

 
 

  ):۳‐۳(نانولوله كربني دسته صندلي : ۲شكل

  . است Z محور نانولوله در راستاي محور 

  

  

  تابع دي الكتريك)ب

يف نمايي ط، در دهه اخير.  به ميدان الکترومغناطيسي به کار برده مي شودجسمتابع دي الکتريک براي توصيف پاسخ  

تابع دي الکتريک تانسوري از  .عنوان مهمترين وسيله تجربي براي تعيين ساختار نواري گسترش يافته استه ب اپتيکي

 معادلات ا استفاده ازتانسور دي الكتريك مختلط ب.سازد   را به هم مربوط ميE وDهاي مختلف    است و مؤلفه۲مرتبه 

 :مي شودزير محاسبه 
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 (1)                                                                                            )()()( ''' ωεωεωε αβαβαβ i+=
  

 :]۶[بدست مي آيد قسمتهاي حقيقي و موهومي اين تانسور دي الكتريك از روابط زير 
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kv بيانگر بخش كوشـي انتگـرال و         Pدر آن   ه  ك
kcو

بيـانگر حالـت الكتـرون در نـوار ظرفيـت و نـوار هـدايت                 

قـسمتهاي حقيقـي و    (intra band transitions)براي فلزات با در نظر گـرفتن سـهم انتقـالات درون نـواري    .است

 ]:۷[    بدست مي آيدابط زير موهومي تانسور دي الكتريك از رو

)۴( 
 
)۵                                                    ( 

نـانو لولـه كربنـي    .  مي باشـد  (lifetime broadening) طول عمر پهن شدگيΓ فركانس پلاسمون وPωدرآن كه

مشاهده مي كنيم كه قسمت موهومي تـابع دي الكتريـك بـا در نظـر     )۴(وجه به رابطهفلز بوده و با ت    )۳‐۳(دسته صندلي 

  تابع دي الکتريـک  و موهوميقسمت حقيقي .گرفتن سهم انتقال درون نواري در فركانس صفر داراي تكينگي مي باشد  

يـدان اعمـالي عمـود بـر        و م ) قطبش موازي ( راستاي ميدان اعمالي موازي با محور نانولوله         ۲در  )۳‐۳(نانو لوله كربني    

مشاهده مي كنيم كه در راستاي مـوازي بـا           . نشان داده شده است    3 و   4در شكل هاي    ) قطبش عمودي (محور نانولوله   

 در حاليكه در راسـتاي ميـدان اعمـالي عمـود بـر      محور نانولوله، تابع دي الكتريك در انرژي صفر داراي تكينگي است      

  . بدست آمده است2/65تابع دي الكتريك استاتيك ندازه ا) قطبش عمودي(محور نانو لوله

  

 
  

    

  

  

 قسمت حقيقي و موهومي تانسور دي الكتريك      : ۳شكل

در راستاي عمود بر محـور نـانو        )۳‐۳(نانولوله كربني   

  لوله
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 قسمت حقيقي و موهومي تانسور دي : 4شكل

در راستاي موازي )۳‐۳(الكتريك نانولوله كربني 

  هبا محور نانو لول

  

  

  

  

  

 
 

          نتيجه گيري

داراي خاصيت فلزي است به طوريكه نوارهاي والانس و رسانش همديگر را در             )۳‐۳(نانولوله كربني دسته صندلي        

، تـابع دي    )قطـبش مـوازي   ( در نانولوله هاي فلزي در راستاي موازي با محور نانولوله          .سطح انرژي فرمي قطع مي كنند     

قطـبش  (راي تكينگي است در حاليكه در راستاي ميدان اعمالي عمـود بـر محـور نـانو لولـه                  الكتريك در انرژي صفر دا    

  .مقداري معين است  اندازه تابع دي الكتريك استاتيك)عمودي
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