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  چكيده
 در نظر گرفتن سهم انتقالات درون نواري، با اب )8و 8( در اين پژوهش ساختار نواري و همچنين تابع دي الكتريك نانو لوله كربني تك جداره

    نانو لوله كربنيدهد كه نشان ميساختار نواري نتايج محاسبات  . و به كمك روش نظريه تابعي چگالي بررسي شده استاستفاده از اصول اوليه
با  )قطبش موازي(  اعمال شده است راستاي محور نانولوله در وضعيتي كه ميدان در همچنين تابع دي الكتريك. داراي خاصيت فلزي است )8و 8(

اندازه تابع دي صرفنظر شود درون نواري چنانجه از سهم انتقالات . لات درون نواري، در انرژي صفر داراي تكينگي استدر نظر گرفتن سهم انتقا
 .خواهد بود 5برابر با در اين راستا الكتروني الكتريك 
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Abstract  
 

In this work, the band structure and dielectric function of single walled (8-8) carbon nanotube were 
investigated, considering the intra band transition contribution and using DFT approach. The calculation was 
performed by full potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method. The calculated band 
structure reveals the (8-8) SWCNT has metallic behavior. It is also found that the dielectric function at zero 
energy, for the electric field applied along the nanotube axis (parallel polarization), has singularity if we add 
the intra band contribution, other wise it is found that the value of electronic dielectric function to be 5.0 in this 
direction.  

  
 

   قدمهم
هاي ترين و پركاربردترين نانولولهترين، مهميكي از معروف

اين  .باشند مي(SWCNT)هاي كربني تك جدارهكربني، نانولوله
مكانيكي و حرارتي جالب  مواد داراي خواص الكتريكي، اپتيكي،

اي در فردي بوده و بدين جهت كاربرد گستردهتوجه و منحصر به
تمام شكلهاي  ].2و1[   انديدا كردهپ تمامي ابعاد زندگي بشري

زيگزاگ از جمله  هاي كربني تك جدارهممكن از نانولولههندسي  
(n,0)كايرال ،(n,m)و دسته صندلي (n,n) توان با استفاده از را مي

هاي كربني با قطر كوچكتر نانو لوله .دست آوردبردارهاي كايرال به
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درجه رسانايي . باشند نيمرساناو يا فلز داراي خاصيت توانند مي
  كه منجر بستگي دارد ساختار مولكولي آنهاو آنها به بردار كايرال 

     تجربه نشان . شودمتفاوت ميانرژي ساختار نواري و گاف به
  3k=(n-m) ياn=mهنگامي كه  (n, m)دهد كه يك نانولولهمي

باشد  مي نيمرسانا و در غير اينصورتيفلز داراي خاصيت است
   .است  نماينده ابعاد نانولولهm و n يك عدد صحيح و kر آن كه د

  
  روش محاسبات

     محاسبات اين مقاله با استفاده از اصول اوليه و با تقريب 
به روش پتانسيل كامل امواج تخت   GGAگراديان تعميم يافته
در چارچوب نظريه تابعي (FP-LAPW) تقويت شده خطي

  wien2kنرم افزاراستفاده از كوهن شم با   هوهنبرگ،DFTچگالي
هاي هاي مافين تين براي اتم شعاع كره.گرفته استانجام 
  ].3،4،5[ در نظر گرفته شده است  RMT=1.28a.uكربن

 
  بحث و نتايج 
  ساختار نواري -1

هاي كربني ، از خانواده نانولوله)8 ،8(كربني تك جداره نانولوله 
اي خاصيت فلزي باشد كه دارمي  (Armchair)دسته صندلي

 (DOS)  كلو چگالي حالتهايهاي انرژي  نواراختارس .است
 2 و1لهاي در شك (8,8) نانولوله كربني دسته صندليمحاسبه شده 

 الي حالتهاگ و چآورده شده است، با توجه به اين ساختار نواري
و رسانش در سطح انرژي ظرفيت  كه نوارهاي شودمشاهده مي

در نتيجه اين نوع اند و  قطع نموده  همديگر را (Ef=0)فرمي 
  براي محاسبه خواص اپتيكي.باشدنانولوله داراي خاصيت فلزي مي

 3شكلمطابق 
قطبش را در بردار 

محور جهت 
كربني نانولوله 
راستاي در  (8,8)
-اختيار مي z -محور

اين حالت در شود 

علاوه بر انتقالات بين كه نانو لوله داراي خاصيت فلزي است 
را نيز بايد در محاسبه خواص   سهم انتقالات درون نوارينواري

  .اپتيكي اين نانولوله در نظر گرفت
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  ).8,8(ساختار نواري نانو لوله دسته صندلي  :1شكل 
 
 

تراز فرمي در انرژي سطح  .)8-8(نانولوله كربنيكل چگالي حالتهاي : 2شكل
صفر درنظر گرفته 

  .شده است
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 z-محور نانولوله در راستاي محور )8-8(نانولوله كربني دسته صندلي : 3شكل
 .است

  
  تابع دي الكتريك -2
يدان مبهماده لكتريك براي توصيف پاسخ تابع دي  

طيف نمايي ، در دهه اخير. شودر برده ميكاالكترومغناطيسي به
 و اريعنوان مهمترين وسيله تجربي براي تعيين ساختار نوهب اپتيكي

در حالت  .يافته استزيادي  گسترش تعيين خواص اپتيكي مواد
هاي  مؤلفهكه  است 2تابع دي الكتريك تانسوري از مرتبه كلي 

الكتريك تانسور دي .سازد هم مربوط مي  را به E وDمختلف  
صورت توان بهرا برحسب قسمتهاي حقيقي و موهومي ميمختلط 

 .زير نوشت

 )1(                         )()()( ''' ωεωεωε αβαβαβ i+=  
αβε،  قسمتهاي حقيقي αβε، و موهومي،′             اين تانسور ،′′

 :]6[شود محاسبه ميالكتريك از روابط زير دي
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                                                                         )3 (  

بيانگر حالت  kcوkvو   بيانگر بخش كوشي انتگرالPدر آن كه 
حالت فلزي براي .  ظرفيت و نوار هدايت استهايالكترون در نوار

قسمتهاي حقيقي  ،ت درون نواري با در نظر گرفتن سهم انتقالامواد
 ]:7[    بدست مي آيدو موهومي تانسور دي الكتريك از روابط زير 

  )4( 
 
 
  )5                            (  

          
طول عمر پهن Γ  فركانس پلاسمون و ωpl آن كه در
 و قسمت حقيقي. باشد مي(lifetime broadening)شدگي

در  محاسبه شده )8-8( نانو لوله كربني  تابع دي الكتريكموهومي

 و )قطبش موازي(راستاي ميدان اعمالي موازي با محور نانولوله 
بدون در نظر گرفتن سهم راستاي قطبش عمودي،  همچنين در

  و تنها با در نظر گرفتن انتقالات بين نواري انتقالات درون نواري
  مقايسه  با. نشان داده شده است5 و 4هاي  شكلرترتيب دبه

 تابع دي الكتريك در راستاي  كهشود مشاهده مي5و 4 هايشكل
نسبت به قطبش اعمالي  قطبش اعمالي موازي با محور نانولوله

 .باشدمي عمودي، ناهمسانگردتر
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
  

در )8-8( قسمت حقيقي و موهومي تانسور دي الكتريك نانولوله كربني : 4شكل
موازي با محور نانو لوله بدون در نظر گرفتن سهم انتقالات راستاي ميدان اعمالي 

 .درون نواري
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در )8-8( قسمت حقيقي و موهومي تانسور دي الكتريك نانولوله كربني : 5شكل
راستاي ميدان اعمالي عمود بر محور نانو لوله بدون در نظر گرفتن سهم انتقالات 

  .درون نواري
 
 

 

در  )8-8(سور دي الكتريك نانولوله كربني قسمت حقيقي و موهومي تان: 6شكل
با در نظر گرفتن سهم انتقالات   محور نانو لوله ميدان اعمالي موازي باراستاي

 درون نواري
 
 
 
 

نتايج محاسبات قسمتهاي حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك 
در  5 و 4 و استفاده از روابط  درون نواريبا افزودن سهم انتقالات

 انرژي صفر ، تابع دي الكتريك در  شده است داده نشان6شكل 
است در حاليكه بدون در نظر گرفتن انتقالات درون داراي تكينگي 

در راستاي محور قطبش  الكتروني نواري، مقدار تابع دي الكتريك 

 4 و درجهت عمود بر محور قطبش تقريبا مساوي با 5برابر با 
   .بدست آمده است

 
.  

  
  نتيجه گيري        

دسته با شكل نانولوله كربني دهد كه نتايج محاسبات نشان مي     
اين نتايج با توجه       .داراي خاصيت فلزي است )8-8(صندلي

و ظرفيت  نوارهاي كهمحاسبه شده ساخت نوارهاي انرژي به
، حاصل كنندرسانش همديگر را در سطح انرژي فرمي قطع مي

موازي با محور كه قطبش  هاي فلزينانولولهاين نوع  در .شده است
 در سهم انتقالات درون نواريچنانچه در محاسبات ، است نانولوله

، تابع دي الكتريك در انرژي صفر داراي تكينگي نظر گرفته شود
 با صرفنظر كردن از سهم درون نواري مقدار ثابت دي .است

 4 براي قطبش موازي و مساوي با 5الكتريك الكتروني برابر با 
  . نانولوله بدست آمده استبش عمود بر محوربراي قط
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