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  مقدمه -1

 نسبت نانو ساختارهاي در ویژه خواص بروز علل ترینمهم از یکی
 تغییر به شروع اشیاء نانو مقیاس در است. حجم به سطح بزرگ
 در کند.می غلبه آن انبوهه رفتار بر سطوح رفتار و کنندمی رفتار

 جمله از ماده ذاتی خواص کنترل امکان مقیاس این در حقیقت
 مواد رنگ حتی و مغناطیسی خواص ذوب، دماي الکتریکی، خواص

 داشت خواهد وجود ماده شیمیایی ترکیب در تغییر بدون غیره، و
]1.[ 

 در را مهمی نقش کربنی نانوساختارهاي که است این بر اعتقاد
 میان، این در داشت. خواهند لوژينانوتکنو و نانو فناوري

 ها)نانوسیم و هانانولوله (مانند بعدي یک کربنی نانوساختارهاي
 نظر از هانانولوله که حالی در ].2[ اندگرفته قرار ايویژه توجه مورد

 و ترینمهم اینجا در یابند،می گسترش امتداد یک در تنها هندسی
 مغناطیسی اپتیکی، رونی،الکت خواص بروز در عامل تاثیرگذارترین

 ينظریه روش به بررسی این شد. بررسی )7,0SWCNT( زیگزاگ جدارهتک کربنی نانولوله الکترونی خواص ،مقاله این در :چکیده
 )LDA( موضعی چگالی تقریب در )SCF( خودسازگار میدان رهیافت با شم-کوهن ايذرهبس معادلات حل و )DFT( چگالی تابعی

 محاسبات انجام از بعد است. ]100[ جهت در رشد گیريجهت و Å 48/5 مقطع قطر با اياستوانه ،نانولوله مورفولوژي رسید. انجام به
 نتایج دید.گر بنديمش 1×1×16 بصورت پک-مونخورس روش به وارون فضاي و انتخاب، eV 953 معادل قطع انرژي ،همگرایی

 .یابدمی کاهش گاف، میان سطحی هايتراز آمدن بوجود و حجم به سطح نسبت بودن بالا علت به نانولوله انرژي گاف دندهمی نشان
 مشخص و شد محاسبه )7,0SWCNT( کربنی نانولوله الکترونی هايحالت چگالی و ساختارنواري شامل الکترونی خواص همچنین

 π*غیرپیوندي و π پیوندي ترازهاي از ناشی نوار دو این منشاء هستند. Γ نقطه در دو هر رسانش نوار کمینه و ظرفیت نوار بیشینه گردید
 نقطه در eV 15/1 مقدار به مستقیمی انرژي گاف لذا باشند.می فرمی سطح از eV 26/0و -eV 53/0هايانرژي داراي ترتیب به که
Γ نقاط میان رسانش و ظرفیت نوارهاي پهناي همچنین گرفت. قرار رسانانیمه مواد دسته در نانولوله انتظار مطابق و شد ایجاد Γ و Z 
 .ندارد نتایج در چندانی تاثیر نشیخودبرهمک خطاي لذا ،هستند eV 23/2 و eV 92/1مقادیر داراي ترتیب به

 .چگالی تابعی نظریه ،جداره تک کربنی نانولوله ،الکترونی هايحالت چگالی نواري، ساختار موضعی، چگالی تقریب :کلیدي واژگان
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 ساختار در کربن اتم منحصربفرد رفتار تاثیر تحت ویژه شیمیایی و
 کوانتومی،حصر اثر تاثیر تحت الکترونی ساختار همچنین است.
 و 3[ باشد.می حجم به سطح نسبت بودن بالا و رشد گیريجهت

4[. 
 سطح در 2sp هیبرید با هااتم که شودمی گفته ساختاري به نانولوله
 دسته دو به هانانولوله اند.کرده برقرار پیوند یکدیگر اب استوانه جانبی

 اولیه بنديطبقه همچنین شوند.می تقسیم جداره چند و جداره تک
 تقسیم بخش دو به )CNTs( کربنی هاينانولوله تقارن حسب بر

 اينانولوله عنوان به کایرال ينانولوله غیرکایرال. و کایرال شود:می
 آن اصلی تصویر با دقیقاً  آن ايآینه تصویر که شودمی تعریف
 کایرال هاينانولوله از نمونه دو تنها است، ذکر به لازم است. یکسان

 ].6 و 5[ زیگزاگ و آرمچیر هاينانولوله دارند: وجود
 کربنی، هاينانولوله توجه قابل حال عین در و مهم خواص از یکی
 شبیه رفتاري توانندمی خود کایرالیتی بردار با هانانولوله که است این

-می نشان نظري محاسبات باشند. داشته رساناهانیمه یا و فلزات
 صحیحی مضربی )m+n( کایرال بردارهاي جمع حاصل اگر دهند

 رفتاري صورت، این غیر در و بوده رسانا نانولوله باشد، 3 عدد از
 گرفت نتیجه توانمی بنابراین ].6[ داشت خواهند رساناهانیمه شبیه

 حالی در این دارد، قرار رسانا مواد دسته در آرمچیر نوع از نانولوله
 باشد. رسانا نیمه یا رسانا تواندمی زیگزاگ نوع از نانولوله که است
 هايدستگاه تولید در را هانانولوله کاربرد موضوع، این
  سازد.می روشن خوبی به والکترونیکینان

 ام. توسط 1978 سال در بار اولین  )CNTs( کربنی هاينانولوله
 به موفق بخار رشد تکنیک توسط وي شدند. تهیه همکاران و اندو

 گردید. )nm 7 حدود (در کوچک بسیار قطر با هایی رشته تولید
 شناخته )CNT( کربنی ينانولوله عنوان به ها رشته این هرچند
 از پس تنها نگرفت. صورت آنها روي بر دقیقی مطالعات و نشدند
 اتتحقیق انجام به شروع دانشمندان که بود )60C( نفولر کشف
 وقتی 1991 سال در کردند. کربن ساختارهاي روي بر بیشتر

 مشاهده را )CNTs( کربنی هاينانولوله ایجیما، ژاپنی، دانشمند
 چند کرد. پیشرفت به شروع شدت به علم از شاخه این ،]7[ نمود
 توانمی چطور که دادند نشان شهمکاران و ابسن توماس بعد، مدت

 تغییر توسط حجمی مقادیر در را )CNTs( کربنی هاينانولوله
 قوس-بخار استاندارد روش اما آورد. وجود به قوس-بخار شرایط

 )SWCNTs( جداره تک کربنی هاينانولوله تولید به قادر تنها

 افزایش که دندهمی نشان شده انجام هايپژوهش نتایج است.
-نانولوله تولید به منجر گرافیت الکترودهاي به کبالت مانند فلزاتی

 ].8[ شودمی بالاتر کیفیت با جداره تک کربنی هاي
 و 2sp پیوند با )CNTs( کربنی هاينانولوله ،1990 سال ابتداي در

 ایجیما توسط ترتیب به 3spپیوند با )DNWs( الماسی هاينانوسیم
 سرعت با )CNTs( اگرچه ،]10 و 9[ شدند کشف شیاومی و

 ولی گرفتند قرار بررسی مورد تجربی و تئوري مطالعات در بیشتري
 ].11[ است کایرالیتی از متاثر هاآن الکترونی خواص

 و هانانولوله مکانیکی خواص بررسی در همکاران و شندرووا اخیراً
 مقایسه در کربنی هاينانوسیم که دادند نشان کربنی هاينانوسیم

 دارند بهتري مکانیکی خواص مشابه، قطر با کربنی هاينانولوله با
 سنتز گفت توانمی بنابراین هستند. پایدارتر انرژي لحاظ از و

 هايولولهنان به نسبت کمتري هايپیچیدگی از کربنی هاينانوسیم
 خواص که شد مشخص همچنین است. برخوردار )CNTs( کربنی

-جهت و مقطع شعاع به بعدي یک نانوساختارهاي این مکانیکی
 ].12[ هستند وابسته نیز رشد گیري

 رسانندگی قبیل از ماده یک فیزیکی هايویژگی از ما اطلاعات اکثر
 هايالکترون رفتار از ناشی مغناطیسی و اپتیکی خواص الکتریکی،

 درك منظور به لذا است. آن الکترونی ساختار نتیجه در و ماده آن
 داشته آگاهی آن الکترونی ساختار از باید سیستم فیزیکی خواص
  باشیم.
 توسط جداره تک کربنی هاينانولوله روي بر گیرياندازه اولین
 ابسن ].13[ شد گزارش روبشی، تونلی میکروسکوپ کمک به لانژر

 عنوان با روشی توسط را هانانولوله رسانش نحوي به ارانهمک و
 هانانولوله که شد مشاهده نیز و ندنمود گیري اندازه ،کاوشگر-چهار

 ].14[ دهندمی نشان خود از را عایق و رسانا ،رفتار دو هر
 نقص بدون و کامل ساختارهایی جداره تک کربنی هاينانولوله
 البته و بالا کیفیت با جداره تک هاينانولوله سنتز در موفقیت دارند.

 آزمایشگاهی مطالعات چشمگیري طور به ،یکنواخت ساختارهایی با
 ].15[ است داده  افزایش را مواد این روي بر

 )CNTs( کربنی هاينانولوله سنتز منظور به مختلفی هايروش
 فاز از رشد و بخار فاز در رشد ،گروه دو به کلی بطور که دارد وجود

 )،CVD( بخار شیمیایی دهیرسوب روش شوند.می تقسیم محلول
 هانانولوله ساخت هايروش ترینمناسب و ترینمتداول از یکی

 شود.می محسوب
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 به توانمی )CNTs( کربنی هاينانولوله کاربردهاي مهمترین از
 و پلیمري صنایع شیمیایی، سنسورهاي میدان، اثر ترانزیستورهاي

 آستانه در هانانولوله نمود. اشاره LCD نمایشگرهاي کامپوزیت،
 ساخته ترانزیستورهاي هستند. بالا سرعت ترانزیستورهاي در کاربرد

 (یعنی باشندمی آستانه مقدار یک داراي کربنی هاينانولوله از شده
 تواندب ترانزیستور تا شدبا برخوردار توان حداقل یک از یدبا سیگنال

 حساسیت شاخص تحرك، قابلیت که آنجایی از کند). آشکار را آن
 ،است مجاور مولکول شناسایی یا بار کشف براي ترانزیستور یک
 تواندمی حد چه تا قطعه که کندمی مشخص تحرك قابلیت لذا

 یک در هاحامل که کندمی تعیین تحرك قابلیت کند. کار خوب
 پارامتر تحرك قابلیت بنابراین د.کننمی حرکت سرعتی چه با المان
 کربنی هاينانولوله از باشد.می ترانزیستور سرعت تعیین در اصلی

)CNTs( میدانی اثر ترانزیستورهاي ساخت در توانمی )FET( 
 نوع این در شوند.می شناخته )CNTFET( نام به که کرد استفاده

 یکدیگر، به الکترودها يدهنده اتصال قطعه یا کانال ترانزیستورها
 یک )،CNTs(  دهنده اتصال قطعه این به و هستند مقاومت بدون
 (دروازه گیت به میدان اعمال با گردد.می اطلاق بالستیک قطعه

 دلیل به و شودمی کنترل )،FET( میدان اثر ترانزیستور ورودي)،
 کاري فرکانس و بالا هاالکترون سرعت ترانزیستور، بودن بالستیک

 موجود هايالکترون تعداد است. گیگاهرتز چند حد رد ترانزیستور
 ولتاژ اعمال با توانمی را )CNTs( کربنی هاينانولوله یک روي بر

-نانولوله اینجا در کرد. کنترل )CNT( کربنینانولوله و گیت بین
 میان هاحامل انتقال براي را کانال نقش )CNTs( کربنی هاي

 الکترود و )Source( یانجر منبع مثبت قطب به متصل الکترود
 نوع این کنند.می ایفا )Drain( جریان منبع منفی قطب به متصل

 از و هستند P نوع هادينیمه قطعات شبیه عموماً  ترانزیستورها
 ].16[ باشندمی شاتکی سد ترانزیستورهاي مشابه يعملکرد لحاظ

 از خاص، شرایط تحت که هستند ابزارهایی شیمیایی هايسنسور
 یکی دهند.می نشان انتظار مورد و شده بینیپیش هايواکنش خود

 و کوچک دلیل به هستند. هانانولوله سنسورها، ساخت نامزدهاي از
 مواد به هاآن واکنش و دقت ها،سنسور این ابعاد بودن نانومتري

 گاز یک از اتم چند به حتی که ايگونه به بود، خواهد زیاد بسیار
 هانانولوله که دهدمی نشان تحقیقات دهند.می نشان واکنش نیز
 انرژي گاف هستند. حساس شودمی هاآن جذب که گازي نوع به

 این به پاسخ در گیريچشم طور به )CNTs( کربنی هاينانولوله

 از استفاده با توانمی همچنین کند. تغییر تواندمی ،هاشکل تغییر
 کربنی نانولوله میان فاصله در پلیمرها، مانند کاتالیزور؛ یا واسط وادم
 ساخت براي را )CNTs( کربنی هاينانولوله سیستم، و

   .]17 و 16[ داد توسعه نیز بیوسنسورها
 کردند ارائه شهمکاران و نویی مازیار که اي مقاله در نمونه عنوان به

 خواص بر )COOH3CH( اسید استیک مولکول جذب تاثیرات
  زیگزاگ هیدروژن با آلائیده جداره تک کربنی هاينانولوله الکترونی

 چارچوب در )5و5( و )4و4( ،آرمچیر و )8و0( و )7و0،( )6و0،( )4و0(
 تقریب در محاسبات شد. مطالعه )DFT( چگالی تابعی نظریه
LYP3B گوسینی هايپایه با و G31-6 محاسبات بسته کمک به 

 هاينانولوله براي انرژي گاف گرفت. انجام Gaussian کوانتومی
 )5و5( و )4و4( رمچیرآ و )8و0( )،6و0( )،4و0( زیگزاگ جداره تک

 بدست  eV 54/3و 72/2 ،59/2 ،13/1 ،64/2 مقادیر ترتیب به
 محیط به )COOH3CH( اسید استیک مولکول ورود هنگام آمد.

 پیکربندي پایدارترین داراي )8و0( زیگزاگ نانولوله تنها سازي،شبیه
 کربنی نانولوله انرژي گاف کاهش به منجر مولکول این است.

  را نانولوله رسانندگی و شده eV 24/1 مقدار به )8و0( گزاگیز
 کربنی نانولوله که است این از حاکی نتایج بنابراین دهد.می افزایش
 اسید استیک مولکول تشخیص به قادر )8و0( زیگزاگ

)COOH3CH( نانوسنسور ساخت در آن از توانمی و باشدمی 
  ].18[ کرد استفاده شیمیایی

 تحت 2010 سال در شهمکاران و ماتسودا یوکیو که ايمقاله در
 مجله در جداره تک کربنی هايلهنانولو انرژي گاف تعیین عنوان
 انرژي گاف ،شد مشخص رساندند چاپ به آمریکا فیزیک شیمی

 ينانولوله براي چگالی تابعی ينظریه درچارچوب شده محاسبه
 eV 2/1 - 8/0 گستره در مقداري داراي )7و0( کایرالیتی با کربنی
 ].19[ است

 فیزیکشیمی مجله در شهمکاران و جو لی که ايمقاله در همچنین
 الکترونی هايحالت چگالی کردند منتشر 2003 سال در آمریکا
 تابعی نظریه کمک به )7و0( کایرالیتی با زیگزاگ کربنی نانولوله
 روش به شم،-کوهن ايذرهبس معادلات حل و )DFT( چگالی

 محاسبات بسته کمک به محاسبات شد. محاسبه خودسازگار
 هايحالت چگالی محاسبه در و شد انجام VASP کوانتومی
 بصورت پک-مونخورس الگوریتم روش به وارون فضاي الکترونی،

 انرژي (ماکزیموم قطع انرژي همچنین گردید. بنديمش 1×1×26
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 eV 381 معادل انرژي همگرایی انجام از بعد ها)الکترون جنبشی
 کربنی نانولوله انرژي گاف مقدار و شد گرفته نظر در
)7,0SWCNT(، eV 23/1 20[ گردید گزارش.[ 

هدف اصلی مقاله این است که خواص الکترونی نانولوله کربنی 
SWCNT(7,0)  در چارچوب نظریه تابعی چگالی)DFT ( مورد

هاي همگرایی مطالعه قرار گیرد. براي این منظور بعد از انجام آزمون
، انرژي قطع و نحوه مش بندي فضاي وارون Kبراي انرژي و نقاط 

ها و شود. در ادامه موقعیت اتمل بریلوئن مشخص میدر منطقه او
شود و ساختار الکترونی سازي میسازي، بهینهابعاد ابر سلول شبیه

شود. در ه میمحاسب SWCNT(7,0)هاي انرژي و چگالی حالت
هاي نظري سنجی، نتایج به دست آمده با دادهپایان به منظور صحت

شوند. لازم به ذکر مقایسه میو تجربی حاصل از پژوهش دیگران 
هاي انجام شده در محاسبه است نوآوري این مقاله با سایر پژوهش

هاي الکترونی و ساختار نواري نانولوله کربنی زیگزاگ  حالتچگالی 
SWCNT(7,0)  .است 

 محاسبات -2

 مکانیک چارچوب در اينظریه )،DFT( چگالی تابعی نظریه
 ساختار بررسی منظور به آن کاربرد ترینمهم و بوده کوانتومی
 نظریه این است. ايذرهبس هايسیستم در مواد فونونی و الکترونی

 به 1964 سال در کوهن و هوهنبرگ که است ايقضیه بر مبتنی
 ساختار يمحاسبه براي 1965 سال در روش این رساندند. اثبات

 فوك-هارتري روش از ترموفق و شد گرفته بکار جامدات الکترونی
 است. الکترونی ابر چگالی اساسی متغیر نظریه این در کرد. عمل

 که است این است نهفته چگالی تابعی ينظریه قلب در که سوالی
 که ايذرهبس سیستم موج تابع چون ايپیچیده کمیت توانمی آیا
 فضایی متغیر و هاالکترون براي اسپینی و فضایی متغیرهاي به

-اندازه قابل و متغیره تک کمیت با را است وابسته هاهسته براي
 به و کرد جایگزین الکترونی چگالی یعنی آزمایشگاه در گیري
 در هاتلاش اولین رسید؟! شرودینگر يمعادله حل به آن کمک

 يمعادله حل در اصلی متغیر عنوان به چگالی تابع از استفاده
 انجام 1927 سال در فرمی و توماس توسط اي،ذره بس شرودینگر

 اگرچه و شد ارائه 1927 سال در فرمی-توماس مدل گرفت.
 اهمیت اما کند، ارائه تجربه با سازگار و قبول قابل نتایج نتوانست
 .]22و 21[ دارد فراوانی تاریخی

 تابعی صورت به سیستم، يپایه حالت خواص نظریه این اساس بر
 که ايالکترونی چگالی و شده بیان هاالکترون احتمال چگالی از

 ادامه در شود.می زده تخمین کندمی کمینه را سیستم انرژي
 الکترونی چگالی مبناي بر سیستم خواص به مربوط محاسبات
𝑛𝑛(𝑟𝑟)  23[ پذیردمی انجام شده زده تخمین.[ 

-حالت چگالی و ينوار ساختار ترسیم کل، انرژي محاسبه منظور به
 توابع ویژه شود. محاسبه سیستم مقادیر ویژه است لازم انرژي هاي

 معادله حل از )DFT( چگالی تابعی نظریه در انرژي مقادیر ویژه و
  کنند:می تبعیت زیر الکترونی تک شرودینگر

 
�− 1

2
∇2 + 𝑉𝑉𝐾𝐾𝐾𝐾(𝑟𝑟)�𝜓𝜓𝑖𝑖𝐾𝐾𝐾𝐾(𝑟𝑟) = 𝜀𝜀𝑖𝑖𝐾𝐾𝐾𝐾𝜓𝜓𝑖𝑖𝐾𝐾𝐾𝐾                   (1) 

 
 خارجی پتانسیل از ،𝑉𝑉𝐾𝐾𝐾𝐾(𝑟𝑟) شام-کوهن پتانسیل )1( معادله در

𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑟𝑟)و است هایون الکترواستاتیک پتانسیل از ناشی که 
𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑟𝑟) الکترونی چگالی از متاثر از که 𝑛𝑛(𝑟𝑟) شود:می تشکیل است 

 
𝑉𝑉𝐾𝐾𝐾𝐾(𝑟𝑟) = 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑟𝑟) + 𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑟𝑟) + 𝑉𝑉𝑋𝑋𝑋𝑋[𝑛𝑛(𝑟𝑟)]            (2)     

 
 صورت به معمولاً  𝑉𝑉𝑋𝑋𝑋𝑋[𝑛𝑛(𝑟𝑟)] یتبادل-همبستگی پتانسیل بنابراین
𝑉𝑉𝑋𝑋𝑋𝑋[𝑛𝑛(𝑟𝑟)] تبادلی-همبستگی انرژي مشتق = 𝛿𝛿𝐸𝐸𝑋𝑋𝑋𝑋(𝑛𝑛)

𝛿𝛿𝛿𝛿(𝑟𝑟)
 بیان  

 ،LDA نظیر مختلفی هاي تقریب گرفتن نظر در با لذا شود.می
GGA مورد دستگاه توانمی تبادلی-همبستگی تابعی براي غیره و 

 این در است ذکر به لازم ].24[ کرد مطالعه روش این به را نظر
 تبادلی همبستگی تابعی براي موضعی چگالی تقریب از مقاله

 است. شده استفاده

 بحث و نتایج -3

-شبه روش به و چگالی تابعی ينظریه چارچوب در محاسبات
 از شم،-کوهن معادلات حل منظور به است. شده انجام پتانسیل

 بسته در )LDA( موضعی چگالی تقریب و تخت موج هايپایه
 با مغزي هايیون اثر  است. شده استفاده ABINIT محاسباتی

 و شده گرفته نظر در Hutter-Teter-Goedecker پتانسیلشبه
 نظر در  )LDA( محلی چگالی تقریب در هاالکترون بین برهمکنش

  است. شده گرفته
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 meV حدود در کل انرژي همگرایی منظور به که گردید مشخص
 اول منطقه است. نیاز مورد eV 953 مقدار به قطعی انرژي 1

 همگرایی آزمون انجام از بعد پک-مونخورس روش به بریلوئن
 با است. شده بنديمش 1×1×16 صورت به ،meV 5زیر تا انرژي
 انرژي کمینه حالت به را ساختار هااتم موقعیت و اندازه سازيبهینه

  از کمتر اتم ره بر وارد نیروي که ايگونه به رسانده پتانسیل
eV Å⁄  – Å  21/4 مقدار با ابرسلول ابعاد انتخاب با شد. 5×5-10   

 همچنین ).1(جدول رسید همگرایی به کل انرژي 67/8 – 69/8
 ساختار شد. اعمال رشد امتداد در )PBC( ايدوره مرزي شرایط

 تلرانس با شده بهینه )7,0SWCNT( کربنی نانولوله واحد ابرسلول
 بهینه ساختار همراه به اتمی بین نیروهاي براي فوق شده تعیین
 داده نشان 1 شکل در )Z( رشد محور امتداد در شده تکرار شده
 است. شده

 
 نانولوله الکترونی خواص و شدهبهینه ساختاري مشخصات ترینمهم

 است. آمده 1 درجدول  )7,0SWCNT( کربنی

 
 کربنی نانولوله انرژي گاف مقادیر β و α فوق جدول در
)7,0SWCNT( گاف .است .]20و19[ هايپژوهش از حاصل 

  و ]19[ یوکیوماتسودا هايیافته با eV 1/0 مقدار به شده محاسبه
 اختلاف این دارد. اختلاف ]20[ جو لی نتایج با eV  07/0مقدار به

 فضاي بنديمش قطع، انرژي انتخاب در تفاوت از ناشی جزئی
 حل در استفاده مورد تقریب نوع و بریلوئن اول منطقه در وارون

 مقاله در که ايگونه به است. شم-کوهن ايذرهبس معادلات
 در است شده استفاده LYP3B تقریب از همکاران و یوکیوماتسودا

 کنیم.می استفاده )LDA( موضعی چگالی تقریب ما که حالی
 دستخوش قطع انرژي افزایش با سیستم کل انرژي که هنگامی
 مقدار این با ايذرهبس سیستم گفت توانمی گردد اندکی تغییرات

 مقدار، این و است گرفته قرار خود پایدار حالت در جنبشی انرژي
 است ذکر به لازم است. هاالکترون به منتسب واقعی جنبشی انرژي

 دقت باشد بیشتر تخت موج هايپایه تعداد چه هر که آنجایی از
 قطع انرژي براي را مناسبی مقدار باید لذا بود خواهد بالاتر بهمحاس

)ECut( پیدا قطع انرژي مقادیر حسب بر همگرایی آزمون طریق از 
 نمود.
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 اینجا در ،)2 (شکل کل انرژي همگرایی آزمون نتایج به توجه با
ECutجنبشی انرژي ازاي به سیستم ≥ Ha ( eV)-28  به ،762
 دقت افزایش منظور به بنابراین است. رسیده همگرایی آستانه

 شده گرفته نظر در )Ha 35 )eV 953 قطع، انرژي مقدار محاسبات
 انرژي لحاظ از چندانی تفاوت eV 953 از بیشتر مقادیر و است

 تغییر چندان را محاسبات دقت تنها نه بیشتر مقادیر انتخاب و ندارند
 .شد خواهد محاسبات هزینه افزایش موجب بلکه دهدنمی

 
 الکترونی هايحالت چگالی و انرژي گاف الکترونی، ساختار ادامه در
)EDOS( کربنی ينانولوله الکترونی خواص بررسی منظور به 

 شده محاسبه آغازین محاسبات کمک با )7,0SWCNT( زیگزاگ
 است.
 حل زا حاصل انرژي مقادیر ویژه ترسیم نواري ساختار از منظور

 اول منطقه در K نقاط حسب بر شم-کوهن ايذرهبس معادلات
SWCNT  کربنی نانولوله الکترونی نوار ساختار است. بریلوئن

 داده نشان 3 شکل در LDA تقریب از آمده دست به منزوي )7,0(
 انتخاب Z®Γ بصورت نواري ساختار ترسیم مسیر است. شده
  و Γ)0 0 0( هايموقعیت يدهندهنشان مذکور نقاط است. شده

)0.5 0 0(Z نوارهاي همچنین باشند.می بریلوئن اول منطقه در 
 فرمی تراز بالاي رسانش نوار چهار  و فرمی تراز پایین ظرفیت

 اند.شده مشخص
 

 
 هستند. Γ نقطه در دو هر رسانش نوار کمینه و ظرفیت نوار بیشینه
 است π*غیرپیوندي و π پیوندي ترازهاي از ناشی نوار دو این منشاء

 سطح از eV 62/0 و -eV  53/0هايانرژي داراي ترتیب به که
 اند.شده مشخص شکل در قرمز رنگ با ترازها این باشد.می فرمی

 ایجاد Γ نقطه در eV 15/1 مقدار به مستقیمی انرژي گاف لذا
 شده محاسبه پارامترهاي سایر و پتانسیلشبه نوع به بسته شود.می
 پژوهش نتایج با eV 1 - 07/0 حدود در انرژي گاف بخش، این در

 نشان 3 شکل در که طور همان .]20و19[ دارد اختلاف پیشین هاي
 در شده محاسبه رسانش و ظرفیت نوارهاي پهناي است، شده داده

 و eV  92/1مقادیر داراي ترتیب به Z و Γ نقاط میان فاصله
eV23/2 .تجربی نتایج با جزئی اختلاف این دلایل از یکی هستند، 

 از ناشی که است )SIE( خودبرهمکنشی خطاي وجود
 نظریه در هاالکترون )XC( تبادلی همبستگی توابع غیرجایگزیدگی

 نوارهاي پهناي شودمی موجب امر این .است )DFT( چگالی تابعی
 شدگیپخش )DFT( نتیجه گفت توانمی د.نباش پایین بسیار انرژي

 موجب که است فرمی تراز پایین شده اشغال ترازهاي در هاالکترون
 خودبرهمکنشی خطاي و شده هاآن میان کولنی برهمکنش افزایش

 حذف منظور به توانمی موارد بعضی در .]25[ دهد.می افزایش را
 فادهاست هیبریدي توابع از آن اصلاح یا و خودبرهمکنشی خطاي

 راه یک همیشه هیبریدي توابع از استفاده وجود، این با .]26[ کرد
 هزینه هااتم زیاد تعداد با هاییدستگاه براي و نیست کلی حل

  دارد. همراه به سنگینی محاسباتی
 زیگزاگ کربنینانولوله الکترونی هايحالت چگالی قسمت این در
)7,0( SWCNT  داده نشان 4 شکل در نتایج است. شده محاسبه 
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 هايحالت چگالی انرژي، گاف راست سمت خطوط است. شده
-نشان ،انرژي گاف چپ سمت خطوط و رسانش نوار در الکترونی

 است. ظرفیت نوار در الکترونی هايحالت چگالی يدهنده

 
هاي نوار رسانش به مراتب از چگالی دهد ترازنتایج ما نشان می

کمتري نسبت به ترازهاي نوار ظرفیت برخوردار هستند. این مطلب 
بدین معنی است که احتمال حضور الکترونها در نوار رسانش به 
مراتب کمتر از احتمال حضور الکترون در نوار ظرفیت است و تنها 
درصورت تامین انرژي به مقدار گاف انرژي امکان انتقال الکترون 
به نوار رسانش وجود دارد و ماده خاصیت نیمه رسانایی از خود 
نشان میدهد. علت این رفتار را میتوان به وجود آمدن ترازهاي 
نسبت بزرگ سطح به حجم در نانوساختار و تشکیل ترازهاي 

 سطحی میان گاف انرژي مربوط دانست.

  گیري نتیجه -4
یابی به خواص الکترونی نانولوله در این پژوهش به منظور دست

هاي همگرایی انرژي، بردار ابتدا آزمون SWCNT(7,0)کربنی 
ها درون ابرسلول انجام شدند. سازي ابعاد و موقعیت اتمموج و بهینه
ترین خواص الکترونی در قالب ساختار نواري، گاف سپس مهم

هاي الکترونی محاسبه و ترسیم گردیدند. این انرژي و چگالی حالت
-شم به روش شبه-کوهن ايذرهمحاسبات با حل معادلات بس

هاي موج تخت با درنظر گرفتن تقریب چگالی پتانسیل در پایه
 تبادلی انجام شد. -) براي جمله همبستگیLDAموضعی (

انتخاب شد و فضاي وارون در منطقه  eV953مقدار انرژي قطع 
´پک بصورت -اول بریلوئن به روش مونخورس ´1 1 -مش 16

هاي سازي در امتداد محوربندي گردید. اضلاع ابر سلول شبیه
ي ها، درون ابر سلول با حل معادلهمختصات و مختصات مکانی اتم

eV  ) با دقتی معادلSCFشم به روش خودسازگار (-کوهن Å⁄   
اي بهینه شد که کل نیروهاي وارد بر هر اتم کمتر به گونه 5×10-5

eVاز  Å⁄ ساختار نواري نانولوله کربنی باشد.  5×10-6  
)7,0SWCNT( در امتداد مسیر Z®Γ  در منطقه اول بریلوئن

ترسیم شد و نتایج محاسبات ساختار نواري نانولوله کربنی 
SWCNT(7,0)  نشان داد بیشینه نوار ظرفیت و کمینه نوار

هستند و گاف انرژي از نوع مستقیم  Γ رسانش هر دو در نقطه
است. منشاء این دو نوار ناشی از   eV 15/1بوده و داراي مقدار  

است که به ترتیب داراي  π* و غیرپیوندي πترازهاي پیوندي 
باشند. از سطح فرمی می eV 62/0 و -eV 53/0 هايانرژي

همچنین به علت پهناي مناسب نوارهاي ظرفیت و رسانش  که به 
هستند، از خطاي   eV 23/2 و  eV 92/1 ترتیب داراي مقادیر

-پوشی شد. در پایان چگالی حالتها چشمخودبرهمکنشی الکترون
هاي الکترونی محاسبه شد و مشخص گردید احتمال اشغال 

ها به مراتب بیشتر از ترازهاي ترازهاي نوار ظرفیت توسط الکترون
نوارهاي رسانش  نوار رسانش است. همچنین مشخص شد گستره

رسانا بسیار کمتر از نوارهاي ظرفیت است و نانولوله یک نیمه
توان گفت کاهش ابعاد کوانتومی به شود. بنابراین میمحسوب می

یک بعد و افزایش نسبت سطح به حجم، اثرات قابل توجهی را 
 کند.درخواص الکترونی نانوساختار ایفا می
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Abstract: In this paper electron features for zigzag carbon nanotubes SWCNT(7,0) were studied. Using Density 
Functional Theory (DFT) and calculating Cohen-Scheme many body equations with Self Consistent Field (SCF) 
approach and considering Local Density Approximation (LDA), the investigation was performed. The nanotube's 
morphology is cylindrical with cross section of 5.480 Å and growing in [100] direction. After calculating energy 
convergence, the cutoff energy of 953 eV was selected and the inverse space was meshed as  1×1×16 by 
Monkhorst-Pack method. Results showed that the nanotube's energy gap was Reduces due to high surface to 
volume ratio and creating surface levels within the gap. Furthermore, electron properties including band structure 
and electron states densities were calculated for SWCNT(7,0) and it was found that maximum valance band and 
minimum conduction band were both at Г point. These two bands are stemmed from bonding level of π and 
antibonding level of π* with energies of -0.53 eV and 0.62 eV, respectively from Fermi level. Therefore, a direct 
energy gap of 1.15 eV was created at Г point and as was expected the nanotube was placed among semiconductor 
materials. In addition, the valance and conduction bandwidths calculated between Г and Z points were 1.92 eV 
and 2.23 eV, respectively. Thus, self-interaction error has no significant effect on results. 
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