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  چكيده

در اين پايان نامه، پس از معرفي كربن و انواع شكل هاي آن، به نوع خاص نانولوله هاي كربني پرداخته و انواع آن، 
سپس . ساختار هندسي، خواص و ويژگي ها، روش هاي سنتز، كاربرد ها و انواع نقص در آنها معرفي شده است

. آن را براي نانولوله هاي كربني به كار برده ايماصول اوليه ي يك شبيه سازي ديناميك مولكولي را شرح داده و 
شبيه سازي ديناميك مولكولي يك تكنيك براي محاسبه ي خواص تعادلي و انتقالي سيستم هاي بس ذره اي است، 

ثانيه بعد، حدس زده و رفتار يك   ∆tكه با انتگرال گيري معادلات حركت نيوتن، مكان و سرعت اتم ها را در 
 . را در طول زمان شبيه سازي، پيشگويي مي كندذره اي  Nسيستم 

رسانندگي گرمايي از جمله خواص انتقالي جامدات است كه مي توان گفت تقريباً يكي از سخت ترين ضرائب براي 
با اين رهيافت، اقدام به محاسبه ي رسانندگي گرمايي نانوريبون و نانولوله هاي نوع زيگزاگ، براي . محاسبه است

همچنين اثر  .كرده و نمودار  رسانندگي گرمايي برحسب دما، طول و شعاع نانولوله ها بدست آورديم چند نوع خاص،
 .روي رسانندگي گرمايي نانولوله ها را نيز بررسي كرديم  Stone-Walesنقص هاي  تهي جا و 

بيشتر ( ر بالايي هستندنتيجه ي مهم اين پايان نامه اينست كه، نانولوله هاي كربني داراي رسانندگي گرمايي بسيا 
رسانندگي گرمايي نانولوله ها با افزايش طول يا شعاع، افزايش ، و با افزايش ). از هر جامدي كه تا كنون ديده شده

  .  كاهش مي يابد  Stone-Walesدرصد چگاليِ نقص تهي جا يا 
  

  

  

  

  

  

  

  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

Abstract 

In this thesis, first we introduce different structures of carbon such as diamond, graphite, 
fullerene and nanotube, then we proceed special kind of carbon nanotubes, and its forms, 
geometric structures, properties, synthesis methods, applications and kinds of defects is 
introduced. Then we explain primary principles of a molecular dynamics simulation and 
apply it for carbon nanotubes. Molecular dynamics simulation is a technique for computing 
the equilibrium and transport properties of many-body systems, which guesses by 
integrating Newton’s equation of motion, positions and velocities of particles at subsequent 
∆t seconds and predicts behavior of a system with N particles during time of simulation. 

Thermal conductivity is one of the transport properties that can be said it is one of the most 
difficult coefficients for computing. By this approach, we proceed computing of thermal 
conductivity of zigzag nanoribons and nanotubes, and obtain diagrams of thermal 
conductivity in terms of nanotube’s temperature, length and radius. Also we investigate the 
effect of vacancy and Stone-Wales defects on nanotubes thermal conductivity. Important 
result of this thesis is that, nanotubes have a very high thermal conductivity, (more than 
any solid that ever seen). Thermal conductivity increases by increasing of length or radius 
and decreases by increasing percent of vacancy or Stone-Wales defects density. 
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  مقدمه-1-1

  توري و صنعافن امروزه نانوتكنولوژي را در خط مقدم تحقيقات به عنوان يك عامل تاثيرگذار در علم،  
دهه هاي آينده مي آورند كه قادر است در  وري در دسترس بشر به حساباشناسند و آن را اساسي ترين فنمي

ي، توانمندي توليد مواد، ابزارها و سيستمهاي ژنانوتكنولو .تحول عظيمي در زندگي جوامع انساني ايجاد كند
لكولي و اتمي و استفاده از خواصي است كه در آن سطوح وجديد با در دست گرفتن كنترل در سطوح م

تركيبات جديد، يا ايجاد تغييراتي در دهي  هدف اصلي اكثر تحقيقات نانوتكنولوژي شكل . شودمي ظاهر
  .مواد موجود است

 " دقيق تر در واقع نانوتكنولوژي فناوري جديدي است كه تمام دنيا را فرا گرفته است و به تعبيرِ   
از همين تعريف ساده برمي آيد كه  . "انوتكنولوژي بخشي از آينده نيست بلكه همه آينده استن

  . رشته هاست يدر تمام نيست بلكه رويكردي جديد رشته ي جديدنانوتكنولوژي يك 

كاربردهايي را در حوزه هاي مختلف از غذا، دارو، تشخيص پزشكي و بيوتكنولوژي  ،براي نانوتكنولوژي   
. اندواد، هوافضا و امنيت ملي برشمردهنقل، انرژي، محيط زيست، موتا الكترونيك، كامپيوتر، ارتباطات، حمل

ان يك عنووري را بهاين عرصه به همراه پيامدهاي اجتماعي، سياسي و حقوقي آن، اين فنكاربردهاي وسيع ا
  . مطرح نموده است اي زمينه فرا رشته

 پنجاه.زده شد 1959در سال ) البته در آن زمان هنوز به اين نام شناخته نشده بود ( اولين جرقه فناوري نانو    
«  نظري و دارنده جايزه نوبل، درسخنراني معروف خود با عنوانتخصص كوانتوم م 1سال پيش ريچارد فاينمن

اساس تفكر كوچك شدن اجسام بزرگ صنعتي را ايجاد و به دنبال » فضاي زيادي درسطوح پايين وجود دارد
مند شده بود و قصد قعلانسبت به وسايل بسيار كوچك فاينمن ،  2، اريك دركسلر 70در اواسط دهه  ،آن

را بر ايده هاي جديد خود كه  "نانوتكنولوژي"واناييهاي آنها به كاوش بپردازد و نام داشت تا در مورد ت
   .برگرفته از نظر فاينمن بود انتخاب كرد

نانومتر  5مكعبي با ابعاد . برابر قطر يك اتم است 4 يعني حدوداً) −m910(يك نانومتر، يك ميلياردم متر
نانومتر، هزار برابر  10در مقايسه يك جسم نانومتري به اندازه حدود . اتم را شامل مي شود 1000 حدوداً

                                                            
1.Richard Feynman  
2.Eric Drexler  
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  نانومتر در هر لايه 250با ابعاد حدود  ،هاي امروزي ICكوچكترين . است انسان كوچك تر از قطر موي سر
  .حدود يك ميليون اتم را در بردارند ،به ارتفاع يك اتم

  ي آيد كه چرا اين مقياس طول اينقدر مهم است؟حالا اين سوال پيش م

از جابجايي  ،الكترونهاي داخل ماده و اثر متقابل اتمها با يكديگر) مكانيك كوانتمي(خواص موجي شكل    
 ،با توليد ساختارهايي در مقياس نانومتر، امكان كنترل خواص ذاتي مواد. مواد در مقياس نانومتر اثر مي پذيرند

ه ب ،بدون تغيير در تركيب شيميايي ،ب، خواص مغناطيسي، ظرفيت بار و حتي رنگ موادازجمله دماي ذو
شود ي جديدي با كارايي بالا منتهي ميها به محصولات و تكنولوژي ،استفاده از اين پتانسيل. وجود مي آيد

  . كه پيش از اين ميسر نبود

كربن يكي از عناصر طبيعي است كه در شكل هاي مختلف در طبيعت وجود دارد ونام نانوساختار هاي  
در اين . كربني، امروزه، در اكثر زمينه ها ي پژوهشي و تحقيقاتي و حتي كاربردي بسيار به گوش مي خورد

انو ساختار اصلي شبيه سازي كه ن( فصل به كربن و انواعِ ساختار هاي آن مي پردازيم و نانولوله هاي كربني 
ها، روش هاي توليد و سنتز، كاربرد هاي ، را از نظر انواع ساختارها، خواص و ويژگي)در اين پايان نامه است

  .كنوني و انواع نقص در شبكه، به طور مفصل  بررسي مي كنيم

  

  كربن -1-2

، ششمين عنصر در جدول تناوبي است كه ، عنصري غير فلزي، فراوان و چهارظرفيتي 6با عدد اتمي  كربن   
222شكل الكتروني آن به صورت  221 pss الكترون در لايه  2كه از  ،مي باشدK) اربيتالs1 ( الكترون  4و

الكترونهاي ظرفيت  p2كه دو الكترون اربيتال  است، تشكيل شده) p2و دو تا در s2دو تا در ( Lدر لايه 
دمبلي  به صورت pاتم كربن يك تقارن كروي دارد و اربيتال  sِاربيتال  ،در حالت پايه. هستند) والانس(

داراي  pجهت مشخصي ندارد و اربيتال  sدر نتيجه اربيتال . كه حول محورها تقارن دارد ،است 1شكل
  .  ]1[خواص جهتي است

با به اشتراك  ،نانولوله نانو ريبون والماس ، گرافيت، فولرين و اتم هاي كربن در شكل هاي مختلف مثلاً   
آرايش  ،براي اينكه اين پيوندها تشكيل شوند. ها، پيوندهاي كووالانسي تشكيل مي دهندالكترون گذاشتنِ

                                                            
1‐Elongated Barbell 
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222 حالت الكتروني به صورت 221 pss  بيش از دو الكترون به صورت  كهايد به گونه اي تغيير پيدا كند ب
 ي يند شناخته شدهآبوسيله فر، اين تغيير حالت آرايش الكتروني. الكترون والانس قابل استفاده باشد

به اين  ،در حالت پايه تغيير مي كند Lاتفاق مي افتد كه در آن آرايش الكتروني در پوسته  1هيبريداسيون
تركيب مي شود و اربيتال هاي هيبريدي كه  p2با اربيتال بالاتر   s2ترتيب كه يكي از دو الكترون اربيتال 

s2 تركيبي از اربيتالهاي يند هيبريداسيون تعداد الكترون هاي آاين فر. مي آورد است را به وجود p2و 
  . تبديل مي كند 4به  2والانس را از 

آنگاه چهاراربيتال هيبريدي  ،تشكيل شده باشد p2و سه اربيتال  s2اگراربيتال هيبريدي از يك اربيتال    
3sp  كربن شامل آرايش الكتروني پوسته  ،در اين حالت آرايش الكتروني. شودمي ايجادK  است كه بدون

Lتغيير باقي مانده و به جاي پوسته اصلي 32يداشتيم چهاراربيتال هيبريد كه قبلاً  ps هر . خواهيم داشت
32اربيتال  ps م بايد توجه كنيم كه چنانچه ات. در اين مورد در چهار گوشه يك چهار وجهي قرار مي گيرد

هاي سأيبريدي در راستاي مركز مكعب به ركربن را در مركز يك مكعب در نظر بگيريم، اين چهار اربيتال ه
  .آن به طور يك در ميان قرار خواهند گرفت كه همان آرايش چهار وجهي منتظم است

تشكيل شده باشند آنگاه سه اربيتال هيبريدي  p2و دو اربيتال s2اگر اربيتال هاي هيبريدي از يك اربيتال    
2sp كربن شامل آرايش الكتروني پوسته  ،خواهيم داشت و در اين حالت آرايش الكترونيK  است كه

22داشتيم سه اربيتال هيبريدي  كه قبلاً Lبدون تغيير باقي مي ماند و به جاي پوسته اصلي  ps  و يك الكترون
در اين حالت سه تا از چهار الكترون والانس . قرار دارد، خواهيم داشت p2آزاد غيرهيبريدي، كه در اربيتال 

قي مي ماند هر كدام از سه بوسيله اربيتال هاي هيبريدي اشغال مي شود و يك الكترون به طور غيرجايگزيده با
22الكترون اربيتال هيبريدي  PS  كه در يك صفحه دوبعدي، مثلاً ،يك آرايش مثلثي دارند   x‐yمي ، قرار -

  . گيرند و جز در راستاي گسترش تفاوتي با يكديگر ندارند

، وجود دارد كه اين اربيتال sp هيبريديهمچنين نوع سومي از اربيتال هاي هيبريدي، يعني اربيتال هاي    
پيوند ايجاد شده توسط اربيتال هاي . تشكيل شده است p2و يك اربيتال s2هيبريدي از يك اربيتال 

غيرجايگزيده، (در اين حالت چهار الكترون والانس بوسيله دو الكترون آزاد . ، خطي استspهيبريدي
sp2قرار دارد، و دو اربيتال هيبريدي  p2كه در اربيتال ) غيرهيبريدي   ). 1-1(شكل ]1[اشغال مي شود  

                                                            
1‐Hybridization 
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  اربيتال هاي هيبريدي  -1-1كل ش

مي شوند و نمايش  اتم هاي كربن ايجاد پيوند واقعيِ هاييندآدر طي فر ،انواع اربيتال هاي هيبريدي تمام   
اگر اربيتالها  _كه در بالا ذكر شد_در اين طرح هاي پيوندي. ساختار واقعي اتم كربن آزاد نيستند ي دهنده

در اين نوع پيوند چگالي بار در . گويند ميσ)(همپوشاني محوري داشته باشند پيوند ايجاد شده را سيگما
  .پيوند بين دو اربيتال هيبريدي نيز از اين نوع مي باشد. فضاي بين دو اتم كربن بيشترين مقدار است

 ،نام دارد  πاين نوع پيوند كه پيوند . همپوشاني نيز ممكن است ازي نوع ديگر  pالبته براي اربيتال هاي    
در اين حالت بيشترين چگالي بار در . همپوشاني جانبي داشته باشند  pدو اربيتال  ،نگامي رخ مي دهد كهه

) 2-1(بالا و پايين يا چپ و راست محوري كه هسته دو اتم را به هم متصل مي كند قرار دارد كه در شكل 
  . نمايش داده شده است

  
 Pبين دو اربيتال   πپيوند  -2-1شكل
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  :پيوند بين اتم هاي كربن ممكن است وجود داشته باشد كه عبارتند ازسه نوع 

CC پيوند يگانه -الف  .À 541 است، با طول پيوند 3SPكه هيبريداسيون آن از نوع  −

CC پيوند دوگانه  -ب  .À31است، با طول پيوند  2SPكه هيبريداسيون آن از نوع  =

CC پيوند سه گانه -پ   ).3-1(شكل  ]À 2.1 ]1است، با طول پيوند  SPكه هيبريداسيون آن از نوع ≡

  
  

  انواع پيوندهاي اتم هاي كربن -3-1شكل 

  

  انواع شكل هاي كربن -1-3

كه همه اين چهار فرم جامد هستند و در ساختار  ،شود به چهار صورت مختلف در طبيعت يافت مي كربن   
  .اند منظم در كنار يكديگر قرار گرفته  هاي كربن به صورت كاملاً اتم ،آنها

  :اين ساختارها عبارتند از

   1گرافيت -1

    2الماس -2

   3فولرين -3

   1نانولوله -4
                                                            
1.Graphite 
2.Diamond 
3.Fullerene 
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   گرافيت -1-3-1

اين . اما بصورت ساختارهاي بزرگ بلورين وجود ندارد ،گرافيت است كربن در نوع غير بلورين آن اساساً   
را ) دوده(و سياهي چراغ شكل كربن بيشتر بصورت پودر است كه بخش اصلي موادي مثل ذغال چوب 

قرارگرفتن شش  از آن  ، ساختارپايدارتر است ،كربن به شكل گرافيت ،دماي اتاق در فشار و. دهدتشكيل مي
اين اتم هاي كربن به گونه اي با يكديگر تركيب شده اند كه . اتم كربن در كنار يكديگر به وجود آمده است

-شدهبه هم متصل  -دروكربنهاي معطردرست مثل هي -هاي شش وجهي  هر اتم با سه اتم ديگر بصورت حلقه

ضلعي منتظم را پديد مي آورند و از مجموع آنها صفحه اي به دست مي آيد كه به عنوان  شش   يكاند و 
   .شود يك لايه گرافيت در نظر گرفته مي 

. ناميده مي شود را تشكيل مي دهد نانوريبون يا گرافن  گرافيت، يك ماده دو بعدي كهيك لايه تكي از    
  .يك گرافيت را نشان مي دهد) 4-1(شكل. د شيشه محكم استچنين كربني همسانگرد و مانن

  
  گرافيت -4-1شكل

42.1 با طول پيوند2sp  اتمهاي كربن در گرافيت با هم پيوندي از نوعِ À از نوع سيگما  يكه پيوند ،ددارن
 .]1[است 

4612.2ثابت شبكه يك كريستال گرافيتي برابر     À همسايه نزديك براي يك اتم مخصوص در  12. است
arسه همسايه اول در . در سه پوسته شش وجهي قرار دارند، داخل صفحه ، و شش همسايه دوم در  1=

ar 32 arو سه همسايه سوم در   = 23   .هستند =

اند ه اي به سه گوشه جهت گرفت در يك صفحه قرار دارند و به گونه 2spمحورهاي سه اوربيتال هيبريدي    
اين مجموعه براي توصيف حالت پيوندي مولكولهاي مثلثي مسطح كه اتم . باشد 120˚كه زواياي بين آنها 

                                                                                                                                                                                    
1.Carbon Nanotube 


