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  چكيده

و  NH2/)6,0(@)13,0(،) 6,0(@)13,0(هاي كربني دو ديواره خواص ساختاري و الكتروني نانولوله

)13,0(@)6,0(/ COOHدهد نتايج نشان مي. ي گرفته استبا استفاده از روش نظريه تابعي دانسيته مورد بررس

دار كردن نانولوله كربني دو ديواره، با عامل. فلزي است) 6,0(@)13,0(نانولوله كربني دو ديواره خالص 

ساختارهايي كه بدست . آيدانحرافات موضعي در ديواره نانولوله بيروني  در جهت محور شعاعي بوجود مي

-، تغييرات ساختاري معناداري را به نمايش ميCOOH /)6,0(@)13,0(و NH2/)6,0(@)13,0(آيند، مي

هادي با يك گاف يك نيمهCOOH /)6,0(@)13,0(فلز است و يك نيمه NH2/)6,0(@)13,0(گذارند؛ 

آيند و روي ديواره ، حالت الكتروني جديدي بوجود مي NH2/)6,0(@)13,0(در . انرژي كوچك است

ها بر اساس انتقال الكترون از نانولوله دروني به سمت اين توزيع حالت شوند؛بيروني و گروه عاملي  توزيع مي

آيد و روي نيز حالات جديدي بوجود مي COOH /)6,0(@)13,0(در . شودتوضيح داده مي NH2–گروه 

- رخ نمي COOH–شود، اما انتقال بار معناداري بين نانولوله داخلي و گروه عاملي نانولوله داخلي توزيع مي

اين نتايج بر اين نكته تأكيد دارد كه انحراف موضعي ساختار اتمي روي نانولوله كربني دو ديواره كه با . دهد

هاي كربني دو ديواره را تواند ساختارهاي الكتروني نانولولهدهد، ميدار كردن ديواره نانولوله رخ ميعامل

  .  تغيير دهد

الكتروني و انرژي جذب اتم ليتيم روي نانولوله  براي مطالعه خواص DFTدر بخش دوم تحقيق، محاسبات 

و  8,0(/NH2((  COOH–و  NH2–هاي دار شده با گروهو عامل) 8,0(كربني تك ديواره  خالص

)8,0(/COOH (دهد كه انرژي جذب اتم ليتيم در داخل و بيرون نانولوله نتايج نشان مي. انجام شده است



 ب 
 

-ها، انتقال بار از اتم ليتيم به سمت نانولوله صورت ميدر اين نانولوله .تفاوت زيادي با هم ندارند) 8,0(كربني 

هاي مختلفي شود، موقعيتدار ميعامل COOH–و  NH2–هاي هنگامي كه نانولوله كربني با گروه. گيرد

دار هاي عاملانرژي جذب اتم ليتيم در اين نانولوله.  آيداطراف گروه عاملي براي جذب اتم ليتيم بوجود مي

هنگامي كه اتم . ها  بيشتر از انرژي جذب اتم ليتيم بر روي نانولوله كربني خالص استشده براي تمام موقعيت

شود، گاف انرژي بزرگتري بين نوار ظرفيت و دوپ مي COOH/)8,0(و  NH2/)8,0(هاي ليتيم در نانولوله

  .شودش هدايت در نانولوله ميها باعث كاهآيد، در نتيجه جذب اتم ليتيم بر آنهدايت بوجود مي

  

هاي كربني دو ديواره، نظريه تابعي دانسيته، انرژي جذب، ليتيم دوپه شده در نانولوله: كليديكلمات

  .دار شده، ساختار نواري، دانسيته حالتهاي كربني عاملنانولوله
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  مقدمه

تاري، نوري و الكتريكي هاي كربني كشف شدند، پژوهشگران خواص شيميايي، ساخاز هنگامي كه نانولوله

هاي گوناگون بهينه سازي توليد، هاي تحقيقاتي بر روي راهبسياري از گروه. اندها را مورد توجه قرار دادهآن

و مكانيكي  اند تا خواص الكترونيمتمركز شدههاي كربني دار كردن، جدا سازي و فرآوري نانولولهعامل

  .ر دهندبرداري قراها را مورد بهرهارزشمند آن

تك ديواره (هاي كربني و ساختاري نانولوله لعات نظري بر روي خواص الكترونيدر اين تحقيق، بررسي مطا

 توصيف فصل اول، به .فصل تدوين شده است  3اين رساله در . دار شده انجام گرفته استعامل) و دو ديواره

هاي كربني و خصوصيات  نانولولهرسي برفصل دوم به . دپردازمي روژهاستفاده شده در پ هاي نظريروش

فصل سوم . ها انجام شده است، اختصاص يافته استدار شده  و مطالعاتي كه بروي آنهاي كربني عاملنانوله

 و) 6,0(@)13,0(كربني دو ديواره  دار كردن نانولولهباشد؛ بخش اول به بررسي عاملشامل دو بخش مي

در بخش دوم اين فصل فرايند جذب . ها اختصاص داده شده استآن بررسي خواص ساختاري و الكتروني

مورد مطالعه قرار  COOH/)8,0(و  NH2/)8,0(دار شده و عامل)  8,0(هاي كربني خالص ليتيم روي نانولوله

در ابتداي  هر بخش  3هاي محاسباتي به كار گرفته شده براي هر دو پروژه، در فصل روش. گرفته است 

  .است توضيح داده شده

  

  



 

 
 

                                                                                                                           

  

  

  

  

                

  فصل اول                  
  

                                                

 شيمي محاسباتي                                                               



  3                                                                       دار شدههاي كربني عاملمطالعه خواص الكتروني نانولوله
 

 
 

  مقدمه -1-1

مكانيك مشكل مربوط به محاسبات پيچيده  .اي استتوصيف خواص شيميايي و فيزيكي مواد كار پيچيده

امكانات استفاده از اي را با ذرهبسهاي سيستمبه طور كلي مشكل  .است 1ايذرهسبهاي سيستم يكوانتوم

هاي تقريبكه شود گرفته ميكار به نظريهاي به همين منظور روش .حل كرد دقيقتوان بطور نمي ايرايانه

كنند ان را فراهم مياين امكهاي تقريبي روش .ها مورد استفاده قرار گرفته استساده كننده و قابل قبول در آن

  .براي بسياري از كاربردهاي عملي ممكن شود يمكانيك كوانتومتا 

هاي مختلف ايفا  نقش مهمي در بررسي و مطالعه نظري سيستمپر سرعت  هايرايانههمراه با  2شيمي محاسباتي

توان به بررسي  ا ميه گيري از مدل ها و با بهره اي با استفاده از تقريب هاي رايانه سازي در شبيه. كند مي

گيري  ها و با بهره با توجه به رشد توان پردازشي رايانه. هاي مختلف پرداخت در زمينهشده هاي مطرح  پرسش

در . سازدهاي را ميسر ميبيني سيستمتوان نتايجي را پيش بيني كرد كه توصيف و پيشميشيمي محاسباتي از 

  . ]1[ گذاردده را به نمايش ميحقيقت شيمي محاسباتي نگاه دانشمندان به آين

به كار رفته  شهاي محاسباتي كه در اين پژوهها و روشتقريب ،هاي نظرياين فصل به چارچوب روش در

  .پردازيماست، مي

  

  

  

  

                                                            
1 many-body 
2 Computational chemistry 
 



  4                                                                       دار شدههاي كربني عاملمطالعه خواص الكتروني نانولوله
 

 
 

  1اپنهايمر -تقريب بورن-1-2

-و پيشتوانست رفتار ذرات ريز را توصيف ميبندي كرد كه اي را فرمولمعادله 2شرودينگر، 1926در سال 

  :ها به صورت زير استها و الكتروناي براي هستهذره بسمعادله شرودينگر مستقل از زمان . بيني كند

)1-1                     (Ĥߖ൫ݎଵ, ,ଶݎ … , ,௜ݎ ܴଵ, ܴଶ, … , ௝ܴ൯ ൌ ,ଵݎ൫ߖܧ ,ଶݎ … , ,௜ݎ ܴଵ, ܴଶ, … , ௝ܴ൯  

تمامي ) jR( ايو هسته ) ir( مختصات الكترونيتابعي از تابع موج است كه  Ψي و هاميلتون Ĥدر اين رابطه 

به صورت زير  اتمي  Nيك مولكول هاميلتوني  .متناظر با انرژي كل سيستم است Eمقدار ويژه  .ذرات است

  :شودنوشته مي

)1-2 (
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rها و جرم و بار هسته eZiو iMها،  ترتيب جرم و بار الكترون به eو  emدر اين رابطه 
  وR

  مختصات

جمله . دهدنشان مي ها راو هسته هاجمله اول و چهارم انرژي جنبشي الكترون. ها هستند ها و هسته الكترون

به هسته را -الكترون و هسته-هسته، الكترون- الكترون ولنيك هايدوم، سوم و پنجم انرژي پتانسيل برهمكنش

 ؛امكان پذير نيستترين سيستم، يعني اتم هيدروژن، معادله به جز براي سادهاين دقيق حل  .گذاردنمايش مي

كرد ه را حل گيرد تا بتوان اين معادله پيچيدميده قرار ساده كننده و قابل قبول مورد استفاي ها بنابراين تقريب

]2.[  

                                                            
1Born-Oppenheimer approximation 
2 Schrödinger 
 


