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هاي دانشجويان دانشگاه تربيت مدرس)رساله(نامه آيين نامه چاپ پايان

بخشي از ، مبين هاي تحصيلي دانشجويان دانشگاه تربيت مدرس)رساله(نظر به اينكه چاپ و انتشار پايان نامه 
،دانش آموختگان اين پژوهشي دانشگاه است بنابراين به منظور آگاهي و رعايت حقوق دانشگاه- فعاليتهاي علمي 

:شوندبه رعايت موارد ذيل متعهد ميدانشگاه نسبت 
» دفتر نشر آثارعلمي«ي خود، مراتب را قبلاً به طور كتبي به )رساله(در صورت اقدام به چاپ پايان نامه : 1ماده 

.دانشگاه اطلاع دهد
:عبارت ذيل را چاپ كند) پس از برگ شناسنامه(در صفحه سوم كتاب : 2ماده 

در دانشكده1389كه در سالاست)فيزيك(ييمشرشتهرساله دكتري نگارنده دركتاب حاضر، حاصل پايان نامه «
مجيد دكترجناب آقاي ، مشاوره پورناصر هاديدكترآقاي جناب دانشگاه تربيت مدرس به راهنمايي علوم پايه
».از آن دفاع شده استزادههاشميان

را ) چاپدر هر نوبت(، تعداد يك درصد شمارگان كتاب هاي انتشارات دانشگاهبه منظور جبران بخشي از هزينه: 3ماده 
تواند مازاد نياز خود را به نفع مركز نشر درمعرض فروش قرار دانشگاه مي. دانشگاه اهدا كند» دفتر نشر آثارعلمي«به 

.دهد
، مدرسبه عنوان خسارت به دانشگاه تربيتبهاي شمارگان چاپ شده را% 50، 3در صورت عدم رعايت ماده : 4ماده

.تأديه كند
خسارت مذكور را تواند، دانشگاه ميدانشجو تعهد و قبول مي كند در صورت خودداري از پرداخت بهاي خسارت: 5ماده 

دهد به منظور استيفاي حقوق خود، از طريق لاوه به دانشگاه حق مياز طريق مراجع قضايي مطالبه و وصول كند؛ به ع
.، تامين نمايدنگارنده براي فروشرا از محل توقيف كتابهاي عرضه شده4، معادل وجه مذكور در ماده دادگاه
دكتريمقطع) فيزيك(شيميدانشجوي رشتهجواد بهشتياناينجانب: 6ماده 

.زم مي شوم، به آن ملتتعهد فوق وضمانت اجرايي آن را قبول كرده

:نام و نام خانوادگي

:تاريخ و امضا
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نامه حق مالكيت مادي و معنوي در مورد نتايج پژوهشهاي علمي آيين

دانشگاه تربيت مدرس

هاي پژوهشي و فناوري دانشگاه در راستاي تحقق عدالت و كرامت انسانها كه لازمه با عنايت به سياست:مقدمه

ست و رعايت حقوق مادي و معنوي دانشگاه و پژوهشگران، لازم است اعضاي هيأت علمي، شكوفايي علمي و فني ا

، رساله و نامهآموختگان و ديگر همكاران طرح، در مورد نتايج پژوهشهاي علمي كه تحت عناوين پاياندانشجويان، دانش

:يندطرحهاي تحقيقاتي با هماهنگي دانشگاه انجام شده است، موارد زير را رعايت نما

رساله و درآمدهاي حاصل از آنها متعلق به دانشگاه مي باشد ولي حقوق معنوي / حق نشر و تكثير پايان نامه- 1ماده 

.پديد آورندگان محفوظ خواهد بود

رساله به صورت چاپ در نشريات علمي و يا ارائه  در مجامع / نامهانتشار مقاله يا مقالات مستخرج از پايان- 2ماده 

يد به نام دانشگاه بوده و با تاييد استاد راهنماي اصلي، يكي از اساتيد راهنما، مشاور و يا دانشجوي مسئول باعلمي 

ولي مسئوليت علمي مقاله مستخرج از پايان نامه و رساله به عهده اساتيد راهنما و دانشجو مي . مكاتبات مقاله باشد

.باشد

رساله نيز / نامهرت تركيبي از اطلاعات جديد و نتايج حاصل از پايانآموختگي بصودر مقالاتي كه پس از دانش: تبصره

.شود نيز بايد نام دانشگاه درج شودمنتشر مي

رساله و تمامي طرحهاي تحقيقاتي كليه / نامهانتشار كتاب و يا نرم افزار و يا  آثار ويژه حاصل از نتايج پايان- 3ماده 

اكز تحقيقاتي، پژوهشكده ها، پارك علم و فناوري و ديگر واحدها بايد با مجوز واحدهاي دانشگاه اعم از دانشكده ها، مر

.كتبي صادره از معاونت پژوهشي دانشگاه و براساس آئين نامه هاي مصوب انجام شود

المللي كه حاصل اي و بينهاي ملي، منطقهثبت اختراع و تدوين دانش فني و يا ارائه يافته ها در جشنواره- 4ماده 

هاي تحقيقاتي دانشگاه بايد با هماهنگي استاد راهنما يا مجري طرح از رساله و تمامي طرح/ نامهيج مستخرج از پاياننتا

.طريق معاونت پژوهشي دانشگاه انجام گيرد

در هيأت 23/4/87در شوراي پژوهشي و در تاريخ 1/4/87ماده و يك تبصره در تاريخ5نامه در اين آيين- 5ماده 

شوراي دانشگاه به تصويب رسيده و از تاريخ تصويب در 15/7/87نشگاه به تاييد رسيد و در جلسه مورخ رئيسه دا

.الاجرا استشوراي دانشگاه لازم
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چكيده

ماهيت جذب شيميايي و فيزيكي مولكولهايي )DFT(چگاليتابعيتيهنظرفاده از با استاين رساله در

شده بررسي)BNNT(بوري نيتريد هابر روي نانولولههر كدام از آنهاهايخوشهنظير آب، آمونياك و

هاي آب و آمونياك در فرايند جذب اهميت كه در نظر گرفتن خوشهحاصل شدين نتيجه ااست و

براي .قابل توجهي داردانرژي جذب افزايش ، مقداربسيار زيادي دارد و با افزايش اندازه خوشه

و آناليز اوربيتالهاي )AIM(اتمها در مولكول نظريهاز هاي بين مولكوليبر همكنشماهيتشناسايي 

نقش نيروهاي الكتروستاتيكي و انتقالات بار در جذب و استفاده شده است)NBO(دي طبيعي پيون

ي شيميايتانسورهاي پوشيدگي لايحساسيت باهمچنين با توجه به . ه استمورد بررسي قرار گرفت

)CS( و گراديان ميدان الكتريكي)EFG (به مطالعه ثابتهاي ،هاي درگير در جذبهستهNQR و

همخواني بسيار نتايج بدست آمده از آنها در آنها پرداخته شده است كه NMRشيميايي جابجايي 

در ادامه مكانيسم جذب آمونياك در هر دو انتهاي باز . دني بكار گرفته شده دارنزديكي با ساير روشها

بر روي جذب اتمهاي هيدروژندر بخش ديگر .رديدگو دو مدل پيشنهاد شدنانولوله بررسي 

جذب .مورد مطالعه قرار گرفتبراي دو طولنيتريد بورصندلي زيگزاگ و دستهنوع هاي ولولهنان

هيدروژن به صورت تك اتمي و دو اتمي در قالب پنج مدل ارائه شد و اين نتيجه حاصل شد كه اندازه 

يميايي جابجايي شاستفاده از با همچنين نشان داديم.طول تاثير زيادي بر ميزان انرژي جذب ندارد

NMRكه راهكار بسيار تعيين كردراطول مناسب نانولوله در محاسباتيم توانيمها، در نانولوله

با پ شده وهاي دبررسي نانولولهو سرانجام باشدمناسبي براي محاسبات با طول محدود نانولوله مي

استد نظر قرار گرفتهآنها مبر روي كربن سيدكجذب مولكولهاي آب و مونووسيليسيمو اتمهاي كربن

شرايط مناسبي براي جذب ساير مولكولها نسبت به و مشخص شد كه اتمهاي اطراف اتم دوپ شده 

توان با تغيير محيط شيميايي اطراف يك اتم خاص در نانولوله، و ميكنندقبل از دوپ شدن پيدا مي

.چگونگي برهمكنش آن با مولكولهاي جذب شونده مورد نظر را كنترل كرد

تابعيت چگالييهنظرجذب فيزيكي، ، جذب شيميايي، نانولوله نيتريد بور: هاكليد واژه
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فصل اول

هانانولوله
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همقدم1-1
ساختارها كه ويژگيهاي شيميايي و فيزيكي منحصر به فردي دارند، تداعي در ساليان اخير با ظهور نانو

، طليعه اين عرصه با كربن آغاز شد و شودغاز عصر جديدي از علم و فناوري در ذهن انسان متبادر ميآ

ه عنوان شاخص در رسيدن به ساختارهاي جديد از عناصر ديگر مورد توجه همواره ساختارهاي آن ب

.پردازيمهاي كربني مياز اين رو در ابتدا به تعريف توضيح مفاهيم اوليه با توجه به نانو لوله،اندبوده

الماس، گرافيت و كربن بي شكل است كه تا سال كربن داراي آلوتروپهاي گوناگوني مانند 

و )60C(از حدود دو دهه قبل تاكنون اشكال ديگري از كربن مانند فولرن . ده بودندشناخته ش1985

. اندكشف و شناسايي شدند كه تغييرات شگرفي را در حوزه نانوتكنولوژي رقم زدههاي كربني نانولوله

توان كربن معمولي را تبخير كرده و ميانرژي شديدكشف فولرن، نشان داد كه به كمك منابع 

هاي كربني چند نانولولهكشف 1991پس از آن در سال . كلهاي جديدي از ماده تبديل نمودبه ش

در (SWNT)1هاي تك ديوارهنانولوله1993و شايد مهمتر از آن در سال )Iijima)1ديواره توسط 

NEC وIBM2(باعث انقلابي در علوم مواد، فيزيك و شيمي شد( .

SWNTها نمونه كاملي از سيمهاي نانولوله: ه فردي هستندها داراي ويژگيهاي منحصر ب

هر اتم . كوانتمي شبه يك بعدي متشكل از اتمهاي يكسان كربن با ديواري به ضخامت يك اتم هستند

ها حدود يك نانومتر عمدتاٌ قطر لوله. بر روي سطح لوله داراي پيوند قوي كووالانسي با ساير اتمهاست

اي مطالعات، خواص مكانيكي برجسته. انومتر تا چندين سانتيمتر دارندبوده و طولهايي بين چند صد ن

و قابليت تنشي حدود چند ده گيگاپاسكال را نشان GPa 1000مانند مدول الاستيكي به اندازه 

١Single Wall Carbon Nanotube
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دهند پژوهشها به خوبي نشان مي. شان باشدشايد جذابترين ويژگي آنها خواص الكترونيكي. دهندمي

د نخواه... ترين نقشها را در دنياي نانوالكترونيك، الكترونيك مولكولي و ي از كليديها يككه نانولوله

. داشت

بور، (هاي غيركربني مانند نيتريدهاي عناصر گروه سوم جدول تناوبي در اين راستا، نانولوله

ا سنتز شده و نيز معرفي شدند كه بعضي از آنه... و دي اكسيد تيتانيوم و ) آلومينيوم، گاليوم و اينديوم

ها نيتريد بور است شايد مهمترين اين نانولوله. شوندبعضي ديگر هنوز فقط به طور نظري مطالعه مي

. تاكنون انبوهي از مطالعات را به صورت نظري و تجربي به خود اختصاص داده است1994كه از سال 

را به اختصار بررسي كرده و هاي كربنيها ابتدا نانولولهدر اين فصل، براي آشنايي با نانولوله

.كنيمنيتريد بور را معرفي ميهاي نانولولهسپس 

هاي كربنينانولولهساختار1-1-2
ساختار هندسي 1-1-2-1

هاي كربني ساخته شده است كه نسبت به يكديگر جابجا گوشيگرافيت از صفحاتي متشكل از شش

هر نانولوله كربني از پيچيدن يك صفحه . مندنامي1هر يك از صفحات گرافيت را گرافن. اندشده

بنابراين مطالعه )). 1-1(شكل (اي از اتمهاي كربن ساخته شده است اي استوانهگرافني به شكل لوله

.)3-7(آنها نياز به بررسي ساختار و خواص گرافن دارد

تشكيل نانولوله از پيچيدن گرافن ):1-1(شكل 

١- Graphene

صفحه گرافن نانو لوله
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وند بين اتمهاي كربن و سمت راست طيف انرژي پيوندها را شكل سمت چپ پي):2-1(شكل 

.دهنددر گرافن نشان مي

و با پيوندهاي كووالانسي به شكل يك 1s22s22p2آرايش الكترونيدر گرافن، اتمهاي كربن با 

در همان صفحه sp2اين شبكه داراي هيبريد . گوشي در كنار يكديگر قرار دارندشبكه دوبعدي شش

. مود بر آن استعpzبوده و 

از . دارندeV8در صفحه گرافن مطابق شكل زير قرار گرفته و گاف انرژيي حدود σپيوندهاي 

الكتروني حول تراز حالتهايهستند و ) بدون گاف(داراي نوار انرژي پيوسته πسوي ديگر، الكترونهاي 

ه سلول واحد بردارهاي شبكه و سلول واحد گرافن، بردارهاي مشخص كنند):3-1(شكل 

نانولوله
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بنابراين، در مجموع ). )2-1(شكل (دهند افند را پوشش ميشكداراي σفرمي كه در آن حالتهاي 

ساختار يك نانولوله به خوبي برحسب .صفحه گرافني گاف انرژي نداشته و داراي خواص فلزي است

بردار باولوله محيط نان. شودتعريف ميTو Chبردارهايبايك سلول واحد يك بعدي كه 

دو نقطه معادل از نظر بلور شناسي را در صفحه گرافن شود، داده مينشانna1+ma2Ch =كايرال

دو nو mبردارهاي يكه شبكه گرافني و a2و a1). 3- 1(شكل (كند دوبعدي به يكديگر متصل مي

كنند دار كايرال را توصيف ميساختار نانولوله بطور يكتايي به اين دو عدد كه بر. عدد صحيح هستند

θ(زاويه بين بردار كايرال و جهت زيگزاگθزاويه كايرال ) 3- 1(در شكل . بستگي دارد را در )0 =

سه نوع ساختار ممكن نانولوله از پيچاندن گرافن . دهدشبكه شش گوشي لانه زنبوري گرافن نشان مي

)). 4-1(شكل (شود ميبه شكل يك استوانه و با تغيير زاويه كايرال ايجاد 

θهاي كايرال به ترتيب داراي زاويه2صندليدستهو 1زيگزاگهاي نانولوله θو 0 = = 30o و

θ >0)بين اين دو مقدارند 3كايرالهاي نانولوله عمود بوده و مطابق Chكه بر OBبردار . (30 >

سلول واحد يك . كندتعيين ميراTشود، بردار انتقال يك بعدي شكل به اولين نقطه شبكه متصل مي

.تشكيل شده استTو Chبعدي شبكه مستطيلي است كه از بردارهاي 

، زيگزاگ و كايرالصندليدسته: انواع نانولوله:)4-1(شكل 

١- Zigzag 
٢- Armchair 
٣- Chairal
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نانولوله زيگزاگ، (m,0)يا  (n,0)براي بردار كايرال، بردارهاي(n,m)با استفاده از نمادگذاري 

قطرلولهnو mاز روي . دهندهاي كايرال را نمايش ميلوله(n,m)و ندليصدسته(n,n)بردارهاي 

)dt (و زاويه كايراليته)θ (برابر است باقطر نانولوله. آيندبه دست مي:

)1 -1         (
2 2

h
t

n m mnd a
π π

+ +
= =

C

داراي ارتباطي به شكل a0بردارهاي پايه در گرافن با طول پيوند كربنها طول هريك ازaكه در آن 

a = √3a0= 2.46Α)مقابل است 
0
:زاويه كايرال نيز به صورت زير است. (

)1-2(

:تعداد شش گوشيها در سلول واحد يك نانولوله كايرال برابر است با

)1 -3                                 (2 22 ( ) RN n m mn d= + +

:كه در آن داريم

)1-4(if   is not a multiple of  3
3 if   is a multiple of  3R

d n - m d
d

d n - m d.


= 


)d= gcdبا اين فرض كه  n,m) بزرگترين مقسوم عليه مشترك بينm وnهر شش . باشد

برابر بزرگتر از سلول Nمساحت سلول واحد نانولوله . گوشي در شبكه گرافن شامل دو اتم كربن است

. كوچكتر استN/1در نتيجه مساحت سلول واحد نانولوله در فضاي وارون به اندازه . واحد گرافن است

ساختار الكتروني  1-1-2-2
ها به سـاختار هندسـي آنهـا بسـيار حسـاس     لولهنانوكتروني اند كه خواص المطالعات نظري نشان داده

-يـا نيمـه  رسـانا تواننـد  هـا مـي  اگرچه گرافن يك نيمه رساناي با گاف انرژي صفر است، نانولوله. است

. رساناهايي با گافهاي انرژي متفاوتي كه به شعاع و كايراليته آنها بستگي دارد، باشند

1 3tan [ ] 0 30
( 2 )

   ,     m
m n

θ θ−= ≤ ≤
+
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. ريكي به دو دسته رسانا و نيمه رسانا طبقه بندي مي شوندها از نقطه نظر خواص الكتنانولوله

نانولوله كربني هنگامي رسانا است كه شرط زير را داشته . ها استكايراليته تعيين كننده نوع نانولوله

):مراجعه شود) 5- 1(به شكل (باشد 

)1-5(m-n=3d

در بسياري از موارد . با استفاده از اين رابطه مي توان نوع نانولوله مورد نظر را مشخص كرد

جذب گازهايي مانند "مثلا. تعيين نوع نانولوله در پيش بيني نوع برهمكنش اهميت اساسي دارد

نا تاثير قابل توجهي دارد، رساهاي نيمهدي اكسيد بر روي خواص الكتريكي نانولولهنيتروژن اكسيژن يا 

.هاي رسانا ندارددر حاليكه اثر چنداني بر خواص الكتريكي نانولوله

در . همگي رسانا هستندصندليدستهشكلبههاي توان ادعا كرد كه نانولولهدر مجموع، مي

.رسانا هستندزيگزاگ و كايرال يك سوم رسانا و بقيه نيمهبه شكلهاي حاليكه در نانولوله

هاي رسانا و نيمه رساناو نانولولهگرافن:)5-1(شكل


