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شــوم كه مطالب مندرج در اين پايان نامه حاصــل كار پژوهشــي اينجانب عهد ميمت فرهاد گراوند اينجانب
 نهاآبوده و به دستاوردهاي ديگران كه در اين پژوهش از  لرســتان تحت نظارت و راهنمايي اســاتيد دانشــگاه 

 اين .اســتفاده شده است مطابق مقررات و روال متعارف ارجاع و در فهرست منابع و مĤخذ ذكر گرديده است
  . سطح يا بالاتر ارائه نگرديده استپايان نامه قبلاً براي احراز هيچ مدرك هم

در صــورت اثبات تخلف در هر زمان، مدرك تحصــيلي صــادر شده توسط دانشگاه از درجه اعتبار ساقط 
  . بوده و دانشگاه حق پيگيري قانوني خواهد داشت

تعلق دارد. در صــورت استفاده از تمام يا بخشي از مطالب همه امتيازات اين پايان نامه به دانشــگاه لرســتان      
در مجلات ، كنفرانس ها يا ســخنراني ها، بايد نام دانشــگاه لرســتان (يا اســتاد يا اســاتيد راهنماي پايان نامه) و 

در غير اين  ،دانشــجو با ذكر ماخذ و ضــمن كسب مجوز رسمي از دفتر تحصيلات تكميلي دانشگاه ثبت شود
  يگرد قانوني قرار خواهدگرفت.صورت مورد پ

  فرهاد گراوند

  امضا

  

  

    به نام خدا

 :تاريخ  صالت اثرتعهدنامه ا

  



  

   چكيده

  

  أ   

  چكيده
اولين بلور پايدار واقعي دو بعدي است كه تا به حال در طبيعت ساخته شده است. شكلي از چينش  گرافن     

انگيز چون استحكام فوق هايي شگفتهاي منحصر به فرد و جادويي، ويژگيهاي كربن با ويژگيخاصي از اتم
ترين شكل ممكن از جامد به ضخامت تنها يك د، رسانندگي گرمايي و الكتريكي بسيار بالا، نازكالعاده زيا

هاي نظري و ي وسيعي از پژوهشهاي اخير گسترهاتم، شفافيت نسبت به نور، بسيار سبك و... كه در سال
 كاربردي را به خود اختصاص داده است. 

به  فصل اول .ودشبررسي ميبا استفاده از مدل بستگي قوي  گرافننامه ساختار الكترونيكي در اين پايان     
وي مدل بستگي ق ،در فصل دوم اختصاص يافته است. گرافنها، سنتز و كاربردهاي  ساختار، ويژگي معرفي

نظر گرفتن اولين  با در گرافنساختار الكترونيكي  با استفاده از مدل بستگي قوي . در فصل سومشودمطرح مي
در فصل چهارم رابطه . گيردمي مورد مطالعه قرارها ترين همسايهها تا سومين نزديكرين همسايهتنزديك

ه معادله شود كشود. در ادامه نشان داده ميمحاسبه مي  نزديك نقاط ديراك و خطي بودن آن گرافنپاشندگي 
  هاي بار در نقاط ديراك خطي است.ديراك حاكم بر حامل

  

  هاي كليدي: واژه

  ديراك.  نقاطپاشندگي ، انرژي ، مدل بستگي قوي، افنگر
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   پيشگفتار

  

   1  

  پيشگفتار:
، هرچند ساخته شد 3و كنســتانتين نووسلف 2ميلادي توســط آندره گيم 0420براي اولين بار در ســال  1گرافن

رافيت ي گي تشكيل دهندهساختار الكترونيكي اين ماده را به عنوان پايه 4والاس ،ميلادي 1947در ســال  كه 
با ساخت  .]1[ار الكتروني عجيب و متفاوتي داردو دريافت كه اين ماده ساخت قرار داد ســه بعدي مورد مطالعه

رشدي  گرافنهاي نظري و كاربردي در مورد هاي استثنايي آن، پژوهشو به دنبال آن كشــف ويژگي گرافن
  طور گسترده در حال انجام است.فزاينده و تصاعدي يافت و تا به امروز نيز به 

قرار گرفته  ها مورد استفاده، تقريب بســتگي قوي بيش از ســاير روشگرافندر مورد ســاختار الكترونيكي      
ل پايه، مث گرافنو چه در مورد مواد  گرافنهاي انجام گرفته، چه در مورد خود اما در بيشـــتر پژوهش ،اســـت
Eهاي پايين (ساختار الكتروني در انرژي، ها و... هاي كربني، فلورننانولوله ൏ )، بررسي شده است كه ݒ1݁

  از مطالعات انجام شــده توســط .ها در نظر گرفته شــده اســتترين همســايهكنش بين نزديكدر آن فقط برهم
كنش بين تعداد هاي بالاتر كه برهمپاشــندگي در انرژي يرابطهو  7و روپالي كاندو 6، يودانگ وو5آلن برزي

كه اين ماده ساختار الكتروني عجيب و متفاوتي ملاحظه شــده  ،شــودميبيشــتري از همســايه ها در نظر گرفته 
  دارد.

ه پرداخت هاهمسايه ترينتا سومين نزديك گرافنطيف انرژي  يدر اين تحقيق با تفصــيل بيشتري به محاسبه   
داده و نشان  گرددمييك نقاط ديراك اثبات در نزد گرافننيز ساختار الكترونيكي خطي  شــود و در پايانمي
كنند.ديراك پيروي مي يشرودينگر از معادله يهاي بار به جاي معادلهكه در نزديك اين نقاط حاملشودمي
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 مقدمه

خاصي از اتم كربن است، در اين فصل ضمن مروري مختصر بر اتم كربن و آرايش  شكل گرافناز آنجا كه 
سنتز ها، ، اين شكل جديد و عجيب از كربن و ساختار، ويژگيگرافنبه بررسي  ،الكتروني و هيبريداسيون آن

  پردازيم. آن ميكاربردهاي 

  كربن 

به  .رگانيك استهاي اُر اصلي در ساختاريكي از عناصر مهم طبيعت و به ويژه عنص Cكربن با نماد شيميايي 
هاي كوتاه و هاي ديگر كربن يا ساير عناصر و تشكيل زنجيرهدليل توانايي خاص اين عنصر در تركيب با اتم

به نام شيمي  اي از شيميكه شاخه ايگونهبه  است، بلند و متنوع، بيشترين تركيبات را به خود اختصاص داده
 ،جدول تناوبي قرار  دارد و داراي سه ايزوتوپ 6اين عنصر در گروه . دازدپرميربن آلي به بررسي تركيبات ك

12c   ،13كه به دليل فراواني زياد ايزوتوپ اصلي آن استc 14فراواني بسيار كم  و  باc  كه اين ايزوتوپ نيز
ن جهان به كار  در تعيين سو به دليل داشتن نيمه عمر بالا باشدميو راديو اكتيو  رددرصد فراواني بسيار كمي دا

  . رودمي

 آرايش الكتروني اتم كربن به صورت زير است:

 

 

  

 

  

  
    

  آرايش الكتروني اتم كربن در حالت معمولي  1. 1شكل 

6C:    1S2    2S2        2P2 

2P2 2S2

1S2 

انرژي پتانسيل
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) و چهار الكترون در تراز  n=1، دو الكترون در تراز اول ( شودميمشاهده  1. 1در شكل  همان طور كه  
ن رود كربميدر اتم كربن نيمه پر هستند و انتظار  p اوربيتالدر نتيجه دو تا از سه  ،اندگرفته) قرار  n=2(   دوم

دليل اين  .ظرفيتي است چهاركه كربن بيشتر عنصري  شودميظرفيتي باشد، اما در عمل مشاهده  دويك اتم 
 اوربيتالبه  2s اوربيتالهاي از الكترون يكي ت توضيح داد كه در اثر برانگيختگيبه اين صور توانمي امر را
2p  و به صورت يك عنصر چهار  باشدظرفيت مي ينيمه پر در لايه اوربيتال چهاررفته و در نتيجه داراي

 . )2. 1شكل( كندميظرفيتي عمل 

  

 

  

  

  

  

  آرايش الكتروني اتم كربن پس از برانگيختگي  2. 1شكل 

  اسيون اتم كربنهيبريد 
 nsp، n=1ي مشابه هااوربيتالو تشكيل  pو  sي هااوربيتالتركيب  ,  2  ,  . اسيون گويندهيبريدرا  ،3
ركت در در ش ي باهيبريدي هااين اريبيتال. اندازه و انرژي يكسان هستند ،ي از نظر شكلهيبريدي هااوربيتال
 ،spاسيون ريدهيبدر تركيبات كربن هر سه نوع . دهندميي كووالانسي تشكيل هاي شيميايي، پيوندهاپيوند

2sp  3وsp  شودميديده.  

2ܵଶ
2P3 

1S2

انرژي پتانسيل

6C:    1S2    2S1           2P3 
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  ࡼࡿهيبريداسيون  

تشكيل  spي هيبريد اوربيتالتركيب شده و دو  p اوربيتالبا يكي از ســه  s اوربيتالاســيون هيبريددر اين نوع 
ــ( شــودمي درجه (به صــورت خطي) نســبت به يكديگر قرار  180تحت زاويه  هااوربيتالاين كه ، )3. 1 كلش
قرار  spي هيبريدي هااوربيتالبه صــورت عمود بر اين  pي هيبريدغير  اوربيتالو دو ) 4. 1 شــكل( ،ندگيرمي

ير غ اوربيتالو دو  دهندميتشكيل  σيك پيوند كووالانســي  spي هيبريد اوربيتالدر اين صــورت دو  .دارند
ـــكيل دو پيوند  pي هيبريــد اين  هابه عنوان مثال در تركيبات آلي به نام آلكين. كنندميدخالت  πنيز در تش

  . شودميمشاهده  spاسيون هيبريدپيوند سه گانه و 
  

  

  

  

  

  بناتم كر  sp اسيونهيبريد  3. 1 شكل

 
   اتم كربن  sp اسيونهيبريدها در اوربيتالساختار  4. 1شكل 

انرژي پتانسيل

SP 
 ௭ SP݌2	௬݌2	

 انرژي پتانسيل 

2S1 2 ௫ܲ	2݌௬	2݌௭

1S2

 SPهيبريداسيون 

1S2

C6 
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  ૛ࡼࡿاسيون هيبريد 

ل ي مشابه تشكيهيبريد اوربيتالتركيب شده و سه  pي هااوربيتالبا دو تا از  s اوربيتال ،2spاسيون هيبريددر 
 . ]2[)6. 1 و 5. 1هاي شكل(، درجه نسبت به يكديگر در يك صفحه قرار دارند 120يه كه با زاو دهندمي

اين . ديرگميي قرار هيبريدي هااوربيتالاين  هاصفحهبه صورت عمود بر غير هيبريدي باقي مانده  p اوربيتال
 . شودميده يد گرافنموادي مثل گرافيت و و  هااسيون در گروهي از تركيبات آلي به نام آلكنهيبريدنوع از 

 

  
  

  

 

  

  

  اتم كربن sp2اسيون هيبريد   5. 1شكل 

    

  
  اتم كربن   spଶاسيونهيبريد ها دراوربيتالساختار  6. 1شكل 

  

 ௭݌2		

1S2

 انرژي پتانسيل 

ܵܲଶ ܵܲଶ	ܵܲଶ 

 انرژي پتانسيل 

2S1 
2 ௫ܲ	2݌௬	2݌௭

1S2 

 SPଶهيبريداسيون
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  ૜ܘܛاسيون هيبريد 
 

 شودمي  ي مشابه ايجادهيبريد اوربيتالتركيب شده و چهار  p اوربيتالبا هر سه  s اوربيتال ،3spاسيون يدهيبردر 
ايده  ند كه درحالتگيرميقرار  ايگونهدر يك آرايش فضايي به صورت چهار وجهي به  هاربيتالوكه اين ا

از  هاناي از تركيبات آلي به نام آلكاالماس و شاخه. )8. 1 شكل( شدباميدرجه  5/109 آنهاآل زاويه بين 
  . هستند 3spاسيون هيبريدجمله تركيبات كربني داراي 

  

  

  

  

  
  

  اتم كربن 2spاسيون هيبريد   7. 1شكل 

      
  اتم كربن   spଷاسيونهيبريد ها درربيتالاوساختار  8. 1شكل 

  
وع، هاي ساختاري و فيزيكي متنهاي مختلف در تركيبات كربن باعث ويژگياسيونهيبريدوجود اين      

هاي كووالانسي به دليل داشتن پيوند 3spاسيون هيبريدبه عنوان مثال الماس با . شودميمتفاوت و گاهي متضاد 
 spଶيون اسهيبريددر حالي كه در گرافيت كه ، مواد شناخته شده است ترينختس، يكي از σبسيار قوي 

اسيون هيبريد

 انرژي پتانسيل انرژي پتانسيل

2S1 2 ௫ܲ	2݌௬	2݌௭

1S2 

ܵܲଷ ܵܲଷ		ܵܲଷ			ܵܲଷ		
 SPଷهيبريداسيون

1S2 
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باعث لغزيدن  هاصفحهبين  πاما وجود پيوند ضعيف  شودمي هاصفحهباعث استحكام  σپيوند قوي  ،اردد
. ودشيمكه از گرافيت به عنوان يك ماده روان كننده استفاده  ايگونهروي يكديگر شده به  هاصفحهآسان 

  .گرافيت بر خلاف الماس رساناي الكتريكي خوبي باشدكه  شودميباعث  πهاي وجود الكترون همچنين

  8هاي كربنآلوتروپ 

مختلف و  هاياتم كربن در طبيعت به شكل. گويندميهاي بلوري مختلف از يك نوع اتم را آلوتروپ شكل
  .پردازيمها ميلوتروپآبرخي از اين  بررسي مه بهدر ادا. )9. 1شكل ( هاي بسيار متنوع وجود داردبا ويزگي

  
  

  

  

  

  

  

  

  هاي كربنآلوتروپ 9. 1شكل 

  
	

                                              

8 Carbon	alootrops 

الماس گرافيت گرافن

نانولوله فلورن
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 9الماس	

اين ماده رسانايي گرمايي بالايي  .شدبامي sp3اسيون هيبريدسه بعدي كربن با  هاشكلالماس يكي از  
  . شودميرش و تراشكاري استفاده ي بُهاخت جواهرات و ابزاراست و از آن در سا 10داشته و بسيار سخت

 11گرافيت  

اي داشته و است كه ساختاري نرم و لايه spଶاسيون هيبريدبا  12ديگر از كربن سه بعدي ايگونهگرافيت نيز 
ز گرافيت در ا. است رساناي مناسبي براي جريان الكتريكي π يي غير جايگزيدههابه دليل داشتن الكترون

  . شودمياستفاده  هاو الكترود هاروان كننده ،ساخت مغز مداد

 گرافن  

ي كربن در يك ساختار شش هاو پايداري از اتم كربن است كه در آن اتم 13شكل بلوري دو بعدي گرافن
به عنوان مادر  افنگردر واقع . اندگرفتهرار ق spଶاسيون هيبريدضلعي لانه زنبوري به ضخامت يك اتم و با 

ي هاداراي ويژگي گرافن. ]3[شدباميي كربني هاو نانولوله هافلورن ،برخي از ساختارهاي كربني نظير گرافيت
ت به نور و غيره شفافيت نسب ،استحكام زياد ،منحصر به فردي مثل رسانايي الكتريكي و گرمايي بسيار بالا

در ساخت  توانمي گرافناز . ]4[خواهيم پرداخت آنهابا تفصيل بيشتري به  5. 1 شد كه در بخشابمي
و  هارلمسي مستحكم و انعطاف پذير نمايشگ هاصفحهساخت  ،ي مستحكم و سبكهاپلاستيك ها،كامپوزيت

  . غيره استفاده كرد

                                              

9 Diamond 

10 hardness 

11 Graphite 

12 Three-dimensional  

13 Two-dimensional  
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 14ي كربنيهانانو لوله  

ه صورت ب گرافنركيبات كربني بوده كه از پيچيده شدن ورقه ت 15ي كربني در واقع شكل يك بعديهانانو لوله
استوانه تشكيل شده است كه معمولا قطري در حد چند نانومتر و طولي در حد چند ميكرومتر داشته و به 

ند وانتمي ساختار و چرخش ،با توجه به قطر هااين نانو لوله. ندشوميصورت تك جداره و چند جداره ساخته 
كام كششي و استح ،رسانايي حرارتي بسيار بالا آنهاي هااز ويژگي سانا يا فلزي داشته باشند وويژگي نيمه ر

د ي ضهاساخت جليقه ها،به عنوان تقويت كننده در ساخت كامپوزيت هااز نانو لوله. ]5[شدباميسبك بودن 
	. شودمياستفاده . ..ي سوختي به علت داشتن ساختار توخالي وهاپيل يخيره كنندهگلوله و ذ

 16فولرن   

ترين اوانترين و فرپايدار. قفس مانند و شبيه توپ فوتبال دارند كربن بوده كه ساختاري 17شكل بدون بعد
ن كاري در مقياس نانومتري به روا	توانمي هااز كاربردهاي فولرن. دارند 70Cو  60Cفرمول مولكولي  هافولرن

ور و دهاي فوتونيك به علت حساسيت بسيار بالا در مقابل نركارب ،آنهاي هابه علت پيوند ضعيف بين مولكول
  . ]6[اشاره كرد آنهاخالي ي دارو در ساختار توهادارو رساني هدفمند با قرار گرفتن مولكول

، كربن فعال 20، كربن متخلخل19اييشهكربن ش   18شكل -هاي ديگري نظير كربن بيالبته كربن آلوترپ     
  ي آنها فراهم نيست.نيز دارد كه در اينجا مجال پرداختن به همه 22و كربن سياه 21شده

                                              

14 Carbon	nanotube 

15 One-dimensional 

16 Fullerene 

17 Non- dimensional 

18 Amorphse	carbon 

19 Galassy Carbon 

20 porous	Carbon 

21 Activated	Carbon 

22 Blck	Carbon 
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  گرافن 
 

 

 

 

 

 

 

 

    

 

   .شدند گرافنموفق به ساخت  2004آندره گيم و كنستانتين نووسلف در سال  10. 1شكل          

و كنستانتين  توسط آندره گيم 2004كه اولين بار در سال  ،كربن است يجديدترين شكل شناخته شده گرافن
اولين بلور واقعي  گرافن. به ارمغان آورد آنهابراي  2010نووسلف كشف شد و جايزه نوبل فيزيك را در سال 

ود كه تجربيات قبلي نشان داده ب. انگيز بودگفتش وجود چنين بلور دوبعدي واقعاً. دو بعدي و پايدار است
كمتر از يك ضخامت ويژه فيلم نازك ساخت و براي سالهاي متمادي اين باور وجود داشت كه  تواننمي

  . ]3[گردنددر نهايت به حالت سه بعدي بر مي آنهاساخت بلور دو بعدي پايدار غيرممكن است و 

  يك بلور دو بعدي به علت نوسانات گرمايي نظم بلند برد خود را از دست 23واگنر –مرمين  يطبق نظريه     
در واقع . ]3[و در نتيجه ناپايدار است شودميو در هر درجه حرارت خيلي كوچك اما غير صفر ذوب  دهدمي

شند كه بلور با ميي بين اتهامايي ممكن است در همان مرتبه بزرگي فاصلهجابجايي اتمي ناشي از نوسانات گر
از فواصل  تركوچكبايد توجه داشت كه نوسانات اتمي حول جايگاه تعادليشان بايد خيلي . دسازميرا ناپايدار 

                                              

23 Mermin-  Wagner Theory 
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يك  گرافنساخت ، ذوب خواهد شد 25در غير اين صورت بلور طبق معيار تجربي ليندمن24شدباميبين ات
  لامت سوال بزرگ جلوي پيش بيني اين نظريه گذاشت!ع

 اندتهگرفي كربن در يك شبكه شش ضلعي لانه زنبوري به ضخامت يك اتم قرار هااتم ،گرافندر      
است (در واقع به علت اختلاف انرژي كم  spଶ گرافناسيون اتم كربن در هيبريداشاره شد  طور كه قبلاًهمان

سه . اسيون با هم تركيب مي شوند)هيبريددر پروسه اي به نام  آنهاتوابع موج الكتروني  ،2pو  2sي هااوربيتال
چوب برقرار كرده و چار σپيوند كووالانسي قوي  گرافنبا سه اتم مجاور خود در شبكه  spଶي هيبريد اوربيتال

ي قوي هاوندط همين پيتوس گرافنخواص مكانيكي . كنندميرا ايجاد  گرافنمحكم و پايدار شبكه دو بعدي 
σ  اوربيتالالكترون چهارم (. شودميتعيين ௓ܲ ي است و الكترون هيبريد) كه غيرπ  به  شودمينيز ناميده

يفي دارند ي شيميايي ضعهاپيوند πي هانجا كه الكترونآاز . قرار گرفته است گرافنصورت عمود بر صفحه 
در اصل اين  و هستند ي انتقالي مناسبهابنابراين براي ويژگي كنندميي همسايه جهش هاساني بين اتمآبه 

از آنجا كه سلول واحد . ]4[دارند گرافننقش اساسي را در خواص الكترونيكي منحصر به فرد  πي هاالكترون
يي در سلول واحد هابنابراين دو تا از چنين الكترون ).12. 1 شكل( يك لوزي با پايه دو اتمي است گرافندر 

وجود  همچنين. رسانايي) ∗ߨظرفيت و  πي ها(نوار جود داردو ∗ߨ	و	πرو دو پيوند رند و از اينوجود دا
ايجاد كرده كه باعث ايجاد تنوع در خواص  گرافنكردن  26دارن مناسبي جهت عاملمكا πي هاالكترون
  . ]7[شودمي گرافن

a	يا همان ثابت شبكه برابر  گرافني واحد در هافاصله بين سلول					 ൌ 2.46	°A	له در حالي كه فاص ،است
acكربن–ي كربن يعني طول پيوند كربنهابين اتم െ c ൌ

ୟ

√ଷ
ൌ 1.42	°A	 مساحت سلول . ]2[باشدمي

Ω گرافنواحد در  ൌ √ଷ

ଶ
ܽଶ  و مساحت اولين ناحيه بريلوئن شش ضلعي برابر	Ω∗ ൌ

ଶ

√ଷ
ሺ
ଶగ

௔
ሻଶاست.  

                                              
    نشان دهيم در نقطه ذوب dها را با و فاصله تعادلي بين اتم u ها حول جايگاه تعادلشان را بااكر دامنه ارتعاش اتم 24

ݑ ൌ   است 0.1݀
25 Lindman 

 .است نگرافدر ترکيب   يک فلز قرار دادن عنصر ديگری غير از کربن مثلاً  ،دار کردنمنظور از عامل ٢٦
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يكسان  	B	و	A	اتمي هايمكانزيرا  ،بايد توجه داشت كه ساختار لانه زنبوري يك شبكه براوه نيست     
ሬܴԦرا با يك بردار شبكه  آنهاو ممكن نيست  )12. 1(شكل  نيستند ൌ ݊ଵ Ԧܽଵ ൅ ݊ଶ Ԧܽଶ ݊ه وصل كنيم كଵ  و
݊ଶ اتمي  هايمكاناگر فقط . عدد صحيح هستند A اتمي  هايمكانيا B را در نظر بگيريم يك شبكه براوه

 . بريمنام ميB يا زير شبكه A به عنوان زير شبكه  آنهاب از شش ضلعي داريم كه اغل

  در فضاي مستقيم گرافني شبكه بردارهاي پايه 

ي ظم است كه سلول واحد اين شبكه از يك لوزتهاي مناي لانه زنبوري متشكل از شش ضلعيشبكه گرافن 
 در هم فرو ي مثلثيصورت دو شبكهتوان اين شبكه را به همچنين مي .اي دو اتمي تشكيل شده استبا پايه

  ).12. 1رفته در نظر گرفت (شكل 

  

  

  

 

 

  
  

 

هاي مثلثي در شكل ، سلول واحد لوزي شكل و زير شبكه Ԧܽଶو  Ԧܽଵي . بردارهاي پايهگرافنشبكه  11. 1شكل 
  است.نشان داده شده

 Ԧܽଶو  Ԧܽଵ هايي بردارپردازيم. با توجه به اين كه زاويهمي گرافني شبكه ه به محاسبه بردارهاي پايهدر ادام
  درجه است و بزرگي آنها برابر است، بنابراين داريم: 30برابر  xهركدام با محور 

y

x

120°

60° 

 	Aاتم 

 	Bاتم 


