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 ଘ زඵ෬ول انও یاه ظل࢟تণ عات੪ऩ ر را باห ب८ ویدا ساࣾت وও ورৗ ویایদ راق و زبان໇࣌ح اજध ق੩ো ن را باଃࣄح رو઺ ଒ ی راਪ ণپاس ೯دا
ਪی ଒ . آسمان را با ඟ໋د਍ی ೮ ଘد ಻൓ग़ن و ਖഎোی زশبا و ૭ࣞਵن  ୀانോ࣌ࡈت و ॲࡁࡰૐه ৗور ऒورতید หبان را پر৔وی ඼່وزان ࠝطا ඟ໊د. عالم ণ඼່تاد ೯دا

૛঩ه با॰د، یا از آزما਌ীی १ود ૛ീࣻه با॰د . اش دॻࣱل ਠീ঒ی او॥تਠീ঒ی  ھم او ଒ آඔ඼່ࣁش را از ਠീ঒ی ऒوীش ୀآورد ਟی آنૢه ا৯د૙ীه را ଘ کار ا৯دا
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ر باد سا઒अ ଢورشان଒ وओودشان ماଢ دلࢂਗඟی ام রوده ا॥تभඟ໋࣎م و ऒواଽ و ୀاభان ඼ෙय़باৣم    .، پایدا

  .଒ از راঘ࣒ماਪی ী୓شان ඼ෙ঳ه ୀده ام  را  دන඿ر षख़ࢤود ࣻࡁࡶජی পناب آ༚ی ارج ਗی ৩ھم ઒अور و یاری اণتاد න෥ख़رم 
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  چكيده
در دهه هاي اخير خواص مختلف فيزيكي مواد در مقياس نانو مورد توجه دانشمندان 

يكي . علت اين امر خصوصيات ويژه اي است كه در نانو ساختار ها وجود دارد. قرار گرفته است

نانو زنجير ها . از انواع نانو ساختار ها، نانو سيم هاي فوق نازك يا همان نانو زنجير ها هستند

اصي غير قابل پيش بيني از خود نشان مي دهند به طوري كه حتي در برخي موارد همواره خو

اخيراً . دارندنانو زنجير هاي عناصر نارسانا خاصيت رسانندگي بيشتري از نانو زنجير هاي فلزي 

. ستمطالعاتي در زمينه هاي تجربي و نيز تئوري در مورد نانو زنجير هاي تيتانيوم انجام شده ا

توليد اين نانو زنجير ها بر . خواص ويژه مغناطيسي اين نانو زنجير ها از موارد جالب توجه است

مطالعات تئوري نشان داده است كه نانو زنجير هاي  .ده استهاي كربني انجام شروي نانو لوله 

اين پژوهش در . تيتانيوم داراي چهار ساختار مختلف خطي، دايمر، نردباني و زيگزاگي است

بدين . ه قرار گرفته استخواص فيزيكي نانو زنجير هاي خطي و دايمر تيتانيوم مورد مطالع

و با بكارگيري تكنيك ابر سلول شبيه سازي  WIEN2Kساختار ها با استفاده از نرم افزار  منظور

اين نرم افزار با استفاده از نظريه تابعي چگالي به مطالعه سيستم هاي بس ذره اي مي . شدند

ي، مغناطيسي ونسي خواص الكتربه برر پس از يافتن طول بهينه بر مبناي كمينه انرژي . پردازد

انجام محاسبات مغناطيسي مؤيد وجود خاصيت مغناطيسي . و اپتيكي اين ساختار ها پرداختيم

 .ي را بررسي كرديمونمودارهاي چگالي حالت خواص الكتربا رسم ن. در اين ساختار ها است

تيتانيوم نيز  پيوستگي طيف چگالي حالت در اين نمودارها نشان مي دهد كه نانو زنجير هاي

پس از مقايسه انرژي هاي كل هر ساختار در هر دو  .مانند حالت حجم اين عنصر فلزي هستند

حالت مغناطيسي و غير مغناطيسي و يافتن حالت پايدار تر، خواص اپتيكي مورد مطالعه قرار 

. ي قرار گرفتدر ادامه با تغيير دادن طول ابر سلول خواص فيزيكي ياد شده مورد بررس. گرفت

تغيير طول باعث تغيير حجم ساختار ها شده و در نتيجه آن فشار وارد شده بر ساختار ها تغيير 

ما در اين محاسبات دريافتيم كه ممان مغناطيسي ساختار ها با تغيير دادن طول ابر . مي كند

  .ستي و اپتيكي ايجاد شده اونهم چنين تغييراتي در خواص الكتر. سلول تغيير مي كند
  فشارتغيير طول، انرژي كل،  نانو زنجير ها، نظريه تابعي چگالي، تيتانيوم، :كلمات كليدي
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  فصل اول

  بررسي ساختار هاي گوناگون تيتانيوم

  

  

  

  

  مقدمه

توسط  1791عنصر در سال اين . نقره اي براق دارد-تيتانيوم عنصري فلزي است كه رنگ سفيد

نام تيتانيوم بعد ها توسط دانشمندي آلماني به نام  .دانشمند انگليسي كشف گرديد 1رويگويليام گر

 .به آن داده شديافت، ... و  3، روتيل2ايلمنيتدي اكسيد آن را در كاني هاي  مارتين كلپرت وقتي

ساختار بلورين هگزاگونال دارد و بالاي اين دما تبديل به ساختار  C 880تيتانيوم در دماي زير 

اين فلز داراي خاصيت چكش . اين فلز بسيار سخت است و چگالي پاييني دارد. مكعبي مي شود

تركيبات . تيانيوم پس از منيزيم، آهن و آلومينيوم چهارمين فلز پرمصرف مي باشد. خواري است

يكي از روش هاي تهيه اين فلز شامل عبور . ر طبيعت توزيع شده استتيتانيوم به صورت وسيعي د

با اين . ، مي باشدكه با كربن تا نقطه قرمز شدن حرارت ديده است يا روتيل دادن كلر از روي ايلمنيت
                                           
١ William Gregor 
٢ ilmenite  
٣ rutile 
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جزء مي توان به تيتانيوم خالص دست كار تتراكلريد تيتانيوم تشكيل مي شود كه با تقطير جزءبه 

توسط نيلسون و پترسون به دست آمد و فلز خالص آن در سال  1887ناخالص در سال تيتانيوم  .يافت

  .از طريق گرما دادن تتراكلريد تيتانيوم با سديم در بمب هاي فولادي توسط هانتر توليد شد 1910
  
  منابع تيتانيوم 1- 1

سنگ هاي به دست آمده از مأموريت . تيتانيوم در شهاب سنگ ها و خورشيد وجود دارد

ي اكسيد تيتانيوم در طيف سنجي باند ها. اكسيد تيتانيوم داشته است% 12.1ماه حدود  از 17ي آپولو

اين عنصر از نظر فراواني نهمين عنصر در . ميزان بالايي را نشان داده است Mاز ستاره هاي نوع 

رسوبات  از سنگ هاي آتشفشاني وبه صورت تركيب با ساير عناصر كه  پوسته زمين به حساب مي آيد

، 2، لئوكاكسين1اين عنصر در كاني هاي روتيل، ايلمنيت، بروكيت .حاصل از آن ها به دست مي آيد

به دليل اين كه اين فلز در دماي بالا به شدت با اكسيژن و . وجود دارد 5و اسفن 4، آناتاس3پراوسكيت

  .كربن واكنش مي دهد، تهيه عنصر خالص آن بسيار مشكل است

  ويژگي هاي اتمي 2- 1

اين فلز . فلزات واسطه مي باشدء جز قرار دارد وجدول تناوبي   IVBاتم تيتانيوم در گروه 

 1s2/2s2/2p6/3s2/3p6/3d2/4s2اين فلز به صورت آرايش اتمي  .آزاد مي باشدالكترون  22داراي 

، كه به الكترون هاي مغزه معروفند، شديداً به هسته مقيدند و 1s,2s,2pالكترون هاي تراز هاي . است

 ظرفيت، الكترون هاي 3s,3p,3d,4sالكترون هاي تراز هاي . در واكنش ها نقش چنداني ندارند

 6تيتانيوم داراي  .فيزيكي هستندمختلف هستند و در پيوند ها شركت كرده و تعيين كننده خواص 

با  44 و ايزوتوپ (%73.8)با بيشترين فراواني  48وپ ايزوت .پايدار استوپ ايزوت 5ايزوتوپ ناپايدار و 

  .است پايدارترين ايزوتوپ تيتانيوم 63نيمه عمر 

  
                                           
١ brookite 
٢ leucoxene 
٣ perovskite 
٤ anatas 
٥ sphene 
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  كاربرد تيتانيوم 3- 1

مصرف عمده تيتانيوم به علت استحكام بالا، وزن سبك، چگالي كم، مقاومت در برابر زنگ 

هوافضا، نيروگاه ها و دستگاه هاي شيرين در صنعت هواپيمايي، پزشكي، صنايع زدگي و خوردگي 

  .كننده آب مي باشد

يكي از دلايل مقاومت بالاي تيتانيوم در برابر خراشيدگي و عدم انفعال پذيري اين عنصر در 

هنگامي كه تيتانيوم با اكسيژن . برابر مواد شيميايي، پوسته اي است كه بر روي آن تشكيل مي شود

در اثر اين فعل وانفعال شيميايي، . ت واكنش داده و اكسيد مي شودتماس مي يابد، سطح آن به سرع

اين لايه محافظ . هرگونه فعل و انفعال مي گردداز پوسته اي بسيار مقاوم تشكيل مي شود كه مانع 

ولي با . افزايش مي دهدنيز بيولوژيك فلز را  علاوه بر ايجاد مقاومت در برابر خراشيدگي، حد تحمل

  .ز تركيبات شيميايي نظير فلورين مي توانند اين پوسته محافظ را تخريب كننداين وجود بعضي ا

ساخت عينك ها و مهندسي  دراز ديگر كاربرد هاي تيتانيوم مي توان به استفاده از اين عنصر 

نيز هاي ظريف، مهندسي كنترل و فن آوري پزشكي و در اشياء قيمتي نظير ساعت مچي و جواهرات 

  .اشاره كرد

يتانيومي از قدرت تحمل بسيار بالايي برخوردارند و همچنين نقطه تسليم آن ها در برابر مواد ت

نيروي كششي وارد شده بسيار بالاست، ولي استفاده از مقدار كمي منيزيم، سديم و تتراكلريد تيتانيوم 

  .ددگرباعث شكسته شدن تيتانيوم مي 

اين تيتانيوم استفاده از . هاي بخار است يكي از كاربرد هاي جديد تيتانيوم استفاده در توربين

طول پره هاي توربين را افزايش داده و بدين ترتيب بتوانند تا فراهم مي كند مهندسان امكان را براي 

  .نسبت نيروي توليد شده را بالا برند

جايگزين . در صنايع خودروسازي كاربرد هاي جديد و جالبي براي تيتانيوم پيدا شده است

  .وزن اين وسيله شده است% 60تيتانيوم با فولاد در موتور مولد قطار باعث كاهش كردن 


