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وار دكتـر جنـاب آقـايو ابراهيم زادهجناب آقاي دكتـر راسـتكار،راهنماي همكارهنما

اي رودي سرد جهانبين و زحمـات بنـده را عـلاوه بـر كه در ن مدت بـا تمـام مشـكلات

از،تحصيل علم و و روش درست زيستن آموختنـد. ا راه  سـتاد بزرگـوار مشـاور گرامـي

تَصفارزاده دكترجناب آقاي ذ نموده ام.لمكه در محضر ايشان

راز همسرا و از گـروه شـبيه سـازي؛همراهي نمودنـد گراميم كه در اين مدت بنده

 ـدي و تشـكر؛دناميك مولكولي دانشگاه تربيت معلم آذربايجان كه مرا يـاري نمودن  تقـدير

.نمايم مي
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مـورد بررسـي قـرار DFT همچـون ab initioهـايو نيتروژن با استفاده از روش همانند بور

ه شده با درصـد هـاي وزنـي ) آلائيد5و5(هاي كربنيولهلالكتروني نانوما خواص گرفته است. 

و نيتروژن بررسيبا جانش،مختلف را ساني اتم هاي بور را، و چگالي حالـت هـا  اختار نواري

(. نانولولهسبه كرده ايممحا " "OpenMx با استفاده از نرم افزار ر5و5ي مي) كه باشـد بـا سانا

و نيتروژن همچنان رسانا باقي مي ماند در.آلايش جانشاني اتم هاي بور ولي چگالي حالت ها

و اطراف .يك حالت اشباع داردتراز فرمي اندكي تغيير مي كند



ط

 فهرست مطالب.

 فصل اول: نانو تكنولوژي

2 .............................................................................................................مقدمه1-1

4......................................................................بخش هاي نانو تكنولوژي1-2

4...........................................................................ي مرطوبژنانو تكنولو1-2-1

5..............................................................................نانو تكنولوژي خشك1-2-2

9..........................................................................نانوتكنولوژي محاسباتي1-2-3

10 ............................................................................دلايل اهميت نانو ابعاد1-3

11 ........................................................................................... هدف پروژه1-4

و شكلهاي  آن مختلف فصل دوم: كربن

13...........................................................................................................مقدمه2-1

14 ..............................................................................آلوتروپ هاي كربن2-2

14......................................................................................كربن بي شكل2-2-1

15................................................................................................گرافيت2-2-2

17..................................................................................................الماس2-2-3

19....................................................................................نانو ساختارها2-2-4

20...............................................................................................فولرين2-2-4-1

23.................................................................................كربنيينانو لوله2-2-4-2

25..................................................................................بردار كايرال2-2-4-2-1

26..................................................................................بردار انتقال2-2-4-2-2

27..................................................................................كايراليزاويه2-2-4-2-3



ي

و منطقهيياخته2-2-4-2-4 29.........................................................ئبريلويبسيط

 31...........................................................كربنيينانو لولهيخواص ويژه2-3

31............................................................................واكنش پذيري شيميايي2-3-1

31.................................................................................رسانندگي الكتريكي2-3-2

32...................................................................................برانگيختگي نوري2-3-3

32...................................................................................استحكام مكانيكي2-3-4

 32..................................................روشهاي ساخت نانو لوله هاي كربني2-4

33...............................................................................روش قوس الكتريكي2-4-1

34..............................................................................روش ميدان مغناطيسي2-4-2

آ2-4-3 35................................................................................ب يون زدودهروش

تي نواري جامدافصل سوم: نظريه

37..............................................................................................................مقدمه3-1

ي اتمي3-2 38 .................................................................نوارهاي انرژي شبكه

38 ....................................................................ترازهاي انرژي براي جامدات3-3

39...................................................................................ترازهاي انرژي عايق3-3-1

ن3-3-2 40...............................................................................رسانايمترازهاي انرژي

40...................................................................................ترازهاي انرژي رسانا3-3-3

 41.......................................................................................................تراز فرمي3-4

41....................................................................................................تابع احتمال3-5

42...................................................................................تراز فرمي در جامدات3-6

43................................................................................شكل تابع توزيع فرمي3-7

اش3-7-1 43........................................................ال يك حالت در تراز فرميغاحتمال

44...............................................................چگالي حالت ها وساختار نواري3-8



ك

و ساختار نواري مواد رساناچگالي حالت3-8-1 44.................................................ها

و ساختار نواري مواد نيمرساناچگالي حالت3-8-2 45.............................................ها

و ساختار نواري مواد نارساناچگالي حالت3-8-3 47..............................................ها

 DFTي تابعي چگالي : نظريه4فصل

50...............................................................................................................مقدمه4-1

TF ............................................... 51ي تابعي چگالي توماس فرمي نظريه4-2

53......................................................................اشكالات تقريب توماس فرمي4-2-1

 54ي تابعي چگالي در دو بخش بحث مي شود...............................نظريه4-3

54..................................................................ي تابعي چگالي محاسباتينظريه4-3-1

56.....................................................................كوهن–قضيه هاي هوهنبرگ4-3-2

56...........................................................................................ي اولقضيه4-3-2-1

58..........................................................................................ي دومقضيه4-3-2-2

 58...................................................................................شم-رهيافت كوهن4-4

62...................................................................................شم–ت كوهن معادلا4-5

64.............................................................................شم–حل معادلات كوهن4-6

65...................................................همبستگي–تقريب هاي تابعي تبادلي4-7

LDA..............................................................................65تقريب چگالي محلي4-7-1
LSDA...............................................................66تقريب چگالي اسپين محلي4-7-2
و تابعيگتابعي تصحيح4-7-3 66......................................................هاي هيبريديرادياني

68...............................................................ي تابعي چگالي مفهومينظريه4-8

و قوت روش نظريه4-9 69...............................ي تابعي چگالينقاط ضعف



ل

69.............................................................................................نقاط ضعف4-9-1

69...............................................................................................نقاط قوت4-9-2

پر مراحل:شرح5فصل  وژهانجام

71...............................................................................................................مقدمه5-1

71...................................................................................................نيتروژن5-1-1

71..........................................................................................................بور5-1-2

72 .............................................................آلايش در نانو لوله هاي كربني5-2

73.......................................................................................آلايش خارجي5-2-1

74...................................................................آلايش داخلي يا كپسوله كردن5-2-2

75........................................................نييش روي سطح يا آلايش جانشيآلا5-2-3

75...................................................................آلايش جانشيني در گرافيت5-2-3-1

75.........................................آلايش جانشيني در نانو لوله هاي تك ديواره5-2-3-2

76...............................................................................انجام كار مراحل شرح5-3

ي نانولوله هاي تك ديواره5-3-1 و ساختار نواري برا 77.............بررسي چگالي حالت ها

(هنانو لول5-3-1-1 77.......................................) خالص5و5هاي كربني تك ديواره

(هنانو لول5-3-1-2 80......................اتم بوريك درصد) با5و5هاي كربني تك ديواره

(هايهلولنانو5-3-1-3 82....بورماتآلايش درصد بيشتري از) با5و5كربني تك ديواره

(هنانو لول5-3-1-4 ) با آلايـش درصـد بيشـتري ازاتـم5و5هاي كربني تك ديواره

 87 ......................................................................................................نيتروژن



م

ي براي درصد هاي مختلف اتـماطراف تراز فرمها درچگالي حالتيمقايسه5-3-2

 93 .............................................................................................................................بور

ها در اطراف تراز فرمي براي درصد هاي مختلف اتـمي چگالي حالتمقايسه5-3-3

 93 .......................................................................................................................نيتروژن

95..................................................................................................نتيجه گيري5-4

95.......................................................................................پيشنهادات..............5-5

96....منابع .........................................................................................................5-6

100...........................................................................پيوست...............................5-7



ن

 مه:دمق
در 1985تا قبل از سال . تنها نمونه هاي شناخته شده كربن به گرافيت والمـاس محـدود بودنـد

د كه با نمونه با ارائه يك مقاله نوع سوم كربن را معرفي كردنSmalley .RوKroto .H، 1985سال 

، در طبيعت يافت نمـييهاي شناخته شده تفاوت عمده داشت . اين نوع كربن كه فولر -ن نام گرفت

و توسط يك ليزر پر قدرت ازيفولر.توليد شده بود شد اتم كربن در يك ساختار كـروي بسـته60ن

الكتـرود هـاي دريافت كه به وسيله قوس الكتريكي بين  Kratschmer 1990شكل گرفت . در سال 

، دوده كربن كربن شامل  را60Cگرافيت و بقيه فولرين ها توليد مي شوند . وي توانايي توليد فولرين

، بدسـت آورد كـه بـه و با استفاده از دستگاهي به نسبت ساده ، در مقياس كم ( گرم ) در آزمايشگاه

م بوشدت سطح فعاليت هاي تحقيقاتي مربوط به اين و سبب ايجاد يـك رنسـانس لكول ها را بالا رد

 در مطالعه كربن گرديد . 

 arcدر هنگام ساخت فولرين ها مشاهده كرد كه در جريـان مسـتقيم1”ايجيما" 1991 در سال

، هـا اسـتوانه هـاي لوله . اين نانوشوندهاي نانو گرافيت روي الكترود منفي رسوب مي لوله گرافيت

. گرافيتي با انتهاي بسته بودند كه و چند لايه تشكيل شده بودند  به شكل هاي تك لايه

، به و توسعه كاربرد هاي نانو لوله ها ، شناسايي صفات ، تحقيقات روي رشد بعد از اين كشف

و خواص غير  ، جز خواص بي همتا الكترونيكي گونه اي انفجار آميز گسترش يافت كه دليلي نداشت

و شگفت آور مكانيكي نانو  هاعادي .لوله

و بنـابراين امكـان ايجـاد اتصـالات نيمـه نانولوله (نيمه رسانا ) باشند ها مي توانند فلز يا نيمه فلز

و نيمه رسانا نيمه–رسانا  رسانا براي اسـتفاده در قطعـات را فـراهم مـي آورنـد . مقاومـت–رسانا

، اميد  و ديگر خواص مكانيكي و مدول هاي يانگ استفاده از كامپوزيت هاي بسيار كششي بسيار بالا

مقاوم را در صنعت ساختمان زنده مي كند . محققان بسياري در حال تحقيق روي پتانسيل نانو لوله ها 

: ردهـا را مـي تـوان بشـرح زيـر برشـمرد از كاربردهـا هسـتند . بعضـي از ايـن كارب وسيعي در دامنه 

، نمايشگ ، حسگرها، انتشارگرهاي ميداني ، باتري هـا نانوالكترونيك ، ذخيره كننده هاي هيدروژن رها

، راك  ، مـواد تقويـت شـده ، لباس هاي ضد گلوله و ت ـكامپوزيت هاي پليمري ور هـاي نـانو مقيـاس

.  الكترودها

و هدف پروژه مورد بررسـي قـرار مقدمهدر فصل اول و كاربرد آن و اهميت اي بر نانوتكنولوژي

و جنبه هاي غير عادي آن در طبيعت مورد بررسي قرار گرفته گرفته است. در فصل دوم عنصر كربن 

1- Iijima 



س

و نانولولهو انواع مختلف آن از در فصـل سـوم ها به تفصيل تشـريح شـده اسـت. جمله فولرين ها

و ساختار نواري آنها بـراي بررسـي خـواص نظريه و چگالي حالت ها ي نواري جامدات بحث شده

و نارسانا به تفصيل شـرح داده شـده اسـت. در فصـل رسانا،و انواع جامدات الكتروني آنها نيمرسانا

و قوت آن (DFT)چهارم نظريه تابعي چگالي   DFTو تقريبهـاي مختلـف شـده ارائهو نقاط ضعف

و چگونگي انجـام OpenMxمورد بررسي قرار گرفته است. در فصل پنجم شرحي از نرم افزار آمده

ه در يك مورد بخصوص هاي كربني تك ديوارنانو لولهدر اين فصل آلايش پروژه تشريح شده است،

(با كايراليت و نيتروژن5و5ي چگالي حالتها،با درصدهاي وزني مختلف بررسي شده) با اتم هاي بور

 است. ارائه شدهساختار نواري آنها همچنينو 



1

:اول فصل

 نانوتكنولوژي
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 مقدمه1-1

 بـود را فـاينمن،2معروف كه سرآغاز نانوتكنولوژيي . اين جمله1»آن پايين فضاي بسياري هست«

در جمـع يك مهماني شام كه توسط انجمـن فيزيـك آمريكـا برگـزار شـده بـود،در 1959در سال

ي آمريكـايي بعـدها در سـال، فيزيكدان برجسته3دكتر ريچارد فيليپس فاينمن فيزيكدانان مطرح كرد.

وبه 1965 به خاطر توسعه الكتروديناميك كوانتومي اثر متقابل ذرات در يك ميدان تشعشعي كه منجر

و به شـهرت رسـيد. در آن سـخنراني فـاينمن از امكـان  رسم دياگرام فاينمن شد، جايزه نوبل گرفت

المعارف بريتانيا در فضايي به كوچكي نوك يك سوزن، سخن گفـت.ةجلد داير29ذخيره اطلاعات 

و ترتيب اتـم وي در اين سخنراني با بيان سؤالاتي به طرح اين موضوع پرداخت كه آيا ما قادريم نظم

و دوباره آنها را بچينيم؟ آيا مي هاي كوچكي بسـازيم كـه مثـل توانيم ماشينها را در مواد تغيير دهيم

و البته اطلاعات ذخيره كنند؟سلول و تكان بخورند؟  هاي زنده حركت كنند، بچرخند

و با توجه به محدوديتدر كل، سخنراني فاينمن طرح سؤالاتي بو هاي فيزيكـيد كه در ذهن خود

ميبه آنها جواب داده بود. او بيان كرد كه تمام اين فرض تواند حقيقت پيدا كند چون با تحقق آنهـا ها

اصول فيزيك تا آنجـا كـه مـن توانـايي فهمـش را دارم« شود. هيچكدام از اصول فيزيكي نقض نمي

فاينمن براي اولين كساني كه بتوانند در ابعاد ». اشيا حرفي نمي زنندبرخلاف امكان ساخت اتم به اتم 

.4كوچك بنويسند يا موتوري كوچك طراحي كنند جوايزي هم در نظر گرفت

1-There is plenty of room at the bottom 
2-Nanotechnology 
3-Richard Philips Feynman 
4-www.nano.ir 
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و نانولولـه هـاي كربنـي بـه سـرعت سخنراني فاينمن سرآغاز علمي شد كه با كشف فولرين هـا

ي خود قرار دهد حتـي ما را تحت تأثير اراده پيشرفت كرد. علمي كه قرار است در آينده، تمام زندگي

بهبيشتر از تأثيري كه تكنولوژي ساخت قطعات نيمه و الكترونيكي در قرن بيستم در زندگي ما -رسانا

و رسانه و نداشـتن جاي گذاشت كه امروزه تصور زندگي بدون كامپيوتر هاي ديجيتالي ممكن نيسـت

بيسواد ديجيتالي به  سوادي است.معناي

ميب و گويند. مقياس نانو همان اندازه اتمه تكنولوژي دستيابي به مقياس نانو، نانوتكنولوژي هاست

و در يـك كلمـه، هاي دلخواه يا تغيير مكان اتمها در مكانمعناي توانايي چيدن اتمنانوتكنولوژي به ها

يم به اين معناسـت كـه ساخت مواد دلخواه با دقت اتمي است. اگر بتوانيم به اين تكنولوژي دست ياب

 توانيم مواد جديدي بسازيم يا مواد را دوباره با آرايش جديد بسازيم.مي

و شيميايي آن ماده است. اگر بتوانيم اتـم بـه ساختار هر ماده تعيين كننده خواص گوناگون فيزيكي

بهتوانيم بدون صرف هزينهاتم، اين ساختار را تغيير دهيم، مي -دست يـابيم. بـه دلخواه خود هاي زياد

هـا را بازيافـت هاي كربن، از دوده الماس بسازيم؛ زبالـه عنوان مثال فرض كنيد بتوانيم با جابجايي اتم

و اثرات تخريبي كمتري به محيط زيست بزنيم. مشخص است كه با دستيابي به اين فناوري چـه  كنيم

ميتغيير عظيمي در نوع زندگي بشر رخ مي سدهد چرا كه آنگاه ها را از جايي كه خواصشان يستمتوان

و كنترل كرد.تعيين مي  شود ساخت

هـايي كـه از ايـم. سيسـتم هاي بزرگ سروكار داشـته تا قبل از شروع اين علم ما همواره با سيستم

و اتم ساخته شده و با آنها قطعهها را كنارهم قرار دادهاند. ما اين سيستمهزاران هزار مولكول هـاي ايم

س هاي ماده جديد تغيير كرده بود اما همـواره ايم. با اينكه در تركيب با مواد ديگر ويژگياختهگوناگون

كنـد امـا اند. مثلاً فولاد در تركيب با كربن استحكام بيشتري پيـدا مـي مواد ماهيت خود را حفظ كرده

ميماهيت شكنندگي فولاد همچنان حفظ مي هاي با چيدن اتم توانيمشود. اما اكنون با نانوتكنولوژي ما

و نه الماس، اما سبكي دوده، انعطافكربن ماده و نه گرافيت پذيري اي جديد بسازيم كه نه دوده است

و استحكام الماس را دارد. چنـين تحـولي رونـد زنـدگي مـا را در همـه  و سختي و رسانايي گرافيت

بهزمينه و پزشكي دگرگون خواهد كرد.ها  خصوص صنعت
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نا1-2  نو تكنولوژيبخشهاي

و محاسـباتي نانوتكنولوژي با توجه به كاربردهاي آن به سه بخش نانوتكنولوژي مرطوب، خشك

].1شود[تقسيم مي

 نانوتكنولوژي مرطوب1-2-1

پـردازد كـه مربـوط بـه هايي از علم نـانو مـي نانوتكنولوژي مرطوب در حالت كلي به آن قسمت

و زيستي است. در اين شاخه سيستم هاي مرطـوب هاي نانويي در محيطاز علم نانو سيستمهاي زنده

و سـلول ساخته شده هاي زنده بدن تِمام موجودات زنده از سلولكنند مثلاً سلولفعاليت مي هـا از اند

نانومتر5/2وجود دارد كه قطر آنها حدود DNAهاي پروتئين. درون پروتئين هر سلول زيستي، رشته

 ) يـك نـوع پـروتئين اسـت كـه  DNA دهـد. را نشـان مـي DNA) سـاختار يـك1-1است. شـكل

را تعريف كننـد. ايـن آمينواسـيدها DNAتوانند آمينواسيدهاي روي آن همانند حروف يك كلمه، مي

 هستند. DNAكدهاي شناساننده يك 

ژنتمام ويژگي و خصوصيات وراثتي موجود زنده از طريق به نسل بعد منتقل DNAهاي روي ها

ممي ژنشود و.... حال تصور كنيد كه مثلاً ما بتوانيم ترتيب -ثل رنگ چشم، رنگ پوست، گروه خوني

هاي منحصر ايم موجود زنده جديدي با ويژگيرا تغيير دهيم آنگاه توانسته DNAهاي هاي روي رشته

ميبه بهتوانيم گونهفرد دلخواه داشته باشيم. ط تصـور وجود آوريم. فق ـهاي مفيدي از موجودات زنده

وجود آوردن يك گونه گياهي كه بتواند مشكل كمبود غذاي كره زمين را در صد سال آينده كنيد كه به

بهحل كند، چقدر مي  نفع اقتصاد كره زمين باشد.تواند
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) يك1-1شكل مي DNAبه همراه آمينواسيدهاي روي آن كه مثل كدهاي شناسايي DNA): ساختار ]2كنند[عمل

در DNAتـوان از سـاختار اطلاعـاتي مطالعاتي انجام شده بـر ايـن مبنـا كـه مـي DNAدر زمينه

هـاي هوشـمند مدارهاي الكترونيكي هم استفاده كرد كه ايـن امـر سـرآغازي در امـر سـاخت سـلول

].3-5است[

ميامروزه داروهايي كه براي درمان بيماري شود، علاوه بر درمان بيماري، ها توسط پزشكان تجويز

ميام بافتروي تم و آسيبهاي سالم بدن اثر نامطلوب كنـد. بـا هاي جـدي بـه آنهـا وارد مـي گذارد

و تنها در آنجا عمل كنند مـي  -ساخت داروهاي هوشمندي كه بتوانند محيط هدف را تشخيص دهند

ميتوان اين ضررها را از بين برد. ماشين توانند درون بدن حركت كنند، بافـت هاي مولكولي هوشمند

و آن را ترميم كنند. حتـي مـي آسي هـاي ناشـناس را بـا سـاختار تواننـد ويـروسب ديده را شناسايي

و آنها را از بين ببرند. در اين صـورت اسـت– DNAاطلاعاتي  آمينواسيدهاي روي آن مقايسه كرده

و اراده خود درآوريـم، بيمـاري كه ما مي -توانيم در طبيعت دست ببريم، يعني طبيعت را تحت كنترل

-هاي مرده كنيم، زمان حيات را طولانيهاي زنده را جايگزين سلولهاي وراثتي را كنترل كنيم، سلول

و... . اين شاخه از علم نانو به نانوبيوتكنولوژي  شود.شناخته مي5تر كنيم

 نانوتكنولوژي خشك1-2-2

و پردازد. به دسـت آورد اين شاخه از علم نانو به مطالعه ساختارهاي نانويي مي ن سـاختارهاي نـو

و بررسي خواص گوناگون آنها از جمله خواص الكتريكي، مكانيكي، روش هاي مطالعه اين ساختارها

و ... در اين حوزه از علم نانو بررسي مي  شود.اپتيكي، الكترواپتيكي

5-Nanobiotechnology  


