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ری  ا ච ໋ پاس  ণ  

 భ م ৣ ا و ࣥದ  ห د ا ار د ້ م  ع࢙ ق   ජ ໍ  భ ا ر ر ඵ ෟࣹ   مඟ ໊ ش شا ি ඟا یࢁ  یان اॸطاف   ر از  ඪ ༚ وچک و ঈ ی   ا با زبا ی ر ฮ ৎعا بارک و   و৯د  ا ೯د

 ଘ ن ૰م ഊ ජز  ໑  ห م و ॵ ی با ਠ ീ ق   ࣹقا भࢌ و  ජ ग़ࡁ م و  ع࢙ ب  ইࡣ بال  ষ ل ଘ او ଘ د উ و  ره با  ا و ঙࢤ ی  ਛ ومز৯د ॴ   .او େدیک 

॥ت  ه ا ീী ی شا ਈয یده  ণپایان ر ଘ ن ا ଌ শࢌ خاص وردگار ا نا ق    حال  با ࣅ ॽ خا ॺاඟ พࢁ ী م  ॿ وق  خ ॿࢠ ඟ ا พࢁ ী م  ॿ ن  ૼ ق  ا ચॡ ଘد

 න ناب آ༚ی د প ود  ऒ ه  ീী تاد با لات و شا ণ ه صدر،از ا ૐॣ ل భ  تاری ൏ख़ ی  ਚع یک ر ষ ن ଌ ی భ ا ਔم ঊ   ی از ਣ و ່ ی و  ਪ و ऒ

ॐ࢟  وده و ز ষ࣒ࢤ غ   భ نده   ଘ ଏଷه भ ඟ ໋ ا ଘ ࠱ھده  ن رساଔ ر ଌ ی ا ਪ ما اঘ࣒ ॥ب ت ر تا ുী ر و න ناب آ༚ی د প قدر  ඟا ໋ تاد  ণ ا৯د، ا

یان ষ ما ࣓ൎ࠱  س ଘ ا ن رساଔ ر ଌ شاوره ا ज़ ت  ॐ࢟ ه، ز তا ࣹ  ھده د ر  න ناب آ༚ی د প  ଡ ا ز ່ ید   ر اسا න ناب آ༚ی د প ی و   ن ربا ૮

ن پایان ଌ وری ا ا ی و د ا و ऒ ت باز ॐ࢟ دق  ز ચॡده॰ ل ࣫ࣞਵ ا  ماଓฬ ر ৳ ඟدا৯د و  ໊  ෙ७ اه  زیک د ඵ ඟوه  ໋ قدر  ඟا ໋ ید   ی اسا ਗ 

ا  ا د ی ر  ا ඟ و दدرد พࢁ ় مل  ॵ ه با ত.  

ی ਘ ا ঙ مام  ৳  ජ ໍ ه ଘ خا ষ  ه و ජ ໑  ،ଓو ઍ ग़࠳ م  ඇඓ࣒ ଽی ฬز ا و ऒ य़ھدی،  باس و  م ࣅ ৣ با ෙय़ భی  ا ୀ ،م ৣ - از ৮در و ماସ భ୍ୃ از جا

শࢌ ما ॐ شان،  ী ی  رم و ௵ ا ඟ وه د พࢁ ় پاس و  ণ شان  ী  .  

تان ণ ی دو ਗ ما ৳ ن از   ൾ  ی ঙࢠ ਉ کلا िঙ یو   หم ا ক م،  ল و ऒ یی  ਟ و ऒ مام  ৳  ජ ໍ رم ଘ خا ا و দ ن ୁر ا کار िঙ ඟ و ی ସ୍م و  พࢁ ় شان ل  ী 

رم ا ا د ی ر  ا     . दدرد
  
  
  
  
  
  



 ड़ ا  ز ر ඵ ฬ تلاش ن  ଌ یا ਗ م   ৎقد ඟ با॰د   ໋ ی ا ਠඁඞ م ଘو   ࣒

  

  

ࣽت پاک امام زمان  ج(سا ࠡ(  

ଘ و  

  

ෘ ماభم  ࣗคඖ ه  ࣂ ൕঙ مان  ࣼ ࢋ پاک  و  ق ند ৮درم و  േ৳ خاو ।  و  ෙय़   تان ণ   د

  

  

م ࣎ ീ شان  ०قدग़ ور  अ ون   ا ॠد ه ر ૡঙ ه و  ૡঙ یدن  و  ণت ر എࠝ࢟ ن  و  ಶඋا و ऒ سارت  ࣻ ن،  ಶ ඌি ا ن، ঁذت د ಶ ඌী ظات ฬب ز ॺࡗ    

  
  
  

 
 
 
 



  
  
  
  
  
  
  

  چکیده
  

هاي و بر طبق محاسبات ابتدا به ساکن به بررسی حالت PWSCFدر کار حاضر با استفاده از کد محاسباتی 
سازي پارامترهاي ساختاري انبوهه کربن در سه حالت الماس، گرافیت و گرافن پرداختیم و پس از بهینه

استفاده از نظریه تابعی چگالی و بر پایه تقریب  دست آمده را با تجربه مقایسه کردیم و با همربوطه، نتایج ب
. ، مدول حجمی، طول پیوند و انرژي همدوسی را تعیین کردیمGGAپتانسیل و تقریب شیب تعمیم یافته شبه

با انجام محاسبات  .سازي کردیمدر ابعاد مختلف شبیهگرافن را  یاختهبررسی کاربردهاي گرافن ابرپس از 
گرافن  یاختهرا بر روي ابر  NO2 و CO ،CO2 ،SO ،SO2 ،CH4 ،C2H6 ،NOهاي ولمولک کنشبرهمکوانتومی 

گیري دلخواه و در جهت ي این منظور مولکول را در یکبرا. به منظور تعیین انرژي جذب، بررسی کردیم
حرکت کند و در  و قرار داده شد و به مولکول اجازه دادیم تا در هر سه راستا یاختهصفحه ابر فاصله مناسب از 

 yو  xهاي کربن در صفحه را محدود به حرکت در دو راستاي از طرفی اتم .پایدارترین موقعیت قرار گیرد
 ذره و ویژه مقادیر مربوطه را هاي تکحالتویژهشم  –کردیم و با استفاده از حل خودسازگار معادلات کوهن

اختلاف انرژي بین مجموع مولکول جذب شده و صفحه و انرژي مولکول و  يسپس با محاسبه. دست آوردیمهب
هاي کلی و جزئی را در چگالی حالت و دست آوردیمهرا ب یاختهصفحه مجزا، انرژي جذب مولکول بر روي ابر 

هاي بررسی شده، مولکول تجزیه نشد و با صفحه کدام از مولکولدر هیچ. دست آوردیمهتمامی حالات ب
و فاصله مولکول نسبت  برهمکنش نداد، به طور کلی در تمامی حالات تنها جذب فیزیکی مشاهده شد تهیاخابر

  .به حالت اولیه افزایش یافت
  

   ، انرژي جذب، انرژي همدوسییاختهپتانسیل، گرافن، ابرشبهتابعی چگالی،  نظریه :کلمات کلیدي
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)مقدار  1- 2شکل  , )N Z  25                                                                             اتم و یون 1178براي  
  sp                                                                                                          36هیبریداسیون  1- 3شکل 

  sp2                                                                                                         37هیبریداسیون  2- 3شکل 
      sp3                                                                                                         38هیبریداسیون  3- 3شکل 
  39                                                                                     هاي کربنواره آلوتروپنمایش طرح 4- 3شکل 
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   40                                                            گوشهیاخته قراردادي اتم کربن در ساختار الماس شش 6- 3شکل 
                         41                                                                                                   گرافیت 1×1یکا یاخته  7- 3شکل 
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   42                                                                                                           گرافینصفحه  10- 3شکل 
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    81                                                                                3×3 یاخته بر روي ابر  NO2مولکول  15- 4شکل 
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  مقدمه
  
  
  ايسازي رایانهشبیه1-1
تاکنون تنها براي . هاي کوانتومی است سازي دستگاه ها شبیه ترین کاربردهاي عملی رایانه یکی از برجسته  

سازي دقیق  ندارند، امکان شبیه کنش برهمهاي که با محیط اطراف  یعنی دستگاه ،هاي کوانتومی بسته دستگاه
با محیط  که را هاي باز کوانتومی ، نشان دادند که دستگاه]1[ن کلیچ همکارانشاما مارتی است، وجود داشته

سوي کاربردهاي اي تازه به  سازي کرد و دریچه توان به خوبی با رایانه شبیه نیز میدارند  کنش برهماطرافشان 
سازي  به کمک شبیه. شناسی گشودندها در فیزیک ماده چگال، شیمی کوانتومی و حتی زیستمهم رایانه

 کند میز یک مدل از دستگاه حقیقی ایجاد سا شبیه. مواد چگال را در سطح اتمی بررسی کرد توان می اي رایانه
. رسد سازي به نتایج نزدیک به تجربه می بسیاري مطالعات شبیه هاي حالتدر . کند میو خواص آن را کشف 

بینی  پیشو به  رود میبکار   ترین روش است که در محاسبه انرژي دقیق یکوانتوم سازي به وسیله مکانیک مدل
ي ها بینی یی پیشها سازي چنین مدل. کند مولکولی کمک می  هاي دستگاهو  جامد حالتتعادلی ي  ها ساختار
هاي از جمله روش. سازد، که به نوع ماده محدود نیستند ممکن می ها ا براي گستره بزرگی از دستگاهکمی ر

 1964توان به روش نظریه تابعی چگالی اشاره کرد که در سال  هاي فیزیکی، میه بررسی کوانتومی دستگا
در این نظریه . کرد تر شد، اشارهشم کامل -توسط کوهن  1965توسط هوهنبرگ و کوهن ارائه و در سال 

تأثیر پتانسیل مؤثر قرار دارد،  که تحت کنش برهمدار به گاز الکترونی بدون  کنش برهمحالت پایه گاز الکترونی 
. کند این نگاشت در اصل خواص حالت پایه دستگاه را به صورت دقیق بیان می. شودنگاشت داده می
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  کربن از جمله گرافین هايآلوتروپ نگاهی اجمالی به 2- 1
 1789سنگ کشف شد و در سال  به صورت زغال براي اولین بار کربن ششمین عنصر فراوان جهان است که 

ي آنها از نظر  هاي مختلف وجود دارد که همه کربن به صورت آلوتروپ. نامگذاري شدلاوازیر  به وسیله
 sp3 و sp2کربن به دلیل داشتن هیبرید . ترمودینامیکی پایدار هستند و براي واکنش به دماي بالا نیاز دارند

ترین صورت کربن و یکی از مشهورترین  الماس سخت. ]2[دهد خواص الکترونی و ساختاري جالبی را نشان می
این . اتم دیگر پیوند کووالانسی به صورت چهاروجهی دارد 4هاي آن است که در آن هر اتم کربن با  آلوتروپ

گرافیت یک ماده کربنی نرم است که در سال . دهند بعدي تشکیل می سه ها در کنار هم یک شبکه  چهاروجهی
. گیرد قرار می شتن مورد استفاده شد و به دلیل رنگ سیاهش به عنوان ابزاري براي نو در یونان کشف  1789

شود که چنین پیوندي  بعدي به سه اتم دیگر در صفحه متصل میدر گرافیت اتم کربن در یک آرایش سه
هر دو لایه گرافیت به کمک نیروي ضعیف واندروالس با . شود می sp2منجر به ساختار دوبعدي با هیبرید 

شود و دلیلی بر نرم بودن  ها می منجر به پیوند ضعیفی بین لایهیکدیگر پیوند دارند که این نیروي واندروالس 
شکل یک نام براي کربنی است که هیچ ساختار بلوري ندارد و گاهی اوقات در  کربن بی. این فاز از کربن است

فولرن . شود بلندبرد مشاهده نمی شود ولی هیچگاه در آنها یک الگوي  آنها یک نظم کوتاه برد مشاهده می
ي توخالی،  تواند شکل یک کره است و می ي متغییر است که کاملاً از کربن تشکیل شده  لی با اندازهمولکو

هاي کربن یک شکل دیگر از مولکولهاي کربن به صورت استوانه  نانولوله. ]3[اي را به خود بگیرد بیضوي یا لوله
قاوم هستند و خواص الکتریکی و ها م نانولوله. هستند که داراي خواص جدید و کاربردهاي فراوان هستند

  .]4[رسانایی گرمایی بالایی دارند
شبکه (بعدي  دوهاي کربن است که در یک شبکه لانه زنبوري  یک صفحه با ضخامت یک اتم از اتم گرافین 

سه پیوند . اتم کربن دیگر پیوند دارد سه، هر اتم کربن با گرافیندر یک صفحه  .گیرد قرار می) شش گوشه
ضلعی منتظم  ترین حالت یک شش لآ د و در ایدهرنگی می درجه نسبت به هم قرار 120زوایاي مساوي کربن با 

. یابد تغییر می  ضلعی یا هفت  ضلعی ها به حالت پنجکنند ولی در برخی مواقع شکل قرارگیري اتم را ایجاد می
مذکور را روي ویفر سیلیکونی  سپس لایه. آید می  به دستاتمی از گرافیت  از جداسازي یک لایه تک گرافین

ر اي کوچک د شکل استوانه که به را یگرافین. ]5[دهند می میکرومتر است قراریک  هاي آن که قطر حفره
این نانولوله انتهاي  وي به ضخامت یک اتم دارد   یک سمت این استوانه لایهکه نامند  کربنی می آید نانولوله می

در واقع نازکترین و قویترین ماده است و از نظر عبور جریان الکتریکی به  گرافین .ممکن است باز یا بسته باشد
این . دهد همچنین از نظر رسانایی گرمایی بالاترین عملکرد را به خود اختصاص می. ي مس رسانا است اندازه

اراي کوچکترین ي تراکم دارد که حتی هلیوم که د ا با این حال به اندازه. آلوتروپ کربن تقریبا شًفاف است
هستند که از  sp2داراي هیبرید  گرافینهاي کربن در  اتم. تواند از آن عبورکند هاي گازي است نمیمولکول

 pاند و به دلیل آزاد بودن یک الکترون در سومین اوربیتال  تشکیل شده pو دو اوربیتال  sترکیب یک اوربیتال 
به عنوان یک ترکیب  گرافینوجود این تک اوربیتال غیرهیبریدي به . باشند داراي رسانندگی الکتریکی می

. هاي گازي اشاره کردکربنی اهمیت خاصی بخشیده است که می توان به قابلیت آن در جذب مولکول
 هايبالاي مولکولقادر به جذب  متر مربع بر گرم 2630 با داشتن سطح مؤثري به میزان گرافینهمچنین 

بدون جرم و وجود بارهاي آزاد داراي   هاي با ساختار نواري خاص، فرمیون گرافینبه طور کلی . زیستی است
  .]6[ها است ها، نانوساختارها، حسگرها و باتري کاربردهاي بسیاري در نانوالکتریک
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شده بر  و بررسی کارهاي انجام گرافیني ساختارهاي ممکن براي کربن، کاربردهاي  در کار حاضر به مطالعه 
هاي انبوهه کربن به منظور تعیین مدول  سپس محاسبات ابتدا به ساکن را بر روي حالت. پردازیم روي آن می

 .کنیمرا بهینه می گرافیندهیم و پارامترهاي ساختاري  همدوسی انجام می  پیوندها و انرژي  حجمی، طول
هاي شوند و با محاسبات کوانتومی انرژي جذب مولکول ستفاده میبه عنوان حسگرهاي گازي ا گرافینصفحات 

CO ،CO2 ،SO ،SO2 ،CH4 ،C2H6 ،NO ،NO2 و O2  7[کرد محاسبه خواهیم گرافینرا بر روي صفحات .[
ده هاي کربن در این ساختار را بهینه کنیم و سپس با استفا هاي تعادلی اتمبراي این کار لازم است ابتدا مکان

آوریم و پس  می دستبهمقادیر مربوطه را  ذره و ویژه هاي تک حالت شم ویژه- خودسازگار معادلات کوهناز حل 
ها کنیم و به بررسی نمودار چگالی حالت بر روي این صفحات مطالعه میهاي را مولکولاین از آن نحوه جذب 

و بررسی  فن آوريمختصر به معرفی در ادامه به طور . پردازیمبراي مجموع مولکول و صفحه و مولکول تنها می
  . پردازیمهاي بررسی شده میهاي مولکولخواص و ویژگی

  
 نانو 3- 1

است و در اصل از یک واژه یونانی به معناي کوتوله ) 10- 9(، کلمه نانو به معناي یک میلیاردم لغوي دیدگاهاز 
             در کنار علوم و  نانو فن آوري، آن یا به اختصار وري متکی برآ علم نانو و فن .]8[گرفته شده است

هاي انقلاب سوم  لفهؤوري اطلاعات، مآ ط با زیست شناسی و ژنتیک مولکولی، علوم و فنهاي مرتبفن آوري
هاي علمی اول و دوم است که این انقلاب ادامه منطقی انقلاب. دهند صنعتی عصر جدید را تشکیل می -علمی

  .هاي ماکرو و میکرو گشتندهاي مقیاس وريآ منجر به پیدایش علوم و فن
  
 تاریخچه ي نانو1- 3- 1

خصوص دانشمندان آن دوره بر این باور بودند که مواد را  در طول تاریخ بشر از زمان یونان باستان، مردم و به
ناشدنی هستند و این ذرات بنیان مواد را  توان آنقدر به اجزاء کوچک تقسیم کرد تا به ذراتی رسید که خرد می

و علوم نانو دانست چرا که در حدود  فن آوريدهند، شاید بتوان دموکریتوس فیلسوف یونانی را پدر  تشکیل می
نشدنی در زبان یونانی  اتم را که به معنی تقسیم يهد مسیح او اولین کسی بود که واژسال قبل از میلا 400

 108هاي بسیار، دانشمندان تاکنون  با تحقیقات و آزمایش. زنده مواد به کار برداست براي توصیف ذرات سا
ها از ذرات کوچکتري مانند  اند که اتمبردهآنها همچنین پی. اند ف کردهنوع اتم و تعداد زیادي ایزوتوپ کش

پیچیده زیاد مهم  ريفن آوها در تاریخ پیدایش این  با این حال این کشف. اند ها تشکیل شده ها و لپتون کوارك
  هاي بنیادي براي اعمال کنترل کامل بر ساختار و عملکرد ماده فیزیکی در علم نانو ایجاد دانش .نیست

هاي اتمی و مولکولی را هدف خود براي اعمال کنترل کامل بر ساختار و عملکرد ماده فیزیکی در اسیمق
نه  اي ها در آیندهدهد که این دانش نانو نوید می آوري را قرار داده است و فن هاي اتمی و مولکولیمقیاس

ها و تک گذاري تک اتمنانو خواهیم توانست با جاي فن آورياز طریق  .آیند چندان دور در قالب مهندسی در
و داراي خواص و  اند ه نانو ساختارها موسومها در کنار یکدیگر از پایین به بالا ساختارهاي نوینی را که بمولکول

، ادوات و قطعات فوق هابا استفاده از این ساختارها دستگاه. وجود آوریمه ب ،هستندملکردهاي کاملا نوین ع
نانو ساختارها سنگ . کنند، تولید نماییم هاي طولی و زمانی بسیار تقلیل یافته فعالیت میریزي که در مقیاس

  .نانو هستند فن آوريبناي 
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 نانو فن آوري 2- 3- 1

. شود هاي پیشرفته در عرصه کار با مقیاس نانو اطلاق می فن آورياي است کلی که به تمام  نانو واژه  فن آوري
البته در آن (نانو  فن آورياولین جرقه  .استنانو متر  100تا  1ر حدود ابعادي د معمولاً منظور از مقیاس نانو

در این سال ریچارد فاینمن طی یک . زده شد 1959در سال ) زمان هنوز به این نام شناخته نشده بود
وي این . نانو را مطرح ساخت فن آوريایده » فضاي زیادي در سطوح پایین وجود دارد«سخنرانی با عنوان 

واژه . ا به صورت مستقیم دستکاري کنیمها ر ها و اتم لتوانیم مولکو اي نزدیک می نظریه را ارائه داد که در آینده
او . ها جاري شدبر زبان 1974نانو اولین بار توسط نوریوتاینگوچی استاد دانشگاه علوم توکیو در سال  فن آوري

باشد، به کار  ها در حد نانومتر میابعادي آن تغیراتدقیقی که ) وسایل(این واژه را براي توصیف ساخت مواد 
فن  آغاز دوران: موتور آفرینش«: اریک درکسلر در کتابی تحت عنوان این واژه توسط کی 1986در سال . برد

مورد  تري در رساله دکتراي خود وي این واژه را به شکل عمیق. بازآفرینی و تعریف مجدد شد» نانو  آوري
هاي مولکولی چگونگی ساخت و  ها ماشینسامانهنانو«ا در کتابی تحت عنوان رن بررسی قرار داده و بعدها آ

هاي دیگر در مقیاس مواد و ساختارهایی  فن آورينانو با  فن آوريتفاوت اصلی . توسعه داد» هامحاسبات آن
  .گیرند مورد استفاده قرار می فن آورياست که در این 

  
  بندي نانو موادتقسیم1-3-3
مواد صفر بعدي، نانو مواد یک بعدي، نانو مواد دو  نانو: شونددسته کلی تقسیم می 5به طور کلی نانو مواد به  

  .پردازیمهاي آنها میدر ادامه به بررسی این پنج دسته و زیر شاخه. بعدي و نانو مواد سه بعدي
 

   نانو مواد صفر بعدي 
نانو در مورد یک  .زیرا طول و پهنا و ضخامت ندارد، ، بعدي در نظر نمی گیرنده، براي نقطدر تعاریف متداول 

ده صفر بعدي آن را نانو ما نانو متر داشته باشد، 100کمتر از  ياندازهکه تمام ابعاد ماده  ماده نیز در صورتی
شوند که در این دسته از نانو مواد به سه دسته فولرن، نانو پودر و نانو نقاط کوانتومی تقسیم می .]9[نامیممی

  . پردازیمادامه به توضیح آنها می
که از گرما دادن هاي کربن است هاي قبل گفته شد فولرن یکی از آلوتروپطور که در بخشهمان :رنوفول  

فولرن . گویند نیز می به جهت شباهت شکل آن به توپ فوتبال، به آن باکی بال. شود به گرافیت ساخته می
  . باشد استوانه، یا گونبیضی، کرهتواند به صورت  خود انواع گوناگون و متعددي دارد و می

 نشین شدن ذرات جامد بزرگ، یا تهرد کردن قطعات جامد و ها ذرات ریزي هستند که از خ پودر :نانو پودر  
ي آنها  ي از ذرات دانست که اندازه توان مجموعهنانوپودرها را میبنابراین، . آیند دست میها به معلق در محلول

  .نانومتر است 100کمتر از 
رساناها به  فردي از نیمه  به منحصر يهتومی، به خاطر کوچک بودنشان، دستنقاط کوان: نانو نقاط کوانتومی   

در این . اتم است 50تا  10نانومتر، یعنی معادل کنار هم قرار گرفتن  10تا  2پهناي آنها، بین . روند شمار می
اي در کاربردهاي علمی و فنی  سابقه هاي بی ابعاد کوچک، مواد رفتار متفاوتی دارند و این رفتار متفاوت قابلیت

  . بخشد به نقاط کوانتومی می
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   نانو مواد یک بعدي 
 این مواد در یک بعد، .قرار دارند همچون یک خط راست یا خمیده هستند برخی از اجسامی که در اطراف ما 

اي است که تنها در یک راستا اندازه ايمواد نیز به گونه اد برخی از نانوابع .اي بیشتر از دو بعد دیگر دارنداندازه
   بعديمواد یک این نانو مواد را با عنوان نانو .دارند) نانو متر 100(ه شده گفتتر از اندازه ضلع مکعب بزرگ

  . ها را نام برد، نانو لولههان از نانو مواد یک بعدي نانو سیمتوامی. شناسیممی
عنوان  ها را به توان نانوسیم همچنین می. است نانومتربا قطري در مقیاس  نانوساختارينانوسیم : نانو سیم  

اثرات . تر، و طولی نامشخص تعریف کرد یا کم نانومترها  دهي ي در اندازهساختارهایی با ضخامت یا قطر
 .شده است کوانتومی سیم يو همین منجر به ابداع واژهیابد  ها اهمیت می در این مقیاس، کوانتومی مکانیک

مثل (رسانا  ، نیمه)طلا، پلاتین، نیکلمثل (جود دارند، شامل فلزي ها و انواع بسیار مختلفی از نانوسیم
  ). تیتانیا، سیلیسمثل (، و نارسانا )غیرهو  گالیوم نیترید، فسفاید ایندیوم، سیلیسیم

این . آینداي شکل تو خالی پدید میها در یک ساختار استوانهفتن اتمها از کنار هم قرار گرنانو لوله :نانو لوله  
، عنصر تشکیل شوند عنصر و گاهی نیز چند نوعهاي یک نوع وانند از کنار هم قرار گرفتن اتمتساختارها می
  شیمیایی، فیزیکی، ،ي دارند و از نظر رفتار الکتریکیها خواص منحصر به فردلوله نانو .هاي کربنمانند نانولوله

ها در نظر گرفته براي آنبسیاري  يهبالقونوري و مکانیکی بسیار متفاوت از دیگر مواد هستند و کاربردهاي 
  .شده است

   
     نانو مواد دو بعدي 

هاي متر هستند و در دو راستا اندازهگروهی از نانو مواد مانند صفحاتی گسترده با ضخامت حدود چند نانو 
ها و ها و نانولایهنانو روکش. انو مواد دو بعدي قرار می دهیمنانومتر دارند که آنها را در دسته ن 100بزرگتر از 
  .دارند دسته قراردر این  گرافینصفحات 

نانو روکش  .مواد نانومتري در آن استفاده شودمتري یا پوششی که از پوششی با ضخامت نانو :هانانو روکش  
محافظ براي دیگر مواد  شود که در مقیاس نانو ساخته شده و به عنوان روکش، پوشاننده یااي گفته میبه ماده

 ، وسایل نقلیه و غیرهالکترونیک، مواد غذاییمختلفی از جمله  هاییزمینهدر  هانانو روکش .رودبه کار می
  .دنشواستفاده می

نیز که به ) متر نانو 1با ضخانتی به اندازه قطر یک اتم کربن و کمتر از ( گرافینصفحات  :گرافینصفحات   
ه قبل از این نیز شناخت گرافینالبته صفحات  .بعدي هستند ، نوعی دیگر از نانو مواد دواندتازگی تولید شده
     .تشکیل شده است گرافینگرفتن صفحات از کنار هم قرار ) کربن(دانستیم که گرافیت شده بودند و می

، این ماده از این رو .اندمحکم کوالانسی به یکدیگر چسبیده این ساختار با پیوند بسیارر دهاي کربن اتم
  .استحکام بسیار بالایی دارد

   
  

  نانو مواد سه بعدي 
نانو متر دارند این نانو مواد در هر  100ي بیش از اد دارند که در هر سه بعد اندازهاي دیگر از مواد وجودسته

و مواد نانو  از نانو مواد سه بعدي می توان نانو کامپوزیت .سه راستا بزرگ تر از ابعاد مکعب گفته شده هستند
  .اي را نام بردحفره
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  هاي بررسی شدههاي مولکولویژگیخواص و 4- 1
  NO2 مولکول

پذیر است که در همه گازهاي شهري حضور  کنش برهماي و بسیار قهوه -یک گاز قرمزنیتروژن اکسید دي
یندهاي بیولوژیکی در آبه طور طبیعی به کمک  فرو  .یک گاز اکسید کننده بسیار قوي و  پایدار است که دارد

    سوختن توسط انسان  NO2منبع عمده و مهم تولید . آیدآمونیوم به وجود میخاك و اکسیداسیون 
هستند  NOدر ابتدا به صورت مولکول ها این آلاینده. هاي فسیلی در موتور وسایل نقلیه و صنایع استسوخت

 O3که سرعت این اکسیداسیون به میزان . شوندتبدیل می NO2که در طی فرآیند اکسیداسیون در اتمسفر به 

گذارد و سبب ایجاد در ابتدا بر دستگاه ریوي انسان اثر می NO2 .موجود در اتمسفر بستگی دارد NOو 
از دیگر هاي ریوي تنگی نفس، اختلالات تنفسی و بیماري .شودمی سوزش شدید در دستگاه ریوي انسان

این گاز با آب اثرات مخربی بر روي محیط زیست و زندگی موجودات  کنش برهم .اثرات این گاز سمی است
  .ذکر کرد فرسایش فلزات و هاي اسیدي، کاهش سرعت رشد گیاهانتوان به بارانزنده دارد که می

   NOمولکول 
این مولکول در اثر . شودبو است که به راحتی در آب حل میبی رنگ ویک گاز بی مونواکسید نیتروژن 

در طی فرآیندهاي جوشکاري و دود حاصل از این گاز همچنین . آیددست میه هاي فسیلی بسوختسوختن 
     تبدیل   NO2به گاز در اتمسفر با اکسیژن و یا اوزون  کنش برهمدر اثر   NO گاز .شودانفجار ایجاد می

 1992سال  در .بستگی داردها به دما، میزان تمرکز سایر گازها و نور خورشید سرعت این واکنش .شودمی
 مولکول پیام که به عنوان یک آلوده کننده هوا شهرت داشت یک   NO  نشان داده شد که مولکول ساده

شناخته  هاي پیام رسانی که قبلاًتمامی مولکول. کندهاي بدن جابجا میرسان است که علائمی را بین سلول
. کنندخاص در غشاء سلولی عمل می هاياتصال به گیرندهاي هستند که با هاي پیچیدهمولکول ،اندشده

این مولکول همچنین در  .است نیتریک اکسید براي حفظ فشار خون و برقـــــراري حافظه بلند مدت ضروري
اي استراحت انقباض روده و میانجی فازکند ایمنی به مهاجم خارجی کمــــک می دستگاهبدن به پاسخ دادن 

و فرید مراد  فورچ گاتلوویس ایگنارو، رابرت اف  NO ه دلیل کشف نقش فیزیولوژیکیب .ستادر هضم غذا 
 . ]10[شدند 1998برنده جایزه نوبل 

   COمولکول 
اثر و طول عمر  است و در شرایط عادي از لحاظ شیمیایی بی بو مزه و بی ، بیرنگبی، منوکسیدگاز کربن 

گیاهان و  فر بر رويدر حال حاضر مقدار منو اکسید کربن در اتمس. ماه است 5/2متوسط آن در اتمسفر حدود 
، به علت تمایل زیاد به جذب هموگلوبین هاي زیاد منو کسید کربندر غلظت. اثر است اثر یا کم اشیا بی

  .ید طور جدي اختلال ایجاد نما هتواند در متابولیسم تنفسی انسان ب می
متراکم شهري که ترافیک سنگین و حرکت خودروها کند است، به میزان  غلظت منوکسید کربن در نواحی

طبق گزارش آزمایشگاه  .کربن طبیعی و انسانی هستندمنابع کربن، منوکسید. یابد ي افزایش میاقابل توجه
وارد طبیعت  COمیلیون تن  2/13گاز متان حاصل از مرگ گیاهان سالانه  اکسیداسیون ، در اثرملی آرگون

طور ه ب ،ال استراحت استبازدم شخصی که در ح .، متابولیسم انسانی استمادهمنبع دیگر تولید این . شود می
تان حاصل توان به اکسید شدن م از عوامل طبیعی تولید این آلاینده می. است ppm ،CO یک تقریبی حاوي

 توسطکربن، جذب شدن اکسیداکسیدشدن و تبدیل آن به دي .هاي آلی گوناگون اشاره کرد کیبي تر از تجزیه
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هنگامی که این . هاي حذف آن از هواي اطراف است برخی از گیاهان و جانداران ریز و شسته شدن با باران، راه
شود و ظرفیت حمل اکسیژن خون را  گاز را تنفس کنیم، به جاي اکسیژن به هموگلوبین خون متصل می

  .منجر شود غلظت زیاد این گاز بسیار خطرناك است و حتی ممکن است به مرگ. دهد کاهش می
   CO2مولکول 

 به معمول طور به و است هوا از تر سنگین برابر 12/1 تقریباً و است اثر بی و رنگ بی گاز یک کربن اکسید دي 
 با شدت به و دارد تندي شیرین مزه دارد، ايزننده کمی ويب. دارد حضور زمین جو دردرصد  03/0 میزان
. شود تولید کربن محتوي هايسوخت احتراق توسط گوناگون مقادیر به تواندمی تجاري لحاظ زا .است ثبات
 برخلافکربن مایع اکسید دي .باشد موجود )یخ خشک( گاز، مایع و جامد شکل سه به تواندمیمولکول این 

 تحت تواندمیشکل گازي آن  اما .باشد موجود مایع شکل به جو معمولی شرایط در تواندنمی آب، مایعی مانند
   . ]11[شود تبدیل مایع به ،باشد گرادسانتی 31 از تر پایین دما آنکه شرط به، رفشا

   SO2مولکول 
 1/0 حد تشخیص بو .است رنگ با بویی نافذ مانند بوي گوگرد در حال سوختنگازي بی سولفوراکسیدگاز دي 

تحت فشار و در . آیدوجود می به ppm 9/1 احساس سوزش و ناراحتی در غلظت بوده و ppm 3 تا
کند که می این ماده در آب حل شده و اسید سولفورو تولید. استرنگ مایعی بی گراددرجه سانتی -10 دماي

غال زهایی مانند سوختن در اثر فعالیت ه طور عمدهب اکسید گوگرددي. رناك استدر این حالت بسیار خط
هاي در طبیعت نیز در نتیجه فعالیت. دگردایجاد میبرق و نیز صنایع ذوب مس هاي یا از نیروگاه سنگ

ها آسیب ریه و ها و دستگاه تنفسیبه چشم. آور استدر صورت استنشاق مرگ .گرددتولید می آتشفشانی
 .شودزدگی میمایع باعث ایجاد یخ در حالت. ممکن است عوارض با تأخیر ظاهر شوند. کندشدید وارد می

از جمله موارد طبیعی . شود وارد هوا می هاي انسان فرآیندهاي طبیعی و هم از فعالیتهم از  اکسید گوگرددي
هاي  آزاد شدن از سطح دریا و فوران و توان به تجزیه و سوختن مواد آلی می ،کند اکسید گوگرد آزاد میکه دي

. کند آلاینده را وارد هوا می هاي فسیلی مقدار زیادي از این انسان نیز با سوزاندن سوخت. آتشفشانی اشاره کرد
هاي  اي خورنده است و بافت آورد که ماده سولفوریک به وجود میشود و اسید ید گوگرد در آب حل میاکسدي

در  این گاز .وجود آورد هاي تنفسی بسیاري را به د بیماريتوان می و کند جانوران را در خود حل میگیاهان و 
بسیاري از خطرات ناشی از حضور این گاز در . شودکننده هوا شناخته می به عنوان آلوده اغلب مناطق صنعتی

باعث  حضور این گاز در هوا. شوداد و ترکیبات مربوط میبه نحوه واکنش آن با سایر مو مستقیم به طور هوا
د هاي اسیدي به دلیل وجوتشکیل باران. شودد خطر براي پرندگان و حیوانات مینابودي پوشش گیاهی و ایجا

، و در صورت لزوم گاز به محیط جلوگیري کرده این گاز در اتمسفر بوده، لذا تا حد امکان باید از ورود این
دهد که براي اکسید گوگرد تشکیل اسید سولفورو میدریایی، دي هاي آبی ودر محیط. مقدار آن را کاهش داد
 هايمنجر به ایجاد ناراحتی وي و آسملبی، ریهاي قین گاز در افراد مبتلا به بیماريا .تحیات آبی خطرناك اس

  . ]12[شودعروقی می -تنفسی و قلبی
  CH4مولکول 

کربن  اتم اشتراکی به الکترون، یعنی با یک جفت پیوند کووالانسی وسیلهه هر یک از چهار اتم هیدروژن ب 
که از  sp3هاي اوربیتال(هاي پیوندي آن وقتی کربن به چهار اتم دیگر متصل باشد، اوربیتال. متصل شده است

 .اند گیري کردهاي چهار وجهی جهته ، به سوي گوشه)اند تشکیل شده pو سه اوربیتال  sاختلاط یک اوربیتال 
. دهد تا سر حد امکان از یکدیگر فاصله بگیرند اجازه میها ، آرایشی است که به اوربیتالاین آرایش چهار وجهی
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، ثر صورت پذیرد و در نتیجهؤاي مربیتال کروي اتم هیدروژن به گونهها با اوبراي اینکه همپوشانی این اوربیتال
ساختار  .گوشه این چهار وجهی قرار بگیردتري تشکیل شود، هر هسته هیدروژن باید در یک  پیوند محکم
هاي ساده به روشنی نشان در این نوع مولکولرا  هاآرایش اتموسیله پراش الکترونی که ه متان ب چهار وجهی

، متان را با یک خط کوتاه براي نمایش هر جفت الکترون مشترك ما به طور معمول. دهد، تایید شده است می
طور انفرادي متمرکز ه ها ببراي آنکه توجه خود را بر روي الکترون. بین کربن و هیدروژن نشان خواهیم داد

، وقتی بخواهیم سرانجام. یک جفت نقطه نشان دهیم وسیلهه جفت الکترون را ب کنیم، گاهی ممکن است یک
 . کنیم هاي سه بعدي استفاده میرا نمایش دهیم، از فرمول مولکول شکل واقعی

به علت اینکه مولکول . گازو چه  مایع باشد، چه جامد، مولکول است، چه واحد ساختار این ترکیب غیر یونی 
کنند، در نتیجه  می، یکدیگر را خنثی هیدروژن- نهاي انفرادي پیوندهاي کربمتان بسیار متقارن است، قطبیت

روهاي واندروالسی قطبی، به نیها غیرنیروهاي جاذبه موجود میان این مولکول. قطبی استکل مولکول غیر
ه با نیروهاي قدرتمند س، باید در مقایهاي کوچک، در مورد این مولکولاین نیروهاي جاذبه ،شوند محدود می

، بر وسیله انرژي گرماییه توان ب انی میبه آس ،بنابراین. لرید ضعیف باشندیم و کهاي سدموجود بین مثلا یون
ین صورت بگیرد، تعجب که ذوب شدن و جوشیدن در دماي پای  طوريه این نیروهاي جاذبه فایق آمد، ب

در  گراد قرار دارد درجه سانتی -5/161 گراد و دماي جوش در درجه سانتی - 183دماي ذوب در  ،نخواهیم کرد
است  آبتر از رنگ است و وقتی مایع شود، سبک ، بیمتان .یجه ، متان در دماهاي معمولی یک گاز استنت
، متان »شود حل می جنس جنس در هم هم«: دگوی موافق با قاعده تجربی که می). است 4 چگالی نسبی آن(

از نظر . شود ر حل میبسیا الکل و اتر، بنزین آلی مانند است، ولی در مایعات انحلال پذیرفقط کمی در آب 
زیه غیر هوازي ، فرآورده پایانی تجمتان. هاست، متان الگویی براي سایر اعضا خانواده آلکانخواص فیزیکی

همچنین یکی از اجزاء اصلی . هاي بسیار پیچیده است، یعنی شکستن بعضی از مولکولگیاهان) بدون هوا(
است و  زغال سنگن متان همان گاز قابل احتراق و منفجر شونده معاد. است گاز طبیعی%) 97بیش از (

اگر متان بسیار خالص . ها مشاهده کردهاي آن را به عنوان گاز مرداب در سطح مردابتوان خروج حباب می
که (از سایر اجزاء تشکیل دهنده گاز طبیعی  تقطیر جزء به جزء وسیلهه توان آن را ب م، میلازم داشته باشی

، به عنوان سوخت مصرف البته بیشتر گاز طبیعی، بدون خالص سازي .دا کردج) ها هستندبیشتر آلکان
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دیگر متصل شده است،  اتمبه چهار  کربن اتمکه هر با توجه به این. بعد از متان است ،اتان، از نظر اندازه  

متان،  انندهم. شوند یک چهاروجهی هدایت میهاي  به سمت گوشه  sp3)اوربیتال(ندي آن هاي پیواوربیتال
 کربن – کربنپیوند . شوند نتیجه می هیدروژن  sيهابا اوربیتال sp3هاي وربیتالا هیدروژن از - کربن پیوندهاي

داراي توزیع  کربن - کربن هیدروژن و -  کربن هاي یوندپ .گردد حاصل میsp3  همپوشانی دو اوربیتالاز 
را به هم متصل  هااتم هستهمتقارن در حول خطی که  يهاستوانالکترونی یکسان هستند و به شکل یک 

بنابراین  .شوند خوانده می) پیوند سیگما(به علت این تشابه شکلی، پیوندها با همان نام پیوند  .، استکنند می
پراش الکترونی و . در اتان بایستی بسیار شبیه متان باشد هیدروژن - کربنزوایاي پیوند و طول پیوندهاي 
دست ها را براي هر مولکول به اندازه کند و اینان را از هر جهت تائید میممطالعات طیف سنجی این ساخت
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