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 :تقدیم به پدر و مادرم 

خداي را بسی شاکرم که از روي کرم، پدر و مـادري فـداکار   
در سایه درخت پربار وجودشان بیاسایم  ساخته تا  سیبمن

و از ریشه آنها شـاخ و بـرگ گیـرم و از سـایه وجودشـان در      
والـــدینی کـــه   . ب علـــم و دانـــش تـــلاش نمـــایم   کســـراه 

دلیلی اسـت   شانبودنشان تاج افتخاري است بر سرم و نام
از پروردگــار، مایــه  ، پــسبــر بــودنم، چــرا کــه ایــن دو وجــود  

هستی ام بوده انـد دسـتم را گرفتنـد و راه رفـتن را در ایـن      
آموزگــارانی کــه . وادي زنــدگی پــر از فــراز و نشــیب آموختنــد 
  .کردند برایم زندگی، بودن و انسان بودن را معنا
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 :با تقدیر  و سپاس فراوان از
صــامتی  و  اســتاد راهنمــا ،جنــاب آقــاي دکتــر مهــدي  رضــایی 

استاد مشاور،  دکتـر  علیرضـا سـلیمانی  کـه در مراحلـی از      
کر  و  این پژوهش  مرا همراهی  و مساعدت  فرمودند  تش

  .نمایمقدردانی می        

و براي همه آنان  از خداوند متعال  آرزوي توفیق روزافزون 
  نمایمدر تمام مراحل زندگی را مسئلت می
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:دهیچک  
بـر   اکسـیژن  نیـز جـذب مولکـول   و  اتـم ژرمـانیوم  اثـر جـایگزین شـدن     پروژهدر این 

در این  .مورد مطالعه قرار گرفته است آلومینیوم فسفیدپارامترهاي ساختاري و الکترونی نانولوله 
، سـاختارهاي   (NQR)، رزونـانس چهـارقطبی هسـته   (NMR) رزونانس مغنـاطیس هسـته   راستا
پتانسـیل شـیمیایی،    نرمـی،  نتـومی ماننـد سـختی،   گرهاي مولکـولی کوا لومو و توصیف-هومو

مجموعـه    B3LYP الکترونخواهی و الکترونگاتیویته با استفاده از تئوري تـابع چگـالی و روش  
  .اندشده محاسبه *31G-6ايپایه

) 0،10(و ) 0،8(و ) 0،6(و زیگـزاگ  ) 5،5(و ) 4،4(و ) 3،3(هاي آرمیچـر  دراین پژوهش، مدل
  .ر گرفته شده استآلومینیوم فسفید در نظ

، طول اتم آلومینیومبه جاي  اتم ژرمانیومنشان داد که با جایگزین شدن  هابررسی نتایج 
  به علت CSIپارامترهاي و افزایش و زاویه پیوند کاهش  یجایگزینمرکز پیوندهاي اطراف 
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 هاينانولولههمه در  هااوربیتالاین گاف انرژي بین . یابدمیافزایش  ژرمانیوم الکترون دهندگی
که این کاهش منجر به کاهش یافته است،  یبا جایگزین و زیگزاگ ریچآرم آلومینیوم فسفید

 بر سطح درونی و بیرونی نانولوله اکسیژنبرهمکنش  همچنین .گرددافزایش رسانایی می
نتایج نشان . شد مطالعه ختلفهاي مدر حالت )در حضور و غیاب ژرمانیوم(آلومینیوم فسفید 

هاي جذبی در همه مدل اکسیژن با سطح نانولوله آلومینیوم فسفید داد که انرژي برهمکنش
 نشد تر ب مطلوبسب هاي جذبی، اتم ژرمانیوم در همه حالتجایگزین شدن . است گرماده

.                   گردیدبرروي سطح نانولوله اکسیژن برهمکنش 
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 :نانو چیست -1-1

در  .م متر استونانو واحد اندازه گیري برابر با یک میلیاردی ،هاي پیشینبر اساس آموخته
نـه بـه انـدازه    ( برگرفته شده است "قد کوتاه"به معناي  1نانوس واژه یونانیاز ، کلمه نانو اصل

 ـ    اندازه میکه براي تصور بهتر این ، )یک میلیاردیوم متر  کتوان گفت که یـک نـانو برابـر بـا ی
 .]1[ هزارم قطر موي انسان است

 اولین نانو چه بود؟- 1-2- 1

باشد در واقع خود نانو به تنهایی معنایی ندارد، بلکه تنها یک مقیاس اندازه گیري می
همـان  . شود مواد در مقیاس نانو، خواص شگفت انگیزي از خود نشان دهنـد که موجب می

هاي دانیم در طبیعت از کربن دو شکل کاملاً مختلف گرافیت و الماس با تفاوتکه میطور 
مشهود و محسوس ظاهري و خواص فیزیکی وجود دارد، گرافیت نرم ترین مـواد موجـود   
طبیعت و رساناي الکتریکی و در نقطه مقابل الماس سخت ترین مـواد در دسـترس بشـر و    

ین دو گونه در تشکیل یک پیونـد کوالانسـی در شـبکه    بهترین عایق است، که تنها تفاوت ا
میلادي شکل جدیدي از کربن به صورت آزمایشگاهی  1985در سال . هاي الماس استاتم

یـا  2شود، ایـن شـکل جدیـد را فـولرن    کشف شد که به نوعی آغازگر عملی نانو قلمداد می
  .]2[ نام نهادند 3بالباکی

                                                           
1. nanus 
2. fullrenes 
3. buckyball 
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 :نانوتکنولوژي -2- 1

نانومتر  100تا  1بازه  در ها آن اندازه که محصولاتی از استفاده و توسعه ساخت، طراحی،
اولـین بـار توسـط     نـانوتکنولوژي  بطـور کلـی واژه  . شودمیقرار دارند، نانوتکنولوژي نامیده 

او ، جـاري شـد   بر زبـان میلادي  1974 نوریوتاینگوچی استاد دانشگاه علوم توکیو در سال
 1 ودابعادي آنها در حد ياندازهاین واژه را براي توصیف ساخت مواد یا وسایل دقیقی که 

، همچنین با اینکه تعاریف زیادي براي نـانو تکنولـوژي وجـود دارد   . ]3[ میکرون بود بیان کرد
    تعریفــی از نــانوتکنولوژي را ارائــه داده اســت کــه در برگیرنــده هــر ســه تعریــف ذیــل             ننــی 
 :]4[ باشدمی

  مقیـاس  در مـاکرومولکولی  یـا  و مولکـولی  اتمـی،  سطوح در تحقیقات و فناوري توسعه -1
 .نانومتر 100 تا 1 اياندازه

 میانـه  حـد  یـا  کوچک اندازه خاطر به که وسیستمهایی ابزار و ساختارها از استفاده و لقخ -2

 .دارند عملکرد نوینی و خواص آنها،

 .اتمی سطوح در دستکاري یا کنترل توانایی-3

 ایـن  و اسـت  هـا  رشـته  تمـام  در جدید رویکرد یک و در فناوري ها جدید مقیاس یک نانو 
 و طراحـی  به ریز بسیار در ابعاد و مواد ساختار در خود با دخالت تا دهدمی بشر به را توانایی
 اسـت اثـر   یافته دست آن به حاضر حال در بشر که هاییفناوري تمام در و بزند دست ساخت
واقعیت آن است که در این مقیاس بسیاري از قوانین فیزیـک کلاسـیک از درجـه     .بگذارد

هـاي   علیرغم آنکه در سال. گـردد می می محققونتاو ماهیت فیزیک کوگردیده  اعتبار ساقط
نانوتکنولوژي توجه زیادي شده اما نانوتکنولوژي یک علم نوظهـور نیسـت بلکـه     اخیر به
باشد  می... گذاري و  هاي خبري، جامعۀ سرمایه متداول در بین محققان، رسانهکاملاً  مبحثی

مبالغـه نیسـت اگـر     هر چند. هاي اخیر توجه بیشتري به این واژه شده است تنها در سال و
 .شود یر ماهیت در بیشتر صنایع میموجب تغی نانوتکنولوژي گفته شود

هاي جدید با در دست گرفتن کنتـرل   سیستمابزارها و  نانوتکنولوژي توانمندي تولید مواد،
  . شود از خواصی است که در آن سطوح ظاهر می در سطوح مولکولی و اتمی و استفاده
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نانوتکنولوژي یک رشته نیست، بلکه رویکردي جدیـد   آید که می تعریف ساده بر از همین
جملـه  هاي مختلف از  کاربردهایی را در حوزه ،نانوتکنولوژي براي. ها است در تمام رشته

و نقـل،   بیوتکنولوژي، الکترونیک، کامپیوتر، ارتباطات، حمل غذا، دارو، تشخیص پزشکی،
کاربردهـاي وسـیع ایـن    . انـد  هوافضا و امنیت ملی بر شمرده انرژي، محیط زیست، مواد،

به عنوان یک زمینـه   سیاسی و حقوقی آن، این فناوري را عرصه به همراه اثرات اجتماعی،
که به نظر می آید هر صنعتی کـه در   به طوري. نموده است اي و فرابخشی مطرح فرارشته

  .نانوتکنولوژي کوتاهی کند، خود را در معرض خطر قرار خواهد داد گذاري در امر سرمایه
  

  :هاي نانوتکنولوژيشاخه -1-2-2
هـاي  اگرچه روش .دبه سه دسته تقسیم کر توانبطور کلی مطالعات نانوتکنولوژي را می         

اما این سه شاخه بطور کامل بـه یکـدیگر مربـوط     ها با یکدیگر متفاوت است،نآ تحقیقاتی در

  .]5[ هاي دیگر هم اثر بگذاردتواند در شاخهمیها هستند و پیشرفت در یکی از شاخه
  : 1نانوتکنولوژي مرطوب )الف

وجـود   هـاي آبـی  در محیط پردازد که اساساًاي میهاي زندهاین شاخه به مطالعه سیستم        
نـانومتر   سلولی در مقیاس در این شاخه ساختمان مواد ژنتیکی، غشاءها و سایر ترکیبات. دارند

اند ساختارهاي زیستی فراوانی تولید کنند که پژوهشگران موفق شده. گیردمورد مطالعه قرار می
 برگیرنـده علـوم پزشـکی،    ایـن شـاخه در  . شودنانویی کنترل مینحوه عملکرد آنها در مقیاس 

  . است دارویی و به طور کلی علوم و روشهاي مرتبط با زیست فناوري

  : 2نانوتکنولوژي خشک )ب
شود و به مطالعه تشکیل سـاختارهاي  این شاخه از علوم پایه شیمی و فیزیک مشتق می         

نکته قابل توجه اینست که الکترونهاي آزاد . زي می پردازدکربنی، سیلیکون و مواد غیر آلی و فل
گردنـد، در فنـاوري خشـک    هـا مـی  که در فناوري مرطوب موجب انتقال مواد و انجام واکنش

                                                           
1. wet nanotechnology 
2. dry nanotechnology 
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در نانوتکنولوژي خشـک کـاربرد مـواد نـانویی در     . آورندخصوصیات فیزیکی ماده را پدید می
براي مثال طراحی و ساختن . گیرده قرار میالکترونیک، مغناطیس و ابزارهاي نوري مورد مطالع

ــد          ــانومتر دی ــاد ن ــواد را در ابع ــا م ــتفاده از آنه ــا اس ــوان ب ــه بت ــایی ک ــکوپ ه    .میکروس

  : 1اينانوتکنولوژي محاسبه )ج
ها در مقیاس در بسیاري از مواقع ابزار آزمایشگاهی موجود براي انجام برخی از آزمایش         

در این حالت از . شودها بسیار گران تمام مییا آنکه انجام این آزمایشنانومتر مناسب نیستند و 
شـناختی  . شـود ها استفاده میها و مولکولهاي اتمها براي شبیه سازي فرآیندها و واکنشرایانه

که زمان پیشرفت نانوتکنولوژي خشـک   شده استآید، باعث که به وسیله محاسبه به دست می
  .انوتکنولوژي مرطوب نیز خواهد داشتنو البته تأثیر مهمی در  یافتهبه چند دهه کاهش 

 

 :ذراتتاریخچه نانو -1-3

خصوص دانشـمندان آن دوره بـر     در طول تاریخ بشر از زمان یونان باستان، مردم و به
توان آنقدر به اجزاء کوچک تقسیم کرد تا به ذراتـی رسـید کـه     این باور بودند که مواد را می

شـاید بتـوان دموکریتـوس     .دهنـد  و این ذرات بنیان مواد را تشـکیل مـی   خردناشدنی هستند
سال قبل از مـیلاد   400فیلسوف یونانی را پدر فناوري و علوم نانو دانست چرا که در حدود 

در زبـان یونـانی اسـت     ینشـدن  اتم را که به معنی تقسیم يهاو اولین کسی بود که واژ ،مسیح
نقطه شروع و توسعه اولیه فناوري نانو بـه طـور    .بردکار  د بهبراي توصیف ذرات سازنده موا

گـران قـرون    هـا شیشـه   شاید بتوان گفت کـه اولـین نانوتکنولوژیسـت   . دقیق مشخص نیست
. انـد  کـرده  هایشان استفاده مـی  دادن شیشه براي شکل 2هاي قدیمی اند که از قالب وسطایی بوده

در . کند کردن طلا به شیشه رنگ آن تغییر می دانستند که چرا با اضافه گران نمی البته این شیشه
هاي کلیساهاي قرون وسـطایی از ذرات نـانومتري طـلا اسـتفاده      آن زمان براي ساخت شیشه

  .آمده است ار جذابی بدست میهاي رنگی بسی شده است و با این کار شیشه  می

                                                           
1. computational  nanotechnology 
2. medieal forges 


