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بست مورد مطالعه قرار های خارجی توسط مدل تنگهای کربنی تحت تأثیر میداندر این تحقیق، خواص الکترونی نانولوله

کنیم و از اثرات پیچش و هیبریداسیون فولدینگ استفاده می-زونهنگامی که از روش های کربنی نانولوله. گرفته است

ابتدا، با . رسانا باشندتوانند یک فلز یا نیمهبا توجه به قطر و آرایش مارپیچیشان میکنیم نظر میصرف σو  πهای اوربیتال

اعمال شرایط مرزی مناسب، انرژی کنیم و سپس با بست رابطه انرژی پراکندگی گرافن را محاسبه میاستفاده از تقریب تنگ

های مغناطیسی و الکتریکی خارجی موازی و عمود بر در نهایت، به ترتیب میدان. آوریمپراکندگی نانولوله کربنی را بدست می

نرژی برد، و گاف امیدان مغناطیسی ساختار باند را تغییر خواهد داد، حالت تبهگنی را از بین می. کنیممحور نانولوله اعمال می

کند، و وابستگی نوسان می ϕگاف انرژی بین صفر و یک مقدار محدود به عنوان تابعی از شار مغناطیسی . دهدرا کاهش می

این نتایج . دهد، و به طور معکوس متناسب با شعاع نانولوله استهای کربنی نشان میشدیدی به شدت میدان و انواع نانولوله

در میدان الکتریکی عمودی، ما اثر پیچش نانولوله را تنها با استفاده . ره بدست آمده استدوبا K.Pهمچنین به خوبی در روش 

دهد که ساختار باند نانولوله های آرمچیر نشان میمحاسبات برای نانولوله. گیریمبست در نظر میدر محاسبات تنگ πاوربیتال 

از (      )بیشترین تبهگنی در منطقه اول بریلوئن  های تبهگنی شکافته شده است، همچنینکند، تمام حالتتغییر می

 .شودانتقال داده می Гبین رفته است، و نقاط فرمی به به سمت نقاط 

 .، میدان مغناطیسی، میدان الکتریکیK.Pبست، تئوری گرافن، نانولوله کربنی، روش تنگ :کلید واژه ها

 

 

 

 

 

 های کربنیهای الکتریکی و مغناطیسی روی خواص نانولولهتأثیر میدان

 محمد اکبرزاده



 چکیده ژ

 

Abstract 

 

 

 

In this research, electronic properties of Carbon Nanotubes subject to the influence of external 

fields are studied by Tight-binding model. A Carbon Nanotubes can be either a metal or 

semiconductor depending on their diameters and helical arrangement when we use zone-

folding method and ignore effects of curvature and hybridization of π and σ orbitals. At first, 

by using the tight-binding approximation we calculated energy dispersion relation of 

Graphene and then by applying appropriate boundary conditions, we obtaining energy 

dispersion of Carbon Nanotube. Finally, we applied external magnetic and electric fields 

parallel and perpendicular to the nanotube axis, respectively. The magnetic field will modify 

the band structure, destroy the state degeneracy, and alter the energy gap. The energy gap 

oscillate between zero and a finite value as a function of magnetic flux ϕ, exhibit rich 

dependence on the field strength and types of carbon nanotubes, and is inversely proportional 

to the radius of nanotube and the energy spectra approach those of a graphite sheet. This 

results also is well reproduced in K.P method. In transverse electric field, we include 

curvature effect of the Nanotube by using only π orbitals in our tight-binding calculations. 

The calculations show that the bandstructure of a Nanotube is modified, split all states 

degeneracy, also the large degeneracy at the first Brillouin zone boundary is lifted, and the 

Fermi points shift toward the Г point. 

 

Keyword: Graphene, Carbon Nanotubes, Tight-binding method, K.P theory, Magnetic field, 

Electric field 

Influence of Electric and Magnetic Fields on Properties of Carbon Nanotubes  

Mohammad Akbarzadeh 
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 2  ای بر کربن و اشکال مختلف آن در طبیعتمقدمه: فصل اول

 

 ای بر کربن و اشکال مختلف آن در طبیعتمقدمه 1

 مقدمه 1-1

به . است             هر اتم غیر پیوندی در کربن دارای ساختار. در گروه ششم جدول تناوبی قرار دارد 6کربن با عدد اتمی 

هاای هیبریادی باه یکای از ساه      منتقل شده و اوربیتاال    به تراز    های تراز کووالانسی، یکی از الکترونمنظور ایجاد پیوند 

شاود، بناابراین دو اوربیتاال    می 1هیبرید   های با یکی از الکترون   در اولین حالت، الکترون . ]1[شود حالت زیر تشکیل می

شود و ساه  هیبرید می   با دو الکترون    در دومین حالت الکترون . زندسادرجه می 181شود که باهم زاویه تشکیل می    

در سومین حالات، یاک   . اند و در یک صفحه قرار دارنددرجه از هم جدا شده 121شود که تحت زاویه تشکیل می    اوربیتال 

 5/111شاود و تحات زاویاه    با چهاروجهی مشخص مای     شود و محصول پیوند هیبرید می   با سه الکترون از    الکترون 

از دیرباز برای انسان به صاورت دوده  و  این عنصر ترکیب اصلی موجودات زنده را در برگرفته است. ]2[اند درجه از هم جدا شده

گیاری  باه شاکل  ها صارفا  های متفاوت دیگری از کربن نیز وجود دارند که تفاوت این گونهگونه. و ذغال چوب شناخته شده بود

 .گرددای آنها برمیهم یا به ساختار شبکههای کربن نسبت بهاتم

 های مختلف کربن در طبیعتگونه 1-2

 .باشنداند به صورت زیر میانواع مختلف کربن که تاکنون در طبیعت مشاهده شده   

 شکلکربن بی 1-2-1

ماناد کاه کاربن    ماده سیاه رنگی به جا مای ( پلاستیکمثل چوب یا )ها و یا مواد آلی از سوختن ناقص بسیاری از هیدروکربن   

. گرفات این ماده که پس مانده سوخت ناقص مواد آلی است از دیرباز جهت تولید انرژی بشر قرار می. شکل یا آمورف نام داردبی

 .آوردمی شکل هستند که انسان با سوزاندن آنها انرژی زیادی را بدستذغال چوب و ذغال سنگ از انواع مواد کربن بی

 الماس 1-2-2

هاای کاربن   در ساختار الماس، اتام . باشد که دارای ساختار بلوری منظمی استالماس گونه شناخته شده دیگری از کربن می   

های کربنی تشکیل شده که هر اتم کربن با چهار اتم کربن دیگر پیوناد برقارار کارده    دارند و شبکه آن از اتم    هیبریداسیون 

کربن در این سااختار برابار   -طول پیوند کربن. قرار دارند = nm 656/1 aبا ثابت شبکه  fccهای الماس در یک شبکه اتم. است

nm 15/1 این نوع از ساختار کربن شفاف، بسیار سخت و پایدار است و به این ترتیب جزء مواد عایق طبقاه . گزارش شده است-

خراشاد و از ایان رو در تاراش فلازات      تمام عناصر موجود در طبیعات را مای  این ماده به دلیل سختی بالا. ]2،6[شود بندی می

 .کنندها و شیشه از آن استفاده میسخت، سرامیک

                                                   
1 Hybrid 



 6  ای بر کربن و اشکال مختلف آن در طبیعتمقدمه: فصل اول

 

 1گرافیت 1-2-3

  .رفتاه اسات  گرافیت از دیرباز جهت نوشتن به کار می. های کربن است که به رنگ تیره وجود داردگرافیت یکی دیگر از گونه   

اتمهای کربن در  هیبریداسیون. باشد و کربن خالص نیستهایی میشود معمولا دارای ناخالصیت میگرافیتی که در طبیعت یاف

پیوندهایی که اتمهای کربن در یک صافحه  . های کربنی تشکیل شده استای از شش ضلعیاست و به صورت لایه    گرافیت 

در . پیوند باین صافحات ضاعیف و از ناوع واندروالسای اسات      باشد، ولی کنند از نوع کووالانسی و بسیار قوی میبا هم برقرار می

 .[4] باشدراستای دوبعدی در یک صفحه، گرافیت رسانای بسیار خوبی می

 

 [.4] الماس( گرافیت، ب( الف. ساختار اصلی کربن موجود در طبیعت 2: 1-1 شکل 

 3های کربنیو نانولوله 2فولرن 1-2-4

رنی باود  فاول اولاین      . ]5[ساختاری جدید از کربن را کشف کرد که فولرن نامگذاری شد  4لیاریچارد اسم 1185در سال    

ضالعی  هاای شاش  که در گوشاه . باشداتم کربن می 61این مولکول همانند یک توپ فوتبال کروی است و شامل . که کشف شد

هاای مناتظم پوشاش داد بناابراین     ضلعیتوان تنها با ششسطح یک کره را نمی. ضلعی قرار داردمشخص پنج منتظم و تعدادی

    مولکول . ضلعی بدهندها تشکیل پنجروی یک سطح کروی ناچار هستند در بعضی از مکانهای کربن جهت قرارگیری براتم

 .]6[ضلعی است پنج 12ضلعی و شش 21متشکل از ساختاری با 

 

 .[3] که یک فولرن است در این شکل نشان داده شده است     لکولوم: 2-1  شکل

 

                                                   
1 Graphite 
2 Fullerene 
3 Carbon Nanotube 
4 Rick Smalley 

 ب الف

 ب الف
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های جدیاد جهات سااخت مولکولهاای جدیاد از      دانشمندان زیادی شروع به انجام آزمایش    بعد از گزارش کشف مولکول    

 ایجیماا اولاین باار    .]6،6[شاد   2های چناد دیاواره کربنای   موفق به کشف نانولوله 1ایجیما 1111سرانجام در سال . ربن کردندک

 (. 6-1شکل )دیواره را زیرمیکروسکوپ الکترونی خود مشاهده کرد های کربنی چندساختار نانولوله

 

 .[7] نانولوله کربنی توسط ایجیمااولین تصویر ارائه شده از : 3-1 شکل 

فقط شاامل یاک پوساته از     6دیوارههای کربنی تک، نانولوله(1116)دیواره های کربنی چندسال بعد از کشف نانولوله 2تقریبا    

و  NECیک گاروه ایجیماا و همکاارانش در آزمایشاگاه تحقیقااتی      . اتمهای کربنی توسط دو گروه به طور جداگانه کشف شدند

دیاواره توساط   هاای تاک  کارهای بعدی روی نانولاه . در کالیفرنیا بودند IBMدر مرکز تحقیقاتی  4ه دیگر به سرپرستی بتونگرو

تولید کنناد   nmدیواره به قطر آنها توانستند مقدار انبوهی نانولوله تک. انجام شد 5ریچارد اسمالی و همکارانش در دانشگاه رایس

توانند داشاته  دلیل خواص الکتریکی جالبی که دارند در قطعات الکتریکی موارد استفاده زیادی میهای کربنی به نانولوله. [1،8]

 .توانند جایگزین مناسبی برای فلزات و یا نیمرسانا باشنداین مواد به دلیل رسانش یک بعدی در مقیاس نانو می. باشند

و همین موضوع این ماواد   یی و یا نیمرسانایی از خود نشان دهندتوانند خواص رساناها بنا بر پیکربندی هندسی خود مینانوله   

 .]11[ها علاوه بر سبک بودن، استحکامی چند برابر فولاد دارند نانولوله.کندرا از سایر مواد مشابه متمایز می

 های کربنینانولوله 1-3

 های کربنییابی نانولولهساختار و مشخصه 1-3-1

دو گاروه  باه  از جنباه سااختار   . شاوند بنادی مای  و یا هدایت الکتریکی به چند نوع طبقاه  های کربنی بسته به ساختارنانولوله   

های کربنی تک دیواره، قطری حدود یاک تاا   نانولوله. ]15-11[شونددیواره تقسیم بندی میدیواره و چندهای کربنی تکنانولوله

-ای شکل متحدالمحور هساتند و مای  های استوانهاز لوله های کربنی چند دیواره متشکلچند نانومتر دارند در حالی که نانولوله

                                                   
1 Iijima 
2 MWCNT 
3 SWCNT 
4 Bethune 
5 Rice University 
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-هاای کربنای چناد   ای در نانولولهفاصله بین صفحات استوانه. ]18-16[توانند قطری از چند نانومتر تا صد نانومتر داشته باشند 

هاای کربنای از   نولولههمچنین نا. باشداست که خیلی نزدیک به فاصله صفحات گرافیت از یکدیگر می nm 645/1ا دیواره تقریب

 [21،11،12]شوندبندی میرسانا تقسیمنظر الکتریکی به دو صورت رسانا و نیمه

 دیوارههای کربنی تکنانولوله( الف

نامیده  1بعدی که گرافنیک لایه تکی از گرافیت، یک ماده دو. باشدگرافیت یک شبکه سه بعدی از اتم کربن می    همانند    

 .توان به صورت یک صفحه گرافنی در نظر گرفت که پیچیده شده اسات دیواره را مییک نانولوله تک. دهدمیشود را تشکیل می

ضلعی قارار دارد و  های کربنی تشکیل شده که هر اتم کربن در یک نقطه از شبکه ششصفحه گرافن از ساختار لانه زنبوری اتم

 .شودنمایش داده می       با 

 

 [.21] صفحه گرافن پیچیده شده به صورت نانولوله :4-1 شکل 

-این ساختار خوشاه . شکل دارند 2ایآیند و اغلب ساختار خوشهدیواره به طور مجزا از هم بدست نمی های تکمعمولا نانولوله   

ها را در ایان ایان سااختار    نیرویی که نانولوله. قرار گرفته باشند اند که به طور موازی در کنارهمهایی تشکیل شدهای از نانولوله

 .باشدها میکنارهم قرار داده است، نیروی واندروالس بین لوله

 

 [.22] طولیتصویر ( ، بتصویر سطح مقطع خوشه ( الف. ایدیواره خوشههای تکاز نانولوله HRTEMتصاویر : 5-1 شکل 

 

                                                   
1 Graphene 
2 Rope 


