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ها  ای فراخواندمش پاسخم داد و هرگز  در رجز  مانند و مهربان، هم او که در هر لحظه معبودی بي. هاست يادش فروغ دل به نام او که  زيباست و نام زيبايش زيور هر کلام  و

کاپوی رسيدن به سرچشمه. تنهايم نگذاشت ا نهايت سرمنزل مقصود ر  ی جوشان علم لايزالش قرار داد و ياريم کرد تا يکي از بي از او سپاسگ ارم که مسير زندگي مرا در ت



اززززا  را سززززپا   زززززي. به پايززززان مسززززايم و بوعلززززد نشزززززض علززززم و دا ززززش در هحرزززززر اسززززاتيد ه ززززر  و فر    ززززه را به  ززززز   نايززززت فر ززززود خزززززواهم که  گززززويم و از او  ززززي پزززززت جنشززززت ان پ

نک که در پربو ياری خداوند بوا ستم يکي ديگر دايم اي  م خود لازم  ي« لم يشکرالمخلوق، لم يشکرالخالد»ا وزی را در وجودم جاودا  سازد، و اما به مصداق حلاوت علم

 .اماز نمايم دادند از مراحل زندگي خود  را پشت سر بگذارم، مراتب سپا  خود را به کليه نساني که در طول اي  راه ياريم نمودند و مرا  ورد لطف خود قرار 

 .گاه و مشوق    بودند، سپاسگ اری کنم زندگي و تحصيل هميشه تکيه مهربايم که در طول دورانپدر و مادر در اغاز  فرصت را غنيمت شمرده و از 

زززاری از اسززززراد را نمزززززای فزززززرزا  و قارگزززززوارم  نزززززا  ا ی د  زززززر  ز زززي ه رز ز ها و  ی نظريزززززات ارزشزززززاند خزززززود مزززززرا يزززززاری نمودنزززززد و از را نمزززززا ي ، که در کمال بواضزززززر و فروت زززززي بزززززا اراهعلز

 .دريغ در اختيارم گذاشتند، نهايت تشکر و قدرداني را دارم و او ت گرانبهای خود را بيام،  مند بوده های ايشان همواره بهره حمايت

زززياز نزززززا  ا ی د  زززززر  ز ززد مردانزز ز ز نامه را تقبززززززل نمودنزززززد، گزززززايما  سپاسززززززگ ارم و ارزوی  ون رزززززت روزافززززز ون مای ايشززززززان را   ، که بزززززا قارگزززززواری مشززززززاورت ايززززز  پايزززززانهحمزز

 .ارزومندم

نامه را پذيرفتند و مرا  رهي  منت خود   ، که زحمت بازخواني و داوری اي  پايانحس  ربانيو  نا  ا ی د  ر  فر سيد جواد هاشمي ی د  ر از اساتيد ارجاند،  نا  ا

 .نمايم ساختند، گايما  تشکر  ي

 .نمايم ز هحررشان فرا گرفتم، تشکر و قدرداني  ياز کليه اساتيد گرانقدر و کارکنان هح رم دانشکده علوم پايه که در اي  دوره، همواره در  علم و اخلاق ا

 .اند شان، همواره مرا در رسيد  به  اهدافم  ياری کرده های گايما  مشفقم که با حمايت خواهران و مادرانی مهربايم هستم  ،  سپاسگ ار تک تک اعضای خانواده

صززيلي مزززرا يززاری نمززودهها نصززم م گرديزززد  از دوسززراني که افاخززار ايزززنا ي بززا ان
تح
نهايزززت  ام، بززي منزززد  ززده ها بهززره های ان انزززد، و از مسززا دت و تمززام دسززراني که در تمزززام ايزز  دوره 

 .سپاسگ ارم

 .رسيد ها نبود، اي  رساله هرگ  به سرمنزل مقصود نمي های ان ها و حمايت ها، هدايت بوايم بگويم، اگر را نما ي ی اي  قارگواران تنها  ي در سپا  از همه

 .ای بپذير و او را ياور باش، تا بيش از پيش در راهت گام مدارد ای که به او بوان انديشيدن داده اي  اندک را از بنده! بارالها

 العالمي  امي  يا ر   

 سايه فرجي 

 

 



 

 

 :های زندگيم تقديم به به ري              

 

 مادر عزيزم، پدر و                                            

 .اند که در تمام مراحل زندگي همچون چراغي فروزان و مشعل هدايت زندگيم بوده                                                                                                       

 

 ام، داشت ي وست مادران و خواهران د                                                

 .اند که در تمام مراحل زندگي، پشتيبان و ياور    بوده                                                                                                                                                                            
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 فهرست مطالب
 

 عنوان

 

 شماره صفحه

 7 مقدمه -فصل اول

 7 نانو و مفاهيم وابسته به آن آوري فن 1-1

 7 مقدمه 1-1-1

 8 نانو و تاريخچه آن آوري فن 1-1-2

 9 نانو آوري فنهاي  شاخه 1-1-3

 11 هاي رشد نانو و تکنيک آوري فننقش نانوساختارها در  1-1-4

 13  نامه انانگيزه و طرح کلي پاي 1-2

 13 ياي بر قسمت نظر مقدمه 1-2-1

 BeS 11نيمرساناها و ترکيب 1-2-2

 11 ها سيمنانو 1-2-3

 18 ای ذره بس یها حل معادله شرودينگر دستگاه -فصل دوم

 18 اي ذره هاي بس دستگاه 2-1

 19 اوپنهايمر -تقريب بورن 2-1-1

 22 تقريب الکترون مستقل 2-1-2

 22 ي چگالينظريه تابع 2-2

 22 هاي آن فرمي و تعميم -روش توماس 2-2-1

 23 قضاياي هوهنبرگ وکوهن 2-2-2

 21 شم -معادلات خودسازگار کوهن 2-2-3

 28 شم -نکاتي در حل معادلات کوهن 2-3

 29 انتخاب پايه 2-3-1

 32 موج تخت 2-3-1-1

 32 (OPWs)امواج تخت متعامد  2-3-1-2

 32 يروش بستگي قو 2-3-1-3

 32 هاي دوگانه پايه 2-3-1-4

 33 پتانسيل  شبه 2-3-2

 33 پتانسيل مقدمه و تاريخچه تقريب شبه 2-3-2-1

 34 پتانسيل تبديل شبه 2-3-2-2

 31 هاي يوني مدل پتانسيل 2-3-2-3

 37 تجربي و ابتدا به ساکن يها پتانسيل شبه 2-3-2-4

 38 کنهاي ابتدا به سا پتانسيل خواص شبه 2-3-2-1

 39 پتانسيل ابتدا به ساکن توليد شبه 2-3-2-1

 41 پتانسيل واپوشاني شبه 2-3-2-7

 42 پايسته و فوق نرم -بار يها پتانسيل شبه 2-3-2-8
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 k 44گيري نقاط  تقريب نمونه 2-3-3

 44 تقريب انرژي قطع 2-3-4

 BeS 41محاسبه خواص ساختاری و الکتروني ترکيب  -فصل سوم

 41 همقدم 3-1

 FP-LAPW 47روش  3-2

 LAPW+LO 49روش  3-3

 APW+lo 12روش  3-4

 WIEN2k 11افزار  اوليه در نرم يتعيين پارامترها 3-1

 11 (RMT)تين  -تعيين شعاع کره موفين 3-1-1

 12 يجداساز يتعيين انرژ 3-1-2

 12 همبستگي -پتانسيل تبادلي يتعيين تقريب انرژ 3-1-3

kKmax12 

 13 تعيين ثابت شبکه 3-1-1

 13 خواص الکتروني 3-1

 14 نتايج محاسبات با پتانسيل کامل 3-7

 14 ساختار سنگ نمک 3-7-1

 18 ساختار نيکل آرسنايد  3-7-2

 12  ساختار بلند روي 3-7-3

 11 ساختار وورتسايت 3-7-4

 19 گيري نتيجه 3-7-1

 72 پتانسيل استفاده از روش شبه نتايج محاسبات با 3-8

 PWSCF 72مورد نياز در نرم افزار  يها کميت يساز بهينه يچگونگ 3-8-1

 71ساختار بلند روي

 74 ساختار وورتسايت 3-8-3

 77 همدوسي يمحاسبه انرژ 3-8-4

 BeS 78 یها نانوسيم -فصل چهارم

 78 مقدمه 4-1

 79 سازي فايل ورودي هها و آماد نانوسيم يساز شبيه 4-2

 79 ها تعيين مکان اتم 4-2-1

 84 واهلش يفرايندها 4-2-2

 81 (smearing) يتکنيک هموارساز 4-2-3

 WZ 87[2221]و  ZB[111] يها نانوسيمعمومي  يها ويژگي 4-3

 BeS 88 يها نانوسيم يخواص ساختار 4-4

 88 ها سيمطول نانو تغيير 4-4-1

 91 مکان، زوايا و طول پيوندها يواثر واهلش بر ر 4-4-2

 BeS 99 يها سيمنانو يپايدار 4-4-3

 121 آويزان يپيوندها يانرژ  محاسبه 4-4-4
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 123 (Y)محاسبه مدول يانگ  4-4-1

 BeS 112 يها خواص الکتروني نانوسيم 4-1

 BeS 112ترکيب  WZفاز  يها نانوسيم 4-1-1

 BeS 111ترکيب  ZBفاز  يها نانوسيم 4-1-2

 122 يگاف نوار يتاثير واهلش ساختار بر رو 4-1-3

 122 گيري بررسي کلي و نتيجه 4-1

 123 پيشنهادات

 124 مراجع

 

 

 

 

 و نمودارها ها فهرست شکل

 عنوان

 

 شماره صفحه

 ،(يدو بعد)، چاه کوانتومي چهارگوشه (يسه بعد)انبوهه چهارگوشه : از چپ به راست 1-1شکل 

 .(يصفر بعد)، نقطه کوانتومي چهار گوشه (ييک بعد)کوانتومي چهار گوشه سيم               

11 

 انطباق پتانسيل واقعي و شبه پتانسيل و همچنين تابع موج و شبه تابع موج در نواحي  1-2شکل 

 .هزشعاع مغ از خارج             

39 

 47 .(II)و بين جايگاهي ( I)تقسيم سلول واحد به دو ناحيه مغزه  1-3شکل 

 48 .تين -وار پتانسيل موفين نمايش طرح 2-3شکل 

 11 .گيري مختلف ساختار سنگ نمک در دو سمت 3-3شکل 

 18 .از بالا( از طرف پهلو، ب( الف: نيکل آرسنايد يدر فاز ساختار BeSنمايي از ترکيب  4-3شکل 

 12 .بلند روي يدر فاز ساختار BeSترکيب  يساختار سه بعد 1-3شکل 

 11 .از پهلو( از بالا، ب( الف: وورتسايت يدر فاز ساختار BeSترکيب  1-3شکل 

  [. 111] و[ 2221] يها به ترتيب در جهت ZBو  WZ يساختارها يتصوير سه بعد 1-4شکل 

 .استها در اين دو ساختار  نشان دهنده توالي چينش زوج لايه CوB و A حروف 

82 

 81 [.111]ر جهت د ZBسطح مقطع گسترده ساختار  2-4شکل 

 82 .طول خلاء در نانوسيم يگير چگونگي اندازه 3-4شکل 

 87 .گوسي يهموارساز 4-4شکل 

 93 .از واهلش( b)و بعد ( a)قبل  يها در حالت WZ يها نانوسيمسطح مقطع  1-4شکل 

 94 .از واهلش( b)و بعد ( a)قبل  ZB يها نانوسيمسطح مقطع  1-4شکل 

 91 .بعد از واهلش( b)قبل و  WZ (a  يها نانوسيمواره نمايي از دي 7-4شکل 

 97 .بعد از واهلش( b)قبل و  ZB (a) يها نانوسيمنمايي از ديواره  8-4شکل 

 98 .تغيير کرده در اثر واهلش يپيوندها و زوايا ينمادگذار 9-4شکل 

 11 .نمک سنگ يمنحني تغييرات انرژي کل برحسب حجم سلول بسيط فاز ساختار 1-3نمودار 
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 17 .سنگ نمک ينوارهاي انرژي فاز ساختار 2-3ر نمودا

 در  Sو  Beهاي  اتم dو  pو sهاي  هاي کل و جزئي سهم اوربيتال چگالي حالت 3-3ر نمودا

 .سنگ نمک يفاز ساختار               

17 

 در نيکل آرسنايد  يفاز ساختار يحجم، برا برحسبمنحني تغييرات انرژي کل  4-3نمودار 

 .BeSترکيب                

19 

 BeS. 19نيکل آرسنايد، در ترکيب  ينوارهاي انرژي فاز ساختار 1-3نمودار 

 در  Sو  Beهاي  اتم dو  pو sهاي  هاي کل و جزئي ناشي از اوربيتال چگالي حالت 1-3نمودار 

 .ساختار نيکل آرسنايد              

12 

 13 .بلند روي يحجم در فاز ساختار برحسبي کل منحني تغييرات انرژ 7-3نمودار 

 13 .ساختار نواري ترکيب سولفيد بريليوم در فاز ساختاري بلند روي 8-3نمودار 

 در  Sو  Beهاي  اتم dو  pو sهاي  هاي کل و جزئي سهم اوربيتال چگالي حالت 9-3نمودار 

 .ساختار بلند روي              

11 

 در فاز  BeSحجم سلول بسيط ترکيب  برحسبرات انرژي کل منحني تغيي 12-3نمودار 

 .وورتسايت يساختار                

17 

 17 .در فاز ساختاري وورتسايت BeSساختار نواري ترکيب  11-3نمودار 

 در  Sو  Beهاي  اتم dو  pو sهاي  هاي کل و جزئي سهم اوربيتال چگالي حالت 12-3نمودار 

 .ر وورتسايتساختا                

18 

 BeS. 19ترکيب  يحجم واحد مولکول چهار فاز ساختار برحسب ينمودار انرژ 13-3نمودار 

  يوورتسايت و بلند رو يحجم واحد مولکول دو فاز ساختار برحسب ينمودار انرژ 14-3نمودار 

 .BeS ترکيب

19 

 71 .يدر ساختار بلند رو ecutwfcنسبت به  يتغييرات انرژ 11-3نمودار 

 72 .يدر ساختار بلند رو ecutrhoتغييرات انرژي کل نسبت به  11-3نمودار 

 72 .يدر ساختار بلند رو k-pointتغييرات انرژي نسبت به تعداد  17-3نمودار 

 72 .يتغييرات انرژي نسبت به حجم در ساختار بلند رو 18-3نمودار 

 BeS 73.ساختار نواري فاز بلند روي ترکيب  19-3نمودار 

 هاي کل و چگالي حالت به ازاء هر اوربيتال اتمي موجود در ساختار چگالي حالت 22-3نمودار 

 .بلند روي                 

73 

 74 .در ساختار وورتسايت ecutwfcتغييرات انرژي کل نسبت به تغييرات  21-3نمودار 

 74 .ر وورتسايتدر ساختا ecutrhoتغييرات انرژي کل نسبت به تغييرات  22-3نمودار 

 71 .در ساختار وورتسايت k-pointکل نسبت به  يتغييرات انرژ 23-3نمودار 

 71 .نسبت به حجم در ساختار وورتسايت يتغييرات انرژ 24-3نمودار 

 71 .وورتسايت يدر فاز ساختار BeSساختار نواري ترکيب  21-3نمودار 

 71 .وورتسايت يدر فاز ساختار BeSهاي کل و جزئي ترکيب  چگالي حالت 21-3نمودار 

 82 .نانوسيم يتعيين مقدار بهينه خلاء برا 1-4نمودار 

 ZB-H(6,6,2) 92. نانوسيمدر  cکل نسبت به تغيير پارامتر  يتغييرات انرژ 2-4نمودار 

 ZB-H(14,12,12). 92 نانوسيمدر  cکل نسبت به تغيير پارامتر  يتغييرات انرژ 3-4نمودار 

 WZ-H(6,6). 92 نانوسيمدر  cکل نسبت به تغيير پارامتر  يتغييرات انرژ 4-4نمودار 
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 WZ-H(24,24). 91 نانوسيمدر  cکل نسبت به تغيير پارامتر  يتغييرات انرژ 1-4نمودار 

 WZ-T(14,12) . 91 نانوسيمدر  cکل نسبت به تغيير پارامتر  يتغييرات انرژ 1-4نمودار 

 WZ-T(38,36) 91 نانوسيمدر  cنسبت به تغيير پارامتر  کل يتغييرات انرژ 7-4نمودار 

 122 .شم -همدوسي به دست آمده از حل خودسازگار معادلات کوهن يمقادير انرژ 8-4نمودار 

مثلث  و مربثع، مربثوط     يها علامت. نانوسيمهمدوسي نسبت به تغيير قطر  يتغييرات انرژ 9-4نمودار 

ستاره ودايثره، مربثوط بثه     يها ت آمده، و علامتاست که از محاسبات به دس يبه مقادير

( 8-4)ها در سطوح جانبي و با اسثتفاده از وابثط    DBاست که با در نظر گرفتن  يمقادير

مقايسه بهتر، مقادير مربوط به حالت انبوهه نيز نشان داده  يبرا. اند شده يابيبرون( 9-4)و 

 .شده است

123 

 ZB-H(6,6,2). 121 نانوسيمغيير طول نسبي در نسبت به ت يتغييرات انرژ 12-4نمودار 

 ZB-H(14,12,12). 121 نانوسيمنسبت به تغيير طول نسبي در  يتغييرات انرژ 11-4نمودار 

 WZ-H(6,6). 121 نانوسيمنسبت به تغيير طول نسبي در  يتغييرات انرژ 12-4نمودار 

 WZ-T(14,12) 127. سيمنانونسبت به تغيير طول نسبي در  يتغييرات انرژ 13-4نمودار 

 WZ-H(24,24). 127 نانوسيمنسبت به تغيير طول نسبي در  يتغييرات انرژ 14-4نمودار 

 WZ-T(38,36). 128 نانوسيمنسبت به تغيير طول در  يتغييرات انرژ 11-4نمودار 

 يدر فاز ساختار BeSنسبت به تغيير طول نسبي حالت انبوهه  يتغييرات انرژ 11-4نمودار 

 ZB  [.111]در جهت 

128 

 يدر فاز ساختار BeSنسبت به تغيير طول نسبي حالت انبوهه  يتغييرات انرژ 17-4نمودار 

 WZ  [.2221]در جهت 

129 

 WZ-H(6,6). 111.کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 18-4نمودار 

 WZ-T(14,12). 111کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 19-4نمودار 

 WZ-H(24,24). 112هاي کلي و جزئي نانوسيم  چگالي حالت 22-4ر نمودا

 WZ-T(38,36). 112کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 21-4نمودار 

 WZ-H(54,54). 113کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 22-4نمودار 

 WZ. 114 يها نانوسيمکلي  يها تغييرات چگالي حالت 23-4نمودار 

 ZB-H(6,6,2) 111.کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 24-4نمودار 

 ZB-H(14,12,12). 117کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 21-4نمودار 

 ZB-H(26,24,24). 117کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 21-4نمودار 

 ZB-H(42,40,40) 118.کلي و جزئي نانوسيم  يها چگالي حالت 27-4نمودار 

 ZB. 122 يها نانوسيمتغييرات چگالي کل در  28-4نمودار 

ها  مکان اتم( b)اند،  واهليده نشده cمکان و پارامتر ( a)  تغييرات چگالي کل درحالت 29-4نمودار 

واهليده  cها و پارامتر  مکان اتم( c)برابر با مقدار انبوهه است،  cواهليده شده اما پارامتر 

 .اند شده

121 
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 ها ت جدولفهرس

 عنوان

 

 شماره صفحه

 ساختار سنگ نمک  يو الکتروني به دست آمده برا يمقايسه خواص ساختار 1-3 جدول

 .با نتايج ديگران  

11 

 12 .محاسبه شده براي ساختار نيکل آرسنايد با نتايج ديگرانeVمقايسه گاف نواري2-3 جدول

 11 .ساختار نيکل آرسنايد با نتايج ديگران يمقايسه خواص ساختاري محاسبه شده برا 3-3جدول 

 14 .با نتايج ديگران يبلند رو يفاز ساختار يمحاسبه شده برا( eV)مقايسه گاف نواري  4-3جدول 

 بلند روي محاسبه شده، با  يدر فاز ساختار BeSمقايسه خواص ساختاري ترکيب  1-3 جدول

 .نتايج ديگران  

14 

 18 .اري وورتسايت محاسبه شده با نتايج ديگرانمقايسه خواص ساخت 1-3جدول 

 72 .مختلف بررسي شده يساختار يدر فازها BeSهر مولکول  يانرژ 7-3جدول 

 WZ. 89و  ZB يها نانوسيم يخواص ساختار 1-4جدول 

 99 (.درجه) يپيوند يو زوايا( Å)مقادير طول 2-4جدول 

 122 .ها نانوسيم يبراکل و همدوسي محاسبه شده  يمقادير انرژ 3-4جدول 

 BeS. 122 يها نانوسيم يآويزان محاسبه شده برا يپيوندها يمقادير انرژ 4-4جدول 

 112 .نانوسيمانبوهه و  يمدول يانگ ساختارها يمقادير به دست آمده برا 1-4جدول 

  WZ يها نانوسيم يفرمي و گاف نوار يظرفيت، انرژ ينوارها يتغييرات پهنا 1-4جدول 

 (.eV برحسبحدها وا)  

111 

  ZB يها نانوسيم يفرمي و گاف نوار يظرفيت، انرژ ينوارها يتغييرات پهنا 7-4جدول 

 (.eV برحسبواحدها )              

119 

 WZ-H(6,6) 122ها بر روي ساختار نواري تاثير واهلش 8-4جدول 
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Niccola da varallo

                                                
1- Quantum Confinment 
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IBM

C60

DNA

                                                
2- Langmuir  
3- Richard Feynman 

4- Nano Technohogy  

5- There is plenty of room at bottom  

6- Atomic Force Microscopic  

7- Quantum Dots  
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8-Quantum Well 

9-Quantum Wire 

10-Qunatum Dot 
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0D1D2D3D
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(MBE)

(MOCVD)(VLS)

MBE

Wafer

MBE

MOCVD

VLS 

                                                
11- Molecular Beam Epitaxy  

12- Metal-Organic-Chemical-Vapour-Deposition  

13- Vapour- Liquid- Solid  

14- Lithography  

15- Mesoporous  

16- Arthur and Chao  

17- Unpassivated  

18- Nanoribbon  

19- Nanowire  

20- Chip  
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DFT

NN

                                                
21- Electron–Beam-Lithography  

22- Density-Functional-Theory  
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X

NN

LDA

OPW

KKR

LMTO

LAPWKKRTB-LMTO

LASO

FP-LAPW+LO 

APW+lo FP-LMTO 


