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  چکیده

  

بر روي گرافن و نانولوله ي تک دیواره ي زیگزاگ  ، اکسیژن و هلیومدر پروژه ي پیش رو، به بررسی جذب فیزیکی گاز هیدروژن

در این بررسی، جایگاه هاي مختلفی که مولکول گاز . شده استپرداخته ) DFT(به کمک نظریه ي تابعی چگالی ) 8و0(

د و همچنین حالت هاي موازي و عمودي که محور نروي گرافن و نانولوله جذب شو ند برنمیتوا ، اکسیژن و هلیومهیدروژن

و در نهایت بهترین و بهینه ترین جایگاه و  د بگیرد با یکدیگر مقایسه شدهمولکول میتواند نسبت به سطح مورد بررسی به خو

نتایج بدست . است مورد مطالعه قرار گرفته براي بررسی تاثیر جذب بر ساختار الکتریکی گرافن و نانولوله بدست آمده ،حالت 

  .آمده تاثیر بسیار کم و کوچک جذب فیزیکی بر خواص الکتریکی گرافن و نانولوله را نشان میدهد

  .گرافن، نانولوله ي کربنی، تئوري تابعی چگالی، جذب فیزیکی: واژه هاي کلیدي

    (DFT)  بررسی اثر جذب گاز روي خواص الکترونی گرافن و نانو لوله هاي کربنی با استفاده از تئوري تابعی چگالی 

 مهدي فقیه نصیري

 د



 

 

Abstract 

 

In this project physical adsorption of Hydrogen, Oxygen and Helum on graphene and zigzag 

single wall nanotube is considered by DFT. Different possible places that Hydrogen, Oxygen and 

Helum can be adsorbed is considered. Parallel and perpendicular situations of molecule axis 

relative to the considered surface is compared and finally the most optimized place is selected 

and is studied for consider of absorption affect on electrical configuration of graphene and 

nanotubes. The results indicate slight effect of physical absorption on electrical properties of 

graphene and nanotube. 

Keywords: Graphene, Carbon nanotube, Density functional theory, physisorption 

 

 

 

 

 

Investigation Effect of gas adsorption on the electronic properties of graphene and carbon 

nanotubes using density functional theory (DFT).  

Mahdi Faghih nasiri 
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  مقدمه 1-1

از یون  يا مجموعهبه  يا ذرهیک دستگاه بس . از اهمیت خاصی بر خوردار است 1يا ذرهدر فیزیک ماه چگال بررسی دستگاه بس 

اخیر بعد از  يها دههدر . اند شدهمختلف مانند اتم، مولکول، بلور گرد هم جمع  يها صورت بهکه  شود یمگفته  ها الکترونها و 

. مورد توجه بسیاري از پژوهشگران قرار گرفته است بلورهابررسی خواص ساختاري و الکترونی  ها مولکولو  ها اتمبررسی خواص 

پژوهشگران همواره به دنبال نظریاتی هستند که هم . اندام نتایجی را به بار آورده در این راستا نظریات زیادي مطرح شده و هر کد

  .]3-1[ با تجربه در توافق باشد و هم اینکه از نظر محاسباتی مقرون به صرفه و مورد قبول باشند ها آننتایج 

در بررسی کلاسیکی . ی قرار دادبه دو روش کلاسیکی و کوانتومی مورد مطالعه و بررس توان یمرا  يا ذرهیک دستگاه بس 

و نیروي وارد بر هر اتم و انرژي کل دستگاه را با استفاده از این  میریگ یمیک پتانسیل در نظر  ها اتمبین  يا ذرهبس  يها دستگاه

پتانسیل واحدي  توان ینمزیرا . مشکل اصلی این روش در انتخاب نوع پتانسیل مناسب براي هر ماده است. میآور یمپتانسیل بدست 

علاوه بر این موارد، . از مواد پتانسیل خاص آن را بسازیم يا دستهرا براي تمام مواد انتخاب کرد و ما ناچاریم براي هر ماده یا لااقل 

ت و به که پتانسیل انتقال پذیر نیس شود یمدر چنین صورتی گفته . کند یمپتانسیل با تغییر شرایط نظیر اعمال فشار به دستگاه تغییر 

پارامتر هاي بیشتر در عبارت پتانسیل رفع کرد که این  يریکارگ بهبا  الاصول یعل توان یماین مشکل را . اطراف وابسته است طیمح

و از طرف دیگر در صورت کاهش تعداد این پارامترها محاسبات دیگر دقت لازم را نخواهند  دهد یمکار حجم محاسبات را افزایش 

کامپیوترهاي نه چندان سریع  يریکارگ بهبا  توان یمش کلاسیکی سرعت بالاي محاسبات است که در نتیجه مزیت اصلی رو. داشت

یک بلور مانند دما  یماکروسکوپبسیاري از خواص  توان یمبه عنوان مثال . بسیار بزرگ را نیز با این روش بررسی نمود يها دستگاه

  .را با استفاده از این روش مورد بررسی قرار داد

و سپس  شود یمموجود در درون بلور نوشته  يها هستهو  ها الکتروندر بررسی کوانتومی، یک معادله شرودینگر براي مجموعه 

  .حل و کلیه خواص بلور از جمله انرژي آن استخراج شود يا ذرهاین معادله شرودینگر بس  ییها بیتقراعمال  به شود یمسعی 

                                                
1 many body system 
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بررسی دقیق . از بررسی کلاسیکی است تر دهیچیپبه دلیل وجود آثار کوانتومی به مراتب  يا ذرهبررسی کوانتومی یک دستگاه بس 

مستلزم حل معادله شرودینگر کل بلور، جهت تعیین توابع موج و ویژه  يا ذرهبلور به عنوان یک دستگاه بس  يها اتماز  يا هیآرا

به خاطر وجود جملات برهمکنشی که ( لتونی پیچیده آن حل چنین معادله شرودینگري به دلیل همی. مقادیر انرژي خواهد بود

تقریبی مختلفی است  يها روشراه موجود استفاده از  اتنه. عملاً غیر ممکن است) در هیچ دستگاهی قابل جداسازي نیستند معمولاً

مانند بلور به  يا ذرهبس  اکثر خواص فیزیکی یک دستگاه. ]6-4[ اند شدهدر فیزیک ماده چگال ارائه  يا ذرهکه براي دستگاه بس 

را از پارامتر هاي مختلفی  يا ذرهگر چه خواص یک بلور به عنوان یک دستگاه بس . است مربوطنحوي به انرژي کل یا تغییر در آن 

از این رو انرژي همانند یک وسیله . بدست آورد، ولی بستگی این خواص به انرژي کل از اهمیت بیشتري بر خوردار است توان یم

مثلاً اگر در بلوري با ساختار هاي متعدد به دنبال . شود یمبراي بررسی خواص گوناگون بلور به کار گرفته  چندمنظورهمایشگاهی آز

مزیت استفاده از . انرژي ساختار را در آن جستجو کنیم نیتر کمپیدا کردن پایدارترین ساختار در یک دما و فشار خاص باشیم، باید 

این روش است  رزیرا بر پایه اصول اولیه مکانیک کوانتومی استوار است و تنها د. بودن مبناي کار است روش کوانتومی، مستحکم

میدان الکتریکی، میدان مغناطیسی  انیگرادخواص بلور مانند . خصوصیات کوانتومی دستگاه را مورد بررسی قرار داد توان یمکه 

و در  هستندتنها با استفاده از این روش قابل بررسی  شوند یممربوط  ها الکترونکه به رفتار ... فوق ریز در اطراف هسته و 

به عنوان مثال . مشکلاتی که در روش کوانتومی وجود دارد حجم  بالاي محاسبات است. شوند ینمکلاسیکی ظاهر  يها فرمول

و معادله شرودینگر باید براي  باشد یمالکترون  بهتیون و از همین مر) عدد آووگادرو( 1023که هر مول از یک جسم داراي  میدان یم

تقارنی و  يها روشاین مطالب حکایت از حجم زیاد محاسبات دارد که با استفاده از . این مجموعه از ذرات نوشته و حل شود

  .میده یممناسب این حجم زیاد محاسبات را تا حدودي کاهش  يها بیتقراعمال 

  1توماس فرمی  1-2

، يا ذره، براي اولین بار به جاي استفاده از تابع موج بس يا ذرهبس  يها دستگاهدر بررسی کوانتومی  1927توماس و فرمی در سال 

اصلی براي حل مسئله مطرح کردند و با قید ثابت بودن تعداد ذرات سیستم و با وردش  ریمتغچگالی الکترونی آن را به عنوان 

استاتیکی را  يها یبررسنشان دادند که  ها آن. حالت پایه و انرژي حالت پایه را محاسبه کردندانرژي بر حسب چگالی، چگالی 

                                                
1 Thomas-Fermi 
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در این طرح از روابط مربوط به گاز الکترونی . در یک اتم بدست آورد ها الکترونبا استفاده از تخمین چگونگی توزیع  توان یم

و جامدات وجود دارند به کار  ها مولکول، ها اتمنی غیر همگن که در را به طور موضعی براي الکترو ها آنهمگن استفاده کردند و 

توماس فرمی  يها فرمول. اند شدهتوزیع  يبعدبه صورت یکنواخت در فضاي فاز شش  ها الکتروندر این ایده آمده است که . بردند

  :بر اساس چنین فرضیاتی بیان شده است

�∆مکعبی به اندازه  يها سلولفضا را به شکل  = ممکن . الکترون وجود دارد�∆ که در هر سلول به تعداد . در نظر می گیریم ��

الکترون ها تحت تاثیر پتانسیل موثر از طرف بار هسته و  ��است در هر سلول تعداد الکترون ها متفاوت باشند و در هر حجم 

فرض می کنیم که در هر سلول الکترون ها رفتاري شبیه فرمیون هاي مستقل داشته باشند و البته . توزیع دیگر الکترون ها قرار دارند

  .شنداین فرضیات در دماي صفر درجه کلوین صورت می گیرد همچنین سلول ها مستقل از یکدیگر می با

  فرمی - معادله اصلی توماس 1- 1-2

حجم اشغال شده توسط هر ذره در این فضا . داریم ��به شعاع فرمی  يا کرهبراي یک گاز  الکترونی همگن در فضاي وارون، 

�برابر
��

�
�
�

 .در نتیجه تعداد کل نقاط به صورت زیر محاسبه می شود. می باشد 

  kتعداد نقاط در فضاي )= ��شعاعحجم کره به )/(حجم وابسته به هر نقطه(  )1-1(

)1-2(  �
�� ���

�

(
��

�
)�

=
���

�

���
  تعداد نقاط=

)1-3(  
= � = 2 ×

���
�

���
  ها الکترونتعداد 

)1-4(  = �� =
�

�
��چگالی   و    = {3����}

�
��  

 .شود یممکان تعمیم داده  ریمتغبا استفاده از اندازه حرکت فرمی، چگالی پایه سیستم محاسبه شده و سپس بر حسب 
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)1-5(  
�� = ℏ�� =

ℎ(3����)
�
��

2�
 → �� = 

8���
�

3ℎ�
 

)1-6(  
�(�⃗) =

8���
�(�⃗)

3ℎ�
 

 :دیآ یمفرمی بدست  -با استفاده از رابطه انرژي معادله اصلی توماس

)1-7(  
�� =

��
�

2�
+ �(�⃗) 

)1-8(  
�(�⃗) =

8�

3ℎ�
�2�(�� − �(�⃗))�

�
��  

  فرمی - محاسبه انرژي به روش توماس 2- 1-2

 قرار دهیم آنگاه �به ضلع  يا جعبهاگر گاز الکترونی را در 

)1-9(  
� =

ℏ�

8���
���

� + ��
� + ��

�� 

��)و اگر در فضاي کوانتومی 
� + � �

� + � �
��:داشته باشیم (�

� + � �
� + � �

� =  :آنگاه خوهیم داشت �

)1-10(  
� =

ℏ�

8���
�  

 در فضاي مثبت کره شده اشغالتعداد نقاط 

)1-11(  
�(�) =

1

8
�
4

3
���� =

�

6
�
8����

ℎ�
�

�
��

 

 چگالی حالت برابر

)1-12(  
�(�) =

3

2

�

6
�
8���

ℎ�
�

�
��

�
�
�� �� + �� �� 
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  .را در نظر بگیریم ها الکترونبراي محاسبه انرژي کل در یک سلول باید تابع توزیع احتمالی براي 

  1تابع توزیع فرمی دیراك 3- 1-2

)1-13(  
�(�) =

1

1 + �(��� )
 

)1-14(  
∆� = 2� ��(�)�(�)�� = 8

�

5
(
2�

ℎ�
)
�
�� ���

�

�
��  

 

 :داریم) 11-1(با جایگذاري رابطه . الکترون است 2چون هر تراز شامل  2ضریب 

)1-15(  
∆� =

3

5
��� 

���با توجه به رابطه انرژِي جنبشی =
�

�
(
�

�
 :براي انرژي جنبشی کل داریم) 5-1(با استفاده از معادله    ��(

)1-16(  
��� =

3

10�
(
3ℎ�

8�
)
�
�� �

�
�� (�⃗) 

 به صورت زیر بدست می آید ��ثابت فرمی 

)1-17(  
�� =

3

10�
(
3ℎ�

8�
)
�
�� = 2.781 

��� تر یکلبه شکل  توان یمرابطه فوق را  = �� ∫ �
�
�� نوشت که در آن البته باید توجه داشته باشیم که انرژي در  ��(⃗�)

بنابراین به . به دست آمده� با فرض وجود گاز الکترونی آزاد در جعبه به ضلع ) 10- 1(اینجا تنها انرژي جنشی است، زیرا رابطه 

 :نظر گرفتن این امر انرژي عبارت است از با در. باید اضافه شود ها الکتروناین انرژي باید سهم هسته و انرژي الکترواستاتیکی سایر 

)1-18(  
���[�(�⃗)]= �� � �

�
�� (�⃗)�� − � �

�(�⃗)

�
�� +

1

2
�
�(�⃗�)�(�⃗�)

|�⃗�− �⃗�|
�� 

                                                
1 Fermi- Dirac 
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 ها آنزیرا . اند کردهالبته باید توجه کرد که توماس و فرمی با نوشتن تابعی انرژي به این شکل عملاً از اختلال مرتبه اول استفاده 

را به ویژه مقادیر هامیلتونی، بدون اعمال ) الکترون -پتانسیل الکترون(و سوم ) هسته -پتانسیل الکترون ( جملات بر همکنشی دوم

�� این امر زمانی میسر است که جملات اختلالی در مقایسه با جملات نخست. اند کردهعملگر اختلال اضافه  ∫ �
�
�� (�⃗)�� 

  .بسیار کوچک باشند

قرار داشته باشد بنابر این انتظار داریم  اش هیپاکه در حالت  رسد یمحال با توجه به اینکه انرژي سیستم هنگامی به کمینه مقدار خود 

  .بر حسب چگالی حالت پایه و انرژي کمینه دست یابیم) 18-1(با کمینه کردن رابطه 

  1تقریب هارتري  1-3

 :رودینگر آن به صورتبراي حل دستگاه بس الکترونی که معادله ش

)1-19(  
��

ℏ�

2�
∇�
� + V��� + V���� � = ��  

 ي جملهاز طریق  ها الکتروناما به دلیل جفت شدن حرکت . است باید بتوان آن را به تعدادي معادله شرودینگر تک ذره تبدیل کرد

در . تقریبی استفاده کرد يها روشبراي حل این معادله باید از . معادله مستقل تبدیل کرد Nرا به  معادلهاین  توان ینمدوم هامیلتونی 

با وردش . میآور یمبدست  �و از آن ویژه مقادیر انرژي را به صورت تابعی از  میکن یمیک تابع موج آزمایشی انتخاب  ها روشاین 

مطابق با اصل وردشی، این مقدار . میآور یماین تابع را بدست  نهیکمتحت قیودي که روي دستگاه وجود دارد،  �نسبت به  Eتابع 

تابع موج . بوده که براي حل این معادله پیشنهاد شده است ییها روشنظریه هارتري از اولین . کمینه انرژي حالت پایه دستگاه است

⃗�)�به صورت ) یک مولکول یا بلور يها الکترونمانند دستگاه متشکل از (یک دستگاه بر همکنشی  �,�⃗�, … ,�⃗ است که در  (�

تابع موج کل دستگاه را به  1928هارتري در سال . ام در نظر گرفته می شود iعنوان مختصه هاي فضایی و اسپینی الکترون  �⃗� ان 

 :صورت زیر در نظر گرفت

                                                
1 Hartree approximation 
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)1-20(  � (�⃗�,�⃗�, … ,�⃗�) = ��(�⃗�)� �(�⃗�) … ��(�⃗�) 

�که در آن  ها توابع موج مربوط به یک دستگاه تک الکترونی هستند که فقط تحت تاثیر یک پتانسیل خارجی شامل پتانسیل  (�⃗�)�

این تابع تنها در صورتی می تواند به عنوان جواب معادله . ناشی از تمام یون ها و پتانسیل متوسط ناشی از ابر الکترونی قرار دارد

هر یک براي (معادله تفکیک شده  N، این معادله به )19-1(ن آن در معادله شرودینگر ادا نشان دشرودینگر در نظر گرفته شود که ب

این امر تنها وقتی اتفاق می افتد که بتوان انرژي پتانسیل را به صورت مجموع پتانسیل هاي تک . تبدیل شود) یکی از الکترون ها

در واقع می توان به جاي بر همکنش بین الکترون . در نظر گرفت) بر آن یعنی انرژي یک الکترون در میدان نیروي کل وارد(ذره اي 

ها، بر همکنش بین یک الکترون و میدان برآیند حاصل از الکترون هاي دیگر را با استفاده از تابع موج مربوط به آن ها در نظر 

الکترون ) -1N(مچنین پتانسیل حاصل از میدان براي این کار پتانسیل موثري در نظر می گیریم که شامل پتانسیل یون ها و ه. گرفت

 .دیگر باشد

)1-21(  ����(�⃗) = ����(�⃗) + ��(�⃗) 

 که در آن

)1-22(  
����(�⃗) = −��� �

1

��⃗�− ��⃗ ��

 

در نظر بگیریم، انرژي پتانسیل حاصل از میدان آن را می  (⃗�)�الکترون را به صورت توزیعی از بارهاي منفی با چگالی ) N-1(اگر 

 :توانیم به صورت زیر بنویسیم

)1-23(  
��(�⃗) = −�� ��′� ���′��

1

��⃗�− �⃗′��
 

 :ترونی به صورت زیر تعریف می شودکچگالی الکترون هاست و از روي تابع موج ال (⃗�)�که در آن 

)1-24(  �(�⃗) = − �� |� �(�⃗)|
�

�

 


