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 چکیده

به شكل نانولوله را با  (GaN)نامه، خصوصیات اپتیكی فاز جدیدی از ماده گالیم نیترید در این پایان

کنیم. ساختار نانولوله گالیم نیترید مانند نانولوله ( بررسی میDFTاستفاده از محاسبات تابعی چگالی )

رون نیترید و بورون کربن نیترید باشد. از آنجایی که نانولوله بوکربنی پایدار و تحت شرایطی قابل سنتز می

رود که سنتز نانولوله نیتریدی ه شده است انتظار میدربه مشاهبلاً به وسیله روش قوس الكتریكی در تجق

رسانا بودن و ( و گالیم نیترید نیز ممكن شود. همچنین نوع فلزی و نیمBNدیگری مانند کربن نیترید )

برای بررسی خصوصیات  گاف انرژی آنها نیز قابل اسخراج و قابل مقایسه با انواع نانولوله کربنی باشد.

1افزار محاسباتی نرمفوق از 
SIESTAکه  تابعی چگالی خودسازگارکنیم که در آن از رهیافت استفاده می

های و ترکیب خطی عددی از مجموعه پایه 2بیلندر -های بهنجار در شكل غیرموضعی کلیمنپتانسیلاز شبه

ین موضعی های تبادلی و همبستگی از تقریب چگالی اسپشود. برای برهمكنشاربیتال اتمی استفاده می

(LSDو یا تقریب گرادیان تعمیم )( یافتهGGAاستفاده می )افزار اجرای آن کنیم. از جمله مزایای این نرم

بوده که در آن از یک مجموعه بردار موج تخت به عنوان پایه برای تعیین انرژی سیستم  Linuxدر محیط 

گالیم نیترید تک یاخته واحد نانولوله کند. سپس با در نظر گرفتنشم استفاده می -و حل معادلات کوهن

دیواره و همچنین پارامترهای اولیه آنها، خصوصیات الكترونی مانند چگالی حالات الكترونی، ساختار نوار 

توانند برای طراحی ادوات الكترونیک چنین خصوصیاتی میکنیم. انرژی و توزیع بار الكترونی را تعیین می

 .روی خواص الكترونی آنها مفید باشند در مقیاس نانو به دلیل کنترل

های کربنی،  ساختار الكترونی، خواص اپتیكی، چگالی حالات، اصول اولیه، نانولولهواژگان کلیدی: 

 .های گالیم نیتریدنانولوله

                                                
1
Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms (SIESTA) 

2
Kleinman-Bylander 
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 پیشگفتار -1-1

 و اگر بخواهیم احساس فیزیكی نسبت به آن داشته باشیم  یک نانومتر یک هزارم میكرون است

تواند اما این تعریف مقیاس نانو، نمیباشد  قطرموی انسان می 8999/1 توان گفت که یک نانومتر می

مقایسه درستی باشد چرا که ضخامت موی انسان باتوجه خصوصیات فردی هرانسان از چند ده میكرومتر 

بنابراین نیاز به یک استاندارد برای بیان مفهوم مقیاس نانو وجود دارد. .باشد میتا چند صدمیكرومتر متغیر 

ترتصورکرد. یک نانومتر برابر  توان یک نانومتر را راحت ها و مقیاس نانو می با ایجاد ارتباط میان اندازه اتم

تر  نیز راحتباشد. درک این موضوع برای افراد معمولی  اتم سیلسیم می 5اتم هیدروژن و یا 19 قطر

حال اندازه دقیق باشد، با این رغم اینكه درک اندازه یک اتم برای افراد غیرعلمی ساده نمی باشد. علی می

شود، این است که  اتم برای فهماندن این مقیاس زیاد اهمیت ندارد. چیزی که با این تشابه مشخص می

فناوری نانو عبارت است از هنر تم، دستكاری کوچكترین اجزای ماده یا ا عبارت است از نانوفناوری

ساخت قطعات و لوازم میكروسكوپی مانند  دستكاری مواد در مقیاس اتمی یا مولكولی و به خصوص

ها استوار است  ها و مولكول تک اتم بر پایه دستكاری تک نانو فناوری -ریوفنای، های میكروسكپ روبات

 .ات اتمی تولید کردبدین منظور که بتوان ساختاری پیچیده را با خصوصی

 تعریف فناوری نانو-1-2

 پردازیم.ها میاست که به سه تعریف از مهمترین آنتعاریف مختلفی برای فناوری نانو ارائه شده

توسعه و استفاده از ادوات و قطعاتی که اندازه آنها تنها چند نانومتر است. تحقیق بر روی قطعات و . 1

خواص الكترونیكی این قطعات وابسته است و خواص الكتریكی ادوات بسیار کوچک که خواصشان به 

تر از  باشد. این ادوات، سریع آنها احتمالاً متأثر از حرکت تعداد معدودی الكترون در طی عملكرد قطعه می

توان چنین ساختارهای در ابعاد مولكولی را  له قابل توجه این است که میئمس کنند. ادوات بزرگتر عمل می
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توان چنین ساختارهایی را از  های شیمیایی تولید کرد. همچنین می تخاب مناسب مراحل واکنشبه کمک ان

)سایت نانو  دهای نیروی اتمی بدست آور كروسكوپها روی سطح به وسیله می طریق دستكاری اتم

  تكنولوژی(.

باشد تا بتوان به  ها می ها و مولكول تک اتم ای از علوم که هدف نهایی آن کنترل بر روی تک شاخه. 2

های کامپیوتری و سایر ادواتی تولید کرد که هزاران بار کوچكتر از ادوات فعلی باشند که  کمک آن تراشه

تولید مدارات نیمه هادی  فناوری امروز امكان ساخت آنها را برای ما فراهم آورده است. در فناوری فعلی

یشرفت شگرفی که . پشود از روش لیتوگرافی برای ایجاد طرح مدار بر روی مواد نیمه هادی استفاده می

های  گیری از دستگاه دهد که با بهره دهه اخیر رخ داده است به ما این امكان را می دودر لیتوگرافی طی 

نانومتر( را تولید کنیم. البته باید توجه داشت که این 1999)میكرون  1 جدید بتوانیم مداراتی کوچكتر از

اند. بیشتر دانشمندان بر این باور هستند که لیتوگرافی به  ها اتم تشكیل شده مدارات هنوز از میلیون

ها  هادی این برای کوچكتر کردن اندازه نیمهفیزیكی خود نزدیک شده است. بنابرمرزهای محدودکننده 

ها را سازماندهی کنند، استفاده کرد و طبعاً  تک اتم توانند تک ای جدیدی که میه بایست از فناوری می

شود. اگر چه تحقیق در زمینه فناوری نانو به زمانی  چنین فناوری جزء محدوده فناوری نانو محسوب می

به این فناوری اشاره کرد  1050 طی سخنرانی کلاسیک خود در سال 1گردد که ریچاردپی فاینمن باز می

در کتابی از وی با عنوان  1086 در سال 2اریک درکسلر اما عبارت فناوری نانو اولین بار توسط کی

موتورهای آفرینش بسط داده شد. در مقالات و نوشته های عمومی واژه فناوری نانو گاهی به هر فرآیند 

یز شامل شود. به خاطر تواند فرآیند لیتوگرافی را ن گردد که می های میكرون اطلاق می کوچكتر از اندازه

خواهند درباره فناوری نانو به معنی واقعی و علمی کلمه  همین بسیاری از دانشمندان هنگامی که می

کنند که به معنی فناوری نانو در ابعاد مولكولی  صحبت کنند از آن به عنوان فناوری نانومولكولی یاد می

 .)سایت نانو تكنولوژی(د باش می

                                                
1Richard P. Feynman  
2K. Eric Drexler 
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ای از مهندسی است که با  شود، شاخه اه به آن فناوری ساخت مولكولی نیز گفته میفناوری نانو که گ. 3

طراحی و ساخت مدارات الكترونیكی و اداوات مكانیكی بسیار کوچک )در ابعاد مولكولی( سر و کار 

و از علم  یکند: قلمروی دارد. پژوهشگاه فناوری نانو انگلستان تعریف فناوری نانو را بدین گونه بیان می

ها  پردازد در جایی که این ابعاد و یا تلورانس مترمینانو 199 تا 9.1 های فناوری که به ابعاد و تلورانس

های  به بحث سیستمبحث فناوری نانو اغلب مشاخواص قطعه ایجاد کنند. ند نقش مهمی در بتوان

1الكترونیكی-میكرومكانیكی MEMS نانو زیر مجموعهر واقع فناوری د.دباش می MEMS است و 

 MEMS د )سایت نانو تكنولوژی(پرداز لكولی )ابعاد نانو( نیز میهای بزرگتر از ابعاد مو به فناوری. 

 های دیگر در مقیاس مواد و ساختارهایی است که در این فناوری تفاوت اصلی فناوری نانو با فناوری

گیرند. البته تنها کوچک بودن اندازه مد نظر نیست؛ بلكه زمانی که اندازه مواد دراین  قرار می مورد استفاده

یابد.  گیرد، خصوصیات ذاتی آنها از جمله رنگ، استحكام، مقاومت خوردگی و ... تغییر می مقیاس قرار می

ارزیابی بیان نماییم،  های دیگر به صورت قابل در حقیقت اگر بخواهیم تفاوت این فناوری را با فناوری

را به عنوان یک معیار ذکر کنیم. عناصر پایه در حقیقت همان عناصر  "عناصر پایه"توانیم وجود  می

 کند. شان در مقیاس بزرگتر فرق می نانومقیاسی هستند که خواص آنها در حالت نانومقیاس با خواص

گونه که از نام آن مشخص است، ، هماننانوذرهاست. منظور از نانوذره اولین و مهمترین عنصر پایه، 

ند توانند از مواد مختلفی تشكیل شوند، مان مینانوذرات  .باشد ذراتی با ابعاد نانومتری در هر سه بعد می

 .نانوذرات فلزی، سرامیكی، ... 

 )الف( نانوذره و )ب( نانوکپسول (:1-1) شكل
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ی هستند که یها سم آن مشخص است، کپسولاست. همان طوری که از انانوکپسول دومین عنصر پایه، 

هاست که  توان مواد مورد نظر را درون آنها قرار داد و کپسوله کرد. سال قطر نانومتری دارند و می

های موسوم به فسفولیپیدها که یک سر آنها آبگریز و سر  شوند؛ مولكول ها در طبیعت تولید می نانوکپسول

دهند  هایی را تشكیل می گیرند، خود به خود کپسول آبی قرار می دیگر آنها آبدوست است، وقتی در محیط

شود. حالت  شود و از تماس با آب محافظت می های آبگریز مولكول در درون آنها واقع می که قسمت

 برعكس نیز قابل تصور است.

ت در شرک1توسط سامیو ایجیما 1001 است. این عنصر پایه در سالنانولوله کربنی عنصر پایه بعدی 

NEC  باشند. اگر صفحات گرافیت را پیچیده و  هایی از گرافیت می و در حقیقت لوله کشف شددر ژاپن

. پردازیمها میکه در قسمت بعدی به توصیف آن رسیم های کربنی می به شكل لوله در بیاوریم، به نانولوله

توانند تک دیواره یا چند دیواره باشند. این  ستند و میهای مختلفی ه ها دارای اشكال و اندازه این نانولوله

 شود. ها خواص بسیار جالبی دارند که منجر به ایجاد کاربردهای جالب توجهی از آنها می لوله

 دیوارهنانولوله کربنی تک(: 2-1كل )ش

 

 

گیرد. هر کدام از این عناصر پایه،  نشأت می عناصر پایه در حقیقت کاربرد فناوری نانو از کاربرد

گردد.  های مختلف، موجب ایجاد خواص جالبی می های خاصی دارند که استفاده از آنها در زمینه ویژگی

نیاز از تجدید،  توان به دارورسانی هدفمند و ساده، بانداژهای بی مثلاً از جمله کاربردهای نانوذرات می
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های محیط زیست اشاره کرد. همچنین  های سرطانی، و تجزیه آلاینده سلول ضرر شناسایی زود هنگام و بی

 ها را بیان خواهیم کرد.در بخش بعدی آنباشند که  های کربنی دارای کاربردهای متنوعی می نانولوله

ه در ادامه ب .باشند اینها تنها مواردی از کاربردهای بسیار زیادی هستند که برای عناصر پایه قابل تصور می

 پردازیم.نیتریدی میهای کربنی و گالیمارائه توضیحاتی درباره ساختار و روش ساخت نانولوله

 انولوله کربنین -1-3

ها و ساختار آن ابتدا باید است، بنابراین برای آگاهی از ویژگیکربنی از عنصر کربن ساخته شده نانولوله

در قسمت بعدی به مطالعه کربن و ایزومرهای آن  های عنصر سازنده آن یعنی کربن را بررسی کرد.ویژگی

 ایم و در ادامه روش تولید نانولوله کربنی را بررسی میكنیم.پرداخته

 ساختمان اتم کربن -1-3-1

 6 پروتون و 6 پروتون در هسته دارد. اتم خنثی 6 است یعنی 6 و عدد اتمی Cی عنصر کربن دارای نشانه

 (.12پ نوترون است ) برای کربن ایزوتو 6 دارد. به علاوه هسته شاملالكترون 

2 ین عنصر جدول تناوبی با ساختاراتم کربن ششم
P2 2

S2 2
S1 2گروه چهارم قرار گرفته است. در

S1 

های مغزی مشهور هستند ولی به هسته مقید هستند و به الكترون بوده و دو الكترون دارد که شدیداً اوربیتال پر

2چهار الكترون 
P2 2

S2  های ظرفیت یا والانس نام دارند، در به طور ضعیف به هسته مقیدند و الكترون

هستند که نقش اساسی در تشكیل پیوند  Px2و  Px2و  Px2و  S2 های تراز آخرحالت متبلور اوربیتال

 انرژی میان ترازآنجاییكه اختلاف کوالانسی در مواد کربنی دارند. از 
P2  و ترازS2  در اتم کربن نسبت به

توابع موج الكترونی این چهار الكترون به آسانی با هم مخلوط  کم استانرژی بستگی پیوندهای شیمیایی 

شود. فرایند مخلوط تر میهای مجاور قویهای اتمی به وجود آمده با اتمشوند، بدین ترتیب پیوند اوربیتالمی

اوربیتال  n=1و2و3 با S2نامند. مخلوط شدن یک اوربیتال را هیبریداسیون می P2و  S2های شدن اوربیتال
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SP  2را هیبریداسیون
SP گویند.می 

SP ،2در کربن هیبریداسیون 
SP 3و

SP وجود دارد، دیگر عناصر گروه چهار مانندGeوSi هم هیبریداسیون
3

SP (. 1،1003)هوگ دارند 

 ایزومرهای کربن -1-3-2

2را داراست. در هیبریداسیون  D3 تا D9 عنصر در جدول تناوبی است که ایزومرهایی با ابعاد
SP  ،1n 

بعدی را  nبه ازای هر اتم کربن وجود دارد. این پیوندها اسكلت لازم برای ساختن یک ساختار  پیوند 

ها مشهور سازد که این ساختار به کربنبعدی را مییک زنجیر یک دو پیوند  SPسازد. در هیبریداسیون می

3واست. در هیبریداسیون 
SP  چهار پیوند دهنده یک سازد که تشكیلاسكلت یک چهاروجهی را می

2باشد. هیبریداسیونبعدی است که همان الماس میساختار سه
SP سازد که ای را مییک ساختار صفحه

ای از آن است. ساختار دوبعدی ممكن است موضعی باشد، مانند ماهیتی دوبعدی دارد و گرافیت نمونه

باشد که به  (D1) ایصورت استوانهها مشهور است، یا بهکه به خانواده فولرین (D9)های بسته چندوجهی

ها را در حالت توان آنها دارند، درواقع میگویند. فیبرهای کربنی ارتباط نزدیكی با نانولولهها تیوب میآن

 بعدی دانست.ماکروسكپی مواد کربنی یک

اند که از لحاظ ماکروسكوپیكی خواص فیبرهای کربنی از تعداد زیادی صفحات گرافیتی ساخته شده

همراه هیبریداسیون در جدول زیر ایزومرهای کربن به (.2،1003)فیلد ها حاکم استعدی بر آنالكترونیكی دوب

 است.ها نشان داده شدهو خواص الكتریكی آن
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 : ایزومرهای کربن (1-1)جدول

 بعدیسه بعدیسه دوبعدی بعدییک صفربعدی بعد

 DLC گرافیت نانولوله فولرین ایزومر
 الماس

2 هیبریداسیون
SP 

2
SP 

2
SP 

2
SP 3و

SP 
3

SP 
 عایق فلزشبه فلزشبه رسانارسانا یا نیمه رسانانیمه خواص الكتریكی

 

 

 گرافیت -1-3-3

شد. سیم کردن استفاده میآید. زیرا از آن برای نوشتن و ترگرافیت از کلمه یونانی گرافین به معنی نوشتن می

پانزدهم در انگلستان ساخته شد. در قرن هجدهم گرافیت به عنوان یكی از ایزومرهای مدادهای اولیه در قرن 

 (.1376)کاملی، شد کربن شناخته

2ضلعی اتم کربن است که پیوندهایهای حاوی آرایش ششصورت لایهشكل گرافیت به
SP های بین اتم

ای که صفحات گوشهساختار مسطح با واحدهای شش 1299 باشد، بدین ترتیب زوایای پیوندکربن برقرار می

فاصله  A1.42است. طول این پیوندها با پیوندهای ضعیف واندروالس با یكدیگر متصل هستند، تشكیل شده

رسانندگی بالای است که بین این صفحات نیروی ضعیف واندروالس وجود دارد که عامل  A6.7ها بین آن

 است.ساختمان گرافیت نشان داده شده 3 آن است. در شكل

 : ساختمان گرافیت(3-1ل )شك

 


