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  )من لم یشکرالمخلوق لم یشکر الخالق( 
پیش از آغاز بر خود واجب می دانم که از راهنمایی هـاي بسـیار ارزنـده وزحمـات بـی شـائبه ي اسـتاد راهنمـاي         
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به خاطر قبول زحمت مطالعه وداوري این پایان نامه بسیار متشکرم .درپایان از دوست بسـیارعزیزم محمـدبراتی بـه    
اش تشکر می کنم واز دختر وهمسـر مهربـانم  کـه بـاوجود تمـام مشـکلاتم مشـوق        خاطر راهنمایی هاي دلسوزانه 
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  :دهيچک

. بـور جـزء شـبه    رنـد يگ یعناصر قرار م یسطر از جدول تناوب کيدر  ۷، و ۶، ۵ یبا اعداد اتم تروژنيبور، کربن و ن
 ـترک یبه بررس نيو گراف ديتراين نوبور بيترک یتشابه شکل هندس ليفلزند. به دل ريغ تروژنيفلزات و کربن و ن  ـا بي  ني

مختلـف از صـفحات    دمانهایي ـچ یبـرا  هاحالت یچگال محاسبهو با  ميپرداز یآنها م یخواص الکترون یصفحات و بررس
. ميکن ـ یبررس ـ هاحالت یمختلف را بر چگال یها دمانيچ ريتأث ،بدست آمده با هم جينتا سهيو مقا ديتراين نوو بور نيگراف

 ـمنظور ابتدا با استفاده از مدل تنگ بست و با در نظر گرفتن تقر نيبه هم  ـنزد بي هـا بـه محاسـبه     هيهمسـا  نيتـر  کي
 یچگـال  نيو با اسـتفاده ازتـابع گـر    ميده یمحاسبه شده قرار م نيرا در تابع گر لتونیيهام نيپرداخته سپس ا لتونیيمها

 ميده ـ یانجـام م ـ  ديتراين نوو بور نيمختلف از صفحات گراف دمانهایيچ یروش را برا نيا .ميکن یرا محاسبه م هاحالت
  .ميحالت ملاحظه کن یها را بر چگال دمانيچ نايريتا تأث

 گرافين ،بورون نيترايد،تقريب تنگ بست،تابع گرين،چگالي حالتها :كلمات كليدي
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  :پیشگفتار 

بـه ضـخامت یـک      اي صـفحه  گـرافین  است. یادن ینعلوم نو یناز برجسته تر یکی یزر يساختارها یاعلم نانو       
بـه دلیـل    2004از زمـان سـاخت گـرافین در سـال      اسـت. اتم می باشد وداراي ساختار لانه زنبوري (شـش ضلعی) 

ویژگی هاي الکترونی استثنایی و با توجه به ویژگـی انتقـال بالسـتیک بـار بـه وسـیله گـرافین در کاربردهـاي نـانو          
، سـاختار   گـرافین و بـورن نیترایـد    . به دلیل مشابت هـاي سـاختاري  ه استالکترونیک بسیار مورد توجه قرار گرفت

و  هـا  حالـت  یبا محاسـبه چگـال  ند منجر به خواص جالبی در سیستم هاي مرکـب از ایـن دو شـود.   می توا آنها باند
تـوان   یضـمناً م ـ  ،اظهار نظـر نمـود   یینارسانا یا ییشده از لحاظ رسانا یادتوان درباره خواص مواد  یآن م یبررس
مـواد در   یـن ا یالکتریک ـو  ییگرمـا  یرسـانندگ  یبررس ـ يبـرا  يبعـد  يحالت بدسـت آمـده را در گامهـا    یچگال

  .قرارداداستفاده  ومغناطیسی مورد یکیالکتر هاي یدانعدم حضور م یاصورت حضور 
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نانو ساختارهاي کربنی وبورون بر يمقدمه ا
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  فناوری نانو ١-١
 سر و ساخت براي مناسب روش یک نانو فناوريدردودهه اخیرفناوري نانوبسیار موردتوجه قرارگرفته است. 

 اشان اندازه دلیل به ساختارهائی چنین .است نانومتري بعد یک حداقل داراي کارآمد ساختارهاي بندي هم

 .هسـتند  یافته بهبود موارد از بعضی در و توده از متفاوت فیزیکی و شیمیائی رفتارهاي و خصوصیات داراي

 نـانو متـر قـرار   )100-1(یعنـی  10ି7تـا 10ି9اي یعنـی  تـوده  مـواد  و هـا  اتـم  میـان  محـدوده  در ابعـاد  کـه  وقتـی 
 .میدهنـد  نشـان  خـود  از اي تـوده  مـواد  و هـا  اتـم  بـه  نسـبت  متفـاوتی  بسیار فیزیکی رفتار اغلب ءاشیاگیرند،

 پـیش  بزرگتر مقیاسهاي در مواد ویژگیهاي به توجه با ضرورتاً توان نمی را نانو مقیاس در مواد خصوصیات
 کوچک،بلکـه  انـدازه  در مـواد  رفتـاري  مـداوم  تغییرات اثر در تنها نه مواد رفتار در مهم تغییرات. کرد بینی

 توانسـت  خـواهیم  کنـیم،  کنتـرل  را شکل و اندازه بتوانیم گر.امیشوند ایجاد جدید هاي پدیده ظهور بواسطه
 سـازي  مجتمع و ترکیب ساخت، .دهیم بهبود میسازیم اکنون هم که را قطعاتی عملکرد و مواد خصوصیات

 خصوصـیات  و اصـول  بتـوانیم  مـا  تـا  کنـد  می ایجادي فناور و علم در انقلابی نانو، مقیاس در قطعاتی چنین
 ها فعالیت از وسیعی طیف بر بودن گسترده دلیل به نانو، فناوري .گیریم کار به و کرده کشف را آنها پنهان

 فیزیـک،  مـواد،  علـوم  پیونـد  .دارد مختلـف  بخشـهاي  پیشـرفت  در زیادي اهمیت و داشته تاثیر ها فناوري و
 و آلات ماشـین  آوردکـه  مـی  بوجـود  را اي عرصـه  نـانوتکنولوژي،  حـوزه  در مهندسـی  علـوم  و شـیمی 

 و مولکولینوین ابزارهاي ساخت نانوتکنولوژي، .شوند ساخته ارزان اولیه اتمهاي از آراینده خود محصولات
 بـه  آنهـا  پیونـد  نحـوه ( مولکولهـا  و اتمها شده شناخته "کاملا شیمیایی خواص بکارگیري با را فرد به منحصر

 دادن جـاي  و جداگانـه  بطـور  اتمهـا  دسـتکاري  تکنولوژي، این در نظر مورد مهارت .میدهد ارائه )یکدیگر
 "تقریبـا  قابلیت این .میباشد نیاز مورد آل ایده و دلخواه ساختار به رسیدن براي که است مکانی در آنها دقیق

 تـاکنون  کـه  است موفقیتهایی از فراتر بسیار تکنولوژي این بر ازتسلط شده پیشبینی بازده .است شده حاصل
 علـم  از ناشی قدرتمند و شده تسریع انقلاب یک درمعرض انسان ترتیب بدین .است گشته نائل بدانها انسان

 نهایـت  بـا  کـه  کـرد  تجسـم  را تکنولوژیاي فینمن ریچارد که بود پیش سال 40 از بیش. است نانوتکنولوژي
 شـاهد  اخیـر  دهۀ دو در ساخت می مولکول به مولکول یا اتم به اتم را اجسام طبیعت، ابزار جعبه از استفاده

 انـد،  شده مشاهده مدت این در کلیدي کشفیات و ها نوآوري برخی و ایم بوده تجسم این هاي جرقه اولین
 را آن مهـارت  بـا  و بدهـد  مـا  بـه  منفرد اتم یک از تصویري تواند می که 1 روبشی تونلی میکروسکوپ مثلاً

                                                
1-Scanning tunneling microscopy  

مقدمه۱
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 فـردي  بـه  منحصر خواص که کربنی هاي نانولوله و ها فولرین نظیر مولکولها از خانوادهاي یا وکند  کنترل
 علـم  بـراي  شـده  مطـرح  اهـداف  تمـامی  اگـر .نمایـد  کنتـرل  را وخواصشـان  کـرده  تصویرسـازي  دارنـدرا 

 اقتصادي و اجتماعی اثرات که آمد خواهد پدید جدید تکنولوژیکی پایه شوند،یک برآورده نانوتکنولوژي
 .باشـد  مـی  مهندسـی  و دانش ترکیب در بلکه نیست، آن دانش در تنها تکنولوژي کلید داشت خواهد اساسی

 مـی  آن اقتصـادي  انـداز  چشـم  از امیدوارکننـده  اطلاعـات  نیازمند جدید فناوري هر توسعه و رشد تردید بی
 نمـی  سـودآوري  بـه  امیـد  بـدون  مشـخص  بطور و روشن اي آینده به امید بدون جدیدي فناوري هیچ . باشد
 منـابع  و گـذاران  سـرمایه  لذا نیست، مستثنی قاعده این از نیز نانو فناوري گیرد قرار توجه و اقبال مورد تواند
 نخواهنـد  نـانو  فنـاوري  در گـذاري  سـرمایه  به نشوند خودمطمئن هاي سرمایه سودآوري از که وقتی تا مالی

 مشـکلات  رغـم  علـی  راسـتا،  همین در .معنی ندارد گذاري سرمایه بدون توسعه که است واضح پرداخت و
 دارد، وجـود  نـانو  فناوري محصولات آینده بازارهاي تخمین و فعلی بازارهاي برآورد براي که زیادي بسیار

 کـه  نمودهانـد  ارائـه  را ارقـامی  و داده انجام زمینه این در اي گسترده مطالعات اقتصادي شرکتهاي از برخی
 1000 سـالانه  بـازار  بینـی  پـیش  ارقـام،  ایـن  اسـت معروفتـرین   بازار این انگیز شگفت گسترش موید همگی

 .است آمریکا علوم ملی بنیاد توسط 2015 تا 2011 سالهاي در نانو فناوري براي میلیارد دلاري

 برآورد بازارهاي جهانی نانو در سال هاي اخیر :1-1 جدول شماره  

  منبع هانیجتخمین بازار   سال
 German  میلیاردپوند 55تا  31  2001

government(2001);CORDIS,1999  
 EvoluƟon capital,UK,2001  میلیارد پوند 105  2005
 US Nano Business Alliance,US,2001  میلیارد پوند 500  2008

 US Government(2001); Evolution  میلیارد پوند 700  2010
capital,UK,2001  

 US NSTC  NSET sub-commiƩee,2001  دلارمیلیارد 1000بیش از   2011- 2015
 بازار این بزرگی از یافتن اطلاع اما. بینی کرد پیش را نانو فناوري بازار توان نمی درستی به چند هردرپایان 

 حـوزه  این در مشارکت روزافزون اهمیت بر و است حیاتی بسیار گذاران سرمایه براي آن عملی قابلیتهاي و
  .کند می دلالت فناوري از جدید

  ١کربن نانوساختارهای ٢-١
اسـت.کربن بـه صـورت مشـخص یـک  نـافلز        )IVA(کربن ششمین عنصر جدول تناوبی واولین عنصراز گروه 

اســت وبیشــتر بــه صــورت ترکیــب در زغــال ســنگ،گازطبیعی،کانی هــاي کربنــات دار ماننــد ســنگ آهــک   

                                                
1 -Carbon allotropes 
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وهمچنین درموجودات زنده گیاهی وحیوانی وجود دارد.این عنصـر بـه صـورت طبیعـی در المـاس و گرافیـت       
 در کربن عنصریافت می شود.کربن نسبتا کم اثر بوده بطوري که در طبیعت به حالت آزاد بسیار فراوان است .

(ازچندلایـه هـاي گـرافین    گرافیت بـه  تـوان  مـی  اشـکال  ایـن  جمله است از موجود مختلفی اشکال به طبیعت
  .]1[ کرد اشاره ها ونانولوله فولرین ،)یاآمورف بی شکل کربن( دوده الماس، ،تشکیل شده است)

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

  

بـه صـورت   S, S 2P,2شـکل اوربیتالهـاي  که .است ଶݏ١/ ଶ2ݏ ଶ2الکترونی آرایش داراي منفرد کربن اتم یک
  می باشد. )3-1(شکل 

 

 

 

 

 

 

 کربن يالوتروپها:  1-1شکل  

 p  2 وs 2 وs 1یتالهاياورب:  2-1شکل  


