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  :چکیده

 
خصوصیات ویژه اي است که در نانو ساختارها وجود دارد در سالهاي اخیر خواص  به علت        

مواد در ابعاد نانو به مقیاس مورد توجه دانشمندان قرار گرفته است. این مختلف فیزیکی مواد در 
ها و نانو میله ها، نانو سیمشکل هاي گوناگونی ساخته می شوند مانند نانو لوله ها، نانو زنجیرها، 

هستند که خواص غیر قابل پیش بینی از خود نشان  از انواع نانوساختارها، نانوسیم ها دیگر یکیغیره. 
 نانوسیم ها موادي هستند که در یک بعد گسترش یافته و در دو بعد دیگر محدود شده اند. می دهند.

لکترونی ویژه اي هستند و در ابزارهایی که براي نانوسیم هاي نیم رسانا داراي خصوصیات اپتیکی و ا
در این پروژه خواص الکترونی  اندازه گیري در ابعاد نانو مورد استفاده قرار می گیرند کاربرد دارند.

یک نیمه رساناست و همانطور که  TiC مورد توجه می باشد. }001{در راستاي   TiC نانوسیم
مورد توجه می باشند. بدین منظور ساختار ما با استفاده از نرم  ذکر شد نانو سیم هاي نیمه رسانا بسیار

و با به کار گیري تکنیک ابر سلول شبیه سازي شده است. محاسبات ما بر پایه نظریه   wien2k افزار
استوار است.  LAPW)-(FPتابعی چگالی و روش موج تخت تعمیم یافته خطی با پتانسیل کامل 

بهره گرفته ایم.  (GGA) بادلی همبستگی از تقریب شیب تعمیم یافتههمچنین براي محاسبه انرژي ت
پس از یافتن طول بهینه بر مبناي کمینه ي انرژي و پایداري ساختار، به بررسی خواص الکتریکی و 

با رسم نمودارهاي چگالی حالت و به  اپتیکی و همچنین تاثیر قطر بر این ساختار خواهیم پرداخت.
واري، خواص الکتریکی را بررسی می کنیم و در هر دو حالت نانو و انبوهه دست آوردن ساختار ن

گی را در دو ساختار بررسی وریم و با هم مقایسه می کنیم و میزان رسانندآگاف انرژي را بدست می 
از جمله  همچنین پس از مقایسه ي خواص الکتریکی نانوسیم با حالت انبوهه، خواص اپتیکی .میکنیم

رسانندگی اپتیکی و انرژي اتلاف مورد مطالعه قرار خواهد گرفت که  ،یب بازتابشضریب جذب، ضر
در این بررسی از تابع دي الکتریک که داراي دو بخش حقیقی و موهومی است نیز استفاده خواهیم 

توان اطلاعاتی راجع به خواص اپتیکی بدست آورد از جمله به هاي مربوطه میبه کمک طیف کرد.
هاي ی همچون ماکزیمم قلهانرژي اتلاف و رسانندگی اپتیکی می توان به خصوصیاتکمک طیف 

و همچنین بیشترین و کمترین میزان رسانندگی اپتیکی در محدوده  پلاسمونی(بیشینه ي میزان اتلاف)
ي مشخصی از انرژي دست یافت و از ضرایب جذب و بازتابش می توان به بررسی میزان جذب و 

 آ



بینیم که تغییراتی در خواص اپتیکی این در نهایت می هاي کاربید تیتانیوم پرداخت.انعکاس نانوسیم
همچنین در آخر با تغییر طول بهینه و کشش شبکه  نانو سیم نسبت به حالت انبوهه مشاهده می شود.

به تاثیر قطر بر روي تمامی خواص ساختار مانند خواص الکتریکی و اپتیکی می پردازیم چرا که 
تغییر  این تغییر طول ابر سلول به معنی دارد، یزیکی ساختارها به اندازه و ابعاد آنها بستگیخواص ف

 که ما در این پروژه در دو راستا این کار را انجام داده ایم. دادن طول ابر سلول در یک یا دو راستاست
را نیز بر روي  فزایش قطرادیگر، تاثیر  بعدبعد و ثابت نگه داشتن  دوبنابراین با تغییر طول ساختار در 

  خواص الکترونیکی مانند گاف انرژي و خواص اپتیکی ذکر شده در بالا خواهیم دید.

 - انرژي اتلاف -تقریب شیب تعمیم یافته -ي تابعی چگالینظریه -هانانو سیمکلمات کلیدي: 
  ابر سلول. -رسانندگی اپتیکی
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     :مقدمه

 را مهمی نقش نتومیاکو مکانیک نیناقو سساابر قعیوا ادمو و ملکولها رفتار قیقد تمحاسبا 
 ،یگرد فطر از ماا. کند می یفاا ملکولی شناسی یستز و ادمو علم ل،چگا دهفیزیک ما ،شیمی در

 می نبیا )نتومیاکو مکانیک( طبیعت سیربر هنحو گونه ینا ردمو در دياـیز يلهااسئو تقااو غلبا
 ندابتو قیقید ربطو ستا نتومیاکو مکانیک نیناقو سساا بر که نتومیاکو زيسا شبیه یک گرا. دشو

 دهما آن که کنیم عااد نیماتومی یاآ، کند بینی پیش را )دـجام دهاـم یک ل،ملکو( هپیچید دهما یک رفتار
 هستند منفی ينهاولکترا و مثبت يها هسته از اي مجموعه اتجامد و ملکولها ،تمهاا ؟یما شناخته را
 این رو از ،هستند سبک  ریاـبس اـنهولکترا که نجاآ از. نددار مغناطیسیولکترا برهمکنش هم با که

 یا ینزغاآ تمحاسبا تقریب وع،شر نقطه ینا .ستا نتومیاکو مکانیک هعهد به نهاآ حرکت توصیف
 یـیک .تـسا ادوـم مـعل و لاـچگ دهاـم فیزیک ،ملکولی شناسی یستز ،شیمی در 1لصوا لیناو

 آوردن مـه دگر ايبر زملا ژينرا( ستا آن کل ژينرا ،جامد یک یا و لملکو یک صلیا يیژگیهاازو
 می یفاا ها هپدید از ريبسیا در را ساسیا نقش کل ژينرا .)نهایت بی فاصله از نهاولکترا و  اـه تهـهس
                                                                                .باشد می ینزغاآ تمحاسبا روش صلیا يهدفها از یکی آن  محاسبه این رو از و کند

 معلو و جامد حالت فیزیک ،ملکولی شناسی یستز ،شیمی ايبر ینزغاآ تمحاسبا تقریب
 ومیـنتاکو مکانیک تقریب ینا ايبر زنیا ردمو ريصو سیستم که گفت انتو می  .دشو می ئهارا ادمو

 لهدمعا ذرات، موجی طبیعت: ازتندرعبا ريصو سیستم ینا عموضو  لوـصا از يرـس کـی. تـسا
 توصیف ستا زنیا که را طبیعت از اي گوشه ابتدا.  ℏ ثابت و ونرـلکتا مرـج ،)اكرـید یا( ینگرودشر
 اي مجموعه یا باشد خلأ در  هشد لهویزا روژنئید تما یک نداتو می سیتم ینا! گیریم می نظر در دشو
 نوشتن دشو تعریف  ئلهـمس هـهنگامیک. دـندار شیمیایی کنش برهم هم با که هپیچید هندز يملکولها از

 ینگرودشر  هـلدمعا لـح دوـش ماـنجا دـبای هـک رياـک تنها لحا. ستا سترا سر ینگرودشر لهدمعا
 و  تطلاعاا متما شامل )باشد صحیح نتومیاکو مکانیک نکهآ طبشر( بهااجو. ستا مسئله ايبر دموجو

 بـتقری کلـش ترین آل هیدا ندرو ینا. دبو هداخو سیستم به طمربو يپذیرها همشاهد يیژگیهاو

                                                             
١ ab initio 

١ 



 يسیستمها از ديیاز ربسیا ادتعد ايبر ینگرودشر لهدمعا حل عملاً ،متأسفانه. ستا ینزغاآ  تباـمحاس
 تقریب دو معمولاً مشکل ینا حل ايبر .دهسا ربسیا يحالتها ايبر مگر ستا  نـممک رـغی قعیوا
 رتصو بدین ستا وفمعر 1كفا -يتررها روش به که تقریب لین او. دگیر می ارقر دهستفاا ردمو

 لبدنبا ینکها يبجا ماا دشو می حفظ را ینگرودشر   لیـصا کلـش نمکااکثرادـح تا: کند می عمل
 هستند اي دهسا شکل داراي که خاصی  عـباتو از فضا یرز یک در باشیم لهدمعا ینا صحیح يبهااجو

 از خوبی ربسیا تقریب  ه دـمآ تـبدس يبهااجو یکهربطو یمدگر می تر دهسا يحلها راه لبدنبا
 در. ]3-1[ (DFT)  تـسا یتهـنسدا تابعی ريتئو دوم تقریب. باشد مسئله صلیا يبهااجو

 بر دعتقاد،اشو می ضعو ستا تر دهسا آن قیقد حل که يیگرد لهدمعا با ینگرودشر لهدمعا تقریب  نـیا
 صلیا ینگرودشر لهدمعا يبهااجو به یکدنز ربسیا دوم لهدمعا از همدآ بدست يبهااجو که  تـسا نـیا
 نهمچنا همدآ بدست تلادمعا حل د،شو بنتخاا که تقریب دو ینا از امکد هر لحا هر به. ستا

 وريضر قعیوا مسائل حل ايبر سریع يکامپیوترهاو مناسب   يیتمهارلگوا دجوو و ستا مشکل
                                                                                                                                                                                                                                                         .ستا

  
فاك و  –: نمایی از یک تقریب محاسبه آغازین ایده آل (سمت چپ)، و دو نوع عملی آن روش هارتري 1-1شکل 

تئوري تابعی چگالی. نقاط دایره اي بیانگر جواب دقیق هستند و نقاط ضربدري جوابهاي روش هاي تقریبی هستند. 
  فاصله کوچک این دو نقطه بیانگر شباهت جوابها به یکدیگر است.

                                                             
١ Hartree-Fock method  

٢ 



 در دارد، دجوو رگبز هشتباا یک دجوو لحتماا همیشه قفو تقریب دو از یک هر بنتخاا با
 ممکن ابجو بهترین به تا دکر سیربر را ممکن يفضاها یرز متما انتو نمی  H-F     تباـمحاس ردوـم
 ینگرودرـش لهدمعا ايبر جایگزین لهدمعا ستا ممکن DFT   تمحاسبا   ردوـم در و تـیاف تـسد

 به مرجعی هیچ تحالا ینا دوي هر در. ندهد بدست را  حیحیـص ياـبهاجو و دـنباش تـسدر
 هیچ قعوا در دبر پی بنتخاا غلطی یا و ستیدر   هـب انوـبت آن اـب هـمقایس تا اردند دجوو صلیا سیستم

 آن از دهستفاا با انبتو تا اردند دجوو   روش دو نـیا در لیـصا تمـسیس با اي هکنند هماهنگ مترراپا
 به که ستا لیلد به همین و   آورد بدست نددار مایشگاهیآز نتایج با يبهتر هماهنگی که را بهاییاجو

 ینا از دهستفاا  اـب همدآ بدست يبهااجو تمشکلا ینا متما با. دشو می گفته ینزغاآ تمحاسبا نهاآ
 خاطر  به همین و تـسا تهـشدا وبیـخ ربسیا فقاتو مایشگاهیآز نتایج با تحالا از ريبسیا در تقریبها

                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                    .ندا دهکر لقبو ديبررکا ینزغاآ تمحاسبا عنوانرا بهتقریبها ینا
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                                           اي ذره بس يسیستمها تعریف 1- 1        

 بکـس ذرات و ا)ـه تهـ(هس مثبت ربا با سنگین ذرات از متشکل جامد جسم یک که نیمدا می 
 ،باشد شتهدا دجوو هسته k   جامد جسم یک در کنیم ضفر گرا لحا. ستا نها)ولکتر(ا یـمنف راـب اـب
 مسئله یک ینا که. هستیم وبررو ذرات مغناطیسسیولکترا کنش برهم مسئله   k+Zk اردـمق با هنگاآ

کوانتومی  1در واقع چون ذرات در حد اتمی هستند این یک مسئله بس ذره اي. ستا اي ذره بس
                                                                                                           است. هامیلتونی کلی براي این سیستم عبارت است از:

෡ܪ = −
ℏଶ

2
෍

∇ோ௜ଶ

௜௜ܯ

−
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2
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−
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෍

݁ଶ ௜ܼ
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+
1

଴ߝߨ8
෍

݁ଶ
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+
1

଴ߝߨ8
෍

݁ଶ ௜ܼ ௝ܼ

หܴపሬሬሬ⃗ − ఫܴሬሬሬ⃗ ห௜ஷ௝

																																																													(1 − 1) 

 جمله. باشند می  me   مجر داراي  ri در قعوا ينهاولکترا و Mi   برابر Ri    در قعوا هسته مجر 
 جمله سه. نهاستولکترا جنبشی ژينرا بیانگر دوم جمله و باشد می هسته جنبشی  ژينرا بیانگر اول

 حل. باشد می هسته-هسته ون،لکترا-ونلکترا ،هسته- ونلکترا بین کولنی  نشـک رهمـب انگرـبی يدـبع
 مرحله سه به زنیا مسئله ینا حل ايبر. ستا ممکن غیر  لاًـعم هامیلتونی ینا با اي مسئله قیقد

                                                                                                                                                                   .یمدار تقریب

                                                                Born-Oppenheimer  تقریب 1-2  

 از رـکمت ریاـبس نهاآ حرکت سرعت ینابنابر هستند نهاولکترا از تر سنگین ربسیا ها هسته 
 نهاولکترا تنها یگرد به عبارت. کنیم ضفر ثابت دخو يجا در را نهاآ نیمامیتو  سـپ تـنهاسولکترا

                                           .هستند نقشی داراي  ما اي ذره بس مسئله در که هستند

 یلـپتانس کـی هـک مثبت ربا منبع یک رتبصو و ندرو می رکنا مسئله از ها هسته ینابنابر
 با لحا تقریب ینا دنبر ربکا با. شوند می گرفته نظر در ،کنند می تولید نیولکترار ـبا روي جیراـخ

                                                             
١ many body problem 

۴ 



 پتانسیل در که. ست)ا تمیا دعد بیانگر Z   (که یمدار رکاوسر منفی   راـب اـب ذره kZ   کنش برهم
                                                                                                                           :یدآ می در یرز رتبصو سیستم هامیلتونی   رتوـینصا در. تندـهس حرکت در جیرخا

෡ܪ = ෠ܶ + ෡ܷ + ෠ܸ  

   :یمـکن لـح را رـیز ینگرودرـش هـلدمعا تیـبایس تمـسیس اصوـخ هـکلی یـسربر ايرـب سـپ

	

቎෍൭−
ℏଶ∇௜ଶ

2݉
+ ൱(௜ݎ)ܸ +෍ܷ൫ݎ௜, ௝൯ݎ

௜ழ௝

ே

௜ୀ௝

቏ ଵሬሬሬ⃗ݎ)߰ … ேሬሬሬሬ⃗ݎ )

= ଵሬሬሬ⃗ݎ)ܧ … ேሬሬሬሬ⃗ݎ ଵሬሬሬ⃗ݎ)߰( … ேሬሬሬሬ⃗ݎ )																																																																														(1 − 2)	 

 N نظر در را کولنی کنش برهم تنها ما که ستا توضیح به زملا. نهاستولکترا ادتعد بیانگر 
                                           :شوند می تعریف یرز رتبصو جنبشی ژينرا و کولنی پتانسیل يعملگرها کلی  ربطو. یما گرفته

                                           :کولنی پتانسیل به منتسب عملگر 

෡ܷ = ෍ܷ
௜ழ௝

൫ݎ௜, ௝൯ݎ =෍
ଶݍ

หݎపሬሬ⃗ − ఫሬሬ⃗ݎ ห௜ழ௝

																																																																(1 − 3) 

                                          :نهاولکترا جنبشی ژينرا عملگرو 

෠ܶ = −
ℏଶ

2݉
෍∇௜ଶ

௜

																																																																																											(1 − 4) 

                                          :هسته با نهاولکترا کنش برهم به منتسب عملگرو 

෠ܸ = ∑ (௜ݎ)ܸ = −∑ ௓ೖ௘మ

ห௥ഢሬሬሬ⃗ ିோೖሬሬሬሬሬ⃗ ห
	௜௞௜ 																																																																					(1 − 5) 
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                                          1لیچگا تابعی ريتئو 1-3 

 زنیا ردمو تطلاعاا کلیه نیماتو می )1-2( لهدمعا از همدآ بدست جمو تابع از دهستفاا با نیمامید 

 لهدمعا روش. یمدار  V(r (پتانسیل به زنیا لهدمعا ینا حل ايبر که یمآور بدست  را تمـسیس در

                                                                                  :ستا یرز رتبصو دارينمو رتبصو   مسئله سیربر ايبر ینگرودشر

(ݎ⃗)ܸ
							ௌ.ா								
ሱ⎯⎯⎯⎯⎯ሮ (ேݎ…ଵଵݎ)߰

							〈ట|… |ట〉							
ሱ⎯⎯⎯⎯⎯⎯⎯⎯⎯ሮ 1)																																مشاھده	پذیر − 6)	 

 ذیرهاـپ هاهدـمش ینا از یکی که ،یمآور بدست نیماتو می را پذیر همشاهد هر،  ψ   از دهستفاا با پس
                                                                                  .ستا ذرات   الیـچگ

(ݎ⃗)݊ = ܰන݀ଷݎଶන݀ଷݎଷ…න݀ଷݎே߰∗(ݎଵ…ݎே)߰(ݎଵ…ݎே)															(1 − 7)		 

 انبعنو. ستا هشد ئهارا )1-2ینگر(ودشر لهدمعا حل ايبر خیرا ساله ده در ديیاز يشهارو 
 باشد) می گرین بعاتو و فاینمن يهادارنمو سساا بر (که دارينمو لختلاا ريتئو  کـفیزی در لاـمث
 حسب بر سیستماتیک يبسطها سساا بر که ) CI( 2يبند پیکر کنش  رهمـب يهاـشرو یمیـش در
 ینا ادیرا گترینربز.دارد دجوو نیز يیگرد يشهارو  ینـهمچن. دـباش یـم سلیترا يترمینانهاد

 دبررکا قعوا در کنند می لشغاا محاسباتی  ایلـسو روي اـنهآ هـک تـسا يحد از بیش يشهافضارو
 کس هیچ نکنو تا لمثا انبعنو  .ستا ممکن غیر هپیچید و رگبز يسیستمها ايبر مناسبی ربطو نهاآ

. کند محاسبه CI     روش از دهتفاـسا اـب را تمیا 100 لمولکو یک شیمیایی اصخو ستا نستهانتو
 متما د کهـکن یـم نبیا رینطوا  DFT . میدهد ئهراارا ديبررکا قابل و جدید روش DFT   که ینجاستا

  ماـتم ايرـب را ෠ܶ   uො ,ياـعملگره و دـندار قفر هم با  V(r )در تنها نسبیتی غیر کولنی يسیستمها
                                                                                                                                                                                                                                                                                             .دگیر می نظر در نیکسا سیستمها 

                                                             
١ Density Functional Theory 
٢ configuration interaction  

۶ 



 یک روي  uො  باپتانسیل مسئله یک نگاشت ايبر میدهد ئهراارا شیرو DFT  ،یگرد رتبعبا 
 متغییر یک انبعنو (ݎ⃗)݊  یعنی ذرات چگالی از دهستفاا با ینهاا متما .uොون بد  1اي ذره کـت ئلهـمس

 متما اًخیرا قعدروا .آورد بدست ازآن دهستفاا با انمیتو را کمیتها  سایر که دگیر می رتصو يکلید
 همدآ بدست روش ینا از ادمو رساختا و مغناطیسی  ،یـلکتریکا ياـیژگیهو رهاـبدر اـم تاـطلاعا
   هـب شیمی نوبل هجایز 1990 لسا در  که دبو محاسباتی روش همین از دهستفاا با یکهربطو ،ستا

John Porte , Walter, Kohn  روش .تـگرف قـتعل   DFT ستا یرز رتبصو خلاصهر وـبط:                                                                                                                                                                                                            

(ݎ⃗)݊ ⇒ (ேݎ…ଵݎ)߰ → 1)																																																																									(ݎ⃗)ܸ − 8) 

 یگرد يپذیرها همشاهد متما نجاآ از و یمآور بدست را جمو تابع نیمامیتو (ݎ⃗)݊ نستندا با یعنی
  . (ݎ⃗)ܸمانند

  

                                           چگالی تابعی به جمو تابع از 1- 1-3 

 ماا یمآور بدست سیستم جمو تابع از نیمامیتو را سیستم یک ردمو در تطلاعاا متما که گفتیم 
 تابع اي ذره  N =100سیستم یک ايبر: ستا زنیا حد از بیشتر تطلاعاا شامل جمو  تابع یک اًکثرا

 عملاً که ،ستا سپینیا متغییر 100 و فضایی متغییر 300 از هپیچید تابع  کـی رتوـبص سیستم جمو
 باشیم تابعی لبدنبا که ستا منطقی ینابنابر ستا ممکن غیر  جوـم ابعـت ینا ايبر يجبر تمحاسبا

 يپذیرها همشاهد رهبادر تطلاعاا شامل بایستی  ابعـت ینا مسلماً ستا يکمتر پیچیدگی داراي که
این . باشد ذرات تک تک نمکا شامل  هـک تـنیس زينیا ماا باشد هغیر و چگالی ژي،نرا مانند تجربی
 یرز به صورت l خطی  رـعملگ کـی گرین تابع که نیمامید .دشو می هنامید گرین تابع تابعی چنین
                                    :شودمی فتعری

ߞ] − ,ߞ)݈ ,ᇱݎ)ܩ[(ݎ ,ݎ (ߞ = ݎ)ߜ − (1																																																										ᇱ)ݎ − 9) 

                                          :یمدار نتومیاکو نوسانگر یک ايبر لمثا عنوانبه 

ቈܧ +
ℏଶ∇ଶ

2݉
቉ ݎ଴൫ܩ 	ሬሬ⃗ , ᇱሬሬሬ⃗ݎ , ൯ܧ = ݎ⃗)ߜ − 1)																																																				(ݎ⃗ − 10)		 

                                                             
١ single body  

٧ 


