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ي را که جز به ياري او اتمام اين تحقيق ميسر نبود د گرانقدر و تاشناسي خود را از اس  شايسته است که مراتب حق. حمد و سپاس خدا

که زحمت راهنمايي من را در انجام اين پايان نامه بر عهده گرفتند و در تمام مراحل کار مرا حمزه موسوي ارجمند،  جناب آقاي دکتر 

شتند ابراز دارم شان بي هاي دلسوزانه از راهنمايي م به .نصيب نگذا نحوي من را تا پايان کار ياري کردند نيز  و دوستانم که هر کدا

  .گزارم اسسپ

شتند، کمال تشکر و  ي گرامي و همسر مهربانم که همواره مشوق و ياور من بوده از خانواده     اند و اين فرصت را در اختيارم گذا

 . قدرداني  را دارم

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  تقديم به

 مادر مهربانم   که ترانه محبت را در وجودم زمزمه کرد و

ترا به من آموخ  يستنبزرگوارم   که چگونه ز پدر  

  همسر عزيزم به خاطر تمام خوبي هايش  و

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

:چکیده   

به بررسی ر این پایان نامه د.کند یم ییرآنها تغ یهندسه ونوع اتم ها ییرنانو مواد با تغ یکیالکترون یها یژگیو

 سیلیکون کربن، بورون نیتراید و بریلیوم اکساید در مدلویژگی های الکترونیکی نانو نوارهای زیگزاگ گرافینی، 

چگالی حالتها و ظرفیت گرمایی الکترونی نانو نوارهای ذکر شده .تنگ بست و در رهیافت تابع گرین می پردازیم

 .برای عرض های مختلف بدست می آیند و نتایج با یکدیگر مقایسه می شود

قریب تنگ بست هامیلتونی سیستم را در کوانتش دوم محاسبه می کنیم و برای این کار ابتدا با استفاده از ت      

 با استفاده از نرم افزار متلبوریم و آمعادله ظرفیت گرمایی را بدست می  ،سپس به کمک رهیافت تابع گرین

 .نمودارها را رسم کرده و نتایج را مورد بررسی و مقایسه قرار می دهیم

ن اضافه می کنیم واثرات حضور این گاز را ژنانو نوار های زیگزاگ ذکر شده گاز هیدرودر مرحله بعد به لبه ی        

 .بر روی نانو نوارها از طریق اثراتی که بر نمودارهای چگالی حالت و ظرفیت گرمایی می گذارند بررسی می کنیم

بورون ,  یداکسا یلیومبر,  کربن یلیکونس, ینگراف, مدل تنگ بست,  حالت یچگال , نانو نوار :ها  کلید واژه      

 .ییگرما یتظرفو یترایدن

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ‌أ

 فهرست مطالب

 صفحه                                                                                  عنوان                                                    

 فناوري نانو و مقدمه اي بر مفهوم نانو نوار :فصل اول

 2..................................................................................................................................................................فناوري نانو -1-1

 2.....................................................................................................................................نانو فناوري تاریخچه -1-1-1

 3.............................................................................................................................................................................کربن -1-2

 5..............................................................................................................................................................هیبریداسیون -1-3

مولکولی اوربیتال -1-3-1 ,...............................................................................................................................8 

اوربیتال مولکولی  -1-3-2  8.........................................................................................................................و

 9.........................................................................................................................................................................گرافین -1-4

 12...............................................................................................................................تولید گرافین روشهاي -1-4-1

 13............................................................................................................................................................بورون نیتراید-1-5

 14..........................................................................................................................................................بریلیوم داکسی -1-6

 15.......................................................................................................................................................سیلیکون کربن -1-7

 16.................................................................................................................................................................نانو نوارها -1-8

 مدل تنگ بست: فصل دوم 

 19........................................................................................................................................................................مقدمه -2-1

 19......................................................................................................جملات هامیلتونی در بلور یک جسم جامد -2-2

 21...............................................................................................................................................................بلاخ نظریه -2-3

 22...................................................................................................................................................ي بلاخاثبات قضیه-2-4

 24...............................................................................................................................نمایش بلاخ براي هامیلتونی -2-5

 25.......................................................................................................................................................مدل تنگ بست-2-6

 27...............................................................................................................هامیلتونی تنگ بست در کوانتش دوم -2-7

 تابع گرین: فصل سوم

 33............................................................................................................................ن اي بر مفهوم تابع گریمقدمّه -3-1

 31.................................................................................................................................................نظریه پاسخ خطی -3-2

 36.......................................................................................................................................معادله حرکت تابع گرین -3-3

 ظرفیت گرمایی و چگالی حالت نان نوار ها: فصل چهارم

 44.......................................................................................................................................................................مقدمه -4-1

 44....................................................................................................................معرفی ساختار هندسی نانو نوارها   -4-2

 45.......................................................................................................................................................ظرفیت گرمایی -4-3

 48.........................................................................................................................................چگالی حالت هاي کل  -4-4



‌ب  

 49...........................................................................................محاسبه چگالی حالت ها با استفاده از تابع گرین -4-5

محاسبه هامیلتونی ،تابع گرین و چگالی حالت هاي یک شبکه خطی با یک اتم و یک اوربیتال در -4-6

 53.............................................................................................................................................................................یاخته آن 

 53.......محاسبه هامیلتونی دستگاه نانو نوارهاي گرافینی،بورون نیتراید،سیلیکون کربن و اکسید بریلیوم -4-7

 56.........................................................................(هیدروژن)محاسبه هامیلتونی نانو نوارها در حضور یک گاز -4-8

 نمودار ها و نتایج: پنجم فصل 

سیلیکون کربن واکسید , بورون نیتراید, نمودار چگالی حالت و ظرفیت گرمایی نانو  نوارهاي گرافینی-5-1

...................................................................................................................................................................................بریلیوم

63 

 64........بن واکسید بریلیومسیلیکون کر, بورون نیتراید, نمودارهاي  چگالی حالات نانو نوارهاي گرافینی-5-2

 66.......سیلیکون کربن واکسید بریلیوم, بورون نیتراید, نمودارهاي ظرفیت گرمایی نانو نوارهاي گرافینی-5-3

سیلیکون کربن واکسید بریلیوم در , بورون نیتراید, نمودارهاي چگالی حالات نانو نوارهاي گرافینی-5-4

 68............................................................................................................................................................ژنحضور اتم هیدرو

سیلیکون کربن واکسید بریلیوم در , بورون نیتراید, نمودارهاي ظرفیت گرمایی نانو نوارهاي گرافینی -5-5

 73...........................................................................................................................................................ژنضور اتم هیدروح

کون کربن سیلی, بورون نیتراید, نمودارهاي چگالی حالات و ظرفیت گرمایی نانو نوارهاي گرافینی -5-6

 72..........................................................................................................................................واکسید بریلیوم با عرض ثابت

دون اتم ژن  و بنمودار هاي چگالی حالات وظرفیت گرمایی نانو نوار هاي مختلف با اتم هیدرو-5-7

 74...............................................................................................................................................................................ژنهیدرو

 85............................................................................................................................................................................................. منابع

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



‌ت  

 

 

 فهرست اشکال

 صفحه                                                                                                                                    عنوان      

 

 p.............................................................................................................................................4اوربیتال  وsاوربیتال  -1-1شکل

منفی تابع موج را  قسمت ها تاریک سرهاي مثبت تابع موج و قسمتهاي روشن سر  spهیبریداسیون  -2-1شکل 

 6...............................................................................................................................................................................نشان می دهند 

 sp²....................................................................................................................................................6هیبریداسیون  -3-1شکل 

  7..............................................................................................................................................................هیبریداسیون -4-1شکل

 π................................................................................................................9٭و πو δ٭و δنحوه تشکیل اوربیتال  -5-1شکل

 13.......................................................................................................................................................................گرافین -6-1شکل

 13.........................با نوار ظرفیت تلاقی دارد Kو  K'نوار رسانش در نقاط   نمودار ساختار نواري گرافین -7-1شکل

 13...................................................................................................................................بورون نیتراید شش گوشی -8-1شکل 

 13.........................................رار گرفته اندسه لایه بورون نیتراید که مشابه صفحات گرافیت بر روي هم ق -9-1شکل 

 15.......................................................................................................................................................اکسید بریلیوم -13-1شکل

 β)3C)......................................................................................................................................15سیلیکون کربن  -11-1شکل

 16....................زیگزاگ(آرمچیر وب(نمایش ساختار هندسی نانو نوارهاي گرافینی و سلول پایه آنها الف: 12-1شکل

طی یک فرایند ( زیگزاگ)نمایش شماتیک مراحل تبدیل شدن نانو لوله کربنی به نانو نوار گرافینی: 13-1شکل 

 17.........................................................................................................................................................................................شیمیایی

 44.......................زیگزاگ(آرمچیر وب(نمایش ساختار هندسی نانو نوارهاي گرافینی و سلول پایه آنها الف: 1-4شکل

 56...........................................................نمایش نانو نوار زیگزاگ در حالتی که به لبه ها گاز اضافه شده است-2-4شکل

 w...............................................................................63=  5نمودار چگالی حالت نانو نوار گرافینی براي عرض- 1-5شکل

 w.......................................................................63= 8عرضنمودار چگالی حالت نانو نوار بورون نیتراید براي - 2-5شکل

 w ..................................................................61= 13نمودار چگالی حالت نانو نوار اکسید بریلیوم براي عرض-3-5شکل

 w .................................................................61= 17کربن براي عرضنمودار چگالی حالت نانو نوار سیلیکون -4-5شکل

 w .........................................................................62=  5نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار گرافینی براي عرض- 5-5شکل

 w  .............................................................62= 13نوار بورون نیتراید براي عرضنمودار ظرفیت گرمایی نانو - 6-5شکل

 w...............................................................63= 13نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار اکسید بریلیوم براي عرض-7-5شکل

 w ............................................................63= 17انو نوار سیلیکون کربن براي عرضنمودار ظرفیت گرمایی ن-8-5شکل

 64.................................................................عرض مختلف 4نمودار چگالی حالت هاي نانو نوار گرافینی براي -9-5شکل

 64........................................................ .عرض مختلف 4حالات نانو نوار بورون نیتراید براي نمودار چگالی -13-5شکل 

 65..................................................... .عرض مختلف 4نمودار چگالی حالات نانو نوار اکسید بریلیوم براي  -11-5شکل 

 65......................................................عرض مختلف 4حالات نانو نوار سیلیکون کربن براي  نمودار چگالی -12-5شکل 

 66.................................................................عرض مختلف 4نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار گرافینی براي  -13-5شکل

 66......................................................عرض مختلف 4گرمایی نانو نوار بورون نیتراید براي  نمودار ظرفیت -14-5شکل 



‌ث  

 67......................................................عرض مختلف 4نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار اکسید بریلیوم براي -15-5شکل 

 67..................................................عرض مختلف 4مایی نانو نوار سیلیکون کربن براي نمودار ظرفیت گر-16– 5شکل 

 68..................عرض مختلف 4براي ژن نمودار چگالی حالت هاي نانو نوار گرافینی در حضور اتم هیدرو- 17-5شکل

 68........عرض مختلف 4در حضور اتم هیدروژن براي بورون نیتراید نمودار چگالی حالت هاي نانو نوار - 18-5شکل

  69......عرض مختلف 4براي ژن سیلیکون کربن در حضور اتم هیدرو نوار نانو هاي حالت چگالی نمودار-19-5شکل

 69......عرض مختلف 4براي ژن نمودار چگالی حالت هاي نانو نوار اکسید بریلیوم در حضور اتم هیدرو -23-5شکل

 73......................عرض مختلف 4براي ژن نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار گرافینی در حضور اتم هیدرو-21-5شکل 

 73............عرض مختلف 4نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار بورون نیتراید در حضور اتم هیدروژن براي -22-5شکل 

 71.........عرض مختلف 4براي ژن نوار سیلیکون کربن در حضور اتم هیدرونمودار ظرفیت گرمایی نانو -23-5شکل 

 71...........عرض مختلف 4براي ژن نمودار ظرفیت گرمایی نانو نوار اکسید بریلبوم در حضور اتم هیدرو-24-5شکل 

 8w=.................................................................................................................72نمودارچگالی حالات با عرض -25-5شکل 

 13w=..............................................................................................................72نمودارچگالی حالات با عرض -26-5شکل 

 8w=............................................................................................................73نمودار ظرفیت گرمایی با عرض -27-5شکل 

 8w= ...........................................................................................................73نمودار ظرفیت گرمایی با عرض -28-5شکل 

 5w= ..............................................................................................74نمودار چگالی حالات گرافینی  با عرض-29-5شکل 

 17w= .........................................................................................74نمودار چگالی حالات گرافینی  با عرض-33-5شکل  

 5w= ....................................................................................75نمودار چگالی حالات بورون نیتراید  با عرض-31-5شکل 

 17w= .................................................................................75لات بورون نیتراید  با عرضنمودار چگالی حا-32-5شکل 

 5w= ...................................................................................76نمودار چگالی حالات سیلیکون کربن با عرض-33-5شکل 

 17w= ................................................................................76نمودار چگالی حالات سیلیکون کربن با عرض-34-5شکل 

 5w= ....................................................................................77نمودار چگالی حالات اکسید بریلیوم با عرض-35-5شکل 

 17w= .................................................................................77نمودار چگالی حالات اکسید بریلیوم با عرض-36-5شکل 

 w= ...........................................................................................78 5نمودار ظرفیت گرمایی گرافین  با عرض-37-5شکل 

 17w=...........................................................................................78نمودار ظرفیت گرمایی گرافین  با عرض-38-5شکل 

 w= ................................................................................79 5نمودار ظرفیت گرمایی بورون نیتراید  با عرض-39-5شکل 

 w= .............................................................................79 17نمودار ظرفیت گرمایی بورون نیتراید  با عرض-43-5شکل 

 w= ..............................................................................83 5نمودار ظرفیت گرمایی سیلیکون کربن با عرض-41-5شکل 

 w= ...........................................................................83 17نمودار ظرفیت گرمایی سیلیکون کربن با عرض-42-5شکل 

 w= ..............................................................................86 5نمودار ظرفیت گرمایی سیلیکون کربن با عرض-43-5شکل 

 w= ...........................................................................86 17نمودار ظرفیت گرمایی سیلیکون کربن با عرض-44-5شکل 
 

 

 

 



 فصل اول 
 فناوری نانو و مقدمه ای بر مفهوم نانو نوار

 

 
 

 
 

 

 

 

 
 



2 

 فناوری نانو -1-1

ای‌را‌از‌دانش‌کاربردی‌و‌فناوری‌است ‌کته‌تاتتار ای‌راتترد ‌‌‌‌‌ایفناوری‌نانو،‌یا‌نانو‌تکنولوژی،‌رشته

‌111تتا‌‌‌1 ا‌در‌ابعاد‌کمتر‌از‌میکرومتر،‌معمتوً ‌دتدود‌‌‌موضوع‌اصلی‌آن‌مهار‌ماد ‌یا‌دستگا .‌د دپوشش‌می

 تایی‌در‌ایتا‌ابعتاد‌‌‌‌در‌واقع‌نانو‌تکنولوژی‌فهم‌و‌بکارریری‌ختوا ‌تدیتدی‌از‌متواد‌و‌سیاتتم‌‌‌‌.‌نانومتر‌اس 

از‌ختود‌‌‌-عمدتا ‌متأثّر‌از‌غلبه‌خوا ‌کوانتومی‌برخلاف‌خوا ‌کلاستی ‌‌-اثرات‌فیزیکی‌تدیدیاس ‌که‌

‌.د ندنشان‌می

 تایی‌وتون‌پزشتکی،‌داروستازی‌و‌یرادتی‌دارو،‌‌‌‌‌‌ای‌است ‌و‌بته‌رشتته‌‌‌فناوری‌نانو‌ی ‌دانش‌میان‌رشته

می‌ابرمولکتو ‌و‌دتتی‌‌‌شناسی،‌فیزی ‌کاربردی،‌مهندسی‌مواد،‌ابزار ای‌نیمته‌رستانا،‌شتی‌‌‌دامپزشکی،‌زیا 

‌.‌شودمهندسی‌مکانی ،‌مهندسی‌برق‌و‌مهندسی‌شیمی‌نیز‌مربوط‌می

و‌فناوری‌ایلاعات‌سه‌قلمرو‌علمی‌ اتتند‌کته‌‌‌‌رران‌بر‌ایا‌باورند‌که‌فناوری‌نانو،‌فناوری‌زیاتیتحلیل

‌[.1]د ندانقلاب‌سوم‌صنعتی‌را‌تشکیل‌می

د تد‌کته‌‌‌ تای‌دانشتمندان‌نشتان‌متی‌‌‌‌یافتته‌.‌ابعاد‌است ‌تذابی ‌مقیاس‌نانو‌مربوط‌به‌خوا ‌مواد‌در‌ایا‌

ی‌خوا ‌مواد‌در‌مقیاس‌نانو‌بایار‌متفاوت‌از‌مقیتاس‌میکترو‌است ،‌بته‌عبتارت‌دیگتر‌ارتر‌کرمات‌یت ‌متادم ‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 تای‌متفتاوتی‌بتا‌کرمات‌بتزرل‌اولیته‌خوا نتد‌‌‌‌‌‌‌خا ‌را‌در‌دد‌وند‌نانومتر‌کوو ‌کنیم،‌ایا‌کرمات‌ویژرتی‌

ووت ‌کتردن‌ابعتاد‌کرمات‌یت ‌ت ییتر‌فیزیکتی‌است ‌و‌متا‌انتیتار‌نتداریم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌داش ‌و‌ایا‌در‌دالی‌است ‌کته‌ک‌‌

 ای‌اصلی‌ماد ‌ت ییر‌کند‌و‌ایا‌امر‌باعث‌شد ‌که‌مقیاس‌نتانو‌بتیش‌از‌ستایر‌متوارد‌متورد‌توتته‌قترار‌‌‌‌‌‌‌‌ویژری

‌.ریرد

 تای‌فنتی،‌‌‌ی‌متنتوعی‌از‌زمینته‌‌د د‌که‌ایا‌فنتاوری‌بته‌میتزان‌راتترد ‌و‌در‌محتدود ‌‌‌‌‌تحقیقات‌نشان‌می

تتر‌تتا‌‌‌تتر‌و‌ستب ‌‌ ای‌وشمگیر‌آینتد ‌از‌تولیتد‌متواد‌ماتتحکم‌‌‌‌ای‌را‌برای‌تأثیر‌در‌پیشرف العاد فوق‌ظرفی 

ی‌کوتا ‌کردن‌زمان‌رساندن‌دارو تای‌نتانو‌ستاختار‌بته‌تریتان‌رتردب‌ختون‌بتدن،‌افتزایش‌ظرفیت ‌کخیتر ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌[.2]باشد ا‌دارا‌میتر‌در‌رایانه ای‌سریعنوار ای‌م ناییای‌و‌یا‌فرا م‌کردن‌سوئیچ
‌

 نانو فناوری تاریخچه -1-1-1

ی‌اتتم‌را‌کته‌‌‌سا ‌پیش‌از‌میلاد‌مایح،‌دموکریتوس‌فیلاوف‌یونانی،‌برای‌اولتیا‌بتار‌واژ ‌‌‌011در‌ددود‌

در‌زبان‌یونانیبه‌معنی‌تقایم‌نشدنی‌اس ،‌برای‌توصیف‌کرمات‌سازند ‌مواد‌به‌کار‌برد،‌از‌ایتا‌رو‌شتاید‌بتتوان‌‌‌‌

‌.دانا او‌را‌پدر‌فناوری‌و‌علوم‌نانو‌
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ای‌تح ‌عنتوان‌فعالیتهتای‌نتانو‌در‌آینتد ‌منتشتر‌‌‌‌‌‌مقاله‌1191نیری،‌در‌سا ‌‌فیزی متخصص‌‌،1ریچارد‌فانیما

‌.‌او‌بعد ا‌تایز ‌نوبل‌را‌در‌فیزی ‌دریاف ‌کرد.‌رذار‌ایا‌علم‌شناخته‌شدساخ ‌و‌به‌عنوان‌پایه

کته‌بته‌آن‌رترافیا‌رفتته‌‌‌‌‌‌ ای‌منفرد‌ررافی ‌با‌ضخام ‌ی ‌اتم،‌امکان‌تداسازی‌ًیه2110در‌سا ‌

ایتا‌دو‌دانشتمند،‌‌‌.‌فترا م‌شتد‌‌‌3و‌کوناتتانتیا‌نواستیلوف‌‌‌2شود‌به‌صورت‌آزمایشگا ی‌توسط‌آنتدر ‌رتیم‌‌می

برای‌آزمایشهای‌ارزشمندشان‌و‌نقش‌آنهتا‌در‌معرفتی‌ایتا‌متاد ‌دو‌‌‌‌‌‌2111موفق‌به‌دریاف ‌تایز ‌نوبل‌فیزی ‌

‌[.3,4]بعدی‌شدند

اتمتی‌را‌بته‌واقعیت ‌‌‌‌‌از‌آغاز‌تا‌کنون‌بود‌که‌مفهوم‌اتزای‌تت ‌‌ایا‌کشف‌نقطه‌عطفی‌در‌فناوری‌نانو

‌.تر‌کردنزدی 
‌

 کربن -1-2
-،‌عنصری‌غیر‌فلزی‌بود ‌و‌به‌فراوانی‌در‌یبیعت ‌یافت ‌متی‌‌‌Cو‌نشان‌6کربا‌عنصر‌شیمیایی‌با‌عدد‌اتمی

‌ونتتیا‌ایتتا‌عنصتتر‌دری‌بافتهتتای‌زنتتد ‌وتتتود‌دارد،‌ تتمظرفیتتتی‌استت ‌کتته‌در‌ متته‌0کتتربا‌عنصتتری‌.‌شتتود

نتام‌‌‌0که‌اغلب‌از‌آنهتا‌بته‌عنتوان‌ستاختار ای‌کربنتی‌‌‌‌‌‌61ساختار ای‌رونارونی‌مانند‌ررافی ،‌الماس‌و‌کربا‌

‌‌.شودشود‌یاف ‌میبرد ‌می

222شکل‌الکترونی‌آن‌به‌صورت‌ 221 pss و‌وهتار‌الکتترون‌‌‌K ی‌باشد‌که‌از‌دو‌الکترون‌در‌ًیهمی 

 .‌تشکیل‌شد ‌اس ‌Lی‌در‌ًیه

 .رسد‌که‌ایا‌اتم‌تنها‌دو‌الکترون‌پیوندی‌داردبررسی‌اتم‌کربا‌در‌دید‌او ‌بنیر‌میدر‌

 

‌11222226 2221221 ppsspssC ‌‌‌‌‌
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌6c‌
‌

pppss 22221 1122‌‌‌‌‌‌‌‌pppss 22221 222
 

‌
 

‌‌
‌2p‌2s‌1s‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

                                                
1. Feynman 
2. Andre Geim  
3. Konstantin Novoselv  
4. Carbon allotropes  

= 
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که‌در‌آن‌ی ‌اتم‌از‌.‌ریرد‌در‌ی ‌دال ‌برانگیخته‌اس کربا‌زمانی‌که‌در‌پیوند‌قرار‌میولی‌در‌واقع‌اتم‌

شود‌و‌ساختار‌رود،‌بدیا‌ترتیب‌اتم‌کربا‌دارای‌وهار‌الکترون‌پیوندی‌میمی‌2pبه‌اوربیتا ‌خالی‌2sاوربیتا ‌

‌.‌باشداوربیتالی‌آن‌به‌صورت‌زیر‌می
111126 22221 pppssC ‌

‌

‌‌‌

‌

‌

‌

spppهاز‌اینرو‌در‌دال ‌برانگیخته‌وهار‌معادل xyz ‌.وتود‌خوا د‌داش ‌2,2,2,2

به‌صورت‌دمبلی‌شکل‌اس ‌که‌دو ‌محور‌‌Pاتم‌کربا‌تقارن‌کروی‌دارد‌و‌اوربیتا ‌Sدر‌دال ‌پایه‌اوربیتا 

‌.‌‌تقارن‌دارد

‌

                           
 pاوربیتال  وsاوربیتال :1-1شکل

‌

 ای‌الکترونی‌باید‌به‌آرایش‌دال .‌ ای‌ظرفی ‌ اتندی‌اتم‌کربا،‌الکترون‌2P ای‌دو‌الکترون‌اوربیتا 

قابل‌استفاد ‌باشند،‌ایا‌ت ییر‌‌ظرفی ی‌ای‌ت ییر‌کند‌تا‌بیش‌از‌دو‌الکترون‌به‌صورت‌الکترون‌ًیهرونه

 .ریردیند‌ یبریداسیون‌صورت‌میای‌فرش‌الکترونی‌بوسیلهآرای

6C

11112 22221 pppss
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 1هیبریداسیون -1-3
‌.شود یبریداسیون‌نامید ‌می‌2Pو‌2S ای‌اتمی‌ترکیب‌اوربیتا 

شود‌و‌اوربیتا ‌ یبریدی‌که‌ترکیبی‌از‌تدا‌می‌2Sی‌ یبریداسیون‌یکی‌از‌دو‌الکترون‌اوربیتا ‌در‌نتیجه

ت ییر‌‌0به‌‌2را‌از‌‌ظرفی  ای‌ایا‌ یبریداسیون‌تعداد‌الکترون.آوردوتود‌میباشد‌را‌به‌می‌2Pو‌2Sاوربیتا ‌

‌.[5]شودنامید ‌می‌nsp یبریداسیون‌‌ n= (1و‌‌3و‌‌3)،‌‌2Pاوربیتا ‌‌Nبا‌‌2Sترکیب‌ی ‌اوربیتا ‌.د دمی

تشکیل‌خوا د‌‌spتشکیل‌شد ‌باشد،‌اوربیتا ‌‌2pو‌ی ‌اوربیتا ‌‌2sارر‌اوربیتا ‌ یبریدی‌از‌ی ‌اوربیتا ‌

ی‌دو‌الکترون‌آزاد‌که‌در‌بوسیلهظرفی ‌خطی‌اس ،‌در‌ایا‌دال ‌وهار‌الکترون‌‌sp ایاوربیتا .‌شد

abایجاد‌شد ‌را‌با‌‌sp ایاوربیتا .‌شودایجاد‌می‌spقرار‌دارد‌و‌دو‌اوربیتا ‌ یبریدی‌2pاوربیتا  spsp ,‌

‌.د یمنشان‌می

spxتوان‌به‌صورت‌ترکیب‌خطی‌از‌تابع‌موتهای‌ ای‌ایجاد‌شد ‌را‌میایا‌اوربیتا  اتم‌کربا‌‌2,2

‌:نوش 

‌

1-3-1  

 

43 2 cscspb   
icاتند‌که‌باید‌تعییا‌شوندی‌باً‌ضرایب‌ ا‌در‌رابطه‌ .‌

‌

‌:با‌استفاد ‌از‌شرایط‌تعامد‌و‌نرما ‌به‌ی ‌بودن

1-3-2‌

‌و‌

11  bbaa spspspsp‌

 .ی‌بیا‌ضرایب‌را‌بدس ‌آوردتوان‌رابطهمی

1-3-3‌

12

2

2

14231  coccccc‌

11 2

3

2

1

2

4

2

3  cccc‌
‌

‌یرابطه (1-3-3‌ ‌ایا‌دقیق ‌که‌تمع‌روی‌مؤلفه( ‌از ‌استفاد  ‌بدس ‌آمد ‌‌s2 ای‌با برابر‌وادد‌اس ،

‌:توان‌نتیجه‌ررف  ای‌باً‌میبا‌استفاد ‌از‌رابطه.‌اس 

                                                
1. Hybridization 

ospsp ba 

xa pcscsp 22 21 
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1-3-0‌

xa pssp 22(
2

1
‌

)22(
2

1
xb pssp ‌

‌

‌
مثبت تابع موج و قسمتهای روشن سر منفی تابع موج را قسمت ها تاریک سرهای   spهیبریداسیون  -2-1شکل 

 [.6]می دهند نشان 

 

تشکیل‌شد ‌باشد،‌آنگا ‌سه‌اوربیتا ‌ یبریدی‌‌2pو‌دو‌اوربیتا ‌2sارر‌اوربیتا ‌ یبریدی‌از‌ی ‌اوربیتا ‌
2spایا‌دال ‌آرایش‌الکترونی‌کربا‌‌ ‌در اس ،‌‌kی‌شامل‌آرایش‌الکترونی‌پوسته‌که‌خوا یم‌داش ،

و‌ی ‌الکترون‌آزاد‌‌22spکه‌قبلا ‌داشتیم،‌سه‌اوربیتا ‌ یبریدی‌‌Lی‌تای‌پوستهماند‌و‌بهبدون‌ت ییر‌باقی‌می

 .ماند،‌خوا یم‌داش باقی‌می‌2pو‌غیر‌ یبریدی،‌که‌در‌اوربیتا ‌

ی ‌آرایش‌مثلثی‌دارند‌که‌در‌ی ‌‌22spدر‌ایا‌دال ‌ رکدام‌از‌سه‌الکترون‌اوربیتا ‌ یبریدی‌

‌.ریرد‌و‌تز‌در‌راستای‌راترب‌با‌ م‌تفاوتی‌ندارندبعدی‌قرار‌میی‌دو‌صفحه
 

 
 

 sp²هیبریداسیون : 3-1شکل 
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1-3-9‌

ya pcscsp 212 2

11

2 ‌
‌‌









 yxb ppcscsp 2
2

1
2

2

3
12 2

22

2‌

‌









 yxc ppcscsp 2
2

1
2

2

3
12 2

33

2‌

‌

 :توان‌بدس ‌آوردرا‌ مانند‌روب‌مقابل‌می(‌9-3-1)ی‌ضرایب‌در‌رابطه

‌

1-3-6 ‌

‌

‌

‌2pو‌سه‌اوربیتا ‌2s ای‌ یبریدی،‌یعنی‌ارر‌اوربیتا ‌ یبریدی‌از‌ی ‌اوربیتا ‌ونیا‌نوع‌سومی‌از‌اوربیتا  م

ا‌در‌ایا‌دال ‌آرایش‌الکترونی‌کرب.‌شودایجاد‌می‌3spتشکیل‌شد ‌باشد،‌آنگا ‌وهار‌اوربیتا ‌ یبریدی‌

‌داشتیم،‌‌Lی‌اصلیتای‌پوستهاس ‌که‌بدون‌ت ییر‌باقی‌ماند ‌و‌به‌kیشامل‌آرایش‌الکترونی‌پوسته که‌قبلا 

‌.خوا یم‌داش ‌32spوهار‌اوربیتا ‌ یبریدی‌

‌[.6]ریردی‌ی ‌وهار‌وتهی‌قرار‌میدر‌وهار‌روشه‌32sp ر‌اوربیتا ‌ یبریدی‌

 

 

‌
‌

 هیبریداسیون :4-1شکل

 

3

1
,

3

1
213  ccc
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1-3-7‌

 zyxa pppsSP 2222
2

13 ‌

‌

 zyxb pppsSP 2222
2

13 ‌

‌

 zyxC pppsSP 2222
2

13 ‌

‌

 zyxd pppsSP 2222
2

13 ‌

‌

 ای‌اتمی،‌ی‌نزدی ‌شدن‌اوربیتا ،‌باته‌به‌نحو دریر ای‌پیوندی،‌زمانی‌که‌ مپوشانی‌صورت‌میدر‌یرح

‌:شود‌که‌مهمتریا‌آنها‌عبارتنداز ای‌مولکولی‌مختلفی‌تشکیل‌میاوربیتا 
‌

مولکولی اوربیتال -1-3-1 ,: 

‌ ‌روبرو ‌اتمی‌از ‌اوربیتا  ‌دو ‌اتمی، ‌دو ‌تشکیل‌ی ‌مولکو  ‌در ‌ارر ‌سر) ‌دو ‌و‌( ‌نزدی ‌شوند ‌ م به

نام‌با‌یکدیگر‌ مپوشانی‌کنند،‌ مپوشانی‌مثب ‌ ای‌ م ای‌دو‌اتم‌از‌یریق‌لبارر‌اوربیتا )‌ مپوشانی‌مثب 

 .باشدمی‌داشته‌باشند،‌اوربیتا ‌مولکولی‌بوتود‌آمد ‌از‌نوع‌.(‌اس 

‌دو‌اوربیتا ‌اتمی‌از‌روبرو ‌ارر‌در‌تشکیل‌ی ‌مولکو ‌دو‌اتمی، بهم‌نزدی ‌شوند‌و‌ مپوشانی‌(‌دو‌سر)

.(‌نام‌با‌یکدیگر‌ مپوشانی‌کنند،‌ مپوشانی‌منفی‌اس  ای‌نا‌ میق‌لب ای‌دو‌اتم‌از‌یرارر‌اوربیتا )منفی‌

‌.باشدمی‌*داشته‌باشند،‌اوربیتا ‌مولکولی‌بوتود‌آمد ‌از‌نوع‌

 

اوربیتال مولکولی  -1-3-2  :و

ارر‌در‌تشکیل‌ی ‌مولکو ‌دو‌اتمی،‌دو‌اوربیتا ‌اتمی‌از‌پهلو‌به‌ م‌نزدی ‌شوند‌و‌ مپوشانی‌مثب ‌

‌.باشدمی‌مثب ‌داشته‌باشند،‌اوربیتا ‌مولکولی‌بوتود‌آمد ‌از‌نوع‌

ارر‌در‌تشکیل‌ی ‌مولکو ‌دو‌اتمی،‌دو‌اوربیتا ‌اتمی‌از‌پهلو‌به‌ م‌نزدی ‌شوند‌و‌ مپوشانی‌منفی‌داشته‌

‌.باشدمی‌*باشند،‌اوربیتا ‌مولکولی‌بوتود‌آمد ‌از‌نوع‌

nspnدر‌ یبریداسیون‌:‌توان‌رف در‌کل‌می ,1‌‌ الکترون‌اتم‌کربا،‌اوربیتا4)1(و‌‌  nالکترون‌‌

‌[.6]کنندرا‌اش ا ‌می‌ م‌اوربیتا ‌
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‌

 

 π٭و πو δ٭و δنحوه تشکیل اوربیتال : 5-1شکل

 

 1گرافین -1-4
‌موفق‌به‌ساخ ‌ماد 2110در‌سا ‌ ‌منچاتر ‌دانشگا  ‌از ‌رایم‌و‌کناتانتیا‌نووسلف، ‌آندر  ،‌ نام‌ای‌به

‌.بیان‌شد‌1107در‌سا ‌‌2ررافیا‌شدند،‌ روند‌به‌صورت‌نیری‌برای‌اولیا‌بار‌توسط‌فیلیپ‌واًس

‌می ‌آلوتروپهای‌کربا ‌از ‌یکی ‌ماد ررافیا ‌تنها ‌که ‌اس باشد ‌تهان ‌در ‌موتود ‌بعدی ‌9]ی‌دو در‌[.

کربا‌بوتود‌آمد ‌ ای‌ی‌زنبوری‌دو‌بعدی‌اس ‌که‌از‌پیوند‌کواًنای‌اتمدقیق ‌ررافیا،‌ی ‌شبکه‌ًنه

‌اس ‌و‌ضخامتش‌تنها‌ی ‌اتم‌کربا‌اس  ی‌ررافی ‌با‌ضخام ‌اتمی‌میتوان‌رف ‌که‌ررافیا‌ی ‌ًیه.

به‌عبارت‌دیگر‌.‌آید ا،‌ررافی ‌بدس ‌میبه‌ میا‌عل ‌اس ‌که‌با‌روی‌ م‌قرار‌ررفتا‌ررافیا.‌باشدمی

ی‌ضعیف‌بیا‌مولکولی‌روی‌ م‌قرار‌اکبهی‌نیرو ای‌ت ایی‌تشکیل‌شد ‌اس ‌که‌به‌وسیلهررافی ‌از‌ررافیا

 .اندررفته

                                                
1. Graphen  
2. Philip Valas  


