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  )۲۷/۲/۱۳۹۲ :نهايي دريافت نسخة؛  ۴/۶/۱۳۹۲ :دريافت مقاله(

  چكيده
، محاسـبه و بررسـي   )۴و۴( دسته صـندلي و ) ۴و۰(، زيگزاگ GaNهاي افزار کوانتوم اسپرسو، خواص فونوني نانولولهدر اين مقاله با استفاده از نرم

از نتايج محاسـبات فونـوني، ظرفيـت     سپس با استفاده. ها بررسي شده است با استفاده از نمودار پراکندگي فونوني، پايداري اين نانولوله. شده است
  .شيب نمودار پراکندگي فونوني تعيين شد ةثابت کشساني در راستاي محور نانولوله با محاسب. گرماي ويژه در دماهاي متفاوت محاسبه شدند

  

  کانيکي، خواص گرمايي، کوانتوم اسپرسو، خواص فونوني، خواص مصندلي دستهزيگزاگ و  GaNديواره  هاي تکنانولوله :هاي كليدي واژه
  

  
  مقدمه .١

هاي کربني به سبب خواص منحصر بـه   اخير نانولوله ةدر دو ده

علــوم و  ةفردشــان مــورد توجــه بســياري از محققــان در حــوز

ــه ــرار گرفت ــد مهندســي ق ــي متمــايز . ]٥ -١[ ان خــواص الکترون

هاي متفـاوت باعـث   هاي کربني به ازاي قطر و کايراليتي نانولوله

 هـاي دو  يـزه بـراي مطالعـه و بررسـي ديگـر نانولولـه      ايجاد انگ

يکـي از ايـن   . ]۸-۶[شده است  BN ،SiC ،TiB2مانند عنصري  

احتمـال   ۱۹۹۹است که در سـال   GaNهاي دو عنصري  نانولوله

بـه صـورت    ۲۰۰۳ييد و در سال أساخت آن به صورت نظري ت

ايـن نانولولـه بـه دليـل کـاربرد      ]. ۱۰ و ۹[ تجربي سـاخته شـد  

، قطعـات  GaNهاي مختلف از جمله ليزرهـاي  ده در زمينهگستر

هـاي متفـاوت از آبـي تـا     اسپينترونيکي، ديودهاي نوري با رنگ

با ].  ۱۱[ است قرمز و ترانزيستورها بسيار مورد توجه واقع شده

شـان،   ها مستقل از کايراليته توجه به مطالعات نظري، اين نانولوله

رو  از ايـن ]. ۱۳ و ۱۲[ هـن هسـتند  پ اًرساناهايي با گاف نسبت نيمه

ــه ــاي  نانولول ــبي در ســاخت     GaNه ــيار مناس کانديــداي بس

  .شوند  آشکارسازها محسوب مي
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  هـاي متنـوعي کـه بـراي خـواص      کنون با وجود بررسـي  تا   

هـا بـه صـورت    الکتروني، ساختاري و مغناطيسـي ايـن نانولولـه   

انجـام   آنهاخالص، افزودن ناخالصي و کپسوله کردن نانوسيم در 

مدهاي  ةهاي تجربي و نظري چنداني در زمين شده است، بررسي

  ].۱۹-۱۴[ فونوني و خواص ارتعاشي آنها صورت نگرفته است

  

  مباني محاسباتي. ۲

 ۳۰۵/۴با قطـر  ) ۴و۰(تک ديواره، زيگزاگ  GaNهايخواص نانولوله

آنگستروم بـا اسـتفاده    ۴۸۴/۷با قطر) ۴و۴( دسته صندليآنگستروم و 

هـاي  سـازي  بـه منظـور بهينـه   . توم اسپرسو بررسي شده اسـت از کوان

هـاي زيگـزاگ و   نانولوله. اوليه از همگرايي انرژي استفاده شده است

ريـدبرگ و   ۶×۱۰-۱۱و  ۸/۶×۱۰-۱۱چرخه، دقـت   ۱۲با  صندلي دسته

در ايـن روش،  . انـد موج تخت  همگرا شـده  ۱۴۴۰۸و ۱۱۰۴۸تعداد 

  بـا تقريـب چگـالي موضـعي     هجـاد شـد  يفوق نرم ا يها شبه پتانسيل

 (pw91) بنـدي منطقـه بريلـوئن بـه روش      تقسـيم . به کار رفته است

بـراي هـر دو     kپک انجام شده و تعـداد نقـاط بهينـه    - مونخورست

هـا بـا اسـتفاده از     موقعيت اتم. به دست آمده است ۱×۱×۱۲نانولوله، 

براي انجـام محاسـبات   . مشخص و واهلش يافته است bfgالگوريتم 

 ـ    . استفاده شده اسـت   ph.x وني از کدفون  ةايـن کـد بـر مبنـاي نظري

با استفاده از قضيه هلمن فاينمن نيـروي  . تابعي چگالي اختلالي است

وارد به هر اتم در يک ياخته محاسبه شده و مـدهاي ارتعاشـي يـک    

مـدهاي ارتعاشـي يـک سيسـتم      ةهاي فونوني به وسـيل  بسامدبلور يا 

مـاتريس   ةبراي محاسب qتعداد نقاط . ندآي مکانيکي ساده به دست مي

 ۳×۳×۲ هاي نيرو درمحاسبات فونـوني، بـراي هـر دو نانولولـه     ثابت

  .انتخاب شده است

 

  خواص فونوني . ٣

) ۴وGaN )۰هاي در ابتدا براي انجام محاسبات فونوني، نانولوله

. شـوند گرافيت ماننـد ايجـاد مـي    ةبا لوله کردن صفح ،)۴و۴(و 

آنگستروم  ۴۸۴/۷(اري بهينه شده، از جمله قطر پارامترهاي ساخت

 ۳۶۱/۵آنگسـتروم و   ۱۷۶/۳(تنـاوب   ة، دور)انگستروم ۳۰۵/۴و 

 ۲۳۵/۰آنگستروم و  ۱/۰(و اختلاف شعاع يا باکلينگ ) آنگستروم

ــتروم ــه  ) آنگس ــراي نانولول ــب ب ــه ترتي ــاي ب   ) ۴و۰(و ) ۴و۴(ه

   .سرعت مدهاي آکوستيکي. ۱ جدول

  
  

نمـودار  ]. ۱۴[ طابق خوبي با نتايج ديگران بودآمد و در تبه دست 

هـا بـه بـردار مـوج در      فونـون  بسامدپراکندگي فونوني، وابستگي 

صـورت   چنـين اطلاعـاتي بـه   . دهد راستاهاي متفاوت را نشان مي

تجربي با استفاده از پراکندگي نـوتروني و رسـم نمـودار چگـالي     

يشـات  بـه دليـل مشـکلات آزما   . آيـد  حالات فونوني به دست مي

تجربي، به مطالعه و بررسي نمودار پراکنـدگي فونـوني و چگـالي    

. پـردازيم  حالات فونوني با استفاده از محاسبات اصـول اوليـه مـي   

پس از انجـام محاسـبات و رسـم نمـودار پراکنـدگي فونـوني در       

مـد   ۴۸طور که انتظار داشتيم، تعداد   راستاي محور نانولوله، همان

با توجه بـه  ). ۱ شکل(گردد  وله ايجاد ميفونوني براي هر دو نانول

. شـود  نمودار پراکندگي فونوني، چهار مد آکوستيکي مشاهده مـي 

، يک مد تبهگن دوگانه آکوستيکي (LA) يک مد آکوستيکي طولي

مربوط   LAمد. است ١و يک مد آکوستيکي پيچشي (TA) عرضي

ه ک TAها در راستاي محور نانولوله، مدهاي دوگانه  به حرکت اتم

ها نسبت به محور نانولولـه و مـد    جايي عمودي اتم مربوط به جابه

ــه چــرخش نانولولــه حــول محــورش اســت مپيچشــي  . ربــوط ب

 ـ  ةدهنـد  فونوني مثبت و حقيقي نشان بسامدهاي   ةپايـداري نانولول

GaN )۰ــتند) ۴و ــوني از . هس ــاف فون ــه داراي دو گ ــن نانولول  اي
-(cm cm)- تا ۲۷۵ 1( cm)- و از ۳۷۶ 1( cm)- تـا  ۴۴۳ 1( )1۵۴۹ 

  هـا، وجـود دو نـوع اتـم در راسـتاي      علت وجود اين گاف. است

در نمـودار  . شود محور نانولوله است، که در ياخته بسيط تکرار مي

هـاي منفـي و موهـومي     بسـامد ) ۴و۰(پراکندگي فونوني نانولولـه  

 . داري اين نانولوله هستندبيانگر ناپاي

سرعت مـدهاي آکوسـتيکي از شـيب نمـودار      ةبراي محاسب

dωپراکندگي فونوني 
v

dκ

 
= 

 
هـاي آکوسـتيکي، اسـتفاده     شـاخه  

  ). ۱جدول(شود  مي
____________________________________________ 

. Twist۱ 
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  .)۴و۴(و ) ۴وGaN  )۰هاينمودار پراکندگي فونوني نانولوله. ۱شکل

  

  خواص گرمايي. ٤

در حالــت کلــي، ظرفيــت گرمــايي ويــژه از دو قســمت توزيــع 

ها، قسـمت   اما در نانولوله. الکتروني و فونوني تشکيل شده است

ايـن  . توزيع فونوني سهم بيشتري در ظرفيت گرمايي ويـژه دارد 

توزيع فونوني با انتگرالگيري بر روي چگالي حالات فونوني بـه  

  :صورت زير قابل محاسبه است

max
( )

( )

B

B

K T

V K T
B

e
C g d

K T e

ωω

ω
ω

ω ω
 

=  
− 

∫
2

20 1

ℏ

ℏ

ℏ )۱     (     
  

ــالا  ةکــه در رابطــ )دمــاي مطلــق،  Tب )g ω  چگــالي حــالات

بـا  . ها اسـت  مربوط به فونونبسامد بيشترين  maxωفونوني و 

نتيجـه   افزايش دما تعـداد حـالات فونـوني اشـغال شـده و در     

فيت گرمـايي ويـژه   نمودار ظر. يابد ظرفيت گرمايي افزايش مي

بـا  . رسـم شـده اسـت    ۲ در حجم ثابت بر حسب دما در شکل

  توجه به نمودار، ظرفيت گرمايي در دماهاي پـايين بـا تقريـب   
۳

T    ي بــالا بــه مقــدار   دبــي مطابقــت داشــته و در دماهــا  

 
و ) ۴وGaN )۰هـاي  نانولولـه  ةنمودار ظرفيت گرمـايي ويـژ    .۲شکل

  .به ازاي دماهاي متفاوت) ۴و۴(

  

/ سيکيکلا (J/mol.K)BNk R= =3 6 49 تعداد  N( رسد مي 85

بر هم  در دماهاي پايين دو نمودار تقريباً). ها در يک مولکولاتم

 ةگيرند و نانولول اما با افزايش دما از هم فاصله مي ،منطبق هستند

شـود،   مي) ۴و۴(ظرفيت گرمايي بيشتري نسبت به داراي ) ۴و۰(

توان اين تفاوت  حالات فونوني مي که با توجه به نمودار چگالي

 GaNهـاي ظرفيت گرمـايي ويـژه بـراي نانولولـه    . را توجيه کرد

ــاق  ) ۴و۴(و ) ۴و۰( ــاي اتــ  ــ)K۳۰۰(در دمــ ــه ترتيــ   ب، بــ

J/mol.K۹۶/۴۲  وJ/mol.K۶۴/۳۷ است.  

  

  خواص مکانيکي. ٥

خواص کشساني  .يکي از خواص مکانيکي، ثابت کشساني است

ايـن   .کنـيم  نانولوله را تنها در راستاي محور نانولوله بررسي مـي 

  گردد زير محاسبه مي ةثابت با استفاده از رابط

LA

d
C

dk

ω
ρ 

=  
 

2

33 )۲(                                                   
 

  

dωچگالي نانولوله،  ρبالا  ةدر رابط

dk 
يب نمـودار پراکنـدگي   ش ـ

فونوني و 
33C سطح مقطـع و   ةبراي محاسب. ثابت کشساني است

شـود  فرض مي ،ρحجم سلول واحد نانولوله و به دست آوردن 

و ضخامت  همانند ايجاد شدگرافيت ةنانولوله از لوله کردن صفح

سـت  در فاز ورتزايت ا zنصف پارامتر شبکه در راستاي نانولوله 

مقـدار ثابـت کشسـاني آورده     ٢در جـدول  ). آنگستروم ۶۲۳/۲(

  . شده است
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 GaNهـاي   هاي کشساني مربوط به نانولولـه  چگالي و ثابت .٢جدول

  .)۴و۴(و ) ۴و۰(

 GaNNT  )٤و٠(  )٤و٤(

٥٣٥٧  ٥٦٧٨  Kg

m

 ρ 
 3

  

٥٩/٠  ٥٨/٠  c (TPa)33  

  

         گيري نتيجه. ۶

 هـاي  هاي ارتعاشي به دست آمده براي نانولولهبسامدبا توجه به 

 GaN )۰خواص مکانيکي و گرمايي بررسي شد)۴و۴(و ) ۴و ، .

 ـ ) ۴و۰( ةپايداري نانولول ةنتايج نشان دهند  ةو ناپايـداري نانولول

در   Ga-Nهـاي  رسـد تکـرار مـنظم اتـم    به نظر مي. است) ۴و۴(

 ـGa-Ga- N-Nاز تکرار منظم ) ۴و۰( ةنانولول ، )۴و۴( ةدر نانولول

. کنـد در راستاي محـيط نانولولـه پايـداري بيشـتري ايجـاد مـي      

cm-هـاي   داراي دو گاف فونوني به انـدازه ) ۴و۰(  ةنانولول 1۱۰۳ 

cm-و  ها، وجود دو نـوع اتـم    علت وجود اين گاف. است 1۱۰۸

ر ياختـه بسـيط نيـز تکـرار     در راستاي محور نانولوله است که د

ها در دماهاي خيلي پايين، ظرفيت گرمايي اين نانولوله. شوند مي

کـه در سـاير دماهـا     درحـالي  ،تفاوت چنداني با يکديگر ندارنـد 

(T >100K)  ثابت  .بيشتر است) ۴و۴(از ) ۴و۰(ظرفيت گرمايي

ک ي ـگر نزديکـد يبه  کشساني به دست آمده براي هر دو نانولوله

ــه  ياســت و در راســتا ــه، هــر دو ب ــدازه يــمحــور نانولول  ک ان

 .مقاومت دارند
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