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 (29/29/1396 :ييافت نسخة نهاي؛ در 22/23/1396 :افت مقالهي)در

 دهیچک
ب ا س اختار    يكربن   مينانوس   ي(، بر خواص الكترونNH3) اکيونبا مولكول آم يدگيآلائ ريتأث نيرشد و همچن يريگاندازه و جهت راتيمقاله تأث نيدر ا
 اف ت يش م ب ا ره   -( و حل معادلة ك وهن DFT) يچگال يتابع ةيبه روش نظر يبررس نيشده است. ا ي( بررسDNw:H) دروژنياشباع شده با ه يالماس
 يري  گب ا جه ت   يااز نوع اس توانه  هامينانوس شناسيتريخ( انجام گرفت. LDA) يموضع يچگال بي( و با در نظر گرفتن تقرSCFخودسازگار ) دانيم

 دنبه علت ب الا ب و   هامينانوس نيا يگاف نوار دهديمحاسبات نشان م جياشباع شده است. نتا دروژن،يه يهاآنها توسط اتم يو سطح جانب [111]رشد 
 اکي  مولك ول آمون  يدگي  از آلائ يمحاسبات ناش   جياست. نتاتر از گاف الماس انبوهه، كوچك ،يسطح يهانسبت سطح به حجم و به وجود آمدن تراز

ب ه   ميكه نانوس ياشد به گونه ي، منجر به كاهش گاف نوار[122] در جهت دروژنيالماس اشباع شده با ه مينانوس يكربن سطح جانب يهااز اتم يكيبا 
 شد. ليتبد nنوع  يرسانانيم كي

 

 

 ،يحص ر كوانت وم   ،يالكترون   يهاحالت يخودسازگار، چگال ةرشد، چرخ يريگقطع، جهت ي، انرژالماس اک،يآمون ،يدگيآلائ :یدیکل یهاهواژ

 يچگال يتابع ةينظر م،ينانوس ،يگاف نوار
 

 . مقدمه1
ترين علل بروز خواص وي ژه در س اختارهاي ن انو    يكي از مهم

نسبت سطح به حجم بزرگ است. در مقياس نانو اش يا  ش روع   

آن غلب ه   ةد و رفتار سطوح بر رفت ار انبوه   كننبه تغيير رفتار مي

كند. در حقيقت در اين مقياس امك ان كنت رل خ واص یات ي     مي

ماده از جمله خواص الكتريكي، دماي یوب، خواص مغناطيسي 

و حتي رنگ مواد و غيره، بدون تغيير در تركيب ش يميايي م اده   

 .]1[وجود خواهد داشت 

ربني نقش مهم ي را  اعتقاد بر اين است كه نانوساختارهاي ك

در فناوري نانو و نانوتكنولوژي فيزيكي نسبت به انبوهه خواهند 

بعدي )مانند نانو داشت. در اين ميان، نانوساختارهاي كربني يك

[. در 2اي ق رار دارن د ]  ها( م ورد توج ه وي ژه   ها و نانوسيملوله

ها از نظر هندسي تنها در يك امت داد گس ترش   حالي كه نانوسيم

ت رين و ت أثير گ تارترين عام ل در ب روز      در اينجا مهمند، يابمي
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خواص الكتروني، اپتيكي، مغناطيس ي و ش يميايي وي ژه تح ت     

تأثير رفتار منحصر بفرد اتم ك ربن در س اختار اس ت. همچن ين     

گي ري  كوانت ومي، جه ت  ساختار الكتروني تحت تأثير اثر حص ر 

 .]4، 3[رشد و بالا بودن نسبت سطح به حجم است 

( با پيون د  CNTsهاي كربني )، نانولوله1992ابتداي سال  در
2sp 1هاي الماسيو نانوسيم (DNWs  ب ا پيون د )3sp    ب ه ترتي ب

ب ا   CNTs، اگر چه ]6 -5[كشف شدند  شيومي و ايجيما توسط

سرعت بيشتري در مطالعات تئوري و تجربي مورد بررسي ق رار  

. ]7[اس ت   2ليتيگرفتند ولي خواص الكتروني آنها متأثر از كايرا

اين ويژگي ساختاري در فرايند ساخت به س ختي قاب ل كنت رل    

 . ]2[شود هاي الماسي مشاهده نمياست و در نانوسيم

ه  اي منحص  ر بف  رد الم  اس نظي  ر    ب  ا وج  ود ويژگ  ي  

خواهي منفي، رسانندگي گرمايي و اس تحكام مك انيكي   الكترون

ه اي  هاي ان دكي در خص وص نانوس يم   بالا، مطالعه و پژوهش

هاي سيليكوني صورت گرفته است الماسي در مقايسه با نانوسيم

]8- 9[. 

به تازگي ش ندرووا و همك اران نش ان دادن د ك ه خ واص       

گيري رش د آنه ا   ها به قطر نانوساختار و جهتمكانيكي نانوسيم

ه اي  [ همچنين مشخص شده است كه نانوسيم12بستگي دارد ]

كربني با قطر مشابه، از لح ا    هايالماسي در مقايسه با نانولوله

تري دارند و به همين انرژي، پايدارتر و خواص مكانيكي مناسب

ه اي كربن ي،   هاي الماسي نسبت ب ه نانولول ه  دليل سنتز نانوسيم

 .]11 [تر استساده

و ان دازة س طح    شناس ي ريخ ت بارنارد و همكاران تأثيرات 

 3ژنمقطع نانوس يم الماس ي خ الص و اش باع ش ده ب ا هي درو       

(DNw:H  را بر روي گاف انرژي بررسي كردند. مشخص ش د )

هاي مختلف شناسيريختكه با افزايش قطر نانوسيم الماسي در 

يابد. در اين مطالعه ن انو  گاف نواري نسبت به انبوهه كاهش مي

 .]12[انتخاب شد  ]112[سيم در امتداد 

طع مق ةتابعي چگالي اثر انداز ةدر پژوهش حاضر به كمك نظري

هاي الكترون ي بررس ي و   حالتنانوسيم برگاف انرژي و چگالي

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Diamond Nanowires 

 .2 Chirality 
 .3 Hydrogen saturated diamond nanowire (DNw:H) 

مورد توجه  5با مولكول آمونياک 4خواص نانوسيم الماسي آلائيده

دهن د ك ه خ واص    شود. نتايج پ ژوهش م ا نش ان م ي    واقع مي

الكتروني نانوسيم الماسي به شدت تح ت ت أثير آموني اک ق رار     

يم الماس ي آلائي ده ب ا    دهد كه نانوس  گيرد. نتايج ما نشان ميمي

اس ت. همچن ين امك ان     nن وع   ةي دهن د رسانانيمآمونياک يك 

ساختار فونوني مورد توجه قرار گرفته  ةسنجي ساخت با محاسب

هاي مثبت به دس ت آم ده ح اكي از پاي داري س اختار      و بسامد

توان د از ك اربرد ب الايي در    است. بنابراين نتايج اين پژوهش مي

 برخوردار باشد.ادوات الكترونيكي 

 

 . روش محاسبات2
محاسبات در چارچوب نظرية ت ابعي چگ الي و ب ه روش ش به     

شم، از  -پتانسيل انجام شده است. به منظور حل معادلات كوهن

در ك د   LDAهاي موج تخ ت و تقري ب چگ الي موض عي     پايه

 استفاده شده است.  ABINITبسته محاسباتي 

ا به عبارت ديگر همان همواره به منظور كمينه كردن انرژي ي

ه ايي را ايج اد   سيستم، پيكربن دي  ةمحاسبات ساختار حالت پاي

ه ا  كنند كه داراي كمترين انرژي و ني روي اعم الي ب ر ي ون    مي

ها خ واص تع ادلي   هستند. اطلاعات به دست آمده از اين روش

كن  د. همچن  ين اگ  ر بت  وان تم  ام نانوس  اختار را پيش  گويي م  ي

ين ان رژي و مي دان ني رو را ب راي ي ك      هاي با كمت ر پيكربندي

توان تابع پارش مربوط به آن سيستم را سيستم مشخص كرد، مي

با استفاده از روابطي كه در مكاني ك آم اري موج ود اس ت ب ه      

 پتانس  يله  اي مغ  زي ب  ا ش  به. اث  ر ي  ون]14 -13[دس  ت آورد 

ك نش ب ين   در نظ ر گرفت ه ش ده و ب رهم     6ه اتر  -تل ر  -ردكگو

در نظ ر گرفت ه ش ده     LDAتقريب چگالي محلي ها در الكترون

اول بريلوئين در فضاي وارون به روش مونخورس  ةاست. منطق

بن دي ش ده اس ت.    مش 1×1×4به صورت  kبا بردارهاي  7پك

ب ا   ب ه دس ت آم د.    eV 822همگرايي انرژي جنبشي با مق دار  

ها س اختار را ب ه حال ت كمين ه     سازي اندازه و موقعيت اتمبهينه

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.4  Doped 

.5  Ammonia 

.6  Goedecker-Teter-Hutter 

.7  Monkhors-pack 
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 مشخصات الكتروني و ساختاري ناشي از تغيير اندازه و آلائيدگي با آمونياک. .1جدول 

 ساختار
 قطر

(nm) 

 گاف نواري

(eV) 

 گيريجهت

 رشد
 C-Cطول پيوند 

)Å( 
 C-Hطول پيوند 

)Å( 
 C-Nطول پيوند 

)Å( 
 تعداد

C 
 تعداد

H 

 نسبت

C
H

 

DNw:H 

74/2 86/3 ]111[ 52/1 11/1 - 13 16 81/2 

88/2 43/3 ]111[ 52/1 12/1 - 24 22 29/1 

2/1 28/3 ]111[ 53/1 12/1 - 42 32 42/1 

88/2 89/2 ]122[ 52/1 12/1 - 33 28 17/1 
DNw:H 

 12/1 32 33 53/1 12/1 52/1 ]122[ 69/2 88/2 آلائيده با آمونياک

 - - 12 - - 52/1 - 49/5 - الماس ةانبوه

 

اي كه نيروي وارد ب ر ه ر ات م    سانده به گونهانرژي پتانسيل ر

eVكمتر از  / Å 55  شد. با انتخاب ابعاد ابرسلول با مقدار 10

Å 57/3 ،94/16 ،94/16  انرژي كل به همگرايي رسيد. همچنين

1ايشرايط مرزي دوره
1 PBC  .در امتداد رشد اعمال شد 

 

 . بررسی اثر اندازه بر خواص الکترونی3
اث ر   ةگيري از محاسبات آغازين به مطالعدر اين قسمت با بهره

ه اي الم اس اش باع    تغيير اندازه بر خواص الكتروني نانوس يم 

ان د پرداخت ه   رشد يافت ه  ]111[ شده با هيدروژن كه در جهت

 شود. مي

 nm 74/2 ،nm 88/2ها در سه اندازه با قطر مقط ع  نانوسيم

ه  اي ك  ربن در ي  ان ات  مطراح  ي ش  دند. پيون  د م nm 22/1و 

س اختار   ةهايي كه در لببوده و اتم 3SPساختار الماسي از نوع 

گيرن د داراي پيون دهاي آزاد هس تند ك ه ب ه وس يلة       قرار م ي 

 اند. هاي هيدروژن اشباع شدهاتم

ه اي  نتايج اثر افزايش اندازه بر گاف نواري براي نانوس يم 

گيري رش د  تدر جه DNw:Hالماسي اشباع شده با هيدروژن 

 ارائه شده است. 1در قالب جدول  ]111[

شود گ اف ان رژي مرب وط ب ه الم اس      چنانچه مشاهده مي

اس ت و   eV 49/5انبوهه پس از انجام محاسبات داراي مق دار  

ب  ه منظ  ور مقايس  ه آورده ش  ده اس  ت. چنانچ  ه  1در ج  دول 

شود اندازه گاف نواري نانوسيم الماسي در ح دود  مشاهده مي

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Periodic Boundary Conditions 

كاهش يافته است در حالي كه طبق اثر حص ر   Ve 5/2بيش از 

كوانتومي ما انتظار داشتيم كه گاف انرژي نانوسيم الماسي بيش 

ه اي هي دروژن،   از الماس انبوهه باشد، در واقع در اينج ا ات م  

ان د و ب ه   ترازهاي سطحي در ميان گاف انرژي به وجود آورده

ت ر  كوچ ك اين ترتيب گاف انرژي نانوسيم از الم اس انبوه ه   

 ةها در سه ان داز است. در مقابل با مقايسه گاف انرژي نانوسيم

كنيم كه به دليل اثر حصر كوانت ومي گ اف   متفاوت مشاهده مي

ياب د. از ط رف ديگ ر    انرژي با كاهش قطر نانوسيم افزايش مي

Cتوان گفت افزايش نسبت مي
H

هاي يا افزايش قطر نانوسيم 

موج  ب  ]111[س اش  باع ش  ده ب  ا هي  دروژن در جه  ت الم  ا

 شود.دهم الكترون ولت مي ةتغييرات گاف نواري از مرتب

در ادامه نتايج مربوط به محاسبات ساختار نواري و چگالي 

شوند. ساختار نواري و س طح  هاي الكتروني گزارش ميحالت

ب  ا  ]111[گي  ري ه  اي ب  ا جه  تمقط  ع بهين  ه ش  ده نانوس  يم

هاي آمده است. گوي 3تا  1هاي یكر شده در شكلهاي اندازه

ه اي ك ربن و هي دروژن    زرد و سبز به ترتيب مربوط ب ه ات م  

است. همچنين نوارهاي ظرفيت و رسانش به ترتيب با خطوط 

اند. لازم به یك ر اس ت ان رژي هم ه     آبي و قرمز مشخص شده

 نوارها نسبت به انرژي فرمي داده شده است.

ده د ب ا اف زايش قط ر     ن نش ان م ي  نتايج محاسبات آغازي

 هايحالتها، چگاليو بنابراين افزايش تعداد الكترون نانوسيم

هاي كند. اين مطلب در شكل( افزايش پيدا ميEDOSالكتروني )

ه اي  نشان داده شده است. به علاوه مش خص ش د ت راز    6 4
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 )ب( )الف(

 رش د  دروژنيه اتم با شده اشباع nm 74/2 قطر با يالماس مينانوسساختار نواري ( ب)و  قطعم سطح( الف) )رنگي در نسخة الكترونيكي( .1شکل 

 .]111[جهت  در افتهي

 

 
 

 )ب( )الف(

 رش د  دروژنيه اتم با شده اشباع nm 88/2 قطر با يالماس مينانوسساختار نواري  (ب) مقطع و سطح (الف))رنگي در نسخة الكترونيكي(  .2شکل 

 .]111[ت جه در افتهي

 

 
 

 )ب( )الف(

رش د   دروژنيه اتم با شده اشباع nm 22/1 قطر با يالماس مينانوسساختار نواري  (ب)مقطع و  سطح (الف))رنگي در نسخة الكترونيكي(  .3شکل 

 .]111[جهت  در يافته



 2، شمارة 91 جلد ... راتیتأث ةاشباع شده و مطالع یکربن مینانوس یگاف انرژ یمهندس 242
 

 

 
 

 )ب( )الف(

رش د   nm 74/2 قط ر  ب ا  اشباع شده الماس مينانوسي الكترون يهاحالت يچگال( ب) وي جانب سطح( الف) )رنگي در نسخة الكترونيكي(. 4شکل 

 .]111[ جهت دريافته 

 

  
 )ب( )الف(

رش د   nm 88/2 قط ر  ب ا  اشباع شده الماس مينانوسي الكترون هايحالت يچگال (ب) وي جانب سطح( الف))رنگي در نسخة الكترونيكي(  .5شکل 

 .]111[جهت  دريافته 

 

  
 )ب( )الف(

رش د   nm 22/1 قط ر  ب ا  اشباع شده الماس مينانوسي الكترون هايحالت يچگال( ب) وي جانب سطح )الف( )رنگي در نسخة الكترونيكي( .6شکل 

 .]111[جهت  دريافته 
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 )ب( )الف(

 .دهيآلائ ريغ يماسال ساختار با يكربن مينانوس ينوار ساختار( ب) و مقطع سطح شناسيريخت( الف) )رنگي در نسخة الكترونيكي( .7 شکل

 

 
 

 )ب( )الف(

 .NH 3 مولكول كي با دهيآلائ يالماس ساختار با يكربن مينانوس ينوار ساختار( ب) و مقطع سطح شناسيريخت( الف) .8 شکل

 

ه اي ن وار   نوار رسانش به مراتب چگالي كمتري نسبت به ت راز 

 ظرفيت دارند.

 

 ترونی. بررسی اثر آلائیدگی آمونیاک بر خواص الک4
در اين بخ ش خ واص الكترون ي نانوس يم الماس ي آلائي ده ب ا        

ش ود. مولك ول آموني اک    [ بررس ي م ي  122آمونياک در جهت ]

هاي مختلفي جاي نشاني شوند. در اين مطالعه تواند در مكانمي

سطح جانبي نانوسيم براي جاي نشاني انتخاب شد. در پژوهش 

ئيده شد. سسس ساختار آلا nm 88/2الماسي با قطر  نانوسيم اوليه

فونوني اين تركيب محاسبه شد. وجود بسامد منفي نشان از عدم 

پايداري اين ساختار در اين قطر بود. در گام بعدي م ا ابرس لول   

خود را به دو برابر افزايش داديم در ح الي ك ه تع داد مولك ول     

آمونياک را ثابت نگه داشتيم. اينك با ك اهش چگ الي آموني اک    

دهاي ساختار فون وني محاس به ش ده مثب ت اس ت.      تمامي بسام

مثبت بودن بسامدهاي فونوني نشانگر پايداري ساختار و امك ان  

تغيي  ر  8-7هــا مقايس  ه ش  كل بــاس  اخت و س  نتز آن اس  ت. 

اي ك ه  كنيم به گونهچشمگيري را در ساختار نواري مشاهده مي

ش ود. اي ن ن وار    در زير نوار رسانش نوار جديدي مشاهده م ي 

توان چنين توضيح داد كه آلائيدگي با آمونياک است مي محصول

هاي غيرپيوندي اتم نيتروژن و اتم كنش ميان الكتروندر اثر برهم

ب ه وج ود    nي ن وع  رسانانيمكربن با كاهش گاف انرژي، رفتار 

آيد. به اين ترتيب محص ول چن ين س اختار الكترون ي ي ك      مي

نظير  بني است كه قبلاًاز يك ساختار كر nنوع  ةي دهندرسانانيم

ايم. تلفيق اين اث ر  رساناهاي از جنس سيليكون ديدهآن را در نيم

آوري توان  د نوي  د ن  وعب  ا خ  واص منحص  ر بف  رد الم  اس م  ي

 چشمگيري در ادوات الكترونيكي باشد. 
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 )ب( )الف(

 قط ر  با ي غيرآلائيدهالماسكربني با ساختار  مينانوسي ترونالك هايحالت يچگال( ب) وي جانب سطح (الف))رنگي در نسخه الكترونيكي(  .9شکل 

nm 88/2  122[ جهت دررشد يافته[. 

 

 )ب( )الف(

ي آلائي ده ب ا ي ك    الماسكربني با ساختار  مينانوسي الكترون هايحالت يچگال( ب) و يجانب سطح (الف) )رنگي در نسخة الكترونيكي( .11شکل 

 .]122[گيري رشد و جهت nm 88/2 قطربا  3NHمولكول 
 

در پي محاسبات عددي انجام شده و بهينه سازي ساختار، 

 تقريب  اً Å 52/1 ،H-Cتقريب  اً  C-Cه  اي متوس  ط ط  ول پيون  د

Å 11/1  وN-C  ًتقريباÅ 54/1   است. به منظور صحت س نجي

هاي بارنارد محاسبه شده تطابق خوبي با يافته C-Cطول پيوند 

گ زارش ش ده    9 ين مطلب در ج دول . ا]15[و همكاران دارد 

 است.

در اين قسمت ساختار نواري، يعني ترازهايي از انرژي كه 

توانند حضور داشته باشند )ن وار ظرفي ت( و ي ا    ها ميالكترون

حضور نداشته باشند )نوار رسانش( بررسي شده است ت ا اث ر   

ناخالصي آمونياک بر رسانش الكتروني نانوسيم الم اس اش باع   

 ]122[گيري رش د  و جهت nm 88/2دروژن با قطر شده با هي

مشخص شود. ساختار نواري به همراه س طح مقط ع س اختار    

بهينه شده نانوسيم اشباع شده با هيدروژن و آلائيده با مولكول 

نشان داده ش ده اس ت.    8و  7هاي آمونياک به ترتيب در شكل

، هاي ك ربن هاي زرد، سبز و قرمز به ترتيب مربوط به اتمگوي

هيدروژن و نيتروژن است. همچنين نوارهاي ظرفيت و رسانش 

در ساختار نواري نانوسيم به ترتيب ب ا خط وط آب ي و قرم ز     

 اند.مشخص شده

ه اي الكترون ي،   به منظور به دس ت آوردن چگ الي حال ت   

معادلة مستقل از زم ان ش رودينگر ب ا اس تفاده از نظري ة ت ابعي       

 ،سيس تم  ةلي حالت پايشود و پس از تعيين چگاچگالي حل مي

 تمامي مشخصات حالت پايه قابل تعيين است.

 12ت ا   9ه اي  نتايج محاسبات چگالي الكتروني كه در شكل

دهد آلائيدگي ب ا مولك ول آموني اک باع       آمده است نشان مي
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هاي الكتروني نسبت به حالت غيرآلائي ده  شود چگالي حالتمي

آمونياک به تع داد دو   افزايش يابد. همچنين افزايش آلائيدگي با

هاي الكترون ي را ك اهش   و سه برابر حالت اوليه، چگالي حالت

اي دهد. علت اين امر افزايش اثر حصر كوانتومي و اثرات لبهمي

 نانوساختار است.

ه اي نانوس يم   همچنين به علت فرد ب ودن تع داد الكت رون   

الماس آلائي ده ب ا آموني اک آخ رين ت راز اش غال ش ده توس ط         

ماند. در نتيجه به منظور ها )تراز فرمي(، نيمه پر باقي ميونالكتر

ه  اي ه  اي الكترون  ي لازم اس  ت س  همبررس ي چگ  الي حال  ت 

ها ني ز در چگ الي الكترون ي ب ه     و پايين الكترون هاي بالااسسين

نش ان داده   12صورت مجزا محاسبه شود. اين مطلب در ش كل  

 شده است.  

ار رس انش ب ه مرات ب از    ه اي ن و  دهد ت راز نتايج نشان مي

ه اي ن وار   ت ري نس بت ب ه ت راز    گستردگي انرژي و چگالي كم

ه اي آموني اک و   ظرفيت برخوردارند و با افزايش تعداد مولكول

اندازة ابر سلول، اثر حصر كوانتومي افزايش و به تب ع آن گ اف   

 نواري كاهش يافته است.

 گیری. نتیجه5
اهش ابعاد كوانتومي به يك نتايج محاسبات حاكي از اين است كه ك

ب ه   ،كن د بعد، اثرات قابل توجهي درگاف نواري نانوساختار ايفا مي

نحوي كه گاف نواري نانوسيم الماس اشباع شده ب ا هي دروژن در   

/در مقايسه با الماس انبوهه  ]111[جهت  / eV)5 46 5 ( به ]15[ 60

هاي ار نواري نانوسيمكاهش يافته است. ساخت eV 5/2مقدار تقريباً 

الماسي اشباع شده با هي دروژن نس بت ب ه الم اس انبوه ه تغيي ر       

اين تغيي ر نتيج ه ترازه اي س طحي      .دهندچشمگيري را نشان مي

اي كه گاف انرژي نانوسيم هاي هيدروژن است به گونهناشي از اتم

تر از گاف انرژي الم اس  الماسي تحت تأثير اثرات سطحي كوچك

با كاهش قطر نانوسيم به علت اث ر حص ر كوانت ومي     انبوهه است.

يابد. آلائيدگي س طح نانوس يم ب ا آموني اک     گاف انرژي كاهش مي

مورد بررسي قرار گرفت. مشخص شد كه مولكول آموني اک ت أثير   

چشمگيري در خواص الكترون ي نانوس يم الماس ي دارد. بررس ي     

وج ود   ان از بهساختار نواري نانوسيم الماسي آلائيده با آمونياک نش

دارد ك ه از نظ ر فن اوري ن انو      nن وع   ةي دهندرسانانيمآمدن يك 

 .اي به همراه داشته باشدتواند نتايج ويژهمي
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